
                                                         
  

ھای پایھ و برانگیختھ الکترونی مولکول محاسبات آغازین روی حالت  ScH 
 

  زینب بیگلری
  دانشگاه لرستان 

  )18/7/1398:       تاریخ پذیرش24/8/1397: تاریخ دریافت( 
  

، با استفاده از روش محاسباتی برھمکنش ScHیدرید،  حالت الکترونی یکتایی مولکول اسکاندیم ھ14ھای انرژی پتانسیل و گشتاورھای دوقطبی آغازین، برای منحنی      
 ،A1Δ، B1Π ھای برانگیختھ یکتایی و حالت+X1Σھا شامل حالت پایھ، این حالت. اند، با مجموعھ پایھ و فضای فعال بزرگ محاسبھ شده)MRCI(مرجعی -آرایشی چند

C1Σ+، D1Π، E1Δ، F1Σ-، G1Π، 31Δ، 21Σ-، 41Δ، 41Π، 31Σ+51  وΠھای پتانسیل، گشتاورھای ای انجام و انرژی فاصلھ بین ھستھ50محاسبات برای . شندبا می
سنجی، مقادیر انرژی پتانسیل و ھای طیف اینشتین و ثابتAبھ منظور محاسبھ ضرایب . اند آنگستروم محاسبھ شده0/20 تا 0/1دوقطبی و گشتاورھای دوقطبی جھشی از 

کاندون و متوسط طول عمر ترازھای - اینشتین، ضرایب فرانکAضرایب .  شدندLEVELیھ و برانگیختھ یکتایی وارد برنامھ ھای پاگشتاورھای دوقطبی جھشی حالت
طول عمر تراز .  محاسبھ شدندScHمولکول  +G1Π-X1Σ و +B1Π-X1Σ+، C1Σ+-X1Σ+، D1Π-X1Σ ھای برانگیختھ الکترونی برای نوارھای جھشیارتعاشی حالت

ھای مقید تعیین شدند کھ در توافق سنجی حالتھای طیفثابت.  بھ دست آمدC1Σ+، ns 137حالت  vʹ = 0 و طول عمر تراز B1Π ،μs 90ت الکترونی  حالv′ = 0ارتعاشی 
  .ھای تجربی ھستندمناسبی با گزارش

  
MRCI ،ScH، ھای برانگیختھ آغازین، منحنی انرژی پتانسیل، حالت:كلید واژه

  
  مقدمھ

   
ھ و       ی، مطالع طھ دواتم زات واس د فل ی ھیدری ف الکترون ی طی  بررس

ای  ش الکترونھ اره نق ی را درب ات مھم دھای dاطلاع شکیل پیون  در ت
ز]1[شیمیایی  د فل دنی -، پیون یمی مع دروژن در ش طح و ]2[ھی یمی س ، ش

ست طوح کاتالی دروژن روی س م ھی یمیایی ات ذب ش زی ج ای فل     ]4و3[ھ
ین مولکول. دھدمی اوھمچن ای ح بھ ز واسطھ، ترکی ی در ی فل ای مھم ھ

ال، . اختر فیزیک ھستند رای مث وع  در طیف ستارهFeH و TiHب ای ن ھ
M ،NiH و CrH5-9[اند ھای خورشیدی شناسایی شده در طیف لکھ .[  

ز واسطھ است؛ ، سادهScHاسکاندیم ھیدرید،        اوی فل ترین مولکول ح
ی  ات تجرب سیاری از مطالع ابراین، در ب ری ] 10-14[بن ] 15-27[و نظ

اولین طیف جذبی تجربی . شود استفاده میdبرای درک نقش اوربیتال ھای 
او تعدادی نوار پیچیده را ]. 10[ توسط اسمیت ثبت شد 1973 در ScHاز 

ف  ی طی ھ مری رد) cm-118300-17700 (در ناحی ا . مشاھده ک ھ تنھ او ن
ھ  ھ یک جمل د، بلک سیر کن ھ و تف ھنتوانست طیف را تجزی ی س ایی را طیف ت

