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 پلاریتون، حسگرهای کوانتومی، دینامیک کوانتومی، کاواک نانوپلاسمونی کلیدی:    گان واژ     
            

   مقدمه   - ۱
  یقو  یجفت شدگ  م یبه رژ  یابیدست  یبرا  یدیبستر مف  رموج،یز  دهیکوانت  یسیالکترومغناط  دانیبا م  ینانوذرات پلاسمون

را   یکوانتوم  یها  یکاربرد در حوزه تکنولوژ  نهیزم  باتیترک  نیمنحصر به فرد ا  ینور  یها  یژگیو  رای. اخباشندینور و ماده م  نیب

  یهاداشته و حالت   یقو  یچند مولکول جفت شدگ  ای  کیخاص با    طیتحت شرا  تواندیم  یفراهم کرده است. کاواک نانوپلاسمون

سطوح   نیا(Fregoni,2022) کند.  جادیاتاق ا  یرا در دما  باشدیماده و نور م  یاز سطوح انرژ  یدیبریماده که ه  -نور  یتونیپلار

.  شوندیواکنش م  ریمس  یمهندس  یامناسب بر  یسطوح مختلف ماده و نور بستر  نیو بار ب  یبا فراهم کردن امکان انتقال انرژ  دیجد

  ریتحت تاث  بوتادی ان  ۳و۱دی فنیل    ۴و۱و    نیرازیمولکول پ   ی و انتقالات الکترون  ی کیزیخواص فتوف  یبا هدف بررس  قیتحق  نیدر ا

محاسبات    ن یشده است. ا  یاتم نقره طراح  ۲۰با تعداد    یکاواک نانوپلاسمون  یبرا  یتیهرم  نیلتونینقره، مدل هام  یکاواک پلاسمون

  (Beck,2000)( انجام گرفته است.MCTDH)  یکربندیوابسته به زمان چند پ   یهارتر  کردیبا رو  یکوانتوم  کینامیدر چارچوب د

  ی قدرت جفت شدگ  ریتاث  تیشده است. در نها  د یباز تول  نی آغاز  ی به کمک محاسبات کوانتوم  نیلتونیهام  از یمورد ن  یپارامترها

 .                                               ردیگیقرار م  یابی مورد ارز نیرازیپ  یترونالک فیو ط  یرتابشیغ   یانتقالات فروپاش زانیبر م  نیرازیکاواک نقره با مولکول پ 

   روش   - ۲
است که به    یو سطوح مختلف الکترون  ی ارتعاش  ی شامل جملات مرتبه اول و دوم در ارتباط با مدها  ی ارتعاش-یالکترون  ی لتونیهام

با اضافه   یلتونیهام  نیا  ،ی. به طور کلشودیم  فیتوص  یارتعاش-ی الکترون  یشدگو اثرات جفت   هیپا  یلتونیاز هام  یبیشکل ترک

مولکول   یارتعاش  یو جملات مربوط به مدها  یمختلف انرژ  یهاحالت  نیب  یالکترون  تانتقالا  یبرا  ی شدگکردن جملات جفت 

کنش  و برهم  شودیم  فیتوص  یالکترون  یمدها حول سطوح مختلف انرژ  راتییارتعاشات و تغ  (Jamshidi,2023)شده است.  فیتعر

 .ردیگیقرار م یچارچوب مورد بررس نیدر ا یالکترون  یهاارتعاشات و حالت نیب
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 ن ی باشند. همچن  ی مورد نظر م  ختهیسطوح برانگ  𝑚و    𝑛بوده و    ینرمال مد ارتعاش  𝑄̂𝛼و    یرکانس ارتعاش ف  𝜔𝛼( ۱در معادله )       

𝜅𝛼بوده و دو پارامتر    ستمیس  یختگیبرانگ  یها  یعبارت نشان دهنده انرژ  نیدر ا  𝐸𝑛پارامتر  
𝑛   و𝜆𝛼

𝑛،𝑚  ی درون سطوح  یجفت شدگ 

 . دهند ی م لیرا تشک یلتونیهام سیماتر یرقطریو غ  یعناصر قطر بیبه ترت که باشند ی م یسطوح نیو ب
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   بحث   - ۳
تایی نقره قرار گرفته و  ۲۰در کنار کلاستر  (DPB) بوتادی ان  ۳و۱دی فنیل  ۴و۱دو مولکول پیرازین و  ،حاضر در پژوهش       

نانوپلاسمونی و مولکول مورد بررسی قرار گرفته است.    ساختار تاثیر تغییر جهت گیری و فاصله بر روی جفت شدگی کاواک 

 .  داده شده است مایشن ۱در شکل  مورد مطالعه یها ستمیس

    

 شکل  ۱:   نحوه قرارگیری دو مولکول  پ ی راز ین  و  ۱و ۴  د ی  فن ی ل   ۱و ۳  بوتاد ی  ان  در کنار کلاستر  ۲۰تایی   نقره   

 

سطوح   کینامید  ی و بررس  TD-DFT  فیط  د یبا هدف باز تول  ینانوذره فلز  ی بر رو  ی کوانتوم  کینامیمحاسبات د  شبردیجهت پ 

زاویه  تحت    DPBمولکول  با توجه به نتایج بدست آمده در حالتی که    .شده استاستفاده    MCTDHنرم افزار   یفلز  ختهیبرانگ

که    می شود  در طیف مربوطه تنها یک پیک ظاهر برهمکنشی ایجاد نشده و    ، درجه نسبت به کاواک نانوپلاسمونی قرار گیرد۹۰

  ۲در شکل  مولکول پیرازین در فواصل مختلف نسبت به کلاستر فلزی  همچنین نتایج مربوط به طیف  .  استمربوط به مولکول  

 نشان داده شده است. 

  
 ش کل  ۲:   طیف حاصل از   دو مولکول  پ ی راز ین  و  ۱و ۴  د ی  فن ی ل   ۱و ۳  بوتاد ی  ان  در کنار کلاستر  ۲۰تایی   نقره   

 

   نتیجه گیری   - ۴
  ا ی   ییرایبا در نظر گرفتن م  ، یکاواک نانوپلاسمون  تیمطالعه ماه  زیو ن  یشنهادیپ   یلتونیمدل هام  یبا هدف بررس  کار  نیدر ا   

به کمک مدل   همچنین  قرار گرفت.  یمورد بررس MCTDHبا روش   یکوانتوم  کینامیمحاسبات د ، یکاواک نانوپلاسمون ینشت

 شد.  یبررس یپلاسموننانوکاواک   ریانتقال بار تحت تاث کینامیو د نیرازیبودن مولکول پ  یرتابشیغ  ی ژگیو یشنهادیپ   یلتونیهام
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