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Abstract. DFT and the atoms in molecule (AIM) analysis were employed to 
investigate the π-π stacking interactions between some popular drug fragments 
(DF) including indole (I), benzothiophene (Bt) benzofuran (Bf) and guanine 
(G), adenine (A), A-thymine (AT), G-cytosine (GC) base pairs were optimized 
at the M062X/6-311++G(d,p) level of theory. The result shows that the IG1 
(see the notation below) and IA6 has the maximum interaction energy in all of 
the two G-based and A-based conformers; and order of the adsorption strength 

is IG1 > BtG6 > BfG1 for G-based complexes and IA6 > BtA6 > BfG6, for A-
based complexes. Furthermore, our results show that stacking interaction leads 
to an increase and decrease of hydrogen bond length that involved in the nucleic 
base-drug fragment interactions. DFT calculated interaction energies for all 
present conformers, were found to be in a good agreement with the bond critical 
points data from AIM analysis 
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آمار بازديد : ١۵٢٠٨٨۵٢

از ٢/١٣٨۶/۵

دومین کنفرانس ملی اطلاعات و محاسبات کوانتومی
اطلاعیه کنفرانس | صفحه کاربری من

مقالھ شماره ٩۶

ناهم خوانی کوانتومی و درهم تنیدگی گرمایی در هامیلتونی بوز-هابارد

جاقوري، حکیمه؛  نظیف کار، سمیرا؛  جعفرزاده، حامد؛  جاویدان، کوروش؛ 

می گیریم. نظر  در  را  دارند  برهم کنش  بوز-هابارد  هامیلتونی  توسط  که  را   1 اسپین  با  اتم  دو  از  متشکل  سیستم،  یک 

بین هندسی  کوانتومی  ناهم خوانی  معیار  از  استفاده  با  کوانتومی  هم بستگی هاي  و  منفیت  معیار  از  استفاده  با  درهم تنیدگی 

(J,K) اسپین ها و دماي غیرخطی  و  ثابت هاي جفت شدگی خطی   ،(B) مغناطیسی  میدان  از  تابعی  به صورت  کیوتریت ها، 

که درحالی  است  منفیت صفر  مقدار  دما،  و  پارامترهاي سیستم  از  بعضی  در  که  می دهیم  نشان  است.  محاسبه شده  سیستم 

ناهم خوانی کوانتومی هندسی غیر صفر است.

Thermal geometric discord and entanglement in the Bose-Hubbard
Hamiltonian

Jaghouri, Hakimeh;  Nazifkar, Samira;  Jafarzadeh, Hamed;  Javidan, Kurosh; 

We have a system of two spin-1 atoms, described by the Bose-Hubbard Hamiltonian. Through
the negativity entanglement and through the geometric discord quantum correlations among
the qutrits are calculated which depend on the magnetic field (B), the nonlinear and linear

دوشنبھ ٣٠ مرداد ١٣٩۶

صفحھ کاربری من (در این کنفرانس)

خروج از سیستم

ارسال مقالھ جدید

 
توجه: 

و علمی  کمیته  نظر  مطابق  که  درصورتی 
در دارد،  اصلاح  به  نیاز  مقاله تان  وضعیت 
مقاله عنوان  روی  بر  مقالھ ھایتان  فھرست 
مورد نظر کلیک کرده و در قسمت مربوطه،
نسخه اصلاح شده مقاله خود را بفرستید.

به حامیان انجمن بپیوندید   
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Mon, 07/17/2017 10:36 PM

From: [qi96@psi.ir]
To: [Nazifkar@neyshabur.ac.ir]
Subject: Qi96 - Your Paper (No.99) - Final Answer

نویسندگان محترم، 
نیلوفر آرامی،  کوروش جاویدان،  سمیرا نظیف کار،  حکیمه جاقوری،   

با سلام و احترام، با کمال مسرت به اطلاع می رساند مقاله شما (و ھمکاران) به شماره ٩٩ و با عنوان «بررسی تحول
درھم تنیدگی اتم ھا در دو کاواک تک مد مجزا» برای ارائه به صورت پوستر در دومین کنفرانس ملی اطلاعات و محاسبات

