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 خطای برهمنهی مجموعه پايه،  ننئو  ،یکربن دواتم  ،یمولکولنیب  لی پتانس  یسطح انرژکلیدی:   گان اژو

   

 ه دممق
درک ما از    شتر،یب  یها اند. با کشف مولکولشده  يی شناسا  یاستارهانیم  یهاطیدر مح  یاریبسی شیمیايی  هاتاکنون گونه

بهمولکول   نيا  یمیش فرات  يیهاآن  ژهيوها،  از مرزهاکه  م،متعارف هستند  یمیش  یر  در    هامولکول   ناي  از  یکي .  ابديیگسترش 

مشاهده    قيتوسط سوزا و لوتز از طر  1977مولکول در سال    نيبار، ا  نی( است. نخست2Cکربن )  ی مولکول دواتم  ،یمیاخترش 

مانند   ن، یخارج از زم یهاطیدر مح فراوانی  بهش پس از آن، حضور . ( Souza & LUTz, 1977) شد يی شناسا  یخطوط جذب

جوهادنباله ابرها  یاستاره  ی دارها،  ش  یاستارهانیم  یو  متعدد  دهگزارش  مطالعات  رو   یو  است   یبر  گرفته  انجام   آن 

(Hamano et al., 2019) .  لیپتانس  یسطح انرژ  یبررس  (PESمولکول )گرانیبسطوح    نيا  رايز است  تیحائز اهم  اریها بس 

  ی مولکولنیب  یروهایسطوح به فهم بهتر ن  نيا  لیها هستند. تحلمولکول  نیکنش بشدن و برهم  ک ياز نزد  ی ناش  یانرژ   راتییتغ

  یدینقش کل  لیپتانس  یشود. سطوح انرژ  يیایمیو ش  یکيزیف   یهانهیدر زم  یمهم  یهاشرفت ی باعث پ   تواندیمو    کند یکمک م

 . (Gunnar & Hua-Gen, 2000; Najar et al., 2008) کنندیم  فايا یکیو کلاس یکوانتوم کیدر محاسبات مکان
 

 

 پژوهش  وشر
سال   ناومک1997در  مک  نی،  بررسو  به  انرژ   یکورت  نج  نیب  لیپتانس  یسطح  آنها    2Cو  آرگون    بیگاز  از پرداختند. 

با    یخوببه  مشخص شدشد و    سهيجونز مقا-به دست آمده با مدل لنارد  جياستفاده کردند. نتا  aug-cc-pVTZ  هيمجموعه پا

نقطه آن    نيترقیاست که عم  یکرو  باًيچاه تقر  کي  یبرهمکنش دارا  لیپتانس  د کهکردن  ینیب شیها پ ها مطابقت ندارد. آنداده

انتها  ی کيدر نزد پژوهش  .  (Naumkin & McCourt, 1997) اردقرار د  2Cمولکول    ی دو  انرژی در اين  اسکن و محاسبه 

ین با  و همچن  aug-cc-pVTZجموعه پايه  و م  ccsd(t)روش    از  استفادهدواتمی با    ل کربنو مولکون  نه شامل گاز نئواماس
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نئون   و گاز  2C  لجرم مولکو  فاصله بین مرکز  کناس  .ه استصورت گرفت  )EBSS(  خطای برهمنهی مجموعه پايه  گرفتندرنظر

برای و    یآنگسترم  2/0های  با قدم  آنگسترم  6تا    4  هایفاصلهو برای    یمآنگستر  1/0های  دمبا قآنگسترم    4تا    2  هایفاصلهبرای  

گرفت  یآنگسترم  5/0های  قدم  با آنگستروم    10تا    6ی  هاصلهفا همچنینصورت  سامانه  ا ب  .  تقارن  به  برای محاسب  ، توجه  ات 

قدم  90تا    0زوايای   با  استای  درجه   10های  درجه  شده  موجودداده    سپس .  انجام  با    16گوسین    برنامه  خروجی  رد  های 

بررسی قرار ل و  تحلی  خراج شده و مورداستلات  پو مت  پانداس،  یپاامهای ننهو کتابخابرنامه نويسی پايتون  ، زباناکسلاستفاده از  

 .ه استگرفت

 

  بحث و نتیجه گیری 
بیشترين   و  یف بودهعض به نسبت    2Cهای  لکه برهمکنش مولکو  دهد شان مین  BSSE  گرفتنرا درنظب  نتايج محاسبات

درجه و   90ترين برهمکنش مربوط به زاويه  ت و ضعیفاس  -cm  3/39-1  باو برابر    درجه  180ای صفر و  هبرای زاويه برهمکنش  
1-cm  8/92-  ذکر  .است به  بدون  ا  لازم  گرفتن  ست  نظر  و  برای    BSSEدر  صفر  برهمکنش   مقدار  جهدر  180زاويه   انرژی 

 است. BSSEکه بیانگر مهم بودن سهم  ه استآمد به دست -cm 5/56-1جه در 90ويه زا یو برا -cm 2/81-1  نشدهاصلاح 
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