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 چکیذٌ:

)تیَکسَ سیلیل( اتیلي -0-(z)غَرت تٌذی هوکي  02تزای  (DFTٍ ab initio ) هحاسثات ًظزی

 ، **B LYP/ -   ++Gّا در سطَح سلٌَل گشارش ضذُ اًذ. ایي هحاسثات تزای تواهی غَرت تٌذی

MP   -   ++G**ٍ G MP   ُدر ّواى سطح  ّای ارتعاضی ًَساًگز ّواٌّگًذ. فزکاًسااًجام ضذ

تخویي سدُ ضذُ تَدًذ.  (ZPVE)هاّیت ًقاط ایستا ٍ ّوچٌیي تزای تػحیح اًزصی ًقطِ  تِ هٌظَر تأییذ

ّای ضَستز ٍ اسپیٌَسا اس طزیق رٍش   -TES- ٍMES ّای اًزصی پیًَذ ّیذرٍصًی تزای غَرت تٌذی

ّای دّذ کِ قذرت پیًَذ ّیذرٍصًی تَسط عذم استقزار الکتزٍىًتایج حاغل ًطاى هی تذست آهذُ تَدًذ.

ّا ٍ قذرت پیًَذ گیزد. اثز حلال تز تزتیة پایذاری غَرت تٌذیدرٍى حلقِ کیلیت تحت تأثیز قزار هی

ّا . ًظزیِ اتناستدر ًظز گزفتِ ضذُ PCM، SCI-PCM ٍ  IEF-PCMّای ّیذرٍصًی تا استفادُ اس رٍش

ّای تادر تزای تزرسی ًقاط تحزاًی ٍ هطالعِ هاّیت پیًَذ ّیذرٍصًی استفادُ ضذُ است. در هَلکَل

تزای فْن تْتز هاّیت پیًَذ ّیذرٍصًی درٍى هَلکَلی اًجام (NBO) ّای اٍرتیتال پیًَذی طثیعی تزرسی

تزیي اٍرتیتال هَلکَلی ٍ پاییي (HOMO)تالاتزیي اٍرتیتال هَلکَلی اضغال ضذُ ضذُ تَد. هحاسثات 

 ّوچٌیي هحاسثات اًذ. ای هَجَدّای جثِْتا فاغلِ اٍرتیتال  (LUMO)اضغال ًطذُ
HNMR  در ّواى

صی سذ ٍ اًز ّیذرٍصًی درٍى هَلکَلی، ساختار هَلکَلی، پیًَذ سطح اًجام گزدیذ. در کاری دیگز

ٍ هطتقاتص تا  (HTIF)تیَکسَایویذٍفزهاهیذ -N-ّیذرٍسلٌَ-ˊNدر تزکیة  N-Se پیًَذ چزخطی حَل

در فاس گاس ٍ آب هطالعِ گزدیذ. هذل  **G++   - تا تاتع پایِ  (DFT)استفادُ اس ًظزیِ تاتعی چگال 

PCM  سطح درDFT/B LYP ّا تز ساختار ٍ پیًَذ ّیذرٍصًی استفادُاثز حلال ٍ استخلاف تزای تعییي 

تحث ضذُ  ،تحت عٌَاى پیًَذ ّیذرٍصًی کوک رسًٍاًس ضٌاختِ ضذُ اًذ ّا کِضذ. هاّیت ایي تزّوکٌص

…S است. خَاظ تَپَلَصیکی تَسیع داًسیتِ الکتزًٍی تز پل ّیذرٍصًی 
H-Se ّا در تا استفادُ اس ًظزیِ اتن

 ، اسپکتزٍسکپی رٍش اٍرتیتال پیًَذی طثیعی ّا تزرسی ضذ.هَلکَل
HNMRّای ٌیي فزکاًس، ّوچ

Se-H ٍ Se-H  در سطحB LYP/ -   ++G** ّیذرٍصًی ّای پیًَذاستخزاج تزّوکٌصٍر تِ هٌظ، 

، NICS، آرٍهاتیسیتِ حلقِ تَسط چٌذیي ضاخع آرٍهاتیسیتِ ًظیز هحاسثِ ضذًذ. اس سَی دیگز

