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شیمی همطغ کبزضٌبسی ازضد زضتِ  78داًطجَی ٍزٍدی سبل  نیصبورا عابدیایٌجبًت 

ام ًبهِ خَد اش فکس، ایدُ ٍ ًَضتِ دیگسی ثْسُ گسفتًِوبین چٌبًچِ دز پبیبىگَاّی هی آلی

ام. ثب ًمل لَل هستمین یب غیسهستمین هٌجغ ٍ هأخر آى زا ًیص دز جبی هٌبست ذکس کسدُ

داًن َل دیگساى ًجبضد ثس ػْدُ خَیص هیثدیْی است هسئَلیت توبهی هطبلجی کِ ًمل ل

 .ٍ جَاثگَی آى خَاّن ثَد

ًبهِ )زسبلِ( ًتیجِ تحمیمبت ًوبید کِ هطبلت هٌدزج دز ایي پبیبىداًطجَ تأیید هی

 ثبضد ٍ دز ایي صَزت استفبدُ اش ًتبیج دیگساى هسجغ آى زا ذکس ًوَدُ است.خَدش هی
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شیمی همطغ کبزضٌبسی ازضد زضتِ  78داًطجَی ٍزٍدی سبل  صبورا عابدینیایٌجبًت 

ًوبین چٌبًچِ ثس اسبس هطبلت پبیبى ًبهِ خَد الدام ثِ اًتطبز همبلِ، کتبة، گَاّی هی آلی

ًسجت ثِ ًطس همبلِ، کتبة، ٍ... ٍ ... ًوبین ضوي هطلغ ًوَدى استبد زاٌّوب، ثب ًظس ایطبى 

 ثِ صَزت هطتسن ٍ ثب ذکس ًبم استبد زاٌّوب هجبدزت ًوبین. ٍ
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آشهبیطبت ٍ ًَآٍزی ًبضی اش تحمیك هَضَع ایي  ،کلیِ حمَق هبدی هتستت هطبلؼبت
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، بزای بزرعی خَاؿ (DFT)ی رٍػ تئَری تببعیت چگبلی هطبلعبت هحبعببتی بز پبیِ)الف( 

ّبی هَرد بَریٌیي اًجبم ؽذ. هذلی دیدٍپِ ؽذُ بب حلقِ (BNNTs) ًیتزیذ -ّبی بَرالکتزًٍی ًبًَلَلِ

ًیتزیذ سیگشاگ  -ّبی بَربَریٌیي اس ًبًَلَلِ ی دیّبی دٍپِ ؽذُ بب حلقِهطبلعِ ؽبهل هذل کبهل ٍ هذل

جبیی ؽیویبیی عبسی ؽذًذ ٍ عپظ جببِببؽٌذ. در ابتذا ّز یک اس عبختبرّبی هَرد هطبلعِ بْیٌِ( هی0،6)

جبیی ؽیویبیی بزای ّز یک اس عبختبرّبی بْیٌِ ؽذُ بِ پبراهتزّبی جببِ (CS)هحبعبِ ؽذُ 

CS)ایشٍتزٍپیک
I
CS)ٍ آًیشٍتزٍپیک   (

A
ًؾبى داد کِ بیؾتزیي تبثیزات بز تبًغَرّبی تبذیل ؽذًذ.ًتبیج  (

11ّبی جبیی ؽیویبیی بزای ّغتِجببِ
B  ٍ15

N ِی دٍپِ ؽذُ قزار داؽتِ کِ در ًشدیکتزیي ّوغبیگی حلق

ّبی بَر اعت. ّوچٌیي هیشاى گپ ّبی ًیتزٍصى بیؾتز اس اتنؽَد. ایي تبثیزات بزای اتنببؽٌذ، هؾبّذُ هی

 کٌذ. حلقِ در هقبیغِ بب هذل کبهل کبّؼ پیذا هیاًزصی در هذل دٍپِ ؽذُ بب 

 

ّب یکی اس هْوتزیي حذ ؽًَذ. کبربيّب ًبهیذُ هیّبی دٍ ظزفیتی، کبربيتزکیببت دارای کزبي)ب(  

پذیزی آًْب رًٍذ ٍ چٌذگبًگی حبلت پبیِ، هبٌبی ٍاکٌؼّبی ؽیویبیی بکبر هیّبیی ّغتٌذ کِ در ٍاکٌؼٍاعط

تزیي تزکیببت ّب بغتگی دارد. یکی اس جبلببِ خَاؿ رسًٍبًغی ٍ القبیی اعتخلافببؽذ ٍ ایي ٍیضگی هی

 ایلیذى ّب ّغتٌذ، کِ اس دعتِ کبربي ّبی بب فعبلیت ببلا ّغتٌذ.  -2-دی بَرا اتبى  -1ٍ3ارگبًَ بَراى ّب، 

ّبی آًبلَگایلیذى ٍ  -2-دی بَراتبى  -1ٍ3بزای  G(T-S)))تبیی عِ -ؽکبفتگی اًزصی حبلت یکتبیی

در عطح  (M=C, Si, Ge, Sn, Pb ٍ X=H, F, Cl, Br, I کِ: MCH2B2X2ی بب فزهَل بغتِ)تز آى عٌگیي

ًتبیج ًؾبى داد کِ حبلت یکتبیی  بذعت آهذ ٍ بب ّن هقبیغِ ؽذ. UB3LYP/6311++G(3df,2p)تئَری 

               14حجن اتوی عٌبصز گزٍُ  (i) بب  G(T-S)∆تبیی پبیذارتز اعت. ّوچٌیي بیي ّوَارُ اس حبلت عِ

