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کنفرانس فیزیک آماری ماده چگال نرم و سیستم های پیچیدهیازدهمین

بلادی، فاطمه سادات؛ *رضاصفری ، 
علوم پایه دانشگاه قمدانشکده 

نتیجه گیری

مراجع

اتلافی/شناختی انتقالیضرایب پدیده 

روش انجام محاسبات و تحلیل نتایج  مقدمه

نیرو-طی شاربا استفاده از قانون خفلوئوروراسیل انتقالی انرژی الکترونی محلی در سامانه مولکولی /مطالعه نظری پدیده های اتلافی

پدیدههمطالعبهتوانمی(انزاگرخطیدیدگاه)نیرو-شارشناختیپدیدهقانونازاستفادهبا
.[1-3]پرداختمولکولیونانوای،تودههایسامانهدراتلافیوانتقالیگرمابرقی،های

آنتروپیسطتومولکولییسامانهیکتعادلیموقعیتغیرتعادلی،آماریترمودینامیکدیدگاهاز
.شودمیتعریفزیررابطهصورتبه(Ṡ)آنتروپیشارشمعمولاً،.شودمیارزیابیآن

بینیابطهرتوانمیتعادل،نزدیکهایسامانهبرایمیکروسکوپیپذیریبرگشتاصلبراساس
:دیگرعبارتبه.گرفتنظردرخطیصورتبهراشارمزدوجونیرو

ایهسامانهدرانتقالی-اتلافیشناختیپدیدهضرایبنظرییمطالعهاهمیتبهتوجهبا
-دیدهپضرایبراستا،ایندر.شدپرداختهموضوعاینبهپژوهشایندرمیدانی،اثرمولکولی

در.شداسبهمح(ضدسرطانداروی)فلوئوروراسیلمولکولیسامانهبرایانتقالی-اتلافیشناختی
.استشدهدادهنشانفلوئوروراسیلشیمیاییساختار1شکل
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وساختاریخواصازبرخیمولکولیهایسامانهبر(EF)خارجیالکتریکیمیداناعمالاثردر
-اتلافیهشبهایپدیدهازبرخیکهاستممکندلیلهمینبه.کندمیتغییرسامانهالکترونی

سامانهدر(یهپلتشیهوسیبکشبهفوریه،شبهژول،شبهاثراتمانند)مولکولیدرونانتقالی
سامانه،مولکولیدروناتلافی/انتقالیشناختیپدیدهضرایببررسیمنظوربه.شوندپدیدار

ابخارجیالکتریکیمیدانسپس،.شدگرفتهنظردر،1شکلفلوئوروراسیل،اثرمیدانیمولکولی
برهمچنین،.شداعمالمولکولیسامانهاینبر𝑥±محورراستایدر𝐹𝑥مختلفهایشدت
:نوشتتوانمی(انزاگردیدگاه)شناختیپدیدهنیرو-شارخطیقانوناساس

اثردرالکتریکیانرژیانتقالواتلافمیزانمجموعازمعیاری𝐿𝑥شناختیپدیدهضریبکه
پژوهشایندرهدفکهآنجاییاز.است𝑥±محورراستایدر(نیرو)الکتریکیمیداناعمال

در)فلوئوروراسیلمیدانیاثرمولکولیسامانهبرای𝐿𝑥(غیرترمودینامیکی)کوانتومیمحاسبه
جنبشیانرژی(گرادیان)شاربامتناظر𝑗𝑥شارکهشودمیفرضاینرو،ازاست،(ثابتدمای

دیگرعبارتبه.استسامانه

شودمیتعریفصورتبهواستجنبشینرژیگرادیان𝛻𝐾𝑥𝑥آندرکه
𝑘آندرکه 𝐹𝑥وحضوردرالکترونیجنبشیانرژی𝑘 غیابدرالکترونیجنبشیانرژی0

