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 SO – 2N المالیکولی سیستمبررسی سطح انرژی پوتنسیل بین

 3پوهاند عبدالقیوم رجبی و 2، پوهنمل نورالله نیکبین1پوهنمل محمد هاشم عابدی

 چکیده 

ها داشته المالیکولی نقش اساسی در توصیف اثرات متقابل ضعیف بین مالیکولسطح انرژی پوتنسیل بین
رود. شمار میهای گازی بهخواص فزیکی، کیمیاوی و ترمودینامیکی سیستم و مبنای تحلیل بسیاری از

و  CCSD(T)با استفاده از روش  SO – 2N المالیکولی سیستمدر این تحقیق، سطح انرژی پوتنسیل بین
های با گام انگستروم  8تا  2المالیکولیبررسی گردیده است. محاسبات بین aug-cc-pVTZسیت اساسی 

گیری نسبی دو مونومیر با در نظر گرفتن زوایای فضایی مختلف انگستروم انجام شده و اثر جهت 0.۱
آمده دارای نواحی جاذبه و دافعه بوده  دستهای انرژی پوتنسیل بهاست. منحنی مورد مطالعه قرار گرفته

اندروالسی در این  بیانگر ماهیت اثر متقابل و دهند کهو تشکیل گودال پوتنسیل مشخصی را نشان می
سطوح انرژی  .سازی شده استبهتر در هر نقطه  SOو  2Nسیستم است. همچنان طول رابطه مونومیرهای   

المالیکولی در زوایای مختلف دو مونومیر نسبت به یکدیگر محاسبه شده اند و روند یل بینپوتنس
ا در نیمه راه عمق گودال پوتنسیل، موقعیت گودال پوتنسیل و قطر نهپ تغییرات عمق گودال پوتنسیل،

ه اویعمق گودال پوتنسیل در ز  دهد که بیشترینبرخورد کره سخت بررسی گردیده است. نتایج نشان می
گودال  دهد که عمقرا دارد. همچنین مقایسه نتایج نشان می درجه ۱80و کمترین آن در زاویه درجه  90

تر نسبت به حالت قل انرژی در فواصل کوتاها پوتنسیل در حالت اصلاح نشده بزرگتر و موقعیت حد
المالیکولی و به فاصله بین SO–2Nالمالیکولی سیستم انرژی پوتنسیل بین اصلاح شده است. سطح

های گیریالمالیکولی و جهتنشده به فاصله بین گیری فضایی در حالت اصلاح شده و اصلاحجهت
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ترکیب مجموعه توابع برای حذف خطای  CPتصحیح مختلف دو مونومیر نسبت به هم بستگی دارد. 
 کار برده شده است.برای تمام محاسبات به (BSSE) اساسی

 T(CCSD(سیت اساسی، ، SO – 2N، پوتنسیلسطح انرژی  :کلمات کلیدی

 مقدمه

نْ لا   ل ی  م  م  ع  لا  ة  و السَّ لا  ، و الصَّ ب ار کًا ف یه  مْدًا ک ث یراً ط یِّبًا م  مْد  ل ل ه  ح  ه  ا لحْ   .ن ب یَّ ب عْد 

های کیمیاوی، فزیکی و بیولوژیکی نیازمند آگاهی از سطح انرژی جهت توسعه بسیاری زمینه
 1(PES)المالیکولی هستیم. با بررسی سطوح انرژی پوتنسیل های بینالمالیکولی برای سیستمبینپوتنسیل 

توانیم. سطح انرژی پوتنسیل نقش مهمی در محاسبات المالیکولی داشته میهای بیندرک بهتری از قوه
 را میتوان لسطح انرژی پوتنسی .( .2008Mahlanen, R., & Pakkanen, T. A) میخانیک کوانتومی دارد

.et al; Coxon, Gough, D. W., Maitland )های مانند بررسی سپکتروسکوپی با استفاده از روش

