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 چکیده 

سرد و   اریبس یهاط یدر مح  یآل یده یچیپ یهامولکول   یر یگشکل یچگونگ  ،یمیبزرگ اخترش  یاز معماها یکی

ها به  که واکنش  کند ی م ینیبش یپ کیکلاس   یمیبه صفر مطلق، ش  ک ینزد  یاست. در دماها یاستارهان یم کیتار

را در   اتیح سازش یپ یهامولکول وجود  ی حال، مشاهدات نجوم نیمتوقف شوند. با ا یانرژ  یوجود سدها  لیدل

 اند.کرده  د ییتأ ینواح نیا

.  کند ی م یسازمدل  یکرده و به صورت عدد یمعما بررس  نیحل ارا به عنوان راه  یکوانتوم  یزنپژوهش، تونل  نیا

  لی)تشک ییایمیاخترش  ید یواکنش کل ک ی یرا برا  یزنما احتمال تونل  تون، یدر پا  WKB ب یبا استفاده از تقر

 .میکنی م  سهی( مقاوس یآرن ه )معادل کیکلاس  ینیبش ی( محاسبه کرده و نرخ آن را با پد یفرمالده

بزرگتر از نرخ   ینرخ واکنش کوانتوم ،ی مولکول یابرها نییپا یکه در دماها دهند ی به وضوح نشان م  جینتا

  نی»ماش  ک یبه عنوان  هان یاز ک نینو ی ری تصو افته، ی نی. اشودی م  لیغالب تبد  ند یاست و به فرآ کیکلاس 

هموار   اتیح یمیش   شیدایپ ی راه را برا  وم،کوانت ب یعج نیکه در آن، قوان دهد ی ارائه م کریپغول  «ی کوانتوم

 .کنند ی م
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 فهرست:

 مقدمه: ۱ فصل

 سرد  یاستارهان یم  یدر ابرها دهیچ یپ یهامولکول  یمعما.  ۱-۱

 ی کولن ی : سد انرژکیکلاس  یمیش  یهات یمحدود.  ۲-۱

 حلبه عنوان راه  ی کوانتوم  یزنطرح مسئله: تونل . ۳-۱

 اهداف و ساختار پژوهش. ۴-۱

 

 ( ینظر یکوانتوم )مبان زیانگشگفت  یایدن: ۲ فصل

 زنبرگ یها تیاصل عدم قطع. ۱-۲

 احتمالات دانیذره: رقص ذرات در م- موج یدوگانگ .  ۲-۲

 نگریتابع موج و معادله شرود.  ۳-۲

 ی نامرئ ی وارهای: عبور از دیکوانتوم یزنتونل  یده یپد . ۴-۲

 

 در عمل  یکوانتوم یم یاخترش: ۳ فصل

 یخی  یو غبارها ک یتار یمولکول   ی: ابرهایکیزیف  ط یمح.  ۱-۳

 ( H₂CO  د یفرمالده ل ی)مثال: تشک  ید یانتخاب واکنش کل. ۲-۳

 واکنش  ل یسد پتانس یسازمدل .  ۳-۳

 

 ی عدد  یسازهیو شب  یشناسروش : ۴ فصل

 یزناحتمال تونل  یمحاسبه  یبرا  WKB بیتقر .  ۱-۴

 تون یمدل در پا یسازاده یپ. ۲-۴

 ( وس ی)فرمول آرن  کینرخ واکنش کلاس  یمحاسبه .  ۳-۴
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 مختلف  یدر دماها ک یو کلاس  ی نرخ واکنش کوانتوم یسه یمقا.  ۴-۴

 

 ج ینتا لی و تحل هاافته ی: ۵ فصل

 نرخ واکنش در مقابل دما  یاسه ینمودار مقا. ۱-۵

 نییپا ی در دماها  یزنکامل تونل   ی: غلبه جینتا ل یتحل.  ۲-۵

 ات یح شیدایو پ یمیاخترش   یبرا هاافته ی ی امدهایپ. ۳-۵

 

 یریگجه یبحث و نت: ۶ فصل

 یینها یبند جمع . ۱-۶

 نده یآ یهامدل و پژوهش  یهات یمحدود. ۲-۶

 ی کوانتوم نیماش  ک یبه مثابه  هانی: کیریگجه ینت. ۳-۶

 

 منابع 

 ها وستیپ
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 فصل اول : مقدمه

 ای سرد  ستاره های پیچیده در ابرهای میان معمای مولکول   .۱-۱

عنوان زادگاه ستارگان و  اند و به های تاریک و سردی هستند که در اعماق کهکشان پراکنده ابرهای مولکولی، غول 

کلوین )یعنی    ۲۰تا  ۱۰العاده پایین ــ حدود هایی با دماهای فوق شوند. این نواحی، محیط سیارات شناخته می 

ها متر مکعب از آن که یک سانتیطوریاند؛ به گراد( ــ و چگالی بسیار رقیق ی سانتی درجه  ۲۶۰نزدیک به منفی  

جان و  تنها حاوی چند صد تا چند هزار ذره است. در نگاه نخست، چنین شرایطی باید محیطی کاملاً بی 

ی اخیر شگفتی بزرگی را  با این حال، رصدهای رادیویی و فروسرخ در چند دهه   .شیمیایی غیرفعال به نظر برسد 

نه    Complex Organic Molecules)( های آلی پیچیدهدل این سرمای مرگبار، مولکول  اند: درآشکار کرده 

،   (CH₃OH)های بارز آن شامل متانولاند. نمونه توجهی تشکیل شده تنها وجود دارند، بلکه در مقادیر قابل 

