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مراجع

پادمتقارن درون مولکولی/ضرایب پدیده شناختی متقارن

روش انجام محاسبات و تحلیل نتایج  مقدمه

ساتپادمتقارن در سامانه مولکولی متوترک/ضرایب پدیده شناختی درون مولکولی متقارن

محاسبهاتمتوترکسمولکولبرایدرون‌مولکولیپادمتقارنومتقارنشناختیپدیدهضرایبالکترونیسهم
زوجعتابیک(ژولمانند)اتلافیهایپدیدهمولکولی،اثرمیدانیهایسامانهدربیشترکهازآنجایی.شد
است،اعمالیمیدانجهتتغییربهنسبت(پادمتقارن)فردتابعیک(پلتیهمانند)انتقالیگرماهایو(متقارن)

ൗ𝐿𝑎𝑠𝑦𝑚نسبتکهشودمیبینیبنابراین،پیش
𝑀 𝐿𝑠𝑦𝑚

𝑀اثرمیدانیمولکولیقطعهوعملکردکاراییازمعیاری
کارائییزانموبازدهازتخمینیمی‌توانمولکولیدرونشناختیپدیدهضرایباینازاستفادهبااینرو،از.باشد
.زد‌درون‌مولکولیاثرمیدانیسامانهیک

درکوانتومی-ترمودینامیکیهایپدیدهازبسیاریتوصیفگرتواندمی(غیرتعادلیوتعادلی)آماریمکانیکدانش
هایافقاستتهتوانسکوانتومیمکانیکدانشوآماریمکانیکدانشتلفیقمثال،عنوانبه.باشدمولکولیمقیاس

میسروممکنامکانیچنینآنازقبلکهبگشایدمولکولی-اتمیهایسامانهشناختیپدیدهرویبهراایتازه
پدیده)رماگجریانوالکتریکیجریانمتقابلاثراتپدیده‌شناختیوبنیادیمطالعهکهاستمشخص.[1-2]نبود
استمیتاهحائزمولکولی،ونانومتریابعاددرمداراتوقطعاتعملکردبرتاثیردلیلبه،(انتقالی-اتلافیهای

ایویژهاهمیتازمولکولی-اتمیمقیاسدرانتقالی-اتلافیهایپدیدهتوصیفرسدمینظربهاینرو،از.[5-3]
مولکولمانند)اثرمیدانی-مولکولیسامانهیکپاسخپژوهشبراساسایندراینرو،از.استبرخوردار

یدرون‌مولکولشناختیپدیدهضریبعنوانتحتکمیتیخارجی،الکتریکیمیدانبه(1متوترکسات،شکل
مولکولهارداتمهاکوانتومینظریهازاستفادهبامولکولدراتمهربستریاحوزه‌ابتداراستا،ایندر.شدمحاسبه

(QTAIM)سامانهبرایپادمتقارن/متقارنمولکولیدرونشناختیپدیدهضرایبادامه،در.[5]شدمشخص
.شدبررسیومحاسبهمتوترکساتمولکولی

.ساختار مولکولی متوترکسات–1شکل

سامانهردالکترونیانرژیو(بار)چگالیتوزیعبازچگونگیتحلیلبراساسوQTAIMازاستفادهباپژوهش،ایندر
وتقارنم)شناختیپدیدهضریبعنوانتحتکمیتیخارجی،میداناثراعمالدرمتوترکساتاثرمیدانیمولکولی

انمیدبهاتمیحوزههرپاسخجزئیاتراستا،ایندر.شدمحاسبهمولکولاینبرای𝐿𝑀درون‌مولکولی(پادمتقارن
میداندردانیاثرمیمولکولیسامانهیککهازآنجایی.استگرفتهقرارتحلیلوتجزیهمورداعمالیخارجیالکتریکی
اثردرکهگرفتنظردرمولکولیدرونpوnبخشهایداراینیمه‌رساناییکهمانندمی‌توانراخارجیالکتریکی

یفتوصمنظوربه.اینرو،از.شودمیمبادلهمولکولیدرونبخشهایاینمیانانرژیو(چگالی)بارمیداناعمال
𝑆𝑅استراصلیبخشدوبهمولکولییسامانهاینمطالعه،موردمولکولدردرون‌مولکولیشناختیپدیدهضریب

وبارتبادلامکان،(EF)خارجیالکتریکیمیداناعمالاثردرکهاستمشخص.2شکلشد،بندیبخش𝑆𝐿چپو
واتلافیایپدیدهظهوروبروزامکانشرایطایندر.شودمیفراهم𝑆𝐿و𝑆𝑅مولکولیدرونبخشهایمیانانرژی
نیرورابطهشار،-نیروخطیقانونبراساسعلاوه،به.داردوجودمولکولیدرون(گرمابرقیاثراتهمانند)انتقالی
ത𝑋آنمزدوجترمودینامیکیشاروҧ𝐽آندرکهاسترابطصورتبه
ഥ𝐽استشناختیپدیدهضریب.