و یا دیتاهای مربوط به سرعت  (،.et al; Chapman, W. B 1996)دیفرکشن اشعه مالیکولی  ،(1972
 تعیین کرد.  (.ZARARI, W. W. A) M. J.,  TRUSLER, B &1997صوت 

های نظری برای تعیین پوتنسیل بین انکشاف و پیشرفت چشمگیری که اخیراً در روشبا توجه به 
       های اخیر رو به افزایش است. از جمله ها در سالالمالیکولی صورت گرفته است. استفاده از آن

ها که در آن (& ,.2008Pakkanen, T. A.  Mahlanen, R)های محاسباتی، روش از اساس است روش
 توانرا می شود. با محاسبات از اساس، معلومات کاملهزاران موقعیت هندسی سیستم در نظر گرفته می

 دست آورد که از روش دیگر عملاً غیر ممکن است. به ع به سطوح انرژیجرا
             سیت اساسی  -2 ؛سطح نظری محاسبات -۱ثیر متقابل عموماً به سه عامل أ انرژی پوتنسیل ت

  .( .2004Noorbala, M. R, & Sabzyan, H). بستگی دارد هامالیکول هندسۀ -3 برده شدهکار به

المالیکولی متقابل بینهای اخیر برای محاسبه تأثیر ه در سالاز جمله محاسبات کوانتومی ک
 Ar-HClهای توان به مطالعه سیستمهای دو اتومی و چندین اتومی صورت گرفته است، میسیستم

 2F - 2H و NO-2N  (.2020Van Tat, P., & Thai Hoa, T.  ،) 2F - 2F (،۱398. همکاران صادقی و)
) 2017Van, T. P., & Deiters, U. K. (، 2O–2O (2020Ai Nhung, N T., & Tat, P. V.  ،)+

3NeH 

+ و
3ArH (2023 et al; Janipour, H. ،)+

3HeH   (2022 et al; Janipour, H.) و  CO-2CO  A.Badri, 

___________________________  

1  Potantial Energy Surface. 
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)2019 et al) دست آمده تا کنون روی سیستم ای بهاشاره کرد. بر اساس معلومات کتابخانهSO – 2N 
با استفاده از سطح  (SO – 2Nاین سیستم ) PESتحقیق صورت نگرفته. بناءً در این تحقیق، پارامترهای 

 بررسی گردیده است. CCSD(T)/aug-cc-pVTZنظری 

 مسألهبیان 

یک گام اولیه در بسیاری از مطالعات کاربردی علم کیمیا  (PESs)سطوح انرژی پوتنسیل  ۀمحاسب
کنند. در حال حاضر نقش مهمی را در محاسبات میخانیک کوانتومی و کلاسیکی بازی می PESsاست. 

قعیت ها و حتیّ هزاران مو ها صدشوند، که در آناساس با دقتّ بالا انجام می در این زمینه محاسبات از
های محاسباتی و همنظر، هزینهسیستم مورد ۀشود. با بزرگ شدن انداز فته میهندسی سیستم در نظر گر 

نیاز، مورد  ۀلی همیشه انجام محاسبات  گستردو  .یابدچنین سطوح مورد استفاده به سرعت افزایش می
 پذیر نیست.امکان PESsبرای یکپارچه شدن مسیر 

اولین گام در بسیاری از مطالعات نظری در مورد کاربردهای  (PES)رسم سطح انرژی پوتنسیل 
آیند، پیشرفت دست میترتیب تجربی به ۀبه وسیل ها PESکیمیاوی است. در حالی که بسیاری از 

از از مقادیر دقیق انرژی  PESچشمگیر در کیمیای کوانتومی و قدرت کمپیوتر در دو دهه گذشته رسم 
 امکان پذیر کرده است. حظهقابل ملا را به طور  اساس

 سوالات تحقیق

        متقابلتأثیر ای روی انرژی قابل ملاحظهتأثیر فرض کردن طول رابطه مونومیرها  آیا ثابت -۱
 دارد؟ SO – 2Nبین الملیکولی سیستم 