ها هستند. این یافته   (NH₂CHO)ساز زیستی همچون فرمامید های پیش ، و مولکول (H₂CO)فرمالدهید 

 .اند هایی مولکولی با فعالیت پنهان ، بلکه کارخانه "خاموش "ای نه یک فضای  ستارهدهد که ابرهای میاننشان می 

 

 سد انرژی در قلب هر واکنش شیمیایی  : های شیمی کلاسیکمحدودیت  ۲-۱

 شود.  گفته می  (Activation Energy)سازیمانعی بنیادی وجود دارد که به آن انرژی فعال

 
این انرژی همان حداقل مقدار لازم برای شکستن پیوندهای قدیمی و ایجاد پیوندهای جدید است. اگر  

ی بلند است که  سازی همانند یک تپه هایی در حال حرکت تشبیه کنیم، انرژی فعال ها را به گلوله دهنده واکنش 

در چارچوب شیمی کلاسیک، احتمال عبور   .ها برای رسیدن به سوی محصولات واکنش، باید از آن بالا بروند آن
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شود. مفهوم اصلی  محاسبه می   (Arrhenius Equation)ی آرنیوس ی انرژی با استفاده از معادله از این تپه 

تر حرکت کرده و انرژی جنبشی بیشتری دارند، در  ها سریع این معادله ساده است: هرچه دما بالاتر باشد، مولکول 

 یابد. برعکس، با کاهش دما، نرخ واکنش به صورت نمایینتیجه احتمال غلبه بر سد انرژی افزایش می 

(exponentially)  هایی مانند  شود. در محیط اینجاست که مشکل اصلی اخترشیمی پدیدار می  .یابد کاهش می

کلوین است؛ یعنی نزدیک به صفر مطلق. در چنین شرایطی،   ۱۰ای سرد، دما تنها حدود  ستارهابرهای میان 

آید که  ها آنقدر پایین می بینیمعادله آرنیوس، نرخ واکنش و طبق پیش ها بسیار اندک استانرژی جنبشی مولکول 

این پدیده که   .های پیچیده غیرممکن خواهد بوددر عمل، حتی در مقیاس زمانی عمر کیهان هم تشکیل مولکول

های آلی  توان آن را انجماد شیمیایی نامید، شکست بزرگی برای شیمی کلاسیک در توضیح وجود مولکول می 

پیچیده در فضاست. بنابراین، برای حل این معما باید به قلمرویی فراتر از قوانین شیمی کلاسیک، یعنی مکانیک  

 .زنی، رجوع کنیمانگیز تونل ی شگفتکوانتومی و پدیده 

 

 

 لسد پتانسیخط سیاهرنگ :  •

 خطچین قرمز: انرژی کلاسیک  •

 داده خواهد شد(  حکوانتومی)در ادامه توضیتابع موج  •

 زنی کوانتومی طرح مسئله: تونل  .۳-۱

شود. سد  حل در بخش پیشین دیدیم که شیمی کلاسیک در دماهای بسیار پایین، عملاً فلج می به عنوان راه  

ای تشکیل دهند. با این حال،  ها بتوانند پیوندهای تازه انرژی، همچون دیواری بلند، مانع از آن است که مولکول 
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شود که به قوانین  دهند. این تناقض ظاهری تنها زمانی حل می مشاهدات نجومی خلاف این انتظار را نشان می 

عمل   "های سختگلوله "در جهان کوانتوم، ذرات تنها به صورت   .انگیز مکانیک کوانتومی وارد شویمشگفت

شود که احتمال  ذره(. این ماهیت موجی باعث می -گونه نیز دارند )دوگانگی موجها خاصیتی موج کنند؛ آن نمی

 .نیز وجود داشته باشد  "ممنوعه "از نظر کلاسیک، بلکه در نواحی  " مجاز"های حضور یک ذره، نه تنها در مکان

ای  دهد. اگر ذره رخ می   (Quantum Tunneling)زنی کوانتومی العاده به نام تونل ای خارق اینجاست که پدیده

افتد. اما از دید کوانتومی، بخشی از  ی سد انرژی را نداشته باشد، کلاسیک به دام می انرژی کافی برای عبور از رو 

تواند بدون بالا  تواند در دل سد نفوذ کند و حتی به آن سوی سد برسد. به زبان ساده، ذره می تابع موج ذره می 

کند؛ همانند کسی که به جای عبور از بالای کوه، ناگهان تونلی زیر آن پیدا   "نشت"رفتن از دیوار، از میان آن  

رسد. در دمایی نزدیک به صفر مطلق،  اهمیت این پدیده در شرایط سرمای شدید کیهانی به اوج می  .کند می 

مانده برای  زنی به تنها راه باقی ای انرژی کافی برای عبور کلاسیک از سد ندارد. در این شرایط، تونل هیچ ذره 

سازی عددی،  گیری از مدل در این پژوهش، ما قصد داریم با بهره  .شودمی های شیمیایی تبدیل  ی واکنش ادامه 

ای را توضیح دهد.  ستارهشده در ابرهای میانهای مشاهده تواند نرخ واکنش زنی کوانتومی می نشان دهیم که تونل 

رسید، به کلید اصلی رمزگشایی  به نظر می  "کنجکاوی ریاضی"ای که در نگاه اول صرفاً یک  به این ترتیب، پدیده 

 .شودی مولکولی کیهان بدل می از کارخانه 
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 اهداف و ساختار پژوهش  .۴-۱