ارد در . برای حالت پایھ گزارش داد  را ScD  و  ScH، طیف 1977برن
رد ثبت و برخی نوارھای اضافی را در ناحیھ زیر قرمز نزدیک مشاھده ک

عیف و اختلال، ]. 11[ انی خطوط، تفکیک ض ت ھمپوش این نوارھا بھ عل
شدند ایی ن ول1992در . شناس ن مولک د ای ک پیون رژی تفکی                    ، ان

cm-1 1400 ± 17700 ال]. 12[ تعیین شد ای این تحقیقات در س  1996ھ
ز سنجی زیروسیلھ طیف بھScD و ScH با ثبت طیف نشری 1997و  قرم

ھ  ال شد cm-126000-3500 تبدیل فوریھ در ناحی ت دنب  توسط رام و برن
ش]. 14و13[ تآنھا فقط جھ ین حال ای ب ایی را مشاھده کرھ ای یکت دھ . دن

زارش شد cm-121000-4000  در ناحیھ ScD و ScHچندین نوار از   گ
ش   ھ جھ ایی +G1Π-X1Σ و +B1Π-X1Σ+ ،C1Σ+-X1Σو س  را شناس

ت . کردند ا حال ت +X1Σھمچنین آنھ ار حال ھ و چھ ت پای وان حال ھ عن  را ب
 cm-121000  را زیر -F1Σ و A1Δ ،D1Π ،E1Δالکترونی یکتایی جدید 

  .شناسایی کردند
  
  ir.ac.lu@z.biglari :یمیل نویسنده مسئوولا

 
ھای چندین مطالعھ نظری بر روی این مولکول بھ منظور تعیین حالت      

در ]. 15-27[ھای مختلف محاسباتی انجام شده است الکترونی آن با روش
ارتری1974 ھ، محاسبات ھ ت پای ی حال وک، -، بھ منظور تعیین ترم طیف ف

ی شد  پیش3Δجام و ترم طیفی حالت پایھ روی ھشت حالت الکترونی ان بین
، بررسی نظری ھیدریدھای فلزی عناصر واسطھ ردیف 1982در ]. 15[

  تعیین شد کھ +1Σ بھ طور صحیح ScHاول انجام و ترم طیفی حالت پایھ 
 cm-124203تر از  پایینΔ سیل منحنی]. 18[ قرار داشت ھای انرژی پتان
وط بھ اولین مجانب تفکیک توسط آنگلادا تایی مربھای یکتایی و سھحالت

رژی  تلاف ان ی و اخ ر X1Σ+-a3Δبررس دcm-12660  براب ین ش     تعی
ددا در ]. 20-19[ ی2015ًمج ت ، منحن ش حال سیل ش رژی پتان ای ان ھ

ارانش ScHالکترونی مرتبط با اولین مجانب تفکیک  ، توسط لودی و ھمک
زارش شد با استفاده از روش برھمکنش آرایشی چند مرجعی  ھ و گ مطالع

]27.[  
ن بھ منظور کمک و پشتیبانی از تحقیقات تجربی روی طیف       سنجی ای

ی اره منحن شتر در ب افی و بی ات ک تن اطلاع ده، داش ول در آین ای مولک ھ
در این پژوھش، . ھای برانگیختھ آن ضروری استانرژی پتانسیل و حالت

رامنحنی ی ب سیل و گشتاور دوقطب ی 14ی ھای انرژی پتان ت الکترون  حال
ا  ایی شده است؛ ب ی شناس ھ طور تجرب ا ب ت آنھ ھ فقط ھشت حال یکتایی ک

ا و روش  ھ اورک ھ دستMRCIاستفاده از برنام ایج ب ام و نت ا  انج ده، ب آم
سھ شد ی مقای زارش شده قبل ی و محاسباتی گ ن . نتایج تجرب ین در ای ھمچن

ت ین حال شی ب ی جھ شتاورھای دوقطب ار، گ یک ای الکترون رای ھ از ب  مج
ده زارش ش بھ و گ ار محاس ین ب داول ازین. ان بات آغ ن محاس ایج ای           نت