توانمی𝐿𝑥شناختیپدیدهضریباز،کرشدذکهرهمانطو.استخارجیالکتریکیمیدان
اثرندهماناعمالیمیدانجهتبهنسبتمتقارنتابعیکعنوانبه)فتلااانمیزبینیجهتپیش

اثردهمانناعمالیمیدانجهتبهنسبتپادمتقارنتابععنوانبه)لنتقاامیزانو(ژولاتلافی
اینبهتوجهبا.نموداستفادهنیاثرمیدامولکولییسامانههادرالکترونیژینرا(پلتیهانتقالی

.نمودبندیبخشرامولکولیسامانهیکتوانمیخاصیت
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ینظریهازاستفادهبا،1شکلفلوئوروراسیل،مولکولالکترونیخواصبرخارجیالکتریکیمیداناثرمقاله،ایندر
ازهمچنین،.گرفتقرارمحاسباتیمطالعهمورد*B3LYP/6-311Gنظریسطحدرو(DFT)چگالیتابعیت
.شداستفادهاعمالیمیدانبهاتمهرپاسخبررسیمنظوربه(QTAIM)مولکولدراتمکوانتومیینظریه

پذیردمیانجامSRوSLمولکولیدرونبخشهایمیانانرژیوبارتبادلخارجیمیداناعمالاثردرکهآنجاییاز
نوشتتوانمی(4-6)روابطازاستفادهبااینرواز(مولکولیدرونرساناینیمشبه)

.استشدهدادهنشان4و3هایشکلدرآمدهدستبهنتایجازبرخی
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در یک سامانه مولکولی زیاد است، برای بیان تعداد این حالت ها از مفهوم حالت های الکترونیز آنجا که تعداد معمولاً، ا
اسیل الکتریکی خارجی بر چگالی حالات مولکول فلوئوروراثر میدانرو، ازاین. شوداستفاده می( DOS)چگالی حالات

.  نشان داده شده است5برخی از نتایج به دست آمده در شکل . مطالعه و بررسی شد

.مولکول فلوئوروراسیل( DOS)های الکتریکی خارجی بر چگالی حالت اثر میدان-5شکل
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شناختیدهپدیضرایبیمحاسبهبه(نیرو-شارقانون)شناختیپدیدهخطیقانونازاستفادهبامقاله،ایندر
اتلافیشناختیهپدیدضریبکهدادنشاننتایجتحلیل.شدپرداختهفلوئوروراسیلمولکولدرانتقالیواتلافی

بهقالیانتشناختیپدیدهضریبکهدرصورتی.استوابستهاعمالیمیدانشدتبهخطیتقریباًطوربه
DOSغیرخطیپاسخدرریشهتواندمیموضوعاین.استوابستهاعمالیمیدانشدتبهغیرخطیصورت

یابازدهبرنیتخمیبتوانشناختیپدیدهضرایباینازاستفادهبارودمیانتظار.باشداعمالیمیدانبهسامانه
الکترونیآزادیدرجاتمیانانرژیبازتوزیعکهآنجائیاز.زد درون مولکولیاثرمیدانیسامانهیککارائیمیزان

العاتمطدربنابراین،است،مولکولیسامانه هایاتلافی-انتقالیهایپدیدهبروزدرمهمعواملازارتعاشیو
.شدخواهدپرداختههاپدیدهایندرارتعاشیشیوه هایسهممحاسبهچگونگیبهبعدی،
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.ساختار مولکولی فلوئوروراسیل-1شکل

.چپمولکولی سمت راست و سمتدرونهای شبهبندی شده به بخشسامانه مولکولی فلوئوروراسیل و بخش-2شکل

.وراسیلشناختی اتلافی برای مولکول فلوئورضریب پدیده-4شکل.روراسیلشناختی انتقالی برای مولکول فلوئوپدیدهضریب -3شکل

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA_%D8%A7%D9%84%DA%A9%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%DB%8C%DA%A9%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/w/index.php?title=%DA%86%DA%AF%D8%A7%D9%84%DB%8C_%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%AA&action=edit&redlink=1