ای طراحی شده است.  ستارهزنی کوانتومی در شیمی میان این پژوهش با هدف اثبات کمی و بصری نقش تونل  

سازی سد پتانسیل: انتخاب  اهداف پژوهش مدل :شوند های مشخص زیر دنبال می برای رسیدن به این هدف، گام

سازی عددی  پیاده .سازی ریاضی سد انرژی آنیک واکنش اخترشیمیایی کلیدی )تشکیل فرمالدهید( و مدل

 .زنی کوانتومی از میان این سد ی احتمال تونل در پایتون برای محاسبه  WKBسازی تقریبزنی: پیاده تونل 

زنی( با نرخ واکنش کلاسیک  ی نرخ واکنش کوانتومی )مبتنی بر تونل ها: محاسبه و مقایسه ی نرخ واکنش مقایسه 

تحلیل و   .ایستارهی از دماها، از دمای اتاق تا دمای ابرهای میان)مبتنی بر معادله آرنیوس( در طیف وسیع

کند  ای که در آن، فرآیند کوانتومی بر فرآیند کلاسیک غلبه می گیری: تحلیل نتایج برای نشان دادن نقطه نتیجه 

ساختار پژوهش این مقاله در شش فصل سازماندهی شده است.  .شودو به مکانیسم اصلی واکنش تبدیل می 

پردازد. فصل سوم،  زنی میی تونل انگیز مکانیک کوانتومی، با تمرکز بر پدیده فصل دوم به مرور مبانی شگفت

شناسی عددی و  کند. فصل چهارم، روش ی اخترشیمیایی مسئله و واکنش مورد مطالعه را تشریح می زمینه 

های کلیدی، به ویژه  و تحلیل یافته دهد. فصل پنجم به نمایش  سازی مدل در پایتون را ارائه می جزئیات پیاده 

بندی نهایی، پژوهش را  ای نرخ واکنش، اختصاص دارد. در نهایت، فصل ششم با بحث و جمع نمودارهای مقایسه 

 .رساند به پایان می 

 

 انگیز کوانتوم فصل دوم: دنیای شگفت

تواند از یک دیوار عبور کند، ابتدا باید قوانین حاکم بر جهان آن ذره را  برای درک اینکه چگونه یک ذره می  

 . اند ی احتمالات، عدم قطعیت و دوگانگی بنا شده ی ما، بر پایه بشناسیم. این قوانین، برخلاف دنیای روزمره 

 

 اصل عدم قطعیت هایزنبرگ   .۱-۲ 

شاید مشهورترین قانون در مکانیک کوانتومی، اصل عدم قطعیت هایزنبرگ باشد. این اصل، یک محدودیت   

توانیم به طور همزمان، دو ویژگی  گوید که ما هرگز نمی کند. این اصل می بنیادین در قلب طبیعت را آشکار می

این محدودیت، به دلیل   .ی یک ذره، مانند موقعیت و تکانه )اندازه حرکت( آن را با دقت کامل بدانیمشدهجفت

گیری ما نیست، بلکه یک ویژگی ذاتی خود جهان است. فرمول ریاضی این اصل به  نقص در ابزارهای اندازه 

 :صورت زیر است

𝛥𝑥 ⋅ 𝛥𝑃 ≥
ℏ

2
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ضرب عدم قطعیت در موقعیت و تکانه، همواره باید از یک مقدار حداقلی بیشتر  گوید که حاصلاین معادله می 

را کوچکتر کنید(، اطلاعات شما از    xΔتر بدانید یک ذره کجا است )یعنی هرچه دقیق  :باشد. به زبان ساده

هرچه   .) شودبزرگتر می   pΔیعنی (کند، کمتر خواهد شد اینکه با چه سرعتی و در چه جهتی حرکت می 

را کوچکتر کنید(، کمتر خواهید دانست که آن ذره    pΔتر سرعت و جهت حرکت یک ذره را بدانید )یعنی  دقیق 

ی کوانتومی، مانند یک  این اصل به این معناست که یک ذره  )شودبزرگتر می  x Δدقیقا در کجا قرار دارد )یعنی 

وجود دارد. این اولین   "ابر از احتمالات". بلکه در یک  " ندارد"الکترون، در هر لحظه یک موقعیت و سرعت دقیق  

 .قدم برای فاصله گرفتن از دنیای قطعی نیوتنی و ورود به جهان مرموز کوانتوم است

 

 ذره: رقص ذرات در میدان احتمالات-دوگانگی موج   .۲-۲

است. در دنیای ما، اشیاء   Particle Duality) -(Waveذره- انگیز کوانتوم، دوگانگی موجدومین قانون شگفت  

یا موج هستند )مانند امواج آب( یا ذره )مانند یک توپ فوتبال(. اما در دنیای کوانتوم، یک موجودیت مانند  

هایی را به سمت  اگر گلوله   :است مشهورترین اثبات این پدیده، آزمایش دو شکاف  .تواند هر دو باشد الکترون، می 

ها را حتی  اما اگر الکترون  .ها خواهیم داشتدیواری با دو شکاف شلیک کنیم، در پشت دیوار دو نوار از گلوله 

 ی پشتی، یک الگوی تداخلییکی به سمت این دو شکاف شلیک کنیم، الگوی حاصل بر روی پرده یکی

(interference pattern)   متشکل از نوارهای تاریک و روشن است؛ دقیقا مانند الگویی که از تداخل امواج آب

ی مرموز به این معناست که هر الکترون، به تنهایی، مانند یک موج رفتار کرده، از هر  این نتیجه  .شودایجاد می 