)ab initio( برای تعیین ضرایب ،Aاینشتین و محاسبھ طول عمر حالت  -
  .ھای برانگیختھ الکترونی استفاده شده است

  
  روش محاسبات

  
ا        ھ اورک تفاده از برنام ا اس بات ب و ) ORCA 2.9.0] (28[محاس

ھ  ھ پای -aug-cc-pVQZ) augmented correlationمجموع
consistent polarized valence quadruple zeta (اتم   دو برای ھر   

1398جلد دوم، شماره اول، سال /بیگلری  
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ام شده است ھ. اسکاندیم و ھیدروژن انج روه نقط رای مولکول C2vای گ  ب
ی  ھ.  استفاده شدScHخط ی س بات ط ام شد محاس ھ  انج دا ]. 29[مرحل ابت

بات  رای ) RHF) restricted Hartree-Fockمحاس ین 50ب لھ ب  فاص
د 265 انجام و  آنگستروم0/20 تا 0/1ای از ھستھ  اوربیتال مولکولی تولی

د بات . ش پس محاس -CASSCF) complete active space selfس
consistent field (ال ھ از اوربیت ن مرحل ام و در ای ده انج د ش ای تولی ھ

رون و محا. مرحلھ قبل استفاده شد ار الکت ا چھ ال 10سبات ب ال فع  اوربیت
CAS(4,10)ال بندی اوربیتالتقسیم.  انجام گرفت ھا بھ صورت، نھ اوربیت

ت 1s2s2p3s3pمغزه شامل   مربوط بھ اتم اسکاندیم کھ در ھمھ توابع حال
ال 10آرایشی، بھ صورت پرشده ھستند،  نج اوربیت امل پ ال ش ال فع  اوربیت

ھ a2 و یک b2، دو تا b1و تا ، دa1مولکولی با تقارن  وط ب  و 4s ،4p مرب
3d م م 1s و Sc از ات ستندH از ات ل .  ھ رژی ک            درCASSCFان

     برابر با+X1Σو برای حالت پایھ  -Eh 2451/760  آنگستروم برابر با8/1
Eh 3191/760- است.  

بات        انی، محاس ھ پای  MRCISD (multi-referenceدر مرحل
configuration interaction with single and double 

excitations)ال. ھا انجام شد برای این حالت ھ، اوربیت ن مرحل ای در ای ھ
یش از  ا ب رژی آنھ ھ ان ولی ک ی Eh 0/10مولک ت؛ یعن ال 66 اس  اوربیت

ھ مولکولی پایانی بھ عنوان اوبیتال ر گرفت ارجی در نظ د شده خ ھای منجم
ن . شوندکت داده نمی شرCIشدند کھ در محاسبات  انرژی حالت پایھ در ای

ھ منظور . تعیین شد- Eh  3643/760 آنگستروم، برابر با8/1مرحلھ در  ب
شتین و Aکاندون، ضرایب -سنجی، ضرایب فرانکتعیین ثابتھای طیف  این

ول بھ ط تمحاس ر حال شتاور عم ی، گ شتاورھای دوقطب ھ؛ گ ای برانگیخت ھ
 استفاده شدند LEVELانسیل در برنامھ دوقطبی جھشی و مقادیر انرژی پت

]30.[  
  

  نتایج و بحث
  

 ھای انرژی پتانسیل و گشتاورھای دوقطبیمنحنی
 با انرژی Scترازھای انرژی حالت پایھ و چھار حالت برانگیختھ اتم       

ھ  رای  و حالتcm-120000 نزدیک ب ایی ب ی مولکولی یکت ای الکترون ھ
ScH کھ از برھمکنش اتم Sc2ھای مختلف اتمی با حالت پایھ لت در حاS 

ی دروژن حاصل م م ھی ود، در جدول ات ایش داده شده است1ش ع .  نم تواب
رھمکنش  موج و جملات طیفی مولکولی یکتایی اولین مجانب تفکیک از ب

