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   دینامیک کوانتومی  ،(LVC)  یخط  کیبرونیو یشدگجفت   مدل  ،رابط کاربری پایتونکلیدی:    گان واژ 

 

 مقدمه    -1
ویبرونیکخطی جفتمدل   نظر  کی(  Linear Vibronic Coupling - LVC)  شدگی  برا  یچارچوب  که   ی است 

  کینبرویو  شدگی جفتمدل،   نیدر ا.  شودیاستفاده م  یمولکول  ی هاستمیدر س  ارتعاشی و    الکترونی  ی هاحالت  ن یتعامل ب  فیتوص

  الکترونی  یهابا حالت  یصورت خطبه  ارتعاشیکه مختصات   یبه طور  رد،یگیقرار م  یمورد بررس  یخط  بیتقر  کیبا استفاده از  

اختلال   هیکه نظر  یی جا   هستند و   به هم   ک ینزد  الکترونی  ی هاشامل حالت  هایی کهبرهمکنشدر مطالعه    LVCتعامل دارند. مدل  

  ی خمش  ارتعاشی   یروش، معمولاً مودها  نیدارد. در ا  ایبرتری ویژهها ناکام بماند،  آن  شدگیجفت  قیدق  فیممکن است در توص

  کردیرو  نی. اشوندیگرفته م  دهیناد  نیلتونیماه  فیتوص  یسازساده  یمرتبه بالاتر برا  هایشدگیجفتو    شوندیم  در نظر گرفته

حالت    نیشامل چند  یانتقال انرژ  یندهایفرآ  تواندیمؤثر بوده و م   ویبرونیک  هایبرهمکنش  مهم یهایژگیو  دنیکش  ریتصودر به

 1,2.دهد حیرا توض های نانوپلاسمونیکتعاملات نور و ماده در حفره رینظ یی هادهیپد و الکترونی

ها را با انجام یک محاسبه آغازین  توان آندهد میمقادیر ثابت یا خطی هستند که نشان می  LVCتمامی پارامترهای مدل  

های  به شکل سنتی برای سیستم  LVCهای  دست آورد. تبدیل نتایج محاسبات آغازین به پارامتریا محاسبه تعدادی مشتق اول به

گیر و پیچیده است. در این کار پژوهشی ما با توسعه رابط کاربری پایتون، تبیدل نتایج  بزرگ، اگر امکان ناپذیر نباشد، بسیار زمان

تواند به راحتی با استفاده از ایم. با استفاده از این رابط کاربری، محقق میرا خودکار کرده  LVCمحاسبات آغازین به پارامترهای  

 سیستم خود محاسبه کند.  را برای LVCهای مدل چند خط کد ساده پایتون، پارامتر

 

 روش   -2
الکترونییلتونیهام م𝐖̂𝐧,𝐦)   کیاباتید  ن  را  پتانس  لوریت  یبسط سر  کیصورت  به   توانی(   موقعیت   حول  کیاباتید  لیاز 

 : کرد انیب {⟨𝑛|}  یالکترون یهااز حالت یاهیپامجموعه و   (،𝐐) نرمالبدون بعد دلخواه، بر حسب مختصات  یاهسته 
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به    نوسانگر هماهنگ  بی مرتبه صفر مرجع در تقر  نیلتونیجمله هام  نیاول  ،𝐐0یا همان    هیحالت پا  یتعادل  موقعیتبسط حول  با  

است.   یالکترون  یهاحالت  یدر فضا  واحد  سیدهنده ماترنشان  𝟏و    𝑄𝑖  یام حالت نوسان-𝑖فرکانس    𝜔𝑖  نجای. در ادآیمیدست  

پا  یعمود  برانگیختگی  یانرژ  𝐸𝑛که در آن    کندیم  انیرا ب  یانرژ  راتییتغ  ،جمله دوم 𝑛  هیاز حالت  =   ی تا حالت الکترون  0

نها-𝑛  ختهیبرانگ در  است.  𝜅𝑖  ت، یام 
(𝑛)  و    یحالتدرون  یهاشدگیجفت𝜆𝑖

(𝑛,𝑚)   (𝑛 ≠ 𝑚  )یحالتنیب  ی هاشدگیجفت  

   .هستند  کیاباتیرآدیغ 

 :شوندیم انیب ریبه صورت ز 𝐫  ینیاز مختصات مرجع کارتز ییجاصورت جابهمختصات نرمال بدون بعد به
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ا نرمال    𝐓𝐢  نجا،یدر  کارتز-𝑖بردار حالت  دار شده جرمیو  ینیاُم در مختصات    ت. اس  یاتم  یهاجرم  یقطر  س یماتر  𝐌  و  زن 