HOMA ،PDI ،FLU ٍ FLU ّایاًزصی. تعییي ضذُ است HOMO ٍ LUMO دّذ کِ اًتقال ًطاى هی

دّذ. ّوچٌیي اثز حلال تز خَاظ فیشیکی ًظیز پتاًسیل ٍ سختی ٍ هطتقاتص رخ هی HTIFتار درٍى 

تزرسی ضذُ است. در اداهِ تزای  **B LYP/ -   ++Gٍ تا تاتع پایِ  PCMضیویایی تا استفادُ اس هذل 

، سپس حالت گذار تْیٌِ گزدیذّای اًتقال پزٍتَى هحاسثاتی پیزاهَى حالت گذار اًجاهَ ساختار ٍاکٌص

ّای تزهَدیٌاهیکی حالت گذار هحاسثِ ّای ارتعاضی، ثاتت سزعت ٍ پاراهتزاًزصی فعال ساسی، فزکاًس

 ضذ.
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 هقذهِ 1-1
 

ٌشفت ٚ اغّت فٟٓ ٚ تدشثٝ ٔٛسد اػتفبدٜ لشاس ٔیٞبی ؿیٕی ٔحبػجبتی فمي تٛػي ٔتخللیٗ ثبصٔب٘ی سٚؽ

ٞبی كٛست ٌشفتٝ دس ایٗ ٘شْ ٞب دؿٛاس ثٛد٘ذ. أشٚصٜ ثب پیـشفتسٚؽثىبسٌیشی اثضاسٞبی ٔٛسد اػتفبدٜ دس ایٗ 

 آػب٘ی لبثُ اػتفبدٜ ثشای ؿیٕی دا٘بٖ ٞؼتٙذ. اكٌلاح ؿیٕی ٔحبػجبتیٞبیی تِٛیذ ؿذ٘ذ وٝ ثٝافضاسٞب ثش٘بٔٝ

كٛست تٛكیف سیبهی ػّٓ ؿیٕی تؼشیف ؿٛد. ایٗ اكٌلاح ػٕٛٔب ٍٞٙبٔی ٔٛسد اػتفبدٜ لشاس ٕٔىٗ اػت ثٝ 

ٌیشد وٝ یه سٚؽ سیبهی آ٘مذس تٛػؼٝ یبفتٝ ثبؿذ وٝ ثتٛاٖ آٖ سا ثلٛست یه ثش٘بٔٝ لبثُ اخشا دسآٚسد. ثبیذ یٔ

تٛا٘ٙذ ثٝ ًٛس دلیك ٔحبػجٝ ؿٛ٘ذ ٚ تمشیجب اوثش آٟ٘ب ٞبی ؿیٕی ٔیتٛخٝ داؿت وٝ تؼذاد ثؼیبس ا٘ذوی اص خٙجٝ

یه ؿیٕی داٖ ٔحبػجبتی ایٗ اػت وٝ فشم وٙذ تشیٗ اؿتجبٜ وٝ، ثضسيؿٛ٘ذ. ثٌٛسیثٌٛس تمشیجی ٔحبػجٝ ٔی

ٔمبدیش حبكّٝ اص ٔحبػجبت ٔمبدیش دلیك ٚ ٚالؼی ٞؼتٙذ. اٌشچٝ ٕٞیٗ ٔمبدیش تمشیجی ٔی تٛا٘ٙذ دس اوثش ٔٛاسد 

ای اص دا٘ؾ ؿیٕی اػت ؿیٕی ٔحبػجبتی ؿبخٝتش، داٖ ٔحبػجبتی ثذٞذ. ثٝ صثبٖ ػبدٜدیذ سٚؿٙی ثٝ یه ؿیٕی

 ،ٞب ثشای پیؾ ثیٙی ػبختبس ِٔٛىِٛیاص سایب٘ٝ ؿبخٝدسایٗ  .ٞب داسدؿیٕی ثب وٕه سایب٘ٝوٝ ػؼی دس حُ ٔؼبئُ 

اص ٘تبیح ؿیٕی ٔحن وٝ دس لبِت ثش٘بٔٝ  ،ٕٞچٙیٗ .ؿٛدٞبی ؿیٕیبیی اػتفبدٜ ٔیخٛاف ِٔٛىِٛی ٚ ٚاوٙؾ

