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 چكيدهچكيدهچكيدهچكيده

تعيين فركانس تونل زني تروپولون معرفي در اين پروژه، روشي ساده و عملي جهت      

سطح انرژي پتانسيل دو بعدي اي كه شيوه كششي و خمشي درون  بدين منظور، .شده است

      در سطوح پايه ثابت هندسي ساختار براي كند، مي جفت را  OHصفحه اي 

B3LYP/6-311G** ،B3LYP/6-31G** ،B3LYP/6-31G* ،MP2/6-31G** 

  .محاسبه شده است  *G96LYP/6-31Gو

جهت محاسبه شكاف تونل زني و فركانس هاي كششي و خمشي درون صفحه اي      

OH توابع پتانسيل حاصل در يك پتانسيل دو مينيممي و دو بعدي گنجانيده شده است و ،

  . سپس ماتريكس هاميلتوني حاصل قطري شده است
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تروپولون، سطح انرژي پتانسيل، تابع پتانسيل دوبعدي دومينيممي، : كلمات كليدي     

  .OHي درون صفحه اي ، شيوه ي خمشOH، شيوه ي كششي فركانس تونل زني
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        1(PES)للللسطح انرژي پتانسيسطح انرژي پتانسيسطح انرژي پتانسيسطح انرژي پتانسي    1111----1111

جا كه نظريه سينتيك شيميايي برخورد كره سخت، ثابت هاي سرعت را به طور دقيق  از آن     

لكولي واقعي وكار گيري نيروهاي بين م نمي دهد، تصحيح اين نظريه بايد از طريق به به دست

 هاي رخشچها، ارتعاشات و  لكولولكول هاي واكنشگر و به حساب آوردن ساختار دروني موم

  .آن ها صورت گيرد

كه  پيوندها تشكيل و برخي شكسته مي شوند، به طوريبرخي در واكنش هاي شيميايي،      

در طول برخورد . لكول را در نظر گرفتو بايد نيروهاي عمل كننده بر روي اتم ها در م

كه حركت (لكولي ولكولي، نيروي وارد شونده بر روي يك اتم بستگي به نيروهاي درون موم

  .لكولي داردوو نيروهاي ميان م )لكول را تعيين مي كنندوارتعاشي در م

بررسي قرار از آن جا كه نمي توان به طور جداگانه مولكول هاي برخورد كننده را مورد      

مي گيرند و  داد، دو مولكول را كه تشكيل يك واحد كوانتومكانيكي انفرادي مي دهند در نظر

ابر مولكول يك مولكول دائمي يا پايدار نيست، اين مولكول فقط . به آن ابر مولكول مي گويند

  .در طول فرآيند برخورد وجود دارد

از آن جا كه انرژي پتانسيل . اي وجود دارد مختصه هسته N 3اتم، Nبراي ابر مولكولي با      

براي (و دو يا سه مختصه چرخشي ) براي حركت مركز جرم(مستقل از سه مختصه ي انتقالي 

لذا انرژي  ،به ترتيب براي مولكول هاي خطي و غير خطي مي باشد) چرخش حول مركز جرم

 ير براي مولكول هاي متغ N-3 6متغير براي مولكول هاي خطي و  N-3 5پتانسيل تابعي از 

                                                      
1. potential energy surface   
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جداكردن حركت هاي ( 1اپنهايمر –اين انرژي پتانسيل، در تقريب بورن . غيرخطي است

، انرژي الكتروني است كه از حل معادله شرودينگر الكتروني به دست )الكتروني از هسته اي

  .مي آيد

  

  

  

  

و با  هنموداي ثابت حل بنابراين معادله شرو دينگر الكتروني را براي يك آرايش هسته      

    بعي از مختصات هسته اي به دستبه صورت تارايش هسته اي، انرژي پتانسيل را تغيير آ

كه واكنشگر را به محصولات  را مسير انرژي مينيممي ،بر روي سطح انرژي پتانسيل .آوريم مي

كزيممي وجود دارد كه به ماروي اين مسير نقطه . انسيل گويندمسير انرژي پت ،مرتبط مي سازد

     .))1-1(شكل  (طراف آن شبيه يك زين استزيني مي گويند چون سطح ا آن نقطه

                                                      
1. Born-Oppenheimer approximation  

 نمايش سه بعدي حالت گذارنمايش سه بعدي حالت گذارنمايش سه بعدي حالت گذارنمايش سه بعدي حالت گذار) ) ) ) 1111- - - - 1111((((شكلشكلشكلشكل
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و در اين نقطه مشتق انرژي پتانسيل  قطه ايستا روي سطح پتانسيل استنقطه زيني، يك ن     

V∂�نسبت به مختصات دكارتي برابر صفر  ∂q� = 0⁄  ر از صفر استت و مشتق دوم كوچك �

�∂2V ∂q2⁄ < با ريشه  ��ωاست و فركانس )k( ا كه مشتق دوم برابر با ثابت نيروجز آنا .�0

لكول در وهاي عادي ارتعاش ابر م شيوه N-3 6دوم ثابت نيرو متناسب است، فركانس يكي از 

  .نقطه زيني موهومي است

 مطابقت دارد )ماكزيمم انرژي(اين فركانس با حركت بسيار كوچك در طول مسير واكنش      

لكول را مشخص مي كنند و وحركت ارتعاشي هماهنگ ابر مكه  فركانس باقي مانده N-3 7 و

مشتق انرژي پتانسيل نسبت به  ،زيرا در مينيمم انرژي اندحقيقي  بر مسير واكنش هستند،عمود 

V∂�برابر صفر مختصات دكارتي ∂q� = 0⁄ 2V∂�  صفردوم بزرگتر از  و مشتق � ∂q2⁄ > 0� 

  .ها مثبت و فركانس ها حقيقي هستنددر نتيجه ثابت هاي نيروي آن  قرار گرفته،

        توابع پتانسيل پيوند هيدروژنيتوابع پتانسيل پيوند هيدروژنيتوابع پتانسيل پيوند هيدروژنيتوابع پتانسيل پيوند هيدروژني    2222----1111

. ، يك بينش از سطح انرژي پتانسيل پيوندهاي هيدروژني فراهم مي كندIRاسپكتروسكوپي      

نوسان پروتون تا حدي از تابع پتانسيل هماهنگ پيروي مي كند اما به دليل  A-Hدر پيوند ساده 

  .استفاده مي شود 1تقريبي بودن اين تابع از تابع پتانسيل مورس

در پيوند هيدروژني در گير مي شود منحني انرژي پتانسيل پهن  A-Hيك پيوند  هنگامي كه     

    يد و سطوح ارتعاشات كششي به همآ مي شود و يك نقطه مينيمم دومي به وجود مي

پيوند هيدروژني تشكيل داده  A-Hكه در مجاورت پيوند  Bدر واقع گروه . نزديك تر مي شود

                                                      
1. Morse function   