.ته‌شدشار‌برای‌پدیده‌شناختی‌‌درون‌مولکولی‌به‌صورت‌زیر‌درنظر‌گرف-ازاینرو،‌در‌این‌پژوهش‌قانون‌خطی‌نیرو
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ی‌تابعیت‌با‌استفاده‌از‌نظریه(‌1شکل‌)در‌این‌مقاله،‌اثر‌میدان‌الکتریکی‌خارجی‌بر‌خواص‌الکترونی‌مولکول،
ی‌کوانتومی‌همچنین،‌از‌نظریه.‌مورد‌مطالعه‌قرار‌گرفتB3LYP6-311*G(D)و‌در‌سطح‌نظری‌(DFT)چگالی

،‌چگالی‌QTAIMبر‌اساس‌.به‌منظور‌بررسی‌پاسخ‌هر‌اتم‌به‌میدان‌اعمالی‌استفاده‌شد(QTAIM)اتم‌در‌مولکول‌
𝜌الکترونی Ωانرژی‌الکترونی𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 Ωجنبشیاتمی‌و‌انرژی‌بار‌𝐾𝑒𝑙𝑒𝑐 Ωاتمی‌بستر‌هر‌Ωسامانه‌یک‌در‌

آمده‌از‌ساختار‌بهینه‌دستبه(wfn)به‌علاوه،‌بر‌اساس‌رفتار‌تابع‌موج‌الکترونی‌.‌مولکولی‌اثرمیدانی‌قابل‌محاسبه‌است
است‌جزئیات‌اثر‌میدان‌بر‌بخشهای‌درون‌مولکولی‌سمت‌ر(‌الکتریکی‌مختلفهایدر‌شدت‌میدان)شده‌مولکولی

𝑆𝑅چپ‌سمت‌و‌𝑆𝐿گزارش‌و‌1برخی‌از‌نتایج‌به‌دست‌آمده‌در‌جدول.‌مولکول‌متوترکسات‌تجزیه‌و‌تحلیل‌شد
.نشان‌شده‌است3در‌شکل‌

انرژیو(راست)الکترونیچگالیراهنقشه-3شکل
ضورحوغیابدرمتوترکساتمولکولمحلی(چپ)جنبشی

.(EF)خارجیالکتریکیمیدان

کهدادنشانQTAIMازآمدهبدستنتایجتحلیل
ویالکترونچگالی(ریخت‌شناسی)راهنقشهالگوی
ساتمتوترکمولکولمحلیالکترونیجنبشیانرژی

خواصواعمالیمیدانویژگی‌هایباارتباطدر
ولیمولکسامانهدرموجوداتمیبسترهایالکترونی

دادشانننتایجتحلیلعلاوه،به.می‌باشدمتوترکسات
𝐿𝑎𝑠𝑦𝑚شناختیپدیدهضرایبکه

𝑀و𝐿𝑠𝑦𝑚
𝑀برای

هبغیرخطیطوربهمتوترکساتمولکولیسامانه
(میدانشدتمانند)اعمالیمیدانهایویژگی
قطععهیکالکترونیبازده،معمولا.استوابسته

نقشآندماییمدیریتدراثرمیدانیمولکولی
ازبسیاریدرمثال،عنوانبه.[4-6]داردبسزایی
بیانکسرگرمابرقیادوات
یکارائمیزانیابازدهاز(تخمینی)معیاریکننده

اینایجنتازاینرو،است،گرمابرقیسامانهآنالکترونی
مولکولیقطعههوشمندطراحیدرمی‌تواندپژوهش

و(عیواقنانوالکترونیکمدارهایدرقرارگیریازقبل)
.گیردقراراستفادهموردنیزآندمائیمدیریت
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.مولکولی مختلفگرمابرقی درونهای شبهبندی شده به بخشسامانه مولکولی متوترکسات و بخش-2شکل

ربشدتباخارجیالکتریکیمیداناعمالاثر-1جدول

درونبخشهایجنبشیانرژیوالکترونیانرژی

مولکولچپسمتوراستسمتمولکولی

.متوترکسات

رکساتشناختی متقارن برای مولکول متوتضریب پدیده-4شکل

کساتشناختی پادمتقارن برای مولکول متوترضریب پدیده-5شکل