(M = C, Si, Ge, Sn and Pb) ،(ii) ِی ساٍیB–M–B  ٍ(iii) (LUMO–HOMO)  ،بزای حبلت یکتبیی

تبیی عِ -بِ دعت آهذُ اثز اعتخلاف بز ؽکبف اًزصیی یکتبیی G(T-S)∆ی خطی ٍجَد دارد. بب تَجِ بِ رابطِ

   MCH4B2 >:MCH2B2I2 >:MCH2B2Br2 >:MCH2B2Cl2> :MCH2B2F2:کبربٌی بِ صَرت در تزکیب 

تز )صرهیلي، اعتبًیلي ٍ پلوبیلي( بِ صَرت هعکَط ّبی عٌگیيببؽذ. درصَرتی کِ ایي رًٍذ بزای آًبلَگهی

ّب قببل تَصیف ًیغت. عطَح اًزصی تبخَردگی رعن ؽذُ بزای ّز دٍ چٌیي رًٍذی بزای عیلیلي اعت.

ًؾبى داد تزکیببت هغطح توبیلی بِ  C-B-M-Bّذرال ی دایتبیی بِ عٌَاى تببعی اس ساٍیِحبلت یکتبیی ٍ عِ

 تبخَردگی ًذارًذ ٍاًزصی تبخَردگی بزای تزکیببت هغطح بیؾتز اس تزکیببت ًبهغطح اعت.
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 ؽيوي اس ًتبيج اعتفبدُ ٍ ثب  ّبرايبًِ كوك ثب  كِ اعت ؽيوي علن اس ايؽبخِ هحبعجبتي ؽيوي

اي رايبًِ ّبياس طزيق ثزًبهِ در ؽيوي هحبعجبتي، پزداسد.هي ؽيويبيي هتفبٍت هعبدلات حل ثِ تئَري

 تئَري، عبختبر ؽيوي اس آهذُ ثذعت ّبيدادُ اس اعتفبدُ هٌبعت ٍ ّوچٌيي ثب ّبي هحبعجبتيٍ رٍػ

يك عبهل ثغيبر هْن در توبم هحبعجبت اًتخبة  .ؽًَذهي پزداسػ ٍ ّب هحبعجِهَلكَل خَاؿ ٍ

ثز اعبط ًَع كويت هَلكَلي هَرد  يك رٍػ ٍ يك  هجوَعِ پبيِ هٌبعت اعت. ايي اًتخبة هعوَلاً

ِ ثب اعتفبدُ اس رٍػ ًبهگيزد. در ايي پبيبىًظز، دقت هَردًيبس ٍ هَلكَل هَرد هطبلعِ فَرت هي

اين. كِ هتفبٍت پزداختِ ثِ ثزرعي هحبعجبتي ثز رٍي دٍ هَضَع كبهلاً (DFT)ًظزيِ تبثعيت چگبلي 

 ّبي )الف( ٍ )ة( آٍردُ ؽذُ اعت:ثِ تزتيت در قغوت

 -ّبي ثَرثبؽٌذ. ًبًَلَلًِيتزيذ هي -ّبي ثَرّبي غيزكزثٌي ًبًَلَلِاس هعزٍفتزيي ًبًَلَلِالف( 

خبلـ عوذتبً عبيق ّغتٌذ ٍ ثبًذ گپ الكتزًٍيكي پٌْي دارًذ. ثب دٍپِ كزدى يب ّوبى ايجبد  ًيتزيذ

كٌذ ٍ ثبًذ گپ ًيتزيذ خَاؿ الكتزًٍيكي ايي تزكيجبت ثْجَد پيذا هي -ّبي ثَرًقـ در ًبًَلَلِ

ّب تبثيز يبثذ. ّوچٌيي ايجبد ًقـ رٍي خَاؿ الكتزٍاعتبتيكي ايي ًبًَلَلِالكتزًٍيكي آًْب كبّؼ هي

ًيتزيذ آلايٌذُ هٌبعجي را تْيِ  -ّبي ثَرتَاى ًبًَلَلِگذارد. در رٍػ عٌتش ثب ٍاكٌؼ جبًؾيٌي هيهي

تَاًذ ثبعث كبرثزدّبي ثغيبري اس جولِ كبرثزدّبي ًيتزيذ هي -ّبي ثَركزد. ٍجَد ًقـ در ًبًَلَلِ

اؿ فيشيكي هَاد ي خَهطبلعِثزاي ّبي هتٌَع تكٌيكًَري ٍ هغٌبطيغي ؽَد. اس جولِ 

-دي"در ايي پبيبى ًبهِ ثب دٍپِ كزدى حلقِ  اعت. (NMR) اعپكتزٍعكَپي رسًٍبًظ هغٌبطيغي ّغتِ

-جبثِ( ايجبد كزدين. اس آًجبييكِ 0،6ًيتزيذ سيگشاک ) -ثَر ًققي در ًبًَلَلِ (Diborinin)"ثَريٌيي

15ّبي اس ّغتِ ّبييدر عبيت (CS) جبيي ؽيويبيي
N  ٍ11

B ّبي ايي ي الكتزًٍي در عبيتِثِ داًغيت

كٌٌذ. ثِ ّويي دليل ؽًَذ، احغبط هيّب حغبط ّغتٌذ ثٌبثزايي تغييزاتي را كِ ثبعث اختلال هيّغتِ

پبراهتزّبي رسًٍبًظ هغٌبطيغي ّغتِ  ثِ ثزرعي تغييزات ،"ثَريٌييدي"ي ثب  دٍپِ كزدى حلقِ