کوانتومی پذیرفته شده است. مستدعی است ھنگام تنظیم پوستر نکات زیر را رعایت فرمایید: 
١. برای ارائه ھر پوستر در کنفرانس، فضایی معادل ٩٠ (عرض) × ١١٠ (ارتفاع) سانتیمتر درنظر گرفته شده است. متمنی

است متن پوستر را طوری تھیه فرمایید که از فاصله حدود ١ متر خوانده شود. 
٢. درھنگام ارائه پوستر در زمان تعیین شده برای ارائه توضیحات به بازدید گنندگان در کنار پوستر خود حضور داشته باشید
متمنی است در صورتی که به دلیلی از شرکت در کنفرانس منصرف شدید، در اولین فرصت کمیته علمی (دفتر انجمن) را

مطلع فرمایید تا خللی در اجرای برنامه کنفرانس پیش نیاید. 
ضمناً طبق روال معمول انجمن از مقاله دھندگانی که بدون اطلاع قبلی مقاله خود را در کنفرانس ارائه نکنند، تا دو سال

مقاله دیگری پذیرفته نخواھد شد. 

با احترام 
انجمن فیزیک ایران



 

 هدایت شده اولیه براي مجموعه اي از حالتهاي باز کوانتومی سیستم یک زمانی تحول

   2سید یحیی، میرافضلی ؛ 1ایمان،  سرگلزهی

 نیشابور ،نیشابور هدانشگا ،فیزیک هگرو 1
 رفسنجان ،ولیعصر (عج) رفسنجاندانشگاه  دانشکده علوم، گروه فیزیک،  2

 

 چکیده
�ثابت  حالت سه جزئی � �w ،حالتهاي اولیه  اي از یک روش ساده و مفید براي ساخت مجموعه در نظر بگیرید. محیط،-سیستم-فضاي هیلبرت مرجع روي را

�از این  ساخت مجموعه هدایت شده براي آنها به صورت نگاشتی هرمیتی قابل بیان است،سیستم  محیط، که تحول زمانی-سیستم � �w.در حالت خاصی  ثابت است

�که  � �w تحول زمانی سیستم با نگاشتی کاملا مثبت قابل بیان است.حالتی مارکوف باشد ، 
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  قدمهم

کوانتومی به صورت  (منزوي) تحول زمانی یک سیستم بسته

 یکانی قابل بیان است:

)1     (                                             kk †† lmmmm
==¢ rr 

rحالت اولیه،  rکه  حالت نهایی و  ¢
n

 هم عملگر همانی 

   است. ولی، در حالت کلی، سیستم منزوي نیست و در حال

محیط را به -می توان مجموعه سیستم ست.کنش با محیط ابرهم

بیان  1عنوان یک سیستم بسته در نظر گرفت که تحول آن با رابطه 

شود. بنابراین عملگر چگالی کاهش یافته نهایی سیستم با رابطه می

 زیر داده می شود:

)2    (                                  oopq †† r sr ssr tuuuuv w
==¢ rr 

xکه  yr محیط است. حال این سوال پیش -حالت اولیه سیستم

آید که چه ارتباطی بین حالت اولیه سیستم، یعنی می z{ | }}| ~ �
rr =r  و حالت نهایی آن، یعنی�r ¢r  وجود دارد؟ 

ارتباط بین حالت اولیه و نهایی سیستم قابل  ،در حالت کلی

اشت نیست. حتی در صورتی که حالت بیان بر حسب یک نگ

اولیه بیان نمود،  ا بتوان به صورت تابعی از حالتنهایی سیستم ر

این موضوع، به  براین تابع (نگاشت) الزاما خطی نیست. مروري 

 خود بحث ،در این مقاله ،. ماآمده است] 1مرجع [عنوان مثال، در 

 را به نگاشتهاي خطی محدود خواهیم کرد.