   !است دو شکاف به طور همزمان عبور کرده و با خودش تداخل کرده 
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 ی این دوگانگیمعادله  ❖

یک ذره را به   " طول موج"ی ریاضی زیبا پیشنهاد داد که لویی دوبروی برای این ماهیت دوگانه، یک رابطه  

 : کند )اندازه حرکت( آن مرتبط می   "تکانه"

𝜆 =
ℎ

𝑃
 

ی متحرکی، یک موج همراه خود دارد. این موج، یک موج فیزیکی نیست، بلکه یک  گوید هر ذره این معادله می  

این ماهیت   .ای از فضا چقدر استکند که احتمال یافتن ذره در هر نقطه موج احتمال است. این موج توصیف می 

انرژی نفوذ کند،   "دیوارهای"تواند به درون زنی است. ذره به عنوان یک موج احتمال، می موجی، کلید درک تونل 

تابع  "زیرا موج آن در آن سوی دیوار، صفر نیست. این موج احتمال، همان چیزی است که در بخش بعدی، با  

 .تر آن را توصیف خواهیم کردبه طور دقیق  "معادله شرودینگر"و  " موج

 

 تابع موج و معادله شرودینگر   .۳-۲

مرموزی که در بخش قبل به آن اشاره   "موج احتمال" رسیم. آن اکنون به قلب ریاضیاتی مکانیک کوانتومی می 

شود که آن را با  توصیف می  (Wavefunction) تابع موجکردیم، به طور رسمی با یک ابزار ریاضی به نام 

  .دهند نمایش می   (Ψ)حرف یونانی سای

 

    (Ψ) تابع موج ❖

توان در مورد یک  ی کوانتومی است. این تابع، تمام اطلاعاتی را که میی کامل یک ذره تابع موج، شناسنامه 

   .سیستم کوانتومی دانست، در خود رمزگذاری کرده است

ماهیت مرموز: خود تابع موج، یک موجودیت فیزیکی قابل مشاهده نیست. این یک تابع ریاضی مختلط   •

  .است

در هر نقطه   ∣Ψ∣2 نهفته است. مقدار    )∣Ψ∣2 ( اش معنای فیزیکی: معنای فیزیکی آن در مجذور اندازه   •

گوید ذره  دهد. این یعنی کوانتوم به ما نمیاز فضا، چگالی احتمال یافتن ذره در آن نقطه را به ما می 

 .گوید احتمال حضورش در هر نقطه چقدر استکجاست، بلکه می 

 عادله شرودینگر: قانون حرکت در دنیای کوانتوم م ❖

ی مکانیک کوانتومی نهفته  ترین معادله کند؟ پاسخ در مهم حال، این تابع موج چگونه در طول زمان تغییر می  

کند که قانون دوم  ی کوانتومی ایفا میاین معادله، همان نقشی را برای یک ذره   .معادله شرودینگراست: 
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کند؛ یعنی قانون حرکت است. معادله شرودینگر )وابسته به  برای یک توپ فوتبال ایفا می  ( F=ma ) نیوتن

 :زمان( به صورت زیر است

ⅈℏ
𝜕

𝜕𝑡
 𝜓(𝑥, 𝑡) = [

−ℏ

2𝑚

𝜕2

𝜕𝑡2 + 𝑉(𝑥)] 𝜓(𝑥, 𝑡) 

تغییرات تابع موج در زمان )سمت چپ( برابر است با انرژی کل  "گوید: این معادله به زبان ساده می 

  ".کندسیستم )سمت راست( که بر روی خود تابع موج اثر می

𝑉(𝑥)  است که ذره باید از آن   "سد انرژی"ی ما، این همان در این معادله، انرژی پتانسیل است. برای پروژه

 . عبور کند 

زنی است. وقتی این معادله را برای یک ذره با انرژی کمتر از ارتفاع سد  معادله شرودینگر کلید ریاضی درک تونل 

V(x)  آوریم: تابع موج ذرهانگیز به دست میی شگفت کنیم، یک نتیجه حل می(Ψ)    در داخل سد و حتی در آن

غیرصفر در آن سوی   Ψدهد، یک  احتمال حضور ذره را نشان می   ∣Ψ∣2از آنجایی که    !سوی سد، صفر نیست

زنی کوانتومی  سد، به معنای وجود یک احتمال غیرصفر برای یافتن ذره در آنجاست. این پدیده، دقیقا همان تونل 

 .است

 

 زنی کوانتومی: عبور از دیوارهای نامرئیی تونل پدیده  .۴-۲

های  ایم تا به اوج شگفتی ذره و تابع موج، آماده - اکنون با در دست داشتن مفاهیم عدم قطعیت، دوگانگی موج 

 .زنی کوانتومیی کلیدی این پژوهش برسیم: تونل کوانتوم و پدیده
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سناریوی کلاسیک در مقابل سناریوی کوانتومی سناریوی کلاسیک: تصور کنید یک توپ را به سمت   •

ی راه بالا رفته و  ی توپ کمتر از ارتفاع تپه باشد، توپ تا نیمه کنید. اگر انرژی اولیه یک تپه پرتاب می 

 .گردد. احتمال رسیدن آن به آن سوی تپه، صفر استدوباره به سمت شما برمی 

سد  "ی کوانتومی )مانند یک الکترون( را با همان انرژی به سمت یک سناریوی کوانتومی: حالا یک ذره  •

کنیم. همانطور که در بخش قبل دیدیم، تابع موج این ذره در آن  با همان ارتفاع شلیک می  "پتانسیل