(NMR )15ّبي ّز يك اس ّغتِ ٍ تبثيز آى ثز تبًغَرّبي پَؽيذگي ؽيويبيي ثزاي
N  ٍ11

B ِپزداخت-

ّبي آلايٌذُ هَرد تبثيز ايي ًقـ را ثز عبختبر الكتزًٍي ٍ ثبًذ گپ الكتزًٍيكي ًبًَلَلِ اين. ّوچٌيي

 اين.ثزرعي قزا دادُ

ّب يكي اس هْوتزيي كبرثيذ. ؽًَّب ًبهيذُ هيّبي دٍ ظزفيتي، كبرثيتزكيجبت داراي كزثي ب(

پذيزي ؽيويبيي ايي  رًٍذ. درک ٍاكٌؼّبي ؽيويبيي ثكبر هيكِ در ٍاكٌؼّبيي ّغتٌذ حذٍاعط
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ثبؽذ. در تبيي هيّبي يكتبيي ٍ عِّب ٍ هطبلعِ عبختبر الكتزًٍي آًْب در تفبٍت ثيي حبلتعيغتن

ّبي كزثي ثب فعبليت ثبلا تؾخيـ دادُ ؽذُ ّبي هْن حذ ٍاعطّب يكي اس دعتِّب كبرثيگذؽتِ هذت

پذيزي آًْب الكتزٍى داؽتٌذ ٍ چٌذگبًگي حبلت پبيِ هجٌبي ٍاكٌؼ 6ر لايِ ظزفيت خَدؽبى ثَدًذ كِ د

 ّب ثغتگي دارد.القبيي اعتخلاف ثَد ٍ ايي ٍيضگي ثِ خَاؿ رسًٍبًغي ٍ

ثز رٍي  DFT))ًظزيِ تبثعيت چگبلي  اي اس طزيق ًبهِ يك هطبلعِ هقبيغِدر ايي پبيبى 

σ)ّبي هختلف يعٌي  كٌفيگَراعيَى
2 

(
1
A1) يكتبيي; P

2 
(
1
B1) يكتبيي; σ

1
P

1
 (

1
B1) يكتبيي; σ

1
P

1
 

(
3
B1) ِتز آى اس ّبي عٌگييايليذى ٍ آًبلَگ-2-ثَراتبىدي-1،3-ّبلَدي-1،3ثزاي تزكيت تبيي( ع

  M=C,Si,Ge,Sn,Pb  ٍX=H,F,Cl,Br,Iدرحبلتيكِ : MCH2B2X2ثب فزهَل ثغتِ  31عٌبفز گزٍُ 

، ثزرعي تبييعِ ٍ يكتبييّبي هطبلعِ پبيذاري هؾتقبت كبرثيزرعي ّذف اس ايي ث اين.اًجبم دادُ

 ّبيي عذاًزصي تبخَردگي هؾتقبت كبرثي، هقبيغِتبييعِ ٍ يكتبييّبي اثزاعتخلاف ثزاًزصي كبرثي

 LUMOّبي ٍ ثزرعي هقذار اختلاف اًزصي اٍرثيتبلتبيي عِّبي ًغجت ثِ هؾتقبت كبرثي يكتبيي

ٍHOMO  31حجن اتوي عٌبفز گزٍُ  ٍ راثطِ آى ثب. 
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 ؿيوي هحبػجبتي ثِ خبسج اص هشصّبيي وِ ؿيوي سا اص ػلَم فيضيه، ثيَلَطي ٍ وبهپيَتش خذا

 تَػؼِ يبفتِ اػت. ،وشدهي

ّبي تحميمبتي غيش ػولي ٍ يـگبُّبيي وِ دس آصهبثب اػتفبدُ اص وبهپيَتش وـف هَلىَل

ّبي هحبػجبتي ػيوبي ؿيوي هحبػجبتي ؿبهل هذلؼبصي هَلىَلي، سٍؽ غيشهوىي ثَد هيؼش گـت.

 ثبؿذ.ّبي ؿيويبيي ٍ ًشاحي ػٌتضّبي آلي هيٍ ًشاحي هَلىَل ثِ ووه وبهپيَتش ٍ ّوچٌيي دادُ

ّبي ٍاوٌؾ َاف هَلىَلي ٍخ ،ثيٌي ػبختبس هَلــىَلـيپيؾ اص وبهپيَتش ثشاي ،دس ايي سؿتِ

ّبي هَثش اص ًتـــبيح ؿيوي هحن وِ دس لبلت ثشًبهِ ،ؿَد. دس ايي سؿتِهي اػتفبدُ ؿيوـــيبيي

ؿَد. دس حبلي وِ ّب ٍخبهذات اػتفبدُ هياًذ ثشاي ػبختبس ٍ خَاف هَلىَلوبهپيَتشي دسآهذُ

ّبي ؿيويبيي ّؼـتٌذ. اص ايي بيؾثِ دػت آهذُ اص آصه ػبتوبهـــل وٌٌذُ اًلا ًتــبيح آى هؼوَلاً

تشيي ثشًبهِ يىي اص ػوَهي ؿَد.داسٍّب ٍ هَاد ًَ اػتفـــبدُ هي حيثشاي ًشا گيثِ گؼتشد ،سؿتــِ

تَػؼِ يبفتِ  2ٍػيلِ گشٍُ خبى پبپلِاػت وِ ث 1وبهپيَتشي هحبػجبت ؿيوي وَاًتَهي ػشي گَػيي

ثبؿذ ّب وِ ؿبهل هَاسد صيش هيٍ ٍاوٌؾ ّبلبثليت پيـگَئي اًَاع خَاف هَلىَل 98گَػيي اػت.