حبِیىٝ دس .ؿٛدٜ ٔیٞب ٚ خبٔذات اػتفبدا٘ذ ثشای ٔحبػجٝ ػبختبس ٚ خٛاف ِٔٛىَٛی دسآٔذٜسایب٘ٝ اٞبی ٔٛثش 

ٛا٘ذ تٞبی ؿیٕبیی ٞؼتٙذ أب دس ثشخی ٔٛاسد ٔی٘تبیح آٖ ٔؼٕٛلا وبُٔ وٙٙذٜ اًلاػبت ثذػت آٔذٜ اص آصٔبیؾ

تٛا٘ذ ثٝ ؿیٕی ثٙبثشایٗ ؿیٕی ٔحبػجبتی ٔی ،ٔٙدش ثٝ پیؾ ثیٙی پذیذٜ ٞبی ٔـبٞذٜ ٘ـذٜ ؿیٕیبیی ؿٛد

ی ؿیٕی ٞب. خٙجٝیٕیبیی ثب ؿیٕی تدشثی سلبثت ٕ٘بیذآصٔبیـٍبٞی وٕه وشدٜ ٚ دس یبفتٗ ٔٛهٛػبت خذیذ ؿ

-ٞبی ٔحبػجبتی ٚ ًشاحی ِٔٛىَٛ ثٝ وٕه وبٔپیٛتش ٚ ٕٞچٙیٗ دادٜٔحبػجبتی ؿبُٔ ٔذِؼبصی ِٔٛىِٛی سٚؽ

 ،ٕٞچٙیٗ اص ایٗ سؿتٝ ثٝ ٌؼتشدٌی ثشای ًشاحی داسٚٞب .ثبؿذِی ٔیآٞبی ؿیٕیبیی ٚ ًشاحی ػٙتضٞبی 

 .ؿٛداػتفبدٜ ٔیٞب ٚ ٔٛاد ٘ٛ وبتبِیؼت

 

 

 ًگاُ اجوالی 1-2
 

تٛاٖ ثب اػتفبدٜ اص لٛا٘یٗ ٔىب٘یه ولاػیه وٝ دس ؿذ وٝ حشوت رسات اتٕی ٚ صیشاتٕی سا ٔیصٔب٘ی تلٛس ٔی

، صیشا ایٗ لٛا٘یٗ دس تٛهیح حشوت اؿیبء ٔؼِٕٛی ٚ لشٖ ٞفذٞٓ تٛػي اػحبق ٘یٛتٖٛ ٔؼشفی ؿذ ثیبٖ وشد

ؿٛاٞذ تدشثی ثذػت آٔذ وٝ ٘بوبٔی ، دس اٚاخش لشٖ ٘ٛصدٞٓٞشحبَ، ثٝ .>1=ػیبسات ثؼیبس ٔٛفك آٔیض ثٛد٘ذ
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ٔفبٞیٓ ٚ ٔؼبدلات  1926تب ایٙىٝ دس حذٚد ػبَ ، ٔىب٘یه ولاػیه دس ٔٛسد رسات خیُ وٛچه سا ػیبٖ ػبخت

ایٗ ٔفبٞیٓ خذیذ ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی ٘بٔیذٜ ؿذ. وٛا٘تْٛ اص ٚاطٜ  ،ٔٙبػت تٛكیف ایٗ ٌٛ٘ٝ رسات وـف ؿذ٘ذ

ٞبی ٞب، ٞؼتٝ، ِٔٛىَٛٞبثٝ ٔؼٙی ثؼتٝ اؿتمبق یبفتٝ اػت. ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی ثشای ؿٙبخت اتٓ 1ثب٘ذَ لاتیٗ

ٞبی آٖ ثٝ ٌٔبِؼٝ ٚ تؼجیش ٔٙبػت خٛاة 2ٞب هشٚسی اػت. وٝ دس آٖ ثب ٔؼبدِٝ ؿٛسدیٍٙشٞب ٚ ا٘جٛٞی اص آٖاتٓ

 پشداص٘ذ. ٔی

 

 حشکت رسُ آصاد 1-2-1
 

ایٗ، ٔذَ آسٔب٘ی ِٔٛىَٛ ٌبصی اػت  .ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی حشوت یه رسٜ آصاد اػتتشیٗ حبِت دس ٔؼٕٛلاً ػبدٜ