Sc(2D) + H(2S) → 1Σ+, 1Π, 1Δو سھ حالت یکتایی مرتبط با سومین   

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

رھمکنش  ب تفکیک از ب ھ Sc (2F) + H (2S) → 1Σ-, 1Π, 1Δمجان  ک
cm-114190  ددست میگیرد، بھ بالاتر از مجانب حالت پایھ قرار می . آی

 ,-Sc (2Do) + H (2S) → 1Σسھ حالت یکتایی دیگر حاصل برھمکنش 
1Π, 1Δ ھستند کھ  cm-1 15650 گیرد بالاتر از مجانب تفکیک قرار می .
ت احال رتبط ب ایی م ی یکت ای الکترون املھ تم ش ب ھف                         مجان

Sc (2D) + H(2S) → 1Σ+, 1Π, 1Δ ھستند و  cm-117685 ت ا حال  ب
د تلاف دارن ھ اخ ر. پای ایی دیگ ی یکت ت الکترون                               دو حال

Sc (2P) + H (2S) → 1Σ+, 1Π رژی ا ان الاتر از cm-118870  ب  ب
ھای تفکیک ختلاف انرژی ھر یک از این مجانبا. مجانب پایھ قرار دارند

ی  دار تجرب ا مق ب، ] 31[ب ھ ترتی + 156و + cm-1736- ،363- ،774 ب
دھد کھ مقدار محاسباتی کمتر از مقدار تجربی علامت منفی نشان می. است
  .است
ازین در این کار انرژی       سیل آغ ای پتان ایی 14ھ ی یکت ت الکترون  حال

امل  ، X1Σ+ ،A1Δ ،B1Π ،C1Σ+ ،D1Π ،E1Δ ،F1Σ- ،G1Π ،31Δش
21Σ- ،41Δ ،41Π ،31Σ+ 51 وΠ تفاده از روش ا اس ین MRCISD ب  تعی
ی منحنی. شدند ھ طور تجرب ھ ب ایی ک ت یکت ھای انرژی پتانسیل ھشت حال

ت  ط رام و برن ده] 14[توس ایی ش کل شناس د، در ش رژی 1ان ی ان  و منحن
شدهھای الکترونی یکتایپتانسیل برای دیگر حالت ایی ن -ی کھ تاکنون شناس

رای .  رسم شده است2اند، در شکل  ده ب ھ دست آم ی ب گشتاورھای دوقطب
ای ھای پایھ و برانگیختھ یکتایی در شکلحالت ا 3ھ د5 ت ھ .  رسم شده ان ب

، )re(ای تعادلی منظور تعیین انرژی ترازھای ارتعاشی و فاصلھ بین ھستھ
سیل و گش رژی پتان ھ مقادیر محاسبھ شده ان ی وارد برنام تاورھای دو قطب

LEVELھای مقید، در جدول انرژی ھمھ ترازھای ارتعاشی حالت.  شدند
ھ دست v = 18بالاترین تراز ارتعاشی حالت پایھ .  گزارش شده است2  ب

 دست آمدبھ  cm-11/786 در این کار انرژی نقطھ صفر، برابر . آمده است

دار  ودی مق ھ ل زاcm-1 6/799در حالیک رده را گ ت رش ک و ] 28[اس
  . استcm-1 5/13اختلاف بین این دو مقدار محاسباتی، 

دار        ین، مق ت T0ھمچن رای حال ر       A1Δ ب                   براب
cm-1) 1/786-1/3928 (0/3142 ت رای حال اB1Π  و ب ر ب          براب
cm-1) 1/786-9/5580 (8/4794ھ د ب ت آم ن . دس ی ای دار تجرب دو مق

لیست ]. 14[ گزارش شده است cm-1  2/5404 و4/4185کمیت بھ ترتیب 
ادیر  املی از مق ود 3 در جدول Tvک ی موج ادیر تجرب ا مق ھ و ب ] 14[ ارائ
  .  مقایسھ شده است

رژی       بھان ی محاس ای ارتعاش ای ھ ده ترازھ ارتv = 0-3ش ا عب          ب
  ھای  و ثابتωe ھماھنگ  ارتعاشی ھای فرکانس  و  برازش  دانھام انرژی