 سا داسد:

 ّبّبي هَلىَلػبختبس ٍ اًشطي  -1

 ّبي اًتمبليّب ٍ ػبختبس حبلتاًشطي –2

 ّبي استؼبؿيفشوبًغ -3

 ساهبى ٍ IRًيف   -4

 خَاف تشهَؿيويبيي  -5

 ّبي پيًَذ ٍ ٍاوٌؾاًشطي  -6

 هؼيش ٍاوٌؾ  -7

 ّبي هَلىَلياٍسثيتبل  -8

 بي اتوي ثبسّ  -9

 ّبي چٌذ لٌجيهَهٌتَم  -11

 ٍ تَاًبئي خزة هغٌبًيؼي NMRپَؿؾ   -11

 ّبي هٌـَسي چشخـي استؼبؿيؿذت -12
                                                           
1
.Gaussian 

2
.John Pople 
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 الىتشًٍخَاّي ٍ پتبًؼيل يًَيضاػيَى -13

 لبثليت پلاسيضاػيَى ٍ فَق پلاسيضاػيَى  -14

 ّبي الىتشٍاػتبتيه ٍ داًؼيتِ الىتشٍىپتبًؼيل -15

پبيِ يب ّبي دس حبلت فبص گبصي يب دس هحلَل ٍ دس حبلت ػيؼتن تَاًذ ثش سٍيهحبػجبت هي

ؿيويبيي ؿجيِ اثشات  ػٌَاى اثضاس لَي ثشاي ًَاحيِ تَاًذ ثهي 98تحشيىي اتفبق افتذ. پغ، گَػيي 

 ّبي تحشيىي ثىبس سٍد.ّب، ػٌَح اًشطي پتبًؼيل ٍ اًشطيخبيگضيٌي، هىبًيضم ٍاوٌؾ

 

پزيشي آًْب ّب ٍ ٍاوٌؾ اي ٍخَد داسد وِ ثِ ػبختبس هَلىَل دٍ حَصُ ٍػيغ دس ؿيوي هحبػجِ

 اختلبف داسد:

 مكانیك مولكولی: -1

ّب اص لَاًيي  ّبي هَلىَل گَيي ػبختبسّب ٍ ٍيظگي ػبصي ؿذُ، ثشاي پيؾهىبًيه هَلىَلي ؿجيِ 

  وٌذ. فيضيه ولاػيه اػتفبدُ هي

 مكانیك کوانتومی: -2

ّب، لَاًيي هىبًيه وَاًتَهي سا ثيـتش اص لَاًيي فيضيه ولاػيه دس هحبػجبت  ؽسٍ دس ايي 

ّبي يه هَلىَل سا احتوبلاً اص  وٌٌذ. لَاًيي هىبًيه وَاًتَهي، اًشطي ٍ ديگش ٍيظگي خَد اػتفبدُ هي

لىَلي ثِ َدس ػلن هىبًيه وَاًتَهي، خَاف ه .آٍسًذًشيك حل يه هؼبدلِ ؿشٍديٌگش ثذػت هي

 ؿَد.ّب هشثَى هيّب ٍ حشوت الىتشٍىّب ٍ ّؼتِبي هيبى الىتشٍىّثشّوىٌؾ

 دٌّذ:  ّش دٍ حَصُ هحبػجبت يىؼبًي ًظيش هحبػجبت صيش سا اًدبم هي

 ّب(.  ّب ٍ الىتشٍى ّب، ّؼتِ هحبػجِ اًشطي يه ػبختبس هَلىَلي ٍيظُ )آسايؾ فوبيي اتن

 ب هحبػجِ ؿًَذ.ّ ّبي هشثَى ثِ اًشطي ًيض هوىي اػت تَػي ثشخي سٍؽ ٍيظگي

 وٌذ.  ّب، وِ ػبختبس هَلىَلي ثب ووتشيي همذاس اًشطي سا هـخق هي ثْيٌِ ػبصي ؿىل هَلىَل

ّب  هـتك اٍل اًشطي ًؼجت ثِ هَلؼيت اتن -ّب دس دسخِ اٍل ثِ ؿيت اًشطي ثْيٌِ ػبصي ؿىل هَلىَل

 ثؼتگي داسد.
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 ؿَد. ايي  س هَلىَل ًبؿي هيد   ّب وِ اص خٌجؾ ثيي اتوي ّبي استؼبؿي هَلىَل هحبػجِ فشوبًغ

ّب ثِ هـتك دٍم اًشطي ًؼجت ثِ ػبختبس اتوي ثؼتگي داسًذ. ايي هحبػجبت هوىي اػت ديگش  فشوبًغ

ّبي ؿيوي  گَيي ًوبيذ. هحبػجبت فشوبًغ ثشاي ّوِ سٍؽ ّبي هشتجي ثب هـتك دٍم سا ًيض پيؾ ٍيظگي

 اي اهىبى پزيش ًيؼت. هحبػجِ

اص ّبي ًظشيِ تبثؼيت چگبلي يه وَاًتَهي اص اػبع ٍ سٍؽّبي هىبً، سٍؽتدشثي سٍؽ ًيوِ

 ثبؿٌذ.  هي هىبًيه وَاًتَهيّبي اًَاع سٍؽ
 

 

1لىَليَّبي هىبًيه هسٍؽ -1
 

 2ّبي ًيوِ تدشثيسٍؽ -2

 3ّبي هىبًيه وَاًتوي اص اػبع سٍؽ -3

 4چگبلي تبثؼيت ًظشيِ ّبيسٍؽ -4

ثبؿذ، ثٌبثشايي دس ايي هي چگبلي تبثؼيت تئَسي ّبيحث سٍي سٍؽًبهِ ثچَى دس پبيبى

 گشدد.ثِ ًَس هفلل ثشسػي هيچْبسم لؼوت سٍؽ 

 

