بررسی توابع پایه از آغاز تاکنون و نقش آنها در شیمی محاسباتی
نام دانشجو: سیامک نصیری کوخدان

چکیده:

در شیمی محاسباتی مدرن، محاسبات کوانتومی شیمیایی به طور معمول با استفاده از یک مجموعه متناهی از توابع پایه انجام می شود. انتخاب مجموعه پایه در محاسبات کوانتومی شیمیایی تأثیر بسیار زیادی بر روی کیفیت نتایج دارد. این سمینار  به ارائه یک مرور کلی از تأثیر بسیار زیاد مجموعه پایه گاوسی در محاسبات مولکولی، با در نظر گرفتن خواص اتم ها، انرژی بهینه و قطبش پذیری می پردازد. با توجه به نوع مولکول ها که می تواند دارای ساختار ساده و سبک تا مولکولهای سنگین که دارای ساختار پیچیده می باشند، همچنین مولکولهای قطبی و غیرقطبی انتخاب نوع مجموعه پایه می تواند مهم و کارساز باشد. امروزه، انواع متفاوتی از مجموعه پایه ها متشکل از اوربیتال گاوسی از نوع (GTOs) وجود دارد. کوچکترین این مجموعه ها Minimal basis sets نامیده می شود، و آنها به طور معمول از حداقل تعداد توابع پایه مورد نیاز به نمایندگی از تمام الکترون در هر اتم تشکیل شده است. بزرگترین این مجموعه ها به معنای واقعی کلمه می تواند از ده ها و یا صدها توابع پایه در هر اتم باشند.
رایج ترین Minimal basis sets،  STO-nGاست که در آن n یک عدد صحیح است. این مقدار n نشان دهنده تعداد توابع گاوسی بدوی متشکل از یک تابع تک پایه است. در این مجموعه پایه ها، به همان تعداد از گاوسی اولیه شامل هسته و اوربیتال ظرفیت استفاده شده است. Minimal basis sets از این نوع عبارتند از: STO-3G ، STO-4G و STO-6G و STO-3G* نسخه قطبش پذیر  STO-3G است.
دسته بعدی مجموعه پایه هاDouble zeta basis sets  می باشند در این سری مجموعه پایه هر اربیتال اتمی پوسته داخلی از یک تابع اسلیتری و هر اربیتال اتمی پوسته ظرفیت از دو یا چند تابع پایه تشکیل شده است که این توابع اسلیتری بصورت توابع گوسی منقبض می باشند به عنوان مثال در سری پایه ظرفیتی شکافته 6-31G برای یک اتم خاص، اربیتالهای اتمی پوسته داخلی (2S) بوسیله یک تابع که شامل شش تابع گوسی است، توصیف می شود و برای توصیف اربیتالهای اتمی پوسته ظرفیت (2S2P) از دو تابع استفاده می شود که اولی شامل تابع گوسی  اولیه و بعدی شامل یک تابع گوسی اولیه است. 
دسته بعدی مجموعه پایه هاPolarized basis sets  ها می باشند در دسته از مجموعه پایه ها، مجموعه را به این دلیل می شکافیم که الکترونهای والانس را بیشتر آنالیز کنیم وقتی مولکول به سمت قطبی شدن پیش می رود دو مجموعه پایه ها قبلی مناسب نیستند  پس مجبوریم مجموعه پایه ها جدید را تعریف کنیم. 

در این سمینار در مورد انواع مجموعه پایه ها از جمله
21G-3، 3-21G*،3-21G+ ،3-21G+* ،4-21G ، 4-31G،6-21G،6-31G  و 6-31G*،              6-31G+*، 6-31G(3df, 3pd) ، 6-311G، 6-311G*، 6-311+G*، cc-pVDZ،cc-pVTZ ،      cc-pVQZ،cc-pV5Z  و... بحث خواهد شد.