�rبراي آنکه   �rبه صورت نگاشتی خطی از  انقابل بی¢
باشد باید روي مجموعه حالتهاي اولیه 

�� � �
r  و یا روي عملگر



محیط -تحول زمانی سیستم
�

قید وجود داشته باشد.  2در رابطه  

مساله نگاشتهاي خطی (و ی بررسیک چارچوب مناسب براي 

بالتبع هرمیتی)، که امکان توصیف تحول یک سیستم باز را دارند، 

نقطه آغازین این رهیافت در نظر گرفتن  ] معرفی شده است.2در [

یعنی  محیط است.-مجموعه اي محدب از حالتهاي اولیه سیستم

 اگر
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ر بخش بعد خواهیم دید، یک روش سرراست و چنانچه که د

 براي ساخت مجموعه اي محدب از حالتهاي ،در عین حال مفید

یک ، در نظر گرفتن مجموعه هدایت شده از محیط-اولیه سیستم

�حالت سه جزئی ثابت  � �w .توان با استفاده از این روش می است

�مثال، اگر به نتایج جالبی دست یافت. به عنوان  � �w  یک حالت

نگاشتی کاملا  ،مارکوف باشد، نگاشت توصیف کننده تحول سیستم

]. جالب است بدانیم که این نتیجه دربرگیرنده 3مثبت خواهد بود [

تمام نتایج قبلی آن در خصوص نگاشتهاي کاملا مثبت توصیف 

 ]. 4کننده تحول سیستم باز است [

 

 ستم باز به صورت نگاشتی هرمیتیتحول زمانی سی

محدب مجموعه 
�� � �

r= محیط -از حالتهاي اولیه سیستم

را در نظر بگیرید. با این فرض که بعد فضاي هیلبرت سیستم و 

یک مجموعه  متناهی از عناصر  يمحیط متناهی است، تعداد

(از هم) مستقل خطی 
�� �  ¡¢ £r عنصربه نحوي که هر  را می سازند ¤¥ ¦ §

r توان به صورت ترکیب خطی را می
¨© ª« ¬rبا ضرایب ، 

به صورت مجموعه  را مجموعه  .نوشت ،بسطی حقیقی

عملگرهاي خطی قابل بسط بر حسب 
­® ¯° ±r کنیم. تعریف می

 .Ìکه واضح است 

²³روي  Yحال نگاشت  ´
به نحوي که  ،را در نظر بگیرید 

¶µبراي هر  ·¸ Î  داریم
¹º»

Î= ¼¼½ ¾¿ À: 

)4   (                                    
Á ÂÃÁÃ †Ä Å ÄÆ ÇÈÈ É=Y=¢

تعریف باشد، شرط ثبات  قابل Yنگاشت شرط براي آنکه اولین 

تحت  
Ê

معنی ثبات تحت  است. 
Ê

این است که اگر براي  

ÎËÌدو عملگر  Í ÎÎ  داشته باشیمÏÐÑ ÒÐÑ Ò ÓÓ
== ÔÕ 

××Öآنگاه  ØÙ Ú×× ØÙ Ú ÛÛ
¢== ÜÝÜÝ †Þ†ß . واضح است که

قابل تعریف  4در  Yاگر شرط ثبات برقرار نباشد، اساسا نگاشت 

 نیست.

در شرط ثبات تحت  می توان نشان داد که اگر 
Ê

صدق  

هم در همین شرط صدق می نماید. براي یک  نماید، آنگاه 

به صورت نگاشتی هرمیتی قابل  4در  Yنگاشت  ،يچنین 

]. لازم به ذکر است که نگاشت هرمیتی، نگاشتی خطی 2بیان است [

 است که هر عملگر هرمیتی دلخواه را به عملگري هرمیتی نگاشت

-، به طور خلاصه، اگر مجموعه حالتهاي اولیه سیستمپس کند.می

در شرط ثبات تحت  محیط 
à

صدق نماید، تحول زمانی  

 قابل بیان است. 4در  Y سیستم با نگاشت هرمیتی

ي وعه بنابراین روش کار مشخص است. ابتدا باید مجم

محیط را بیابیم. سپس شرط ثبات -محدب از حالتهاي اولیه سیستم

تحت 
Ê

را براي آن تحقیق کنیم. اگر هر دو شرط تحدب و ثبات  

برقرار بود، آنگاه می توان تحول سیستم را به صورت نگاشت 

 ن کرد.بیا 4در  Y هرمیتی

ي محدب، در نظر یک روش آسان و مفید براي ساخت 

حالت سه جزئی ثابت  یک گرفتن مجموعه هدایت شده توسط á â ãw  .استá â ãw فضاي هیلبرت یک عملگر چگالی ثابت روي