  

گشدد. ايي ًَع دس ايي ًَع هحبػجبت اًشطي ػيؼتن تٌْب ثش هجٌبي هَلؼيت ّؼتِ هحبػجِ هي

ّب ٍ پليوشّب، ؼيبس ثضسي ٍ ًبهتمبسى اص خولِ پشٍتئييّبي ؿيويبيي ثػبصي ػيؼتنهحبػجبت ثشاي هذل

تدشثي ثَدُ ٍ فشهيِ اػبػي آًْب ثش ايي اكَل  وبسثشد ٍػيؼي داسًذ. ايي ًَع هحبػجبت هٌحلشاً

 اػت: اػتَاس

 - ؿَد.ّش اتن ثِ كَست يه رسُ ثب خشم هؼيي دس ًظش گشفتِ هي 

 - گشفتِ هي ثت ًيشٍي هـخق دس ًظشّش پيًَذ ؿيويبيي ثِ كَست يه فٌش استدبػي ثب يه ثب-

 ّوىٌؾ دٍ اتن تـىيل دٌّذُ پيًَذ ثؼتگي داسد.يي همذاس ثبثت ًيشٍ، ثِ هيضاى ثشؿَد وِ ا

                                                           
1
.Molecular Mechanics Methods 

2
.Semiemperical Methods  

3
.ab initio Methods 

4
.Density functional theory 
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 - ؿَد.تبثغ اًشطي پتبًؼيل، ثش پبيِ پبساهتشّبي تدشثي ثشاي ّش ػيؼتن دس ًظش گشفتِ هي 

 - ّب َّيت هؼتمل لىتشٍىؿَد ثذٍى ايٌىِ اّب ثشسػي هيدس ايي سٍؽ تٌْب ثشّوىٌؾ ثيي اتن

 داؿتِ ثبؿٌذ.

ّبي ػجبست اًشطي ؿبهل هدوَع چٌذ هؼبدل ولاػيه اػت. ّش وذام اص ايي هؼبدلات خٌجِ

ّبي ّذسال، ثشّوىٌؾهتفبٍت هَلىَل سا ًظيش وـؾ پيًَذّب، خوؾ صٍايب، صٍايبي داي

ّبي ًيشٍ اص لحبٍ هيذاىوٌٌذ. الىتشٍاػتبتيه، ًيشٍّبي ٍاًذسٍالؼي ٍ پيًَذ ّيذسٍطًي سا تَكيف هي

  .ّب هتفبٍت ّؼتٌذآٍسدى ثبثتّبي اًشطي ٍ سٍؽ ثِ دػت ّبي اًشطي، پيچيذگي تشمتؼذاد تشم

اي اص ؿىل هَلىَل سا ًظيش وـؾ پيًَذّب، خوؾ صٍايب، ّبي اًشطي وِ خٌجِوذام اص تشم ّش

-ؿًَذ. ّوِ هيذاىهيذُ هيّبي ٍالاًؼي ًبوٌٌذ، تشمّب ٍ ٍاسًٍگي حلمِ تَكيف هيّذسالحشوت داي

 ّبي ًيشٍ حذالل يه تشم ٍالاًؼي ٍ اغلت آًْب داساي ػِ ٍ يب تؼذاد ثيـتشي تشم ٍالاًؼي ّؼتٌذ.

ّبي آى ّبيي دس ػجبست اًشطي وِ ثيبًگش چگًَگي تبثيش يه حشوت هَلىَل ثش ػبيش حشوتتشم

ؿَد تشم وـؾ خوـي ُ هياػتفبد ؿًَذ. تشم ػشهي وِ هؼوَلاًّبي ػشهي ًبهيذُ هيّؼتٌذ، تشم

-ّبي ًيشٍ فبلذ تشماػت وِ ثيبًگش اثش ًَل پيًَذ تؼبدلي دس تغييش صاٍيِ پيًَذي اػت. ثؼوي اص هيذاى

 وٌٌذ. ّبي ػشهي ّؼتٌذ ٍ ثشاي خجشاى آى اص تَاثغ الىتشٍاػتبتيه اػتفبدُ هي

بدلِ غلت ثب هؼؿَد. خوؾ پيًَذ اوـؾ پيًَذي اغلت ثب هؼبدلِ ًَػبًگش ّبسهًَيه تَكيف هي

ؿًَذ. ًيشٍّبي ثيي هَلىَلي ًظيش ثب تشم وؼيٌَػي تَكيف هي ًَػبًگش ٍ چشخؾ پيًَذ ػوَهبً

ؿَد. اًتخبة ًَع خًَض ثيبى هي -ثشّوىٌؾ ٍاًذسٍالؼي ٍ پيًَذ ّيذسٍطًي اغلت ثب هؼبدلات لٌبسد

 پزيشد داسد.يش هيهؼبدلات، اّويت صيبدي دس هحبػجِ اًشطي هَلىَل وِ اص ؿىل تؼبدلي هَلىَل تبث

ّبي وٌفَسهبػيًَي ّؼتٌذ. يؼٌي ّبي هحبػجِ ؿذُ ثب هىبًيه هَلىَلي هؼوَلا اًشطياًشطي

اًشطي هحبػجِ ؿذُ آى اًشطي اػت وِ اختلاف اًشطي سا اص وٌفَسهبػيًَي ثِ وٌفَسهبػيَى ديگش ثيبى 

 پشداصين.م هيوذا وٌذ. ايي سٍؽ هؼبيت ٍ هضايبيي سا داسد وِ دس اداهِ ثِ ثشسػي ّشهي

 معايب روش مكانیك مولكولی

 -  ػذم ثشسػي هؼبئلي ّوچَى ؿىؼتي يب تـىيل پيًَذّب ٍ يب ػبيش خَاف ؿيويبيي يه هَلىَل

 وِ دس آًْب الىتشٍى ًمؾ هؼتمين داسًذ.