  ScHھای مولکولی یکتایی  و حالتScتجربی اتم ) cm-1(انرژی  برخی از ترازھای .1جدول 
 

n Config. Term Exp. E Molecular terms Calc. E ΔE 

1 3d14s2 2D 0.0 1Σ+, 1Π, 1Δ 0.0 0.0 

3 3d24s1 2F 14926.0 1Σ-, 1Π, 1Δ 14190 -736 

6 3d14s14p1 2Do 16022.7 1Σ-, 1Π, 1Δ 15659 -363 

7 3d24s1 2D 16916.7 1Σ+, 1Π, 1Δ 17691 +774 

10 4s24P1 2Po 18711.0 1Σ+, 1Π 18867 +156 

ScH 1398م، شماره اول، سال جلد دو/...ھای پایھمحاسبات آغازین روی حالت 
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  .ScH حالت برانگیختھ یکتایی 7یھ و  منحنی انرژی پتانسیل حالت پا.1شکل 

 
 
 
 

  

  .ScH  حالت برانگیختھ یکتایی6 منحنی انرژی پتانسیل .2شکل 
 
 

1398 سال جلد دوم، شماره اول،/بیگلری  
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  . گشتاور دوقطبی سھ حالت یکتایی مربوط بھ اولین مجانب.3شکل 
 
 
 

  

  .ھای برانگیختھ یکتایی کھ بھ طور تجربی شناسایی شده اند گشتاور دوقطبی حالت.4شکل 

ScH 1398جلد دوم، شماره اول، سال /...ھای پایھمحاسبات آغازین روی حالت 
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  .ھای برانگیختھ یکتایی گشتاور دوقطبی مربوط بھ دیگر حالت.5شکل 
 
 
 

 

  .ScHھای یکتایی ھای گشتاور دوقطبی جھشی بین حالت منحنی.6شکل 

1398جلد دوم، شماره اول، سال /بیگلری  
 



                                                         
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  ScHحالت ھای الکترونی یکتایی Tv (cm-1) انرژی ترازھای ارتعاشی .2جدول 
 