á یعنی براي ساخت محیط است.-سیستم-مرجع â ãww  علاوه بر

یک فضاي هیلبرت کمکی از  ،فضاي هیلبرت سیستم و محیط

 شود.استفاده میمرجع هم 

á شده توسط حالت ثابت سه جزئی هدایت، مجموعه  â ãww 5، 4، 3[ به شکل زیر تعریف می شود[:  
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îïدر عبارت فوق، 
عنصري  ، تا حد یک ضریب مثبت،توانرا می 

دلخواه از یک 
ð ñ ò ó

را  در نظر گرفت. بنابراین، می توان  

مجموعه حاصل از انجام تمام اندازه گیریهاي 
ð ñ ò ó

 ممکن، 

جزء  روي
ô

á ئیسه جز حالتاز   â ãw ،.در نظر گرفت 

اي مجموعه 5در رابطه  توان نشان داد که به راحتی می

 :اگر تعریف کنیم محدب است.
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��چرا که  ؛است از  هم عضوي
در عبارت فوق عملگري  

). همچنین توجه شود که مثبت است )[ ] �=Ä � � �� ��  !" #
w. 

áمربوط به زمانی است که  یک مورد مهم â ãw حالتی مارکوف

مع را بتوان به صورت ج$فضاي هیلبرت سیستم  باشد؛ یعنی

&&'&% مستقیم فضاهاي هیلبرت ((( Ä=  در نظر گرفت به نحوي

 :]6که [

)6 (                                               )*+, - +,- + * ./0/ wwlw Ä=å
در عبارت فوق، 

12 3
l؛ یعنی:یک توزیع احتمال است 

å =³ 4 44 567
ll .89: ;w )<= >?wنیز یک عملگر چگالی ( 

در فضاي هیلبرت  ثابت
@ABC

Ä )
DE FG Ä.است ( 

، مجموعه توان دید که می 6و  5حال با استفاده از روابط 

Hشده توسط یک حالت سه جزئی  هدایت I Jw ،شاملمارکوف 

 عناصري به شکل زیر است:

)7              (                                     KLMN MNM L OPQPR wrr Ä=å
 که

ST UV  یک توزیع احتمال است وWXYr  یک عملگر چگالینیز 

در فضاي هیلبرت 
Z[\

 WXYrد. دقت شود که در رابطه فوق، باشمی 
=>بر خلاف ، ^[و  >?wند، دیگر ثابت نیست. 

یافته نتیجه می دهد که عملگرهاي چگالی کاهش 7رابطه 

 فوق، به شکل زیرند: سیستم، براي مجموعه 

)8           (                                          _`aba cd cdc e wrr Ä=å

fgfgکه  hihi j k ww در فضاي هیلبرت  ثابت یک عملگر چگالی = lmn
واضح است که یک رابطه یک  8و  7از مقایسه روابط  است. 

pو  orبه یک بین  qr  وجود دارد. بنابراین شرط ثبات، تحت هر

عملگر تحول زمانی دلخواه 
r

محیط، خود به خود -براي سیستم 

 برقرار است. 7در  براي مجموعه 

هر دو شرط  7در  بنابراین، با توجه به اینکه مجموعه 

 ت (تحت هرتحدب و ثبا
s

) را محیط-براي سیستم دلخواه 

یافته سیستم (براي ، تحول زمانی عملگر چگالی کاهشکندارضا می

هر 
s

دلخواه) قابل بیان بر حسب یک نگاشت هرمیتی است. در  

توان به راحتی نشان داد که نگاشت حاصل، نه تنها واقع می

این نتیجه  ،]. مهمتر اینکه4ست [ا کاملا مثبتنگاشتی ، بلکه هرمیتی

تمام کارهاي قبل از خود را نیز، به عنوان حالتهایی خاص، شامل 

یافت شده تر که پیش يهاي مجموعهیعنی تمام  ].4شود [می

منجر به نگاشتی کاملا مثبت براي توصیف تحول سیستم  که ،بودند

هر (براي 
t

 شوند، حالتهاي خاصی از مجموعه میدلخواه)  