 - .ػذم اػتوبد ثِ همذاس ػذد اًشطي ثِ دػت آهذُ ثِ ووه هحبػجبت هىبًيه هَلىَلي 
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 لیمسايای روش مكانیك مولكو

 - ػشيغ ثَدى هحبػجبت 

 - ِثبؿٌذ.)حتي ؿبهل چٌذيي ّضاس اتن( ّن لبثل اػتفبدُ هي ّبي ثؼيبس ثضسيثشاي هدوَػ 

 - داًؼيتِ، گشهبي ٍيظُ، فـشدگي ٍ  ّبّبي تؼبدلي وشيؼتبلثِ كَست ٍػيؼي دس هٌبلؼِ ٍيظگي(    

ّبي صي اًفدبس دس وشيؼتبلّب ٍ ؿجيِ ػب...( هٌبلؼبت ديٌبهيىي، ايدبد ؿَن دس ػبختبس وشيؼتبل

 اًذ.هَلىَلي ثِ وبس سفتِ

 

 

-ّبي ًيوِ تدشثي داساي ػولگش ّبهيلتًَي ٍ تبثغ هَج ّؼتٌذ. دس ايي چبسچَة، لؼوتسٍؽ

ّبي داخلي دس ؿًَذ. غبلجبً الىتشٍىؿًَذ ٍ يب توبهبً حزف هيّبي خبكي اص اًلاػبت، تمشيت صدُ هي

ؿَد. دس هوي تؼذادي ّبي پبيِ اػتفبدُ هيتشيي هدوَػِت ًبديذُ اًگبؿتِ ؿذُ ٍ اص وَچههحبػجب

 >.1ؿًَذ =ّبي دٍگبًِ حزف هياص اًتگشال

ّبي ثبًه ؿَد، هـبثِ هَلىَلّبي ًيوِ تدشثي هحبػجِ هياگش هَلىَلي وِ ثب اػتفبدُ اص سٍؽ

گشفتِ ثبؿٌذ، دس ايي كَست ًتبيح ثؼيبس  اًلاػبتي وِ ثشاي پبساهتشثٌذي سٍؽ هَسد اػتفبدُ لشاس

خَة خَاٌّذ ثَد. دس غيش ايي كَست ًتبيح خبلت ًخَاٌّذ ثَد. ثِ ػٌَاى هثبل صاٍيِ پيًَذي ثيي 

ّبي آلي ديگش تفبٍت آؿىبسي داسد. پشٍپبى ٍ يب وَثبى ثب اغلت هَلىَلّبي وشثي دس ػيىلَاتن

ّب ّن ثيٌي ًخَاّذ ثَد هگش ايٌىِ ايي ًَع هَلىَليؾّب ثِ خَثي لبثل پثٌبثشايي ػبختبس ايي هَلىَل

ّبي هىبًيه هَلىَلي دس پبساهتشثٌذي دس ًظش گشفتِ ؿًَذ. الجتِ روش ايي ًىتِ لاصم اػت وِ سٍؽ

 ّبي ًيوِ تدشثي اص لبثليت پبساهتشثٌذي ثبلاتشي ثشخَسداس ّؼتٌذ.ثِ سٍؽًؼجت 

ثبؿذ. يؼٌي ثشاي دػتيبثي ثِ تبثغ هَج هيّبي ػبختبس الىتشًٍي ايي سٍؽ يىي اص اًَاع سٍؽ

-تش اػتفبدُ هيپشداصد. اهب دس ايي سٍؽ اص يه ّبهيلتًَي ػبدُهَلىَلي ثِ حل هؼبدلِ ؿشٍديٌگش هي

ّبي اص اػبع، هوي هحذٍد ّبي تمشيجي سٍؽؿَد ثِ ػجبست ديگش، ايي سٍؽ ثب ثِ وبسگيشي تىٌيه

ّبي لايِ ٍالاًغ، ثِ ّوشاُ س ًظش گشفتي الىتشٍىّبي هَلىَلي هفشٍم، فمي ثب دوشدى اٍسثيتبل

ّبي تـىيل تشويجبت آلي، ثِ اػتفبدُ اص اًلاػبت تدشثي اص خولِ اًلاػبت هشثَى ثِ ػبختبس ٍ اًشطي

ّبي پيچيذُ تب حذ ثؼيبس صيبدي پشداصد ٍ ثِ ايي تشتيت هـىل اًتگشالحل تمشيجي هؼبدلِ ؿشٍديٌگش هي

ؿًَذ ّبي لايِ ٍالاًغ هٌظَس هيّبي ًيوِ تدشثي فمي الىتشٍىدس سٍؽؿَد. ثِ ايي دليل وِ حل هي

 ثشاي حل هؼبدلِ ؿشٍديٌگش ّن ثبيذ اص ّبهيلتًَي الىتشًٍي ظشفيتي اػتفبدُ وشد.
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 معايب روش نیمه تجربی

 - ّب لبدس ثِ پيؾ ثيٌي كحيح اًلاػبت هشثَى ثِ تشويجبت داساي پيًَذ ّيذسٍطًي، ايي سٍؽ