            متقابلتأثیر پوتنسيل  یانرژ  یهایاستخراج منحن یبرا 1BSSE یبرا CPآیا تصحيح  - 2
 ؟است یالمالیکولی براي اين سیستم ضرور بین

 SO – 2N   لیکولی سیستماالممتقابل بین اثر ای رویقابل ملاحظهتأثیر  CCSD(T) آیا روش -3
 دارد یا خیر؟

 اهداف تحقیق

المالیکولی معرفی سیت اساسی و سطح نظری مناسب برای بررسی سطح انرژی پوتنسیل بین

___________________________  

1 Basis Set Superposition Error. 
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ها انرژی پوتنسیل دو بعدی و سه بعدی جهت دریافت تعیین و ترتیب منحنی است. SO – 2Nسیستم 
به همین  SO – 2Nالمالیکولی عمق گودال، همچنین بررسی تغییرات انرژی پوتنسیل برحسب فاصله بین

 باشد.تعیین مقدار انرژی پایدار کننده و ناپایدار کننده بین دو مالیکول اهداف این تحقیق می ترتیب

 و روش کارمواد 

توسط نرم افزار گوسین با روش ( SO – 2N) نایتروجن با سلفر مونوکساید محاسبات سیستم
CCSD(T) و سیت اساسی   aug-cc-pVTZ  انجام شده است. برای محاسبه سطح انرژی پوتنسیل سیستم

SO – 2N 2 ۀزاوی اندازۀو با سیت اساسی ذکر شده،  (۱)شکل  با توجه به   ۀزاویو  با  °180 و  °0 بین
محاسبه شده است تا  هفت مقدار برای زاویه  ،درجه انجام شده است. در این محاسبه 30های گام

 دست آید.به SO – 2Nکمترین انرژی برای سیستم 

صفر درجه و برای فاصله ( 2Nو  SO)بین دو مونومیر   Rبرای هر یک از مجموعه مقادیر فاصله 
 R، (۱). در شکلانگستروم انتخاب شده است  8و  2یعنی بین انگستروم  0.۱های بین دو مونومیر با گام

  دایمیر در  2Nطول رابطه مونومیر  3Rو  SOطول رابطه مونومیر   2N، 2Rو  SOفاصله بین مومنومیرهای 
SO – 2N تحقیق بنابر نبود منابع داخلی مرتبط به موضوع، از منابع معتبر خارجی استفاده  است. در این

 گردیده است.

 

 

 

 
 

 

 

 مطالعه شده در این تحقیق. SO – 2Nعمومی سیستم  ۀنمایش هندس( ۱)شکل 

 ها و نتایج تحقیقیافته

بر اساس شیمای نشان داده شده در  SO – 2Nالمالیکولی سیستم سطح انرژی پوتنسیل بین ۀمحاسب
2N در مراکز دو مونومیر  Xانجام شده است. برای سهولت محاسبه سطح انرژی، دو اتوم کروی  ۱شکل 
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SO –  ،طول رابطه در نظر گرفته شده اند. در سستم فوقSO  2وN  2، یعنیR  3وR  آزاد گذاشته شده تا
بررسی  و  2در مقابل مقادیر مختلف از زوایای  Rبه عنوان تابعی از  3Rو  2Rسازی گردد. تغییرات بهتر 
𝜃2برای یک مقدار زاویه دو وجهی  3Rو  2Rشود. برای اختصار، نتایج مربوطه به تغییرات می = 90° 

محاسبه شده  1800و  1500، 1200، 900، 600، 300، 00:  های مختلف یعنیجهتهفت یا مقدار هفت 
 برای تمام محاسبات به کار برده شده است. در این بررسی BSSEبرای حذف خطای  CPاست. تصحیح 