 باشند.می 7در رابطه 

    مناسب است که در پایان به این نکته نیز اشاره کنیم که 

]، تعمیمی براي 2توان، با استفاده از مفهوم نگاشت ارجاع [می

را معرفی    ي مجموعهما ] 1یافت. در مرجع [نیز  7رابطه 

یافته حالت خاصی از آن است و تحول کاهش 7ایم که رابطه کرده

سیستم (البته، در حالت کلی، براي رده محدودي از عملگرهاي 

یکانی 
t

 ) کاملا مثبت است.

 

 نتیجه گیري

حالتهاي اولیه  از در این مقاله ساخت مجموعه محدب 

uمحیط، هدایت شده از یک حالت سه جزئی ثابت -سیستم v www 

یافته سیستم بررسی گردید. تحول زمانی عملگر چگالی کاهش

قابل بیان بر حسب یک نگاشت  ممکن است ،يبراي یک چنین 

 باشد.هرمیتی 

 ، نگاشتهايدر حالت خاص ،هاي هرمیتی (وبررسی نگاشت

-ي از حالتهاي اولیه سیستمکاملا مثبت)، براي یک چنین 

 ] نیز انجام شده است.5 ،4 ،3محیط، قبلا در مراجعی نظیر [

آنچه ما در این مقاله بر آن تمرکز کردیم، بررسی این مساله در 

] بود: در صورت در اختیار 2قالب چارچوب کلی معرفی شده در [

محیط، تنها -از حالتهاي اولیه سیستم داشتن مجموعه محدب 

تحول زمانی  عملگر تحت شرطی که باید تحقیق شود ثبات 

محیط -سیستم
t

در صورت برقراري توامان دو شرط  است. 

دانیم، تحول ] می2طبق آنچه که از چارچوب کلی [ تحدب و ثبات،



ل بیان به صورت نگاشتی عملگر چگالی کاهش یافته سیستم قاب

 باشد.هرمیتی می
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دومين کنفرانس ملی اطلاعات و محاسبات کوانتومی
صفحه کاربری من | اطلاعيه کنفرانس

پرداخت الکترونيک
پرداخت شما با موفقيت انجام شد و برايتان منظور گرديد.وضعيت پرداخت: 

١۶۵٧٣شماره سفارش: 
١٣:٢۶ - ساعت ١٣٩۶/٠۴/٢۴تاريخ پرداخت: 

 ريال٢۶۵٠٠٠٠مبلغ سفارش: 
9FE91A3AA85CE81Cشناسه تراکنش: 

١٢۵۶۶٩۵٩۴١٨٩کد رهگيری: 

رسيد دريافت وجه به صورت الکترونيکی

 بابت١٣:٢۶ ساعت ١٣٩۶/٠۴/٢۴ ريال در تاريخ ٢۶۵٠٠٠٠بدين وسيله گواهی میشود مبلغ 
هزينههای شرکت جناب آقای ايمان سرگلزهی در دومين کنفرانس ملی اطلاعات و محاسبات

کوانتومی به صورت الکترونيکی دريافت شد.

انجمن فيزيک ايران

لطفاً این رسيد را چاپ کرده و در روز پذیرش در محل برگزاری همراه خود داشته باشيد. 

بازگشت به صفحه کاربری

١٣٩۶ تير ٢۴شنبه 

اطلاعيه کنفرانس

صفحه اصلی انگليسی | صفحه اصلی فارسی
بخش اخبار | فعاليت ها | بخش ها | نقشه سايت | درباره انجمن | اساسنامه انجمن

ديگر سايت ها | عضويت | ارتباطات

تمام حقوق اين سايت محفوظ و متعلق به انجمن فيريك ايران ميباشد.
Webmaster : Ali Meschian : www.irandg.com
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