v X1Σ+ A1Δ B1Π C1Σ+ D1Π E1Δ F1Σ- G1Π 21Σ- 31Δ 41Π 41Δ 31Σ+ 51Π 
0 786.1 3928.1 5580.9 14271.3 17075.4 18067.8 18769.0 19920.1 21942.2 20174.6 20893.6 21921.1 22112.4 25786.1 
1 2312.6 5299.2 6908.8 15627.4 18448.8 19457.8 20095.0 21312.5 23239.1 21550.0 22205.5 23131.9 23383.8 27081.1 
2 3777.5 6630.5 8195.0 16943.9 19777.1 20783.5 21439.6 22662.5 24497.6 22879.1 23483.0 24313.8 24621.7 28252.8 
3 5196.1 7919.8 9437.3 18223.7 21060.1 22017.5 22761.1 23986.1 25714.9 24163.7 24729.6 25532.6 25763.3 29336.9 
4 6566.9 9166.3 10634.9 19467.8 22295.6 23175.7 24013.3 25208.6 26843.1 25382.0 25942.7 26750.2 26822.0 30298.1 
5 7887.9 10369.8 11784.5 20675.7 23476.8 24209.1 25194.6 26146.1 27853.4 26364.9 27105.4 27810.1 27932.4 31292.1 
6 9159.6 11527.8 12882.2 21845.6 24573.5 24684.7 26277.8 27015.7 28934.2 27191.3 28170.7 28849.1 29008.3 32279.9 
7 10380.9 12635.8 13921.1 22974.0 25458.0 25160.5 27256.9 27909.7 30011.6 28146.4 29186.5 29865.4 30036.8 33256.2 
8 11548.3 13692.4 14897.5 24054.4 26022.2 25643.3 28259.8 28826.5 31021.8 29043.8 30238.1 30722.9 31036.9 34171.3 
9 12658.9 14703.4 15804.7 25088.5 26615.7 26189.7 29257.3 29709.2 31984.9 29925.2 31236.8 31585.8 31987.9 34919.0 
10 13707.9 15656.4 16630.3 26070.2 27200.0 26740.2 30095.9 30571.3 32872.3 30773.3 32200.2 32406.6 32908.3 35472.9 
11 14687.2 16528.2 17360.0 26969.3 27796.5 27298.6 30841.1 31394.0 33745.4 31581.5 33129.1 33181.7 33754.7 35930.5 
12 15591.8 17304.0 17951.4 27768.1 28394.9 27859.9 31486.4 32144.5 34404.6 32346.4 34000.6 33908.6 34438.9 36276.4 
13 16416.8 17948.8 18367.5 28448.0 28989.7 28417.6 32016.3 32761.2  33058.5  34551.9 34929.1 36473.6 
14 17144.1 18402.4  29093.6 29575.5 28968.1 32408.7 33208.8  33693.4  35021.4 35458.6 36658.3 
15 17755.4   29716.2 30153.6 29508.7 32661.5 33561.5  34103.3  35435.8 35930.0 36854.7 
16 18215.1   30324.8 30714.1 30034.0  33890.0  34190.5  35803.0 36291.4 37038.5 
17 18489.6   30919.8 31252.6 30540.7  34165.1  34239.6  36087.0 36540.1 37211.4 
18 18581.0   31500.9 31753.3 31023.9    34246.1  36264.4 36787.5 37366.5 
19    32070.6 32192.4 31477.8      36303.8 36997.2 37451.5 
20    32626.3 32529.1 31891.7       37184.0  
21    33167.7 32738.9 32247.7       37347.8  
22    33690.8  32528.9       37446.1  
23    34190.1  32715.1       37456.9  
24    34664.1           
25    35116.0           
26    35544.2           
27    35937.0           
28    35937.0           
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  ScHھای الکترونی یکتایی  حالتTv (cm-1)] 14[ مقادیر محاسبھ شده و تجربی .3جدول                 
   

 X1Σ+ A1Δ B1Π C1Σ+ D1Π E1Δ F1Σ- G1Π 

v = 0 0.0 3142.0 4794.8 13485.2 16289.3 17281.7 17982.9 19134.0 

Exp. 0.0 4185.4 5404.2 13574.2 16485.6 - 19071.6 20546.9 

v = 1 1526.5 4513.1 6122.7 14841.2 17662.6 18671.6 19308.9 20526.3 

Exp. 1546.9 - 6767.2 14942.7 16845.6 - - - 

v = 2 2991.3 5844.3 7408.8 16157.8 18991.0 19997.3 20653.4 21876.4 

Exp. - - 8083.3 - - - - - 
  
  

   و مقایسھ با نتایج تجربی و نظری قبلیScHسنجی مولکول ھای طیف ثابت.4جدول         
 

State Ref. Te De ωe ωexe Be αe re (Å) 

