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 وارونه سه تايی  -شکاف انرژی يکتايی ،برانگیختگی  انرژی  دوهیبريدی، چگالی  تابعیكلیدی:   گانواژ         

 

   مقدمه -1
رخ می    ها نقض قانون چندگانگی هوندکه در آن  سه تايی وارونه  -شکاف انرژی يکتايیمطالعه بر روی ترکیبات دارای    ،امروزه     

مسیری را برای بهبود کارآيی   در اين گروه از ترکیبات،   برانگیخته وارونهت  حال   .(Wilson, 2024)قرار گرفته است مورد توجه    ،دهد

عنوان نسل پنجم از ديودهای آلی هشکاف وارونه انرژی بدارای    رکیباتشود که تبینی می کنند و پیش نور فراهم می   تابشگرهای 

 . ساطع کننده نور مورد استفاده قرار گیرند 

موضوعی بسیار چالش برانگیز    برانگیخته در اين تابشگرهابینی انرژی حالت  پیش  که  اندنشان داده مطالعات  از طرف ديگر،        

های در اين راستا، تابعی  که بتوانند همبستگی الکترونی را تا حد زيادی لحاظ کنند.  استمحاسباتی    نظری و  رويکردهای   نیازمند  و

که برای  ها انرژی همبستگی آندر عبارت    پیلیست مرتبه دوم-به دلیل وجود عبارت تصحیح اختلالی مولر  ی د يبریدوه  چگالی

علاوه   ،حاضر  ، در پژوهشبر اين اساس  باشند.می حالت برانگیخته دوتايی لحاظ می شود، رويکردهای مناسبی برای اين موضوع  

  ترتیب   دوهیبريدی جديد برای تخمین  تابعیچندين  موجود در مقالت علمی،    ی ديبریدوهبر ارزيابی گستره وسیعی از تابعی های  

 سه تايی وارونه طراحی می شوند.  -شکاف انرژی يکتايی در تابشگرهای دارای انرژی حالت برانگیخته 

 

   روش  -2
 های دوهیبريدی به صورت معادله زير می باشد: همبستگی تابعی  -عبارت اصلی انرژی تبادلیکلی، ر به طو     
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𝐸𝑥  ،کهجايی     
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DFA  همچنین،    . هستند  یچگال  یتابع  ب يتقر  یو همبستگ  یتبادل  ی های انرژ  بیبه ترت 𝐸𝑥
HFو𝐸𝑐

MP2    نیز

𝑤𝑥که به وسیله ضرائب  د  هستن  پیلیست مرتبه دوم-مولر  همبستگی اختلالی  و  فاک  -هارتری   یتبادل  های انرژی به ترتیب  
HF   و

𝑤𝑐
MP2  .های دوهیبريدی تبادلی محدوده مجزا و مقیاس شده با اسپین  تابعی در اينجا، هدف ما طراحی    مقیاس بندی می شوند

  اسپینی  های با مؤلفه   شده   مقیاس   ی دوهیبريدتابعی  نسخه  ابتدا  به اين منظور،    . می باشد  وابسته به زمان  چارچوبدر    مخالف

سهم مولر)جداسازی  اختلالی  همبستگی  انرژی  مخالف  اسپین  و  مشابه  اسپین  دوم(-های  مرتبه  روی   پیلیست  های تابعی  بر 

تقسیم   برددوربه دو بخش کوتاه برد و  فاک    -تبادلی نظريه تابعی چگالی و تبادلی هارتری   هاکه در آن  دوهیبريدی محدوده مجزا

های دوهیبريدی شده مدل   طراحی نسخه    و فیزيکی،  اتیدر نظر گرفتن برخی قیدهای رياضی  با  سپس .  شده استاعمال    می شوند، 
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  " SOS0-CIS(D)-RSX-DH"با نام    (SOS)مبتنی بر رويکرد مقیاس شده با اسپین مخالف  (RSX-DH)   تبادلی محدوده مجزا

 : (Alipour, 2022) اثبات می شود 2معادله راساس ب، عنوان نتیجه پژوهش حاضربه

(2 ) 
𝐸𝑥𝑐
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OS MP2 
های دوهیبريدی طرح مقیاس شده با اسپین مخالف بر روی تابعی  که   نشان می دهد   "SOS0-CIS(D)"  شوندی پ   ،که در آن     

به عدم استفاده از فرآيند تعیین    نیز  "0"  عدد  ،همچنین  اعمال شده است.و عبارات موجود در معادله انرژی وابسته به زمان    اصلی

تعامل بین    که  است  مجزاپارامتر محدوده    𝜇  ،2دله  در معا  علاوه بر اين،  پارامتر در برابر مجموعه محک زنی مرجع اشاره دارد.

تقريب  از    های برانگیختگی،انرژی   خمینبه منظور انجام محاسبات مربوط به ت  . برد را نشان می دهددوربرد و  های کوتاهبخش 

  استفاده برای عبارات انرژی تبادلی و همبستگی در مدل های طراحی شده    (PBE)ارزنرهوف    -برک  -پرديو  معروف و پرکاربرد

نیز    قید بازيابی انرژی دقیق اتم هیدروژن  محاسبه شده مبتنی برپارامتر محدوده مجزا    یتجربریغ  ريمقادهمچنین،    . شده است

 در محاسبات در نظر گرفته شده اند. 

 

   بحث -3
سه تايی وارونه در   -دارای شکاف انرژی يکتايی  های مولکول   ای ازگسترده  تعداد  ،عنوان يک مجموعه معیار قابل اعتمادبه        

ساختار ساير ترکیبات    . داده شده است  مايشن  1در شکل    مورد مطالعه  ی هاستم یسبرخی از    شیمیايی  ساختار  .ندنظر گرفته شده ا

 .(Alipour, 2022) ندشده ا ارائه 2 مرجعدر  نیز در نظرگرفته شده

  

 

تحت مطالعه سه تايی وارونه - ترکیبات دارای شکاف انرژی يکتايی برخی از يیایمی ساختار ش :1 شکل  

 

های دوهیبريدی تابعیسه تايی برای تابشگرهای مورد مطالعه با استفاده از    -شکاف انرژی يکتايی   مربوط به  محاسبات  ،ابتدا      

در برنامه    def2-TZVPمجموعه پايه  و همچنین گستره وسیعی از تابعی های دوهیبريدی از گروه های مختلف و  طراحی شده  

ORCA  های دوهیبريدی با اجزای خاصی توانسته اند شکاف وارونه برخی از تابعی  که  دهد. بررسی نتايج نشان می نداهشد  اجرا

-SOS0-CIS(D)  طراحی شده  تابعی دوهیبريدی   بینی کنند. به طور خاصانرژی را برای تمام تابشگرهای تحت مطالعه پیش  

PBE-QIDH    دوهیبريدی با انتگرالده درجه دوم  مدلکه در آن از  (QIDH)  های کمترين مقادير دادهبا    ،استفاده شده است

دوهیبريدی طراحی شده و همچنین گستره  مدل های  مقايسه با ساير    درقابل اطمینانی را    عملکرد  ،نسبت به مقادير مرجع  آماری 

   .از خود نشان داده است سه تايی وارونه -يکتايی پیش بینی شکاف انرژی  های دوهیبريدی ارزيابی شده برای وسیعی از تابعی 

 

  نتیجه گیری -4
ی  روش قابل اطمینان ،  SOS0-CIS(D)-PBE-QIDH  دوهیبريدی طراحی شده  تابعی چگالی، مشخص شد که  مجموعدر        

   سه تايی وارونه می باشد.  -های دارای شکاف انرژی يکتايیبرای مطالعه سیستم 
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