ها و شود. همچنین منحنیطول رابطه مونومیرها در تمام فواصل بین دو مونومیر یکسان فرض می
، پهنای آن در نیمه راه 𝑅𝑒، موقعیت گودال پوتنسیل 𝐷𝑒ل یپارامترهای مربوط به آن، عمق گودال پوتنس

𝑅1∆عمق 

2

در حالت اصلاح شده و اصلاح نشده مورد بررسی قرار گرفته که  𝜎و قطر برخورد کره سخت  
 آورده شده است. (۱)ها در جدول مقادیر آن

       سیستم ۀدــلاح شـالیکولی اصلاح نشده و اصالممتقابل بینتأثیر تنسیل های انرژی پو منحنی
SO – 2N های ح است منحنیطوریکه واضن داده شده است. هماننشا 8و  7،  ۶، 5، 4، 3، 2های در شکل
 .باشندی مییی و هم دارای قسمت جاذبهیژی پوتنسیل هم دارای قسمت دافعهانر 

درجه و منحنی  0ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل ( 2)شکل 
 باشد.های اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میبالایی و پاینی به ترتیب به پوتنسیل

 

 

 

 اصلاح نشده 
 اصلاح شده
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درجه و منحنی  30ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل ( 3)شکل 
 باشدهای اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میپاینی به ترتیب به پوتنسیلبالایی و 

 

درجه و منحنی  ۶0ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل ( 4)شکل 
 باشد.های اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میبالایی و پاینی به ترتیب به پوتنسیل

 

 

 اصلاح نشده 
 اصلاح شده

 

 

 

 اصلاح نشده 
 اصلاح شده



   SO – 2N  / 121 المالیکولی سیستمبینبررسی سطح انرژی پوتنسیل 

 

 

درجه و منحنی  90ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل  ( 5)شکل 
 باشد.های اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میبالایی و پاینی به ترتیب به پوتنسیل

 
درجه و منحنی  ۱20ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل ( ۶)شکل 

 باشد.های اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میبالایی و پاینی به ترتیب به پوتنسیل

 

 

 

 

 اصلاح نشده 
 اصلاح شده

 

 

 اصلاح نشده 
 اصلاح شده
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درجه و  ۱50ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل  ( 7)شکل 
 باشد.های اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میمنحنی بالایی و پاینی به ترتیب به پوتنسیل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
درجه و  ۱80ثابت  ، برای  R المالیکولی،بین ۀبرحسب فاصل SO – 2Nالمالیکولی متقابل بینتأثیر انرژی پوتنسیل  ( 8)شکل 

 باشد.های اصلاح نشده و اصلاح شده مربوط میمنحنی بالایی و پاینی به ترتیب به پوتنسیل

𝑫𝒆 ،𝑹𝒆 ،∆𝑹𝟏روند تغییر 

𝟐

انرژی پوتنسیل اصلاح نشده  و اصلاح شده نسبت به   𝝈و  

  2در ثابت 

𝜃2های انرژی پوتنسیل از زاویه دو وجهی بررسی روند تابعیت مشخصه منحنی برای = ، فقط 90°
متقابل برحسب تأثیر انرژی پوتنسیل  ،SO – 2Nگیری دایمیر سیستم با تغییرات جهت یک مقدار زاویه 

 

 

 اصلاح نشده 
 اصلاح شده

 

 
 اصلاح نشده
 اصلاح شده
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و  1500، 1200، 900، 600، 300، 00 با برابر بررسی گردیده. مقادیر زاویه  Rالمالیکولی فاصله بین
 انتخاب شده است.  1800

𝑅1∆، و پهنای آن در نیمه راه عمق 𝑅𝑒، موقعیت گودال پوتنسیل 𝐷𝑒مقادیر عمق گودال پوتنسل  (۱)جدول 