X1Σ+ This work 0.0 18587.6 1558.0 26.97 5.302 0.127 1.796 

 Exp. [13] 0.0 - 1597.0 - 5.425 0.125 1.775 

 Ref. [28] 0.0 18868.0 1587.0 - - - 1.767 

 Ref. [21] 0.0 18551.1 1621.0 27.2 5.3 0.14 1.804 

A1Δ This work 3227.7 15377.4 1412.4 20.25 4.605 0.105 1.927 

 Ref. [28] 3914.0 - 1428.0 - - - 1.900 

 Ref. [21] 6600.0 - 1479.0 23.2 4.5 0.11 1.947 

B1Π This work 4900.7 13689.7 1371.0 21.39 4.722 0.119 1.903 

 Exp. [13] - - 1410.1 23.51 4.988 0.146 1.852 

 Ref. [28] 5856 - 1380.0 - - - 1.879 

 Ref. [21] 8400 - 1418.0 20.5 4.6 0.13 1.926 

C1Σ+ This work 13574.0 22698.2 1393.7 19.1 4.808 0.114 1.886 

 Exp. [13] - - - - 4.890 0.196 1.869 

 Ref. [21] - - 1396 27.8 4.80 0.140 1.889 

D1Π This work 16370.8 16406.9 1418.6 22.60 4.818 0.122 1.884 

E1Δ This work 17345.5 15429.7 1472.44 38.97 4.839 0.169 1.880 

F1Σ- This work 18121.5 14663.9 1335.16 1.115 4.803 0.119 1.887 

G1Π This work 19209.8 15032.9 1424.16 17.21 4.708 0.103 1.906 

21Σ- This work 21276.9 12959.4 1337.05 19.87 4.586 0.111 1.931 

31Δ This work 19469.5 14776.8 1420.52 22.71 4.747 0.119 1.898 

41Π This work 20222.5 16056.2 1343.89 16.31 4.703 0.118 1.907 

41Δ This work 21279.8 15026.6 1195.87 2.00 4.591 0.176 1.930 

31Σ+ This work 21478.6 15978.5 1346.68 32.43 4.447 0.056 1.961 

51Π This work 25120.0 12337.4 1371.04 21.39 4.839 0.160 1.880 
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با استفاده ) Be(تعادلی ھای چرخشی ثابت.  محاسبھ شدندωexeناھماھنگی 
رھمکنش چرخشی و ثابتreاز مقدار  ی -ھای ب ا استفاده از ) αe(ارتعاش ب
دار .  محاسبھ شدندLEVELھای برنامھ خروجی ھ ωeمق ت پای رای حال  ب

ScH  cm-11558 است کھ فقط  cm-139کمتر از مقدار تجربی آن است  .
ف ای طی رای مولکول ثابت ھ یScHسنجی ب ایج تجرب ا نت  و محاسباتی  ب

د4گزارش شده قبلی مقایسھ و در جدول  شان داده شده ان ن .  ن ی از ای برخ
  .شودنتایج برای اولین بار گزارش می

  
 شیگشتاور دوقطبی جھ

محاسبھ دقیق گشتاور جھشی دوقطبی و طول عمرھا ھدف اصلی این       
  ی  بین حالت ھا  دوقطبی  گشتاور  عملگر  عناصر ماتریس . است مطالعھ

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

MRCISD  یکتاییB1Π ،C1Σ+ ،D1Π و G1Π ھ ت پای  در +X1Σ با حال
کل .  محاسبھ شدORCAبا برنامھ  سطح ده در ش  رسم 6نتایج بھ دست آم

ت ده اس ک. ش رایب فران الات -ض رای انتق دون ب           و+B1Π-X1Σکان
C1Σ+-X1Σ+ مولکول ScH رایب . لاصھ شده است خ7 و 6 در جدول ض

زارش شده توسط آنگلادا -فرانک ایج گ ا نت ده ب ھ دست آم دون ب ] 20[ کان
  .دھندمقایسھ شد کھ توافق مناسبی را نشان می

  
 عمرھا  اینشتین و طولAضرایب 

رایب        ش  Aض ھ جھ رای ھم شتین ب یاین ای ارتعاش ی -ھ الکترون
)vibronic (32[ھ شدند با استفاده از معادلات زیر محاسب:[  

  ScH مولکول +B1Π-X1Σکوندون برای جھش - ضرایب فرانک.6جدول                                            
 

 v′ = 0 v′ = 1 v′ = 2 v′ = 3 v′ = 4 

v″ = 0 0.771 0.186 0.0352 0.00627 0.00114 

v″ = 1 0.212 0.421 0.259 0.0804 0.0206 

v″ = 2 0.0168 0.346 0.202 0.260 0.118 

v″ = 3 0.000313 0.0447 0.420 0.0751 0.222 

v″ = 4 - 0.00123 0.0817 0.449 0.0153 
  

  
  Ref. [20]اعداد داخل کروشھ از . ScH مولکول +C1Σ+-X1Σکوندون برای جھش - ضرایب فرانک.7جدول                        