اػت. دس چبٜ  ثٛدٜ ٚ ثیٗ دٚ دیٛاسٜ ٔحلٛس ؿذٜ m وٝ آصاد اػت دس ظشفی یه ثؼذی حشوت وٙذ. خشْ ایٗ رسٜ

-افضایؾ ٔیٟ٘بیت ٞب ٘بٌٟبٖ ثٝ ثیٔشثؼی ٘بٔتٙبٞی ا٘شطی پتب٘ؼیُ رسٜ دس داخُ خؼجٝ كفش اػت ِٚی دس دیٛاسٜ

 :یبثذ. آٍ٘بٜ ثب فشم حشوت یه ثؼذی رسٜ، ٔؼبدِٝ ؿٛسدیٍٙش ثلٛست صیش خٛاٞذ ثٛد

iħ Ψ(x, t) = 
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تبثغ ٔٛج اػت وٝ دس تـشیح دیذٌبٜ ٔٛخی، ثٝ رسٜ ٔٛسد Ψ(x,t) ثبثت پلا٘ه،  hخشْ رسٜ،  mدس ساثٌٝ فٛق 

 ثبؿذ )ػذد ٔختّي(. ٔی -1یه ٚاحذ ٔٛٞٛٔی اػت وٝ ٔدزٚس آٖ ثشاثش  iٕٞچٙیٗ ؿٛد. ٘ظش ٘ؼجت دادٜ ٔی

 ٕ٘بد ساثٌٝ دسایٗ)
 

  
 ٚ صٔبٖ ثٝ ٘ؼجت ٘ؼجی ٔـتك ثیبٍ٘ش 

 

  
 .اػت( ٔىبٖ ثٝ ٘ؼجت ٘ؼجی ٔـتك ٘ـبٍ٘ش 

 

 ضشٍدیٌگش هعادلِ خصَصیات1-2-2
 

. ایٗ ٔؼبدِٝ دس >2=ٞبی ٔحبػجبتی اػتٔؼبدِٝ ؿٛسدیٍٙش اػبع ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی ٚ ٕٞچٙیٗ پبیٝ اغّت سٚؽ

 :صیش آٚسدٜ ؿذٜ اػت

ĤΨ = EΨ 1-2                                                                                                                   

دس صثبٖ سیبهیبت ایٗ ٔؼبدِٝ، ٔؼبدِٝ ٔمذاس  ا٘شطی اػت. E ٚ تبثغ ٔٛج Ψ ،ػٍّٕش ٞبٔیّتٛ٘ی Ĥدس ایٗ ٔؼبدِٝ  

وٙذ أب ٔىبٖ دلیك ٔـخق ٔی حوٛس اِىتشٖٚ سا دس یه ٘بحیٝ اص فوبؿٛد. ایٗ ٔؼبدِٝ احتٕبَ ٚیظٜ ٘بٔیذٜ ٔی

 تٛا٘ذ پیؾ ثیٙی وٙذ. آٖ سا ٕ٘ی

 :ؿٛدثلٛست صیش تؼشیف ٔی Ĥ دس حبِت وّی اپشاتٛس ٞبٔیّتٛ٘ی

Ĥ = - ∑
  

 

   

         
  + ∑ ∑
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= 

  

   
 +

  

   
 +
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1
Bundle 

2
Schrodinger Equation 



4 

 

  
خشْ ٚ ثبس     ٚ   ثبؿٙذ. ٕ٘بدٞبی ٞب ٚ ٞؼتٝ ٔیرسات ؿبُٔ اِىتشٖٚ ،اػتi  اپشاتٛس لاپلاػیٗ ثش سٚی رسٜ  

آیذ فبكّٝ ثیٗ رسات اػت. اِٚیٗ خّٕٝ ا٘شطی ػیٙیتیىی رسات اص فشِٔٛٝ وشدٖ تبثغ ٔٛج ثذػت ٔی    ٚ  iرسٜ 

صٔبٖ اػت ٚ دٞذ. ایٗ ٔؼبدِٝ ٔؼتمُ اص ٚ خّٕٝ دْٚ ا٘شطی ٘بؿی اص ٘یشٚٞبی خبرثٝ ٚ دافؼٝ وِٛٙی سا ثذػت ٔی