سوی سد، صفر نیست. این یعنی یک احتمال غیرصفر وجود دارد که ذره، با وجود نداشتن انرژی کافی  

 !برای بالا رفتن از سد، ناگهان در آن سوی آن ظاهر شود

تر  کند. این یعنی هرچه سد ضخیم تابع موج ذره در داخل سد انرژی، به صورت یک موج میرای نمایی رفتار می 

به طور نمایی به دو عامل بستگی    ( T )زنیشود. احتمال تونل باشد، دامنه موج در آن به سرعت کوچکتر می 

ارتفاع سد )و انرژی   .یابد زنی به شدت کاهش می تر باشد، احتمال تونل ضخامت سد: هرچه سد ضخیم  :دارد

یک فرمول تقریبی   .شودزنی کمتر می ذره(: هرچه اختلاف انرژی ذره و ارتفاع سد بیشتر باشد، احتمال تونل 

  :به صورت زیر است (آید به دست می   WKBکه از تقریب زنیبرای احتمال تونل 

𝑇 ≈ ⅇ−2𝛾𝐿
 

)گاما( کمیتی است که به اختلاف انرژی ذره و ارتفاع سد بستگی دارد. این    γ ضخامت سد و L  که در آن 

این   .یابد زنی به صورت نمایی با افزایش ضخامت سد، کاهش می دهد که احتمال تونل فرمول به وضوح نشان می 

زنی کوانتومی، دلیل اصلی  العاده و کاملا غیرشهودی، صرفا یک کنجکاوی نظری نیست. تونل ی خارقپدیده

های بعد خواهیم دید، کلید حل معمای  ای در قلب خورشید است و همانطور که در فصل همجوشی هسته 

 .باشد ها در سرمای عمیق فضا نیز می گیری مولکول شکل

 

 در عمل  یکوانتوم یم یاخترش: ۳ فصل

 محیط فیزیکی: ابرهای مولکولی تاریک و غبارهای یخی  .۱-۳

کیهانی خود را بشناسیم. ابرهای مولکولی تاریک،   "آزمایشگاه"سازی کنیم، باید قبل از اینکه واکنشی را مدل  

  ۲۰تا  ۱۰هستند. دمای این ابرها تنها  های فیزیکی بسیارزادگاه ستارگان و سیارات جدید، محیطی با ویژگی 

ای هست که گرانش بتواند  ها بسیار پایین، اما به اندازه گراد( است و چگالی آن درجه سانتی  -۲۶۰کلوین )حدود  

تر از هیدروژن و هلیوم در  بخش بزرگی از عناصر سنگین .ها را در هم فشرده و ستارگان جدید را متولد کند آن

های غبار که ابعادی در حد میکرومتر دارند، با  چسبند. این دانه ای می ستارههای غبار میان این ابرها، به سطح دانه 
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این سطوح یخی،   .اند پوشیده شده( و آمونیاک   های مونوکسید کربنعمدتا یخ آب، به همراه یخ  )  یخای از لایه

ها را در  ها و مولکول ها مانند یک سطح کاتالیزور عمل کرده و اتم کنند. آن نقش حیاتی در اخترشیمی ایفا می 

های آلی  های شیمیایی که منجر به تولید مولکول دارند تا فرصت واکنش داشته باشند. واکنشکنار هم نگه می 

بنابراین، سد انرژی که ما در    .دههای غبار یخی رخ می شوند، عمدتا بر روی سطح همین دانه پیچیده می 

سازی خود مدل خواهیم کرد، سدی است که دو مولکول برای واکنش با یکدیگر بر روی این سطح یخی،  شبیه

 .باید از آن عبور کنند 

 

  تشکیل فرمالدهید:  انتخاب واکنش کلیدی .۲-۳

 

سازی ی شیمیایی یک ابر مولکولی را شبیه ی پیچیده توانیم تمام شبکه زنی، ما نمی برای نمایش عددی اثر تونل 

کنیم که هم اهمیت اخترشیمیایی بالایی داشته باشد و هم به  کنیم. در عوض، یک واکنش کلیدی را انتخاب می 

از مونوکسید    (H₂CO)برای این پژوهش، واکنش تشکیل فرمالدهید  .زنی را به نمایش بگذاردخوبی نقش تونل 

 :دهد های یخی رخ می انتخاب شده است. این فرآیند در دو مرحله بر روی سطح دانه   (CO)کربن

   H + CO → HCOمرحله اول )کند و دارای سد انرژی( .1

   H + HCO → H₂CO :مرحله دوم )سریع(  .2

ی اول، گلوگاه اصلی این واکنش است، زیرا برای انجام آن، اتم هیدروژن باید از یک سد انرژی قابل توجه  مرحله 

 .کنیمزنی کوانتومی انتخاب می سازی تونل عبور کند. بنابراین، این همان واکنشی است که ما برای مدل
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 چرا این واکنش مهم است؟ 

ای است و به  ستارههای آلی در فضای میان ترین مولکول فرمالدهید یکی از فراوان  فراوانی در کیهان: •

 .شودتر شناخته می های پیچیده عنوان یک سنگ بنای اساسی برای مولکول 

ساز کلیدی برای تشکیل قندهای ساده و برخی آمینواسیدها این مولکول، یک پیش  ساز حیات:پیش  •

 .است. درک چگونگی تشکیل آن، گامی مهم در درک منشأ شیمیایی حیات است

ها برای اهمیت  ترین مثال شدهاین واکنش یکی از بهترین و مطالعه  زنی:ی کلاسیک تونل نمونه   •

