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بررسی مدل های تحلیل قطعات الکترونیک مولکولی و 

تعیین ویژگی ها و کاربردهای آنها

آقای دکتر محمدنژاد: استاد راهنما

مرکز تحقیقات نانوپترونیکس



عنواین
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مقدمه

روش های مدل سازی مولکولی

سیستم یکای اتمی

تقریب بورن اوپنهایمرتقریب ها و قضیه ها

قضیه تغییر

قضیه اختلال

روش های آغازین

هارتری

فاک-هارتری

اثر همبستگی

برهمکنش پیکر بندی

پلست-اختلال مولر

گروه جفت شده

روش نظریه تابعی چگالی

مقایسه میان روش ها



مقدمه

اندازه. مولکول1

انعطاف. مولکولپذیری2

قابلیت. یبعضبودنخودساز3

هامولکولاز

یکسان. هامولکولبودن4

چرا مولکول؟
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مقدمه

1974

1984

1996

2001
مولکول( کنترل کننده)ساخت آشکارساز امکان ساخت، یک سو ساز مولکولی ساخت نانو سیم ها

تاریخچه

حافظه های مولکولی



مقدمه
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سیستم چند ذره ای



(هارتری)سیستم یکای اتمی 
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یکای طول
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  شعاع اولین مدار بوهر

یکای انرژی
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روش های مدل سازی مولکولی

آغازین

نظریه تابعی چگالی

نیمه تجربی

مکانیک مولکولی

Ab initio

DFT

Semi empirical

Molecular Mechanic
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حجم مولکول



تقریب بورن اوپنهایمز
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انرژی جنبشی الکترونانرژی جنبشی هسته
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الکترون-پتانسیل هسته پتانسیل بین الکترونیپتانسیل بین هسته ای
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رفتار کلاسیکهسته ها سنگین
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قضیه تغییر
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Ĥ

*
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2.9024E  

پارامتری1024 2.9037462E  

نتایج آزمایشگاهی 2.9037843E  



قضیه اختلال
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اثر همبستگی الکترونی
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میزان اختلالسیستم اختلال نیافته



روش هارتری
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هامیلتونی کل سیستم
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روش هارتری فاک
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الکترون ها قابل تشخیص نیستند

تابع موج نسبت به تعویض دو الکترون پاد متقارن باشد

دو الکترون با اسپین یکسان در یک نقطه از فضا وجود ندارد

اوربیتال-استفاده از تابع موج اسپین دترمینان اسلیتر
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ها به وسیله معادله فاک به دست می آیند n
2

1

1ˆ ˆˆ ( ) ( )
2

n

m j j

j

Z
F j m K m

r 

     
  

اثر کولومبی الکترون اثر مبادله الکترون



اثر همبستگی
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N2مولکول  انرژی همبستگی انرژی الکترون% 0.5

انرژی اتصال% 50

CI

CC

MPn



برهمکنش پیکربندی
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Configuration interaction



(CI)روش برهمکنش پیکربندی
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حالت پایهحالات تحریک الکترون

ضعف استفاده از یک دترمینان اسلیتر در نمایش تابع موج



(CI)روش برهمکنش پیکربندی
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FCI

CISD

CIS

*



پلست-اختلال مولر

.اثر همبستگی الکترونی به صورت یک اختلال در نظر گرفته می شود•
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اپراتور تک الکترونی فوک
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0 1 22MP E E E  
0 1 2 3 44MP E E E E E    0 1 2 33MP E E E E   

مدل SCF CISD MP2 MP3 MP4

مدت زمان 
محاسبه 1 17 1.5 3.6 22.5

انرژی بدون در نظر گرفتن اثر همبستگی



(CC)گروه جفت شده
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تابع موج نرمال شده هارتری فوک
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دترمینان اسلیتر تحریک  شده یگانه دترمینان اسلیتر تحریک  شده دوگانه

Coupled cluster
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نظریه تابعی چگالی

ینظریه تابعی چگال
Density Functional Theory

DFT

MPn

CC

CI

HF



نظریه تابعی چگالی

ایده محوری
.تاز روی چگالی حالت پایه قابل دستیابی اس( پایه و غیر پایه)تمام خواص 

www.Win2Farsi.com   

انرژی جنبشی

برهمکنش با میدان خارجی

ی تابع انرژی را نسبت به چگالی کمینه کنیم تا انرژ
. و چگالی الکترونی حالت پایه به دست آید

برهمکنش الکترونی

؟ ؟



شم-رهیافت کوهن

سیستم چند ذره ای
اصلی:برهمکنشی 

سیستم چند ذره ای
(کمکی)مجازی: غیربرهمکنشی 

N جواب اول معادلة تک ذره زیر:

چگالی حالت
پایة یکسان
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مقایسه میان روش ها
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HF << MP2 < CISD <CCSD < MP4< CCSDT

abمقایسه میان روش های initioاز نظر دقت

برای حالت پایه قابل اطمینان

بسته به نوع مولکول
HF <  DFT  < Post HF

به دلیل قابلیت تحلیل مولکول 

روش پرکاربرد ترینهای بزرگ 

.است

DFT
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