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 مقدمه -1

تایی های سهاکسیتونمولکولی به فرآیند انتقال بار بیناز طریق اکسیتون یکتایی  فرآیندی است که در آن شکافت ناهمسان

با هایی سیستمچنین که  جایی ،باشدمی میهمان - میزبان هایسیستم مربوط بهیک نمونه از شکافت ناهمسان  .دشوتبدیل می

با کارایی بالا و طول عمر د جهت تشریح فسفرسانس دمای اتاق نتوانمی همانیو م زبانیم یهامولکول نیبرهمکنش ب میتنظ

فسفرسانس دمای  فرآیند شکافت ناهمسان یبرا یمهم انرژ اریمع .(Yan et al., 2022)د نمورد استفاده قرار گیر قابل ملاحظه

  :(Sun et al., 2023) شودمی ( بیان1رابطه )ر اساس ب اتاق
𝐸host   S1 ≈ 𝐸host   T1 + 𝐸guest   T1  

 

(1)  

انرژی   𝐸guest  T1 تایی میزبان وهای برانگیخته یکتایی و سهمقادیر انرژی حالتبه ترتیب   𝐸host  T1 و  𝐸host  S1که در آن 

در چارچوب تنظیم بهینه با  محدوده مجزا یهیبریدهای تابعی ،مطالعه نیدر ا .دندهرا نشان میتایی میهمان حالت برانگیخته سه

طراحی برای و همچنین  (1براساس رابطه ) فرآیند شکافت ناهمسان فسفرسانس دمای اتاق جهت توصیفنظریه تابعی چگالی 

 د.وشمیتوسعه داده های مربوطه سیستم

 روش -2
به همراه نام اختصاری  مورد مطالعهمیهمان  -میزبان های سیستمدهنده یکی از های تشکیلجفت مولکول شیمیایی ساختار

 موجود هستند. (Sun et al., 2023)در مرجع نیز های مورد مطالعه سایر ساختار نشان داده شده است. 1 شکلدر  هاآن
 

 

 

 

 
DPhCzT                                 DPhBdT 

های دهنده یکی از سیستمتشکیلهای مولکولساختار شیمیایی :  1شکل 

  مورد مطالعه. )قرمز( میهمان  -)آبی( میزبان 

 

فاک  - های تبادلی هارتریها، سهمپذیری هستند. در این تابعیهای تنظیمهای هیبریدی محدوده مجزا دارای پارامترتابعی

𝛼و  𝛼های برد به ترتیب با ضریب - برد و دور - در نواحی کوتاه + 𝛽 مجزا،  شود. همچنین، مقادیر پارامتر محدودهمشخص می

𝜇، دیآیدست مه ب ریتابع هدف به صورت ز کی کردنطریق کمینه  از : 
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(2) 
𝐽2 =   𝜀HOMO

𝜇  𝑁 + 𝑖 + IP𝜇  𝑁 + 𝑖  
21

𝑖=0
    

 
در این  .است ستمیس یهاتعداد الکترون Nو  یونش لیپتانس IP، شده اشغال یمولکول تالیاورب نیالاترب یانرژ 𝜀HOMO آن درکه 

مقادیر پارامتر محدوده مجزا همچنین  و (𝛼) برد - فاک کوتاه - هارتری یبرای تبادل %10 فاصلهبا  %50تا  %0مقادیر مطالعه 

𝛼حیح مجانبی رفتار صشرط همچنین،  .ته شددر نظر گرف( Bohr−1)بر حسب  05/0 اصلهبا ف 30/0تا  05/0 بین + 𝛽 = 1 

 .ه استشد استفاده G(d)+31-6یه مجموعه پاو  TPSSو  BLYP ،PBEمختلف  چگالیهای تابعی تقریباز  اعمال شده است.

 تمام قرار گرفت.استفاده مورد  معادله انتگرال بندیولبر اساس فرم ریپذقطبش وستهیاز مدل پبا استفاده  نیز حلالاثرات 

 است.اجرا شده  ORCAو  GAUSSIAN09افزارهای  نرمتوسعه داده شده در های محاسبات مربوط به روش

  بحث -3

. شدانجام  میهمان -های میزبان در سیستم مورد نظرهای مولکولجفت  تمام یبراپارامتر محدوده مجزا  نهیبه میتنظ 

. دهدرا نشان میمطالعه  موردهای سایر مولکولهمچنین و  DPhBdTو  DPhCzT هایمولکولجفت  مربوط بهنمودار  2شکل 

( Bohr−1)بر حسب  30/0تا  06/0 در محدودهامتر محدوده مجزا بهینه شده مقادیر پار( 2در رابطه ) تابع هدفکردن کمینه با 

هیبریدی محدوده مجزا با تنظیم بهینه های برای طراحی تابعی مقادیر این ازد. مبه دست آهای مورد مطالعه سیستمتمام برای 

های آماری در شد و بررسیاستفاده  (1) رابطهبرقراری بر اساس  فرآیند شکافت ناهمسان فسفرسانس دمای اتاق توصیف جهت

 ،بر اساس نتایج (.3)شکل  صورت گرفت (RMSD)جذر میانگین مربع انحرافات معیار با استفاده از  تجربی های مرجعبرابر داده

𝛼های ترکیب و PBEبر  یبتنمهای تابعی = 0.0 ،𝛽 = 𝛼و  1.0 = 0.10 ،𝛽 = های نسبت به داده اتکمترین انحراف با 0.90

فرآیند توصیف  یبرا و مقرون به صرفه نانیقابل اطم هایروشتوان به عنوان یم را (3دار در شکل های ستاره)روش تجربی

 کرد. هیتوص فسفرسانس دمای اتاق شکافت ناهمسان

 

 ی             ریگجهینت -4 
 

فرآیند شکافت ناهمسان فسفرسانس که بهینه با تنظیم محدوده مجزا هیبریدی های ابعیچندین نوع از تدر طی این تحقیق، 

های استاندارد با پارامترهای مدلدر مقایسه با  .شد طراحی ،کنندمی ی توصیفشکل قابل اعتماده ببا صحت بالا و را دمای اتاق 

 . دهندتوافق بهتری را با نتایج تجربی نشان میهای طراحی شده روش ،های محدوده مجزافرض و همچنین سایر تقریبپیش
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 پارامتر محدودهبر حسب    𝑱𝟐های تابع هدف : نمودار 2شکل 

ها به ترتیب از نمودار های مورد مطالعه.برای تمام مولکول مجزا

𝜶های تركیب با PBE چپ به راست مربوط به = 𝟎. 𝟎 ،𝜷 = 𝟏. 𝟎 

𝜶و = 𝟎. 𝟏𝟎  ،𝜷 = 𝟎.  باشند.می 𝟗𝟎

 

 هایتابعی RMSDهای آماری های رنگی دادهنمودار:  3شکل 

نوار رنگی سمت براساس  تنظیم بهینهبا محدوده مجزا  یهیبرید

   برای فرآیند شکافت ناهمسان فسفرسانس دمای اتاق.
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