2

 𝜎و قطر کره سخت  
 و سیت اساسی  CCSD(T)بر اساس پوتنسیل محاسبه شده اصلاح نشده و اصلاح شده با استفاده  از روش  SO – 2Nبرای سسیتم 

aug-cc-pVT 𝜃2 = 𝑅𝑒 ،∆𝑅1های و کمیت 𝑐𝑚−1برحسب  𝐷𝑒کمیت ، 90°

2

 باشند.بر حسب انگستروم می 𝜎و  
 

𝜎 𝛥𝐷1/2 𝑅𝑒 𝐷𝑒  IPS 𝜃2 = 90° 
3.17 
3.27 

1.21 
2.85 

3.60 
3.70 

-212.18 
-147.83 

 اصلاح نشده
 اصلاح شده

𝜙 = 0° 
3.15 
3.24 

2.63 
2.67 

3.60 
3.70 

-220.34 
-154.74 

 اصلاح نشده
 اصلاح شده

𝜙 = 30° 
3.05 
3.19 

2.37 
2.44 

3.50 
3.60 

-257.78 
-172.41 

 اصلاح نشده
 اصلاح شده

𝜙 = 60° 
3.05 
3.15 

2.37 
2.42 

3.50 
3.60 

-257.78 
-185.93 

 اصلاح نشده
 اصلاح شده

𝜙 = 90° 
3.07 
3.18 

1.81 
2.47 

3.60 
3.60 

-244.50 
-171.10 

 اصلاح نشده
𝜙 اصلاح شده = 120° 

3.13 
3.22 

1.24 
2.84 

3.60 
3.70 

-241.63 
-161.24 

 اصلاح نشده
𝜙 اصلاح شده = 150° 

3.16 
3.26 

1.24 
1.20 

3.60 
3.70 

-237.78 
-157.42 

 اصلاح نشده
𝜙 اصلاح شده = 180° 

است  °90بیشترین عمق گودال پوتنسیل مربوط به زوایه شود طوریکه در جدول فوق ملاحظه می
دست آمده برای پوتنسیل اصلاح شده و اصلاح نشده مربوط به زاویه و کمترین عمق گودال پوتنسیل به

 است. 180°

𝜃2شود که در زاویه ملاحظه می 8و  7، ۶، 5، 4، 3، 2 هایو شکل ۱در جدول  = تا  °0از   90°
و  °60یابد. این پارامتر در زاوایای اصلاح نشده و اصلاح شده کاهش و سپس افزایش می °90زاویه 
 𝜃2در این زاویه  𝜙مساوی اند. روند ذیل برای تغییرات عمق گودال پوتنسیل نسبت به تغییرات  90°
 آید.دست میبه

𝐷𝑒(𝜙)0  :اصلاح نشده
° > 30° > 60° = 90° < 120° = 150° < 180°  
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𝐷𝑒(𝜙)0  :اصلاح شده
° > 30° > 60° = 90° < 120° < 150° < 180° 

بیشتر از  °30، زاویه اصلاح نشده و اصلاح شده 𝑅𝑒این روند در موقعیت عمق گودال پوتنسیل 
 صورت ذیل است..است و بقیه زوایا باهم مساوی بوده که به 60°

𝑅𝑒(𝜙)0  :اصلاح نشده
° = 30° > 60° = 90° < 120° = 150° = 180°  

𝑅𝑒(𝜙)0  : اصلاح شده
° = 30° > 60° = 90° < 120° = 150° = 180°  

𝑅1∆نیمه راه عمق  پهنایبه همین ترتیب روند تغییرات در 

2

اصلاح نشده و اصلاح شده، طوری  
 باشد.ذیل می

∆𝑅1
2

(𝜙)0  :اصلاح نشده
° < 30° > 60° = 90° < 120° > 150° = 180°  

∆𝑅1
2

(𝜙)0  :اصلاح شده
° > 30° > 60° = 90° < 120° < 150° > 180° 

 باشد.صورت ذیل میاصلاح نشده و اصلاح شده، به 𝜎 قطر کره سختهمچنان این روند در 

𝜎(𝜙)0  :اصلاح نشده
° > 30° > 60° = 90° < 120° < 150° > 180°  

𝜎(𝜙)0  :اصلاح شده
° > 30° > 60° > 90° < 120° < 150° < 180° 

های اصلاح شده و اصلاح مربوط پوتنسیل (۱)تر در جدول ها برای مقایسه راحتنتایج این بررسی
 نشده آورده شده است.