 هیرا نسبت به حالت پا  ختهی حالت برانگ  لیپتانس  یدر سطوح انرژ  هاکمینهمکان    رییتغ  ،یحالتمرتبه اول درون   یهاگیشدجفت 

اُم  -𝑚اُم و  -𝑛  یالکترون  یها حالت  نیتعامل ب  یحالتنیب  یهاگیشدجفت که    یدر حال  .کنندیم  فیندون توصاک-در نقطه فرانک

 :کنندیم نییتع 𝑄𝑖از حالت  ولمرتبه ا  یهاییجارا تحت جابه
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کاربر ا  افتهیتوسعه  یرابط  به  نیدر  قابل  یطراح  یاگونهپژوهش  اول  است که در مرحله  نرم  ت یشده  به   ی افزارهااتصال 

مورد مطالعه را انجام دهد.    ستمیس  آغازین را دارد تا محاسبات    Q-Chemو    ORCA  ،AMS  رینظ  یمحاسبات ساختار الکترون

  نیا  یرا از خروج  LVCمدل   یمحاسبه پارامترها  یلازم برا یهاطور خودکار دادهبه  افتهیمحاسبات، کد توسعه   نیپس از اتمام ا

 ی برا   ازیاپراتور مورد ن  لیفا  یآمده، رابط کاربردستاطلاعات به  یو پردازش تمام  قی. سپس، با تلفکندیافزارها استخراج منرم

خودکار    ی به شکل  ند یفرآ  نی . اکندیم  یسازو آماده  جاد یرا ا  MCTDHافزار  با استفاده از نرم  یکوانتوم  کینامیمحاسبات د   یاجرا 

 . ابد یو سرعت محاسبات بهبود  ییکارا ،ی دست یتا ضمن کاهش خطاها شودیانجام م

 

 بحث   -3
  نیحال، انجام ا  نیاست. با ا  هیاولمحاسبات    جیاز نتا  LVC  یپژوهش قادر به استخراج پارامترها  نیدر ا  افتهیکد توسعه

  ی هاستمی س  یرا برا  ندیفرآ  نیا  یسازنه یکه لزوم به  یاه لئسم  ؛تاس  نهیپرهز مه   بر وزمان  مهبزرگ،   یهاستم یس  یمحاسبات برا

از روسازدیم   نایامنبزرگ   استفاده    تواندیم   ،شدهفیتعر  ستمیس  نوع  هب  هتسب  ،ن یآغاز  یهاروش  یبه جا  یتجربمهین  یهاش. 

و    ترع یسر  ینیبشیپ   یبرا  ن یماش  یریادگی  یهاک یو تکن  شرفتهیپ   یآمار  یهاروش   یریکارگبه  نده،یباشد. هدف ما در آ  اشگهار

 ی ها را برا روش   نیحاصل از ا  یهااستفاده از داده  امکان  تواندیابزار م  نیا  یاست. گسترش رابط کاربر  LVC  یپارامترها  قیدق

بزرگ    یهاستم یس  لیدر تحل  ییکارا  شیو افزا  یمحاسبات  یها نهیفراهم کند و به کاهش هز  ینیماش  یریادگی  یهاتوسعه مدل

 . د یکمک نما

 

 نتیجه گیری   -4
  ستم،یبه اندازه س  یطور کارآمد و بدون وابستگرا به  LVC  نیلتونیهام  یقادر است پارامترها  افتهیپژوهش، کد توسعه  نیدر ا

با استفاده از    یدرجات آزاد  ترقیدق  لیتحل  یبرا  یکد امکانات   نیا  شرفتهیپ   یاستخراج کند. رابط کاربر  ی کوتاه  اریدر زمان بس

ن  ای  ،انرژی  و  زمان  در  جویی  صرفه  و  فیزیکی مسئله-جنبه شیمی  بر  تمرکزمکان  فراهم کردن ا  .کند یفراهم م   یآمار  یهاروش

 تبدیل کرده است.   LVCه با استفاده از مدل های بزرگ و پیچیدستم ابزار را به رویکردی کاربردی برای بررسی سی
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