 ّبي ثشاًگيختِ ًيؼتٌذ.ّبي ؿيويبيي ٍ حبلتٍاوٌؾتشويجبت ًيتشُ، 

 مسايای روش نیمه تجربی

 - ثبؿذ.ّبي ثِ وبس سفتِ، ػشػت هحبػجبت آًْب صيبد هيثِ دليل تمشيت 

 - اًذ. ّب ثِ وبس سفتِّب دس هحذٍدُ ٍػيؼي اص ػيؼتنايي سٍؽ 

 - دٌّذ.ّبي هَلىَلي اسائِ هيّبي ويفي لبثل لجَلي سا ثشاي ػيؼتنتَكيف 

 - دٌّذ.ّب سا اسائِ هيپيؾ ثيٌي ووي ًؼجتبً كحيحي اص اًشطي ٍ ػبيش وويت 

 

  

ّب تشيي ٍ لبثل اػتوبدتشيي سٍؽّبي اص اػبع هٌوئيّبي هحبػجبتي، سٍؽاص ثيي وليِ سٍؽ

 ؿًَذ. ثِ وبس گشفتِ هي ّبي ٍالؼيّبي سيبهي ثشاي ػيؼتنثبؿٌذ صيشا ثْتشيي تمشيتهي

ثبؿذ. ثِ ًَسي وِ دس اص لحبٍ لغَي اص اػبع ًـبى دٌّذُ هحبػجِ ثش اػبع اكَل ثٌيبدي هي

ؿًَذ. ثؼجبست ؿَد ٍ پبساهتشّبي تدشثي ثِ وبسگشفتِ ًويّب اص ّبهيلتًَي ٍالؼي اػتفبدُ هيايي سٍؽ

 ؿَد ٍ هؼبدلِ ؿشٍديٌگش ثِ ووه هي ّب يه الگَ ثشاي تبثغ هَج الىتشًٍي اًتخبةديگش، دس ايي سٍؽ

ّبي ثبثت ّبي اتوي، همبديش اػبػيّب ٍ ّؼتِّبي فيضيىي هثل خشم ٍ ثبس الىتشٍىتؼذاد هؼيٌي اص ثبثت

1فيضيىي هثل ػشػت ًَس
ّبي هؼبدلِ، ثذٍى ثِ وبسگيشي ّيچ ثِ ػٌَاى تٌْب ٍسٍدي 2يب ثبثت پلاًه 

ّبي ّيذسٍطى هبًٌذ ليك هؼبدلِ ؿشٍديٌگش، تٌْب ثشاي اتنؿَد. اهب اص آًدبئي وِ حل دتمشيجي حل هي

ّبي ػذدي ٍ يب ّب هوىي ًيؼت ثبيذ ثِ دًجبل سٍؽپزيش اػت ٍ حل دليك آى ثشاي هَلىَلاهىبى

ّبي اص اػبع ثش هجٌبي تمشيت ثِ وبس تمشيجي ثشاي حل ايي هؼبدلِ ثَد. دس ًتيدِ اًَاع هختلف سٍؽ

ّبي اص اػبع ثب حل هؼبدلِ اًذ. دس سٍؽُ اص ّن لبثل تـخيقسفتِ ٍ هذل ؿيويبيي اًتخبة ؿذ

ؿشٍديٌگش هَلىَلي ٍ هحبػجِ تبثغ هَج، اًشطي الىتشًٍي ػيؼتن ثب دلت لبثل لجَل ٍ دس ثشخي هَاسد 

 >.2ؿًَذ =ثؼيبس ػبلي ٍ دس داهٌِ ٍػيؼي اص خَاف هْن فيضيىي ٍ ؿيويبيي تؼييي هي

 

 

                                                           
1
.C=2.998 10 

8
 ms

-1
             

2
.h=6.6210

-34
 J.s 
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 اسمكانیك کوانتمی از اس هایمعايب روش

 - وٌٌذ. ّبي اص اػبع، دلتـبى كذ دس كذ ًجَدُ ٍ دس ًْبيت اص ًَػي تمشيت اػتفبدُ هيسٍؽ 

 - ثبؿٌذ.ثش هيّبي ثضسي صهبىايي هحبػجبت اص ًظش صهبًي ثشاي هَلىَل 

 - ّبي صهبًي، اهىبى اتن( هحذٍديت 51ّبي ثب ثيؾ اص )ػيؼتن ّبي ثؼيبس ثضسيثشاي ػيؼتن

ّبي ًيوِ تدشثي دٌّذ ٍ دس ايي گًَِ هَاسد ثِ وبس گيشي سٍؽاػبع سا ًوي ّبي اصاػتفبدُ اص سٍؽ

 ؿًَذ.تَكيِ هي

 مكانیك کوانتمی از اساس هایمسايای روش

 - ّبي ًيوِ تدشثي ثيـتش اػت. دلت آًْب ًؼجت ثِ سٍؽ 

 - دٌّذ.ّب اسائِ هيّبي ووي ثؼيبس دليك ثشاي تؼذاد صيبدي اص اًَاع ػيؼتنثيٌيپيؾ 

 - ِ11ّبي ثب ثيؾ اص ؿًَذ. ٍاهح اػت ثشاي هَلىَلّب هحذٍد ًوييه ًجمِ خبكي اص ػيؼتن ث 

فبن(  -اتن، تٌْب اهىبى اًدبم هحبػجبت اص اػبع، ثب اػتفبدُ اص تئَسي پبيِ )هثل تئَسي ّبستشي 41تب 

 ّبي پبيِ حذالل هوىي اػت. ٍ هدوَػِ

 