ؿٛ٘ذ وٝ ٘ؼجیت یب ثبؿذ. خٕلات اهبفی ٚلتی دس ٞبٔیّتٛ٘ی ٚاسد ٔیٔؼبدِٝ ؿٛسدیٍٙش غیش ٘ؼجیتی ٔی

 ثشٕٞىٙؾ ثب تبثؾ اِىتشٚٔغٙبًیغ ٚ یب ثش ٕٞىٙؾ ثب ٔیذاٖ اػٕبَ ؿٛد. 
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 1ٞبی ػشی آغبصیٗسٚؽ .1

 2ٞبی ٘یٕٝ تدشثیسٚؽ .2

 3تبثؼی چٍبِیٞبی سٚؽ .3

 

 ّاي سشي آغاصیيسٍش 1-3-1
 

ای سا ٘ـبٖ ٔی دٞذ وٝ ثش اػبع اكَٛ ثٙیبدی اػتٛاس اػت( اص ٞبٔیّتٛ٘ی )ٔحبػجٝ >3=دس ٔحبػجبت آغبصیٗ

سٚ٘ذ. دس ٞبی تدشثی دیٍشی ثىبس ٕ٘ی، دادٜٞبی فیضیىی ثٙیبدیؿٛد ٚ ثٝ غیش اص ٔمبدیش ثبثتٚالؼی اػتفبدٜ ٔی

ؿٛد ٚ تبثغ ٔٛج وّی ثٝ كٛست حبكُ هشثی دادٖ ٔدٕٛػٝ ثٝ كٛست ػشی تیّٛس اػتفبدٜ ٔیایٗ سٚؽ اص ثؼي 

اػبع ایٗ سٚؽ ثش ٔجٙبی حُ ٔؼبدِٝ ؿٛسدیٍٙش ثش اػبع اكَٛ اِٚیٝ ؿٛد. اص تٛاثغ ته اِىتشٚ٘ی تمشیت صدٜ ٔی

ضیىی )ثلٛست تٛاثؼی اص ٞبی حبِت اِىتشٚ٘ی ٚ ػبیش خٛاف فیٞب، ا٘شطی، ٔٙظٛس ایٗ اػت وٝ دس ایٗ سٚؽثبؿذٔی

ؿٛ٘ذ. یؼٙی ثب دس ٞبی تدشثی، ٔحبػجٝ ٔیای( اص سٚی اكَٛ اِٚیٝ ٚ ثذٖٚ اػتفبدٜ اص دادٜٞبی ٞؼتٝٔىبٖ

ٞبی ٔٙفی وٝ تحت تأثیش پتب٘ؼیُ وِٛٙی حشوت داس٘ذ، ٚ ٞبی ٔثجت ٚ اِىتشٖٚكٛست ٞؼتٝ٘ظشٌشفتٗ ِٔٛىَٛ ثٝ

اػتفبدٜ ػّٕی اص ایٗ  .ؿٛدٞبی ؿیٕیبیی اػتفبدٜ ٕ٘یفتبس ایٍٙٛ٘ٝاص ٞیچٍٛ٘ٝ ٔؼّٛٔبت لجّی دیٍشی دس ثبسٜ س

، ثؼیبس دا٘یٓ ٔؼبدِٝ ؿٛسدیٍٙش ثدض ثشای ٔؼبیُ ٔذِی ػبدٜٞبیی داسد صیشا ٕٞبٌ٘ٛس وٝ ٔیدیذٌبٜ ٘یبص ثٝ تمشیت

ا٘تٛٔی، ٕ٘بدٞبی ٞب، اػذاد وٛٞب، آسایؾ، اٚسثیتبَای )ثشای ٔثبَٞب داسای ٔفبٞیٓ فیضیىی. ایٗ تمشیتدؿٛاس اػت

ٞبی ثىبس ٌشفتٝ ؿذٜ دس ایٗ سٚؽ اص خّٕٝ تمشیت ؿٛ٘ذ.خّٕٝ ًیفی، ػٌٛح ا٘شطی، لٛاػذ ا٘تخبة ٚ غیشٜ( ٔی

 تٛاٖ ثٝ ٔٛاسد صیش اؿبسٜ وشد. ٔی

 1ٞبی غیش٘ؼجیتیحُتمشیت ساٜ .1

                                                             
1
Ab-initio 

2
Semi-Emperical 

3
Density Function Theory 