 

 v′ = 0 v′ = 1 v′ = 2 v′ = 3 v′ = 4 

v″ = 0 0.830 [0.859] 0.145 [0.126] 0.021 [0.014] 0.0027 [0.001] 0.0003 

v″ = 1 0.161 [0.134] 0.553 [0.603] 0.224 [0.216] 0.0503 [0.041] 0.0091 

v″ = 2 0.008 [0.007] 0.279 [0.249] 0.359 [0.390] 0.251 [0.265] 0.079 

v″ = 3 0.00005 0.022 0.358 0.229 0.250 

v″ = 4 3.8 × 10-7 0.00015 0.0378 0.413 0.142 
  
  

  ScHھای برانگیختھ  وابستھ بھ حالتvʹ = 0, 1, 2, 3برای ) ns( طول عمرھا .8جدول 
 

States v′ = 0 v′ = 1 v′ = 2 v′ = 3 

B1Π (μs) 90 92 95 98 

C1Σ+ 137 138 139 140 

D1Π 72 73 74 75 

G1Π 2084 1365 984 820 
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 فرکانس جھشی است و v گشتاور دوقطبی جھشی و Re(r)در این معادلھ،  

  : آیددست میاز معادلھ زیر بھ
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  بھ منظور بھ دست آوردن متوسط طول عمر یک تراز ارتعاشی از یک 
 اینشتین برای جھش از این A حالت الکترونی برانگیختھ، مجموع ضرایب 

: شودتر محاسبھ میتراز بھ ھمھ ترازھای ارتعاشی حالت الکترونی پایین  
 
      

1

''
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رایب  تAض ی حال ای ارتعاش رای ترازھ ا ب ول عمرھ شتین و ط ای  این ھ

B1Π ،C1Σ+ ،D1Π و G1Π ول ھ ScH مولک ی رابط دند یعن بھ ش  محاس
2

'''

2

''' )()( rRqrR eVVVeV ) دون-تقریب فرانک استفاده ) کان

ھ وسیعی از  .شودنمی رای دامن ی ب ی جھشی الکترون زیرا گشتاور دوقطب
ین ھستھ رال روی فواصل ب ار است و انتگ ا rای در اختی ق ب ھ طور دقی  ب
  . محاسبھ می شود] LEVEL] 30استفاده از برنامھ 

راز        رای ت ر محاسبھ شده ب ی v′ = 0طول عم ت الکترون  ،B1Π حال
μs90 ھای برای دیگر حالتاین مقادیر .  بھ دست آمده استScH بھ طور 

دمشابھ محاسبھ شده رای . ان ا ب تv′ = 0, 1, 2, 3طول عمرھ ای  حال ھ
    .اند ارائھ شده8برانگیختھ در جدول 

  
 گیري نتیجھ

 
ی       تفاده از منحن ا اس ی ب شتاورھای دوقطب سیل و گ رژی پتان ای ان ھ
رای حالتروش ازین ب ای آغ ای ھ ، X1Σ+ ،A1Δ ،B1Π ،C1Σ+ ،D1Πھ
E1Δ ،F1Σ− ،G1Π ،31Δ ،21Σ− ،41Δ ،41Π ،31Σ+ 51 وΠ ول  مولک
ScH در سطح MRCI با مجموعھ پایھ و فضای فعال بزرگ با استفاده از 

ھ  دهORCAبرنام بھ ش د محاس شتاورھای . ان ی و گ شتاورھای دوقطب گ
ت ای طیفدوقطبی جھشی بھ دست آمده برای محاسبھ ثاب سنجی و طول ھ

دشی حالتعمر ترازھای ارتعا رار گرفتن ھ مورد استفاده ق . ھای برانگیخت
ی  مقادیر  ی جھشی م رایب گشتاورھای دوقطب رای محاسبھ ض د ب  Aتوان

شتین  ش این ھ جھ شیھم ای چرخ ی-ھ ی -ارتعاش ) rovibronic(الکترون
ول  وندScHمولک تفاده ش ق .  اس ار در تواف ن ک ده در ای زارش ش ایج گ نت

ده در . بلی ھستندمناسبی با نتایج تجربی و نظری ق برخی نتایج بھ دست آم
  .انداین کار برای اولین بار محاسبھ شده
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