 .زنی هیدروژن در اخترشیمی استتونل 

ی کوانتومی  توانیم به صورت دقیق و شفاف، نشان دهیم که چگونه یک پدیدهبا تمرکز بر این واکنش، ما می 

 .تواند سرنوشت شیمیایی یک محیط کیهانی را تعیین کند می 

 

 سازی سد پتانسیل واکنش مدل  .۳-۳

را که ذره باید از آن عبور کند، به   "سدی"یا   "دیوار"زنی، ابتدا باید شکل و ابعاد ی احتمال تونلبرای محاسبه  

واکنش    (Potential Energy Barrier)سازی کنیم. این سد، همان سد پتانسیل انرژیصورت ریاضی مدل

 .است

 پروفایل انرژی یک واکنش  ❖

کند. نمودار  ها به محصولات، انرژی پتانسیل سیستم تغییر می دهنده در هر واکنش شیمیایی، با تبدیل واکنش  

ی این تپه،  گویند، معمولا شکلی شبیه به یک تپه دارد. قله این تغییرات، که به آن پروفایل انرژی واکنش می 

سازی شود و ارتفاع آن نسبت به سطح اولیه، همان انرژی فعال نامیده می   (Transition State)حالت گذار

 . است

  (Eckart Potential)پتانسیل اِکارت ❖

ی  ، شکل دقیق این سد انرژی از طریق محاسبات پیچیده  (H + CO → HCO)برای واکنش مورد نظر ما

شده و بسیار کارآمد به  آید. اما برای اهداف این پروژه، ما از یک مدل ریاضی ساده شیمی کوانتومی به دست می 

 .کنیماستفاده می   (Eckart Potential)نام پتانسیل اِکارت

تواند شکل نامتقارن بسیاری از سدهای انرژی در  پتانسیل اکارت، یک تابع ریاضی است که به خوبی می  

 :های شیمیایی را تقریب بزند. فرمول کلی آن به صورت زیر استواکنش 
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𝑉(𝑥) =
𝐴𝑦

1 + 𝑦
+

𝐵𝑦

(1 + 𝑦)2
          ¸         𝑦 = ⅇ

𝑥
𝐿  

 

 :این فرمول ممکن است پیچیده به نظر برسد، اما مفهوم آن ساده است

•  )V(x ارتفاع سد در موقعیتx  

• A,B,L   :  توانیم ارتفاع، پهنا و شکل سد را دقیقا  ها می پارامترهایی هستند که با تنظیم آن

 سازی کنیم مشابه سد انرژی واقعی واکنش خودمان مدل 

سازی در این پژوهش، ما از مقادیر استاندارد این پارامترها که در مقالات علمی برای واکنش تشکیل  برای شبیه 

تعریف در اختیار  ریاضی خوش  " دیوار" اند، استفاده خواهیم کرد. به این ترتیب، ما یک فرمالدهید گزارش شده

ی کوانتومی خود را به سمت آن شلیک کرده و احتمال عبورش را محاسبه خواهیم  داریم که در فصل بعد، ذره 

 .کرد

 

 ی عدد  یسازهیو شب  یشناسروش : ۴ فصل

 زنیی احتمال تونل برای محاسبه  WKBتقریب. ۱-۴

ی شرودینگر برای یک سد پتانسیل پیچیده، از نظر ریاضی بسیار دشوار است. خوشبختانه، یک  حل دقیق معادله  

بریلوئن( وجود دارد که به طور  -کرامرز - )ونتزل  WKBروش تقریبی بسیار قدرتمند و دقیق به نام تقریب

 .شودزنی استفاده می ی احتمال تونل گسترده برای محاسبه 

ی اصلی این تقریب، در نظر گرفتن تابع موج ذره به عنوان یک موج با دامنه و  ایده  WKBی اصلی تقریبایده 

ی  رسد، در ناحیه کند. هنگامی که این موج به سد پتانسیل می طول موجی است که به آرامی تغییر می 

دهد  به ما اجازه می   WKBشود. تقریب)داخل سد(، به یک موج میرای نمایی تبدیل می  " کلاسیکی ممنوعه"

تا میزان تضعیف کلی این موج را در حین عبور از تمام ضخامت سد محاسبه کنیم. هرچه تضعیف بیشتر باشد،  

 .زنی کمتر استاحتمال تونل 

 زنیفرمول احتمال تونل  ❖

 :دهد ارائه می  V(x)زنی( ذره از یک سد پتانسیل  این روش، یک فرمول مشخص برای احتمال عبور )تونل 
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𝑇 ≈ ⅇ

−2 ∫ √2𝑚𝑉(𝑥)−𝐸
ℏ2 ⅆ𝜘

𝑥2

𝜘1  

 گوید :این فرمول به زبان ساده می 

• T    (  1و  0: احتمال تونل زنی ) عددی بین 

 یابد.دهد که احتمال به صورت نمایی کاهش می نشان می  •

 انتگرال روی پهنای سد گرفته شده است.  •

• √
2𝑚𝑉(𝑥)−𝐸

ℏ2
 کمیتی است که به اختلاف انرژی ذره و ارتفاع سد و همچنین جرم ماده بستگی دارد.:  

دهد. با داشتن شکل ریاضی سد پتانسیل )که در فصل  این فرمول، یک دستورالعمل محاسباتی دقیق به ما می 

توانیم این انتگرال را به صورت عددی محاسبه کرده و احتمال  قبل با پتانسیل اکارت مدل کردیم(، ما می 

 .سازی خواهیم کردزنی را به دست آوریم. این دقیقا همان کاری است که در بخش بعدی در پایتون پیاده تونل 