 SO – 2N سطح انرژی پوتنسیل برای سیستم

 Rو    ،2بر اساس تابعی از سه متغیر  SO – 2Nالمالیکولی برای سیستم متقابل بینتأثیر انرژی 
ثابت نگه   2دست آمده است. برای رسم منحنی سه بعدی زاویه در چندین موقعیت فضایی مختلف به
و در زاویه  Rو   متقابل بر اساس تغییر دو متغییر دیگر یعنی تأثیر داشته شده است و انرژی پوتنسیل 

های اصلاح شده و اصلاح نشده در برای پوتنسیل 1800و  2   00 ،300 ،600 ،900 ،1200 ،1500ثابت 
رسم  (9)ترسیم گردیده است. منحنی سه بعدی اصلاح نشده در شکل  8و  7،  ۶، 5، 4، 3، 2های  شکل
 که در این شکل دو نقطه اصغری وجود دارد. است
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 SO – 2N المالیکولی سیستمسطوح انرژی پوتنسیل بین (9)شکل 

 

 گیرینتیجه

( SO-2N) نایترون با سلفر مونوکساید المالیکولی سیستمدر این تحقیق سطوح انرژی پوتنسیل بین
محاسبه شده است. این بررسی، محاسبات از فواصل بین مالیکولی  CCSD(T)/aug-cc-pVTZبه روش 

نشان  دست آمده بههای فضای مختلف دو مونومیر انجام شد. نتایج گیریانگستروم برای جهت 8تا  2
های انرژی پوتنسیل شامل نواحی ماهیت واندروالسی دارد و منحنی 2Nو   SOدهد که اثر متقابل بین می

گردد. بررسی پارامترهای منحنی انرژی یل گودال پوتنسیل میکشو دافعه مشخص اند که سبب ت جاذبه
(، پهنای گودال در نیمه راه 𝑅𝑒انرژی )(، موقعیت حد اصغری 𝐷𝑒پوتنسیل شامل عمق گودال پوتنسیل )

(∆𝑅1

2

گیری مونومیرها وابسته جهتکه این پارامترها به  دهدمی( نشان 𝜎( و قطر برخورد کره سخت )
ترین اثر متقابل نابراین قویب .دارد 900دهد که بیشترین عمق گودال را زاویهها نشان میاست. بررسی

که کمترین مقدار عمق گودال پوتنسیل در فضایی دارد، در حالیگیری المالیکولی را این جهتبین
 گیری فضایی دارد.المالیکولی را این جهتترین اثر متقابل بینضعیفدست آمده است و به 1800زاویه

خطای  CP اصلاح شده با در نظر گرفتن تصحیحهای اصلاح نشده و مقایسه نتایج پوتنسیل  
طور نشده، عمق گودال پوتنسیل به که در حالت اصلاح نشان داد(BSSE) ترکیب مجموعه توابع اساسی 

 درجه
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اصلاح شده قرار  نرژی در فواصل کوتاه تری نسبت به حالتاسیستماتیک بزرگتر و موقعیت حد اقل 
کند. تأیید می راق را جهت دستیابی به نتایج کمی دقیCP دارد. این موضوع اهمیت اعمال تصحیح 

ای گودال پوتنسیل و قطر برخورد کره سخت در حالت اصلاح شده مقادیر مشخص شد که پهن همچنین
های دینامیکی برخوردی سیستم که بیانگر تغییر در ویژگی بزرگتری نسبت به حالت اصلاح شده دارند

 .است
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