  

تؼييي  اػت، ؿذُ پبيِ گزاسي 1وَّي ٍ ٌّجشيثَػيلِ ّبي وِ چگبلي تبثؼيت تئَسي اػبع

ثيي  ساثٌِ هؼتمين يه ديگش ثيبى . ثِ[3] اػت الىتشًٍي چگبلي يثَػيلِ الىتشًٍي يپبيِ تشاص اًشطي

 سٍؽ، ايي وِ ؿَدهي آؿىبس صهبًي ساثٌِ ايي اّويت اػت. ثشلشاس ػيؼتن اًشطي ٍ الىتشًٍي چگبلي

 هختلبت اػت. دس 3Nالىتشٍى ؿبهل N ثب  هَج تبثغ يه ؿَد. همبيؼِ هَج تبثغ اص اػتفبدُ سٍؽ ثب

 ًتيدِ دس د.ؿَهي ثؼتِ خوغ الىتشٍى N-1سٍي  ثش ٍ اػت هَج تبثغ هشثغ الىتشٍى، چگبلي حبليىِ

 ثغتب ًتيدِ ثشخلاف دس .اػت هختلِ ػِ تبثغ تٌْب ٍ ثَدُ ّبالىتشٍى تؼذاد اص هؼتمل الىتشٍى چگبلي

 هتغيشّب الىتشٍى، تؼذاد چگبلي اص اػتفبدُ سٍؽ دس ؿَدهي تشپيچيذُ هختلبت افضايؾ ثب وِ هَج

 ياًذاصُ اص الىتشٍى هؼتمل چگبلي)ثَد  خَاّذ يىؼبى هتفبٍت الىتشٍى تؼذاد ثب ّبيػيؼتن ثشاي

 ًٍيالىتش يه چگبلي وِ ؿَد ثبثت وِ اػت ايي سٍؽ ايي هـىل تٌْب (.>4= ثَد خَاّذ ػيؼتن

 وٌذهي سا ثشلشاس وويت دٍ ايي ثيي استجبى وِ تبثؼي دّذ.هي سا هؼيٌي پبيِ حبلت اًشطي خبف،

                                                           
1
.Hihenberg & Kohn 
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 ٍ الىتشًٍي وِ چگبلي اػت ّبييتبثؼيت هؼشفي چگبلي تبثؼيت تئَسي ّذف ٍالغ دس ٍ اػت هدَْل

 >.5= دّذ سثي ّن ثِ سا اًشطي

 تابعیت چگالی نظريهمعايت روش 

 - دّذًوي ثخـي سهبيت ًتبيح سٍؽ ايي اص اػتفبدُ ثب ثضسي خيلي ّبيػيؼتن ثشسػي. 

 -  ؿَدًوي تَكيف ثخَثي هؼوَلاً سٍؽ ايي اص اػتفبدُ ثب گزاس حبلت ػبختبس. 

 - تمبسًي يىؼبى ًظش اص پبيِ تشاص ثب وِ سا ايثشاًگيختِ تشاصّبي الىتشًٍي چگبلي سٍؽ تبثؼيت 

 صيبدي خٌبي ثب هحبػجبت ايٌگًَِ دس DFT وٌذ. دس ًتيدِ، ًتبيحسا ثِ خَثي تَكيف ًوي ّؼتٌذ

 ّوشاُ اػت.

  تابعیت چگالی نظريهمسايای روش 

 -دس  1اػپيي دس ًتيدِ آلَدگي ّبي خفت ًـذُ پبيِ گزاسي ؿذُ اػت،ايي سٍؽ ثش پبيِ الىتشٍى

 سٍؽ ووتشيي همذاس سا داسد.ايي 

 - همبيؼِ دس هؼوَلاً وِ ي(ٍاًذٍالؼ هثلاً)  هَلىَلي ثيي ًيشٍّبي اص ًبؿي ّبيثشّوىٌؾ 

 .اًذثشسػي لبثل ثخَثي چگبلي تبثؼيت سٍؽ ثب ّؼتٌذ هؼيف ؿيويبيي ثبپيًَذّبي

 - پيؾ ثخَثي سا هَلىَلي ثيي يدافؼِ ًَع اص ّبيثشّوىٌؾ هؼوَلاً گشاديبًي تلحيح ّبيسٍؽ-

 وٌٌذ.ثيٌي هي

 - چگبلي تبثؼيت سٍؽ ثب ثخَثي اًذ،يىيالىتشٍػتبت صيبدي حذ تب وِ ّيذسٍطًي پيًَذّبي 

 .دٌّذهي لجَلي لبثل ًتبيح ٍ اًذثشسػي الىتشًٍي لبثل

 

  

2تبثغ اص هٌظَس
هتغيش هختلبت  ّبيهدوَع اص ػذد يه آٍسدى ثذػت ثشاي ًوبيـي ايٌدب دس 

 اػت ًوبيـي 3تبثؼيت اػت. هشٍسي هؼئلِ سيبهيبت فْن ثشاي تبثؼيت تؼشيف ثشايي،ػلاٍُ اػت.

 چگبلي هَج ٍ تبثغ سٍ ايي اص ثبؿذ. هتغيشّب ثِ ٍاثؼتِ خَد وِ تبثغ يه اص ػذد يه ثشاي تَليذ

 .ؿَدهي تبثؼيت ًبهيذُ اػت ٍاثؼتِ الىتشًٍي چگبلي ٍ هَج تبثغ ثِ وِ اًشطي ٍ ّؼتٌذ تبثغ الىتشًٍي

                                                           
1
.Spin contaminatio 

2
.Function 

3
.Functional 