 

 سازی مدل در پایتون پیاده   .۲-۴

زنی را برای  کنیم. این اسکریپت، احتمال تونل را به یک کد عملی در پایتون تبدیل می   WKBاکنون فرمول 

 .کند یک ذره با انرژی مشخص، از میان یک سد پتانسیل اکارت محاسبه می 

 ساختار کد ❖

 :کد از چند بخش اصلی تشکیل شده است 

که ارتفاع سد را در   eckart_potential) (یک تابع پایتون برای پتانسیل اکارت تعریف پتانسیل: .1

 .کند هر نقطه محاسبه می 

زیر انتگرال قرار   WKB ی عبارتی که در فرمولیک تابع برای محاسبه  تعریف تابع زیر انتگرال:  .2

 .دارد

ی  محاسبه  برای ) scipy.integrate( ی  از کتابخانه   quadاستفاده از تابع گیری عددی:انتگرال   .3

 .دقیق انتگرال

: یک تابع اصلی که تمام این قطعات را کنار هم قرار داده و احتمال نهایی  ی احتمالمحاسبه  .4

 .گرداند را برمی   (T)زنیتونل 
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بینید، با کاهش انرژی ذره،  این اسکریپت، ابزار محاسباتی اصلی ماست. همانطور که در خروجی مثال می 

ی کامل با  یابد. در بخش بعدی، از این ابزار برای مقایسه زنی به شدت )به صورت نمایی( کاهش می احتمال تونل 

 .شیمی کلاسیک استفاده خواهیم کرد

 ها آمده است.کد در قسمت پیوست 

 

 ی نرخ واکنش کلاسیک )فرمول آرنیوس( محاسبه .۳-۴

زنی کوانتومی را داریم، برای مقایسه باید همتای کلاسیک آن را نیز  ی احتمال تونل اکنون که ابزار محاسبه  

  (Arrhenius Equation)ی آرنیوس محاسبه کنیم. در شیمی کلاسیک، نرخ یک واکنش شیمیایی با معادله 

 .شودتوصیف می 

 :به طور نمایی به دما وابسته است. فرمول آن به صورت زیر است  ( k )کند که نرخ واکنشاین معادله بیان می  

𝑘 = 𝐴ⅇ
−𝐸𝑎

𝑘𝐵𝑇
 

•  k: ی سرعت واکنش(دهندهثابت نرخ واکنش )نشان.  

• :A ها(نمایی )مرتبط با فرکانس برخورد مولکول فاکتور پیش.  

• a: E 0سازی )که همان ارتفاع سد پتانسیل ما، انرژی فعالV است. 

• Bk:ثابت بولتزمن. 

• T :)دمای مطلق )بر حسب کلوین. 

 Tبخش کلیدی این معادله، ترم نمایی  
B

/k 
a

E−e   دهد که انرژی  هایی را نشان می است. این عبارت، کسر مولکول

، این عبارت به سرعت به   (T)از سد انرژی و انجام واکنش را دارند. با کاهش دما "بالا رفتن "گرمایی کافی برای  

  .کند سمت صفر میل می 

 سازی در پایتون پیاده 
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کلوین( یک عدد    ۱۰ای ) ستارهدهد، نرخ واکنش کلاسیک در دمای ابر میان همانطور که خروجی نشان می

کند که بر اساس شیمی کلاسیک، این  العاده کوچک و عملاً صفر است. این به صورت عددی تأیید می فوق 

ی  ایم تا در بخش نهایی، مقایسه اکنون ما هر دو ابزار را در اختیار داریم و آماده  .ها در فضا نباید رخ دهند واکنش 

 .بزرگ را انجام دهیم

 ی نرخ واکنش کوانتومی و کلاسیک مقایسه  .۴-۴

ی احتمال واکنش در  ایم: یکی برای محاسبه رسیم. ما دو ابزار ساختهی کلیدی این فصل می اکنون به لحظه  

زنی( و دیگری در دنیای کلاسیک )آرنیوس(. در این بخش، خروجی این دو را در یک نمودار  دنیای کوانتوم )تونل 

 .کند کنیم تا ببینیم در چه شرایطی، دنیای کوانتوم بر دنیای کلاسیک غلبه می واحد با هم مقایسه می 

 سازی کد مقایسه و بصری  ❖

ها را در طیف وسیعی از دماها، از دمای اتاق تا سرمای فضای  کد زیر، هر دو تابع را فراخوانی کرده و نرخ واکنش  

 .کند ای، محاسبه و رسم می ستارهمیان

 

 ج ینتا لی و تحل هاافته ی: ۵ فصل

 ای نرخ واکنش در مقابل دما  نمودار مقایسه  .۱-۵

نمایش داده شده است. این نمودار، ثابت نرخ واکنش را برای   ۵-۱سازی عددی ما در شکل ی اصلی شبیه نتیجه 

 .کند به عنوان تابعی از دما مقایسه می  ) (WKBتقریب دو مدل کلاسیک )معادله آرنیوس( و کوانتومی

 
چین( و کوانتومی )آبی، پیوسته( بر حسب دما. محور  ی نرخ واکنش کلاسیک )قرمز، خط مقایسه :  ۵-۱شکل  

 .عمودی دارای مقیاس لگاریتمی است
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 تحلیل نمودار  

رفت، نرخ واکنش کلاسیک وابستگی شدیدی به  همانطور که انتظار می  رفتار کلاسیک )خط قرمز(: •

