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引言

Chapter



亚乙烯基分子在化学、物理和生物学等领域具有广泛应

用，其振动态和共振态的研究对于理解分子结构和反应

机理具有重要意义。

随着计算技术的发展，全维量子动力学模拟已经成为研

究分子反应动力学的重要手段，能够揭示实验无法观测

的微观过程和机理。

本研究旨在利用全维量子动力学方法，对亚乙烯基分子

的振动态和共振态进行深入研究，为相关领域提供理论

支持和指导。

研究背景和意义



目前，国内外学者已经对亚乙烯基分子的振动态和

共振态进行了一定的研究，但主要集中在低维模型

和简化计算方面，全维量子动力学模拟相对较少。

随着计算能力的不断提高和理论方法的不断完善，

全维量子动力学模拟在分子反应动力学领域的应用

将越来越广泛。未来，该方法将在揭示复杂分子反

应机理、优化化学反应路径等方面发挥重要作用。

国内外研究现状 发展趋势

国内外研究现状及发展趋势



研究目的：本研究旨在利用全维量子动力学方法，对亚

乙烯基分子的振动态和共振态进行深入研究，揭示其微

观过程和机理，为相关领域提供理论支持和指导。

研究内容

构建亚乙烯基分子的全维量子动力学模型，包括势能面、

偶极矩面等关键参数的计算和拟合。

利用全维量子动力学模拟方法，计算亚乙烯基分子的振

动态和共振态的能级结构、波函数等性质。

分析模拟结果，揭示亚乙烯基分子振动态和共振态的微

观过程和机理，探讨其与实验结果的异同点。

结合实验结果和相关理论，对模拟结果进行验证和优化，

提高模型的准确性和可靠性。

研究目的和内容
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亚乙烯基振动态和共振态的理
论基础
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描述微观粒子状态的波函
数及其物理意义，概率幅
与测量结果的关联。

波函数与概率幅 薛定谔方程 算符与观测值

非相对论性量子力学的基
本方程，用于描述微观粒
子运动状态的演化。

量子力学中的算符理论，
包括线性算符、厄米算符
等，以及观测值与算符本
征值的关系。

030201

量子力学基本原理



    

分子振动和转动理论

分子振动模式

简正振动模式及其分类，振动频率和

振动能级的计算。

分子转动惯量与角动量

分子转动惯量的定义和计算，角动量

与转动能级的关系。

振动-转动耦合

分子振动与转动之间的相互作用及其

对分子能级结构的影响。



共振态定义

共振态是指分子在特定能量下出

现的稳定或不稳定的激发态，通

常具有较短的寿命。

振动态描述

振动态是指分子在振动模式下的

量子化能级，与分子的振动频率

和振动模式密切相关。

共振态与振动态的

关系
共振态通常对应于分子的某个振

动态，但也可能涉及多个振动态

的叠加或耦合。

共振态和振动态的基本概念
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亚乙烯基振动态和共振态的计
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描述微观粒子运动的基本
方程，用于求解亚乙烯基
分子的波函数和能量。

薛定谔方程

通过构建试探波函数并最
小化能量泛函，得到亚乙
烯基分子的近似波函数和
能量。

变分法

利用微扰算符对哈密顿算
符进行修正，进而求解亚
乙烯基分子的振动态和共
振态。

微扰理论

量子化学计算方法



基于牛顿运动定律，模拟亚乙烯
基分子中原子的运动轨迹和相互

作用。

经典分子动力学
结合量子力学和分子动力学方法，
更准确地描述亚乙烯基分子的振动
和共振行为。

量子分子动力学

通过随机抽样和统计方法，研究亚
乙烯基分子的构象变化和能量分布。

蒙特卡洛模拟

分子动力学模拟方法



选择合适的计算方法

和基组，构建亚乙烯

基分子的模型。

在优化结构的基础上，

计算亚乙烯基分子的

振动频率和相应的振

动态。

对计算结果进行统计

和分析，探讨亚乙烯

基分子的振动和共振

特性。

对构建的模型进行结

构优化，得到稳定的

分子构型。

通过分析振动频率和

波函数，确定亚乙烯

基分子的共振态。

构建模型
优化结构

计算频率
寻找共振态

结果分析

振动态和共振态的计算流程
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亚乙烯基振动态和共振态的实
验研究
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