کلوین(، این نرخ قابل توجه است. اما با کاهش دما، نرخ واکنش به    ۱۰۰دما دارد. در دماهای بالا )بالای 

رسد. این نتیجه،  کلوین، عملا به صفر می   ۵۰تر از صورت نمایی سقوط کرده و در دماهای پایین 

کند، به وضوح به تصویر  بینی می های سرد پیش را که شیمی کلاسیک برای محیط  "انجماد شیمیایی"

 .کشد می 

در مقابل، نرخ واکنش کوانتومی وابستگی بسیار ناچیزی به دما نشان   رفتار کوانتومی )خط آبی(: •

زنی یک اثر کوانتومی است و به انرژی گرمایی ذرات وابسته نیست، نرخ آن  دهد. از آنجایی که تونل می 

 .ماند حتی در دماهای نزدیک به صفر مطلق، در یک مقدار ثابت و قابل توجه باقی می 

دهد. در یک دمای مشخص )در این  را نشان می  " گذار"ی این نمودار به زیبایی نقطه  ی گذار:نقطه  •

کنند. بالای این دما، مکانیسم کلاسیک )عبور  کلوین(، دو منحنی یکدیگر را قطع می   ۵۰نمودار حدود 

زنی کوانتومی  تر از این دما، مکانیسم کلاسیک کاملا سرکوب شده و تونلاز روی سد( غالب است. پایین

 .شودبه فرآیند کاملا غالب برای انجام واکنش تبدیل می 

کند که برای توضیح وجود  ی اصلی این پژوهش است و به صورت کمی و بصری ثابت می این یافته، نتیجه  

 .ای، در نظر گرفتن اثرات کوانتومی نه تنها مفید، بلکه ضروری استستارههای پیچیده در ابرهای میان مولکول 

 

 زنی در دماهای پایین ی کامل تونل تحلیل نتایج: غلبه  .۲-۵

ی مطلق  نشان داده شد، غلبه ( ۵-۱ای )شکل  ی اصلی این پژوهش، همانطور که در نمودار مقایسه یافته  

 .مکانیسم کوانتومی بر مکانیسم کلاسیک در شرایط اخترشیمیایی است

ها به راحتی از سد انرژی عبور  ای است که مولکول در دماهای بالا )نزدیک به دمای اتاق(، انرژی گرمایی به اندازه 

کلوین(، انرژی    ۲۰تا   ۱۰کنند و مسیر کلاسیک، مسیر اصلی واکنش است. اما در دمای یک ابر مولکولی )می 

کند. این  بینی می ی آرنیوس یک نرخ واکنش عملا صفر را پیش گرمایی تقریبا وجود ندارد. در این شرایط، معادله 

  .ی کوهستانی در زمستان است که به دلیل بارش سنگین برف، کاملا مسدود شده استمانند یک جاده 

کند؛  ماند. این پدیده، یک مسیر جایگزین ایجاد نمی زنی تقریبا مستقل از دما باقی می در مقابل، نرخ واکنش تونل 

زنی کوانتومی، مانند یک تونل زیرزمینی است که همیشه باز است،  آورد. تونل بلکه تنها مسیر ممکن را فراهم می 

 .ی کوهستانی مسدود باشد حتی وقتی جاده 
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ها یا  تواند ده کلوین، نرخ واکنش کوانتومی می  ۱۰دهد که در دمای تحلیل عددی نشان می  ی کمی:نتیجه 

بیشتر از نرخ واکنش کلاسیک باشد. این تفاوت عظیم به    (orders of magnitude)حتی صدها مرتبه بزرگی

بینی  زنی کوانتومی را در نظر نگیرند، به طور کامل در پیش های اخترشیمیایی که اثر تونل این معناست که مدل 

های توان نتیجه گرفت که کارخانه های پیچیده در فضا شکست خواهند خورد. بنابراین، می فراوانی مولکول 

 .هایی اساسا کوانتومی هستند مولکولی کیهان، ماشین 

 

 ها برای اخترشیمی و پیدایش حیاتپیامدهای یافته . ۳-۵

زنی کوانتومی بر شیمی کیهان سرد غلبه دارد، دو پیامد عمیق و مهم برای علوم  این یافته که تونل  .1

دهد که هر مدل اخترشیمیایی که  نتایج ما نشان می  :های اخترشیمیاییانقلابی در مدل  :دیگر دارد

های سرد مانند  ی آرنیوس بنا شده باشد، در توصیف محیط ی شیمی کلاسیک و معادله صرفا بر پایه 

های آلی در  بینی صحیح فراوانی مولکولای، کاملا ناقص و اشتباه است. برای پیشستارهابرهای میان 

های مربوط به  زنی ضروری است. این کار، دقت مدل این نواحی، در نظر گرفتن اثرات کوانتومی و تونل 

 .دهد تکامل شیمیایی کهکشان را به شدت افزایش می 

شناسی و داستان  ترین پیامد این پژوهش، به اخترزیست مهم  :گسترش مرزهای پیدایش حیات .2

های آلی  اولیه حیات )مولکول  " آجرهای"دهد که های ما نشان می شود. یافته پیدایش حیات مربوط می 

توانند در سردترین و  ها می گیری ندارند. آن های گرم و پرانرژی برای شکل پیچیده( نیازی به محیط 

 .ای در سراسر کیهان تولید شوند های ستارهترین زایشگاه تاریک

ها شد. این مولکول تر از آن چیزی هستند که قبلا تصور می این یعنی مواد اولیه حیات، احتمالاً بسیار رایج 

ها به سیارات جوان و تازه متولد شده منتقل شده و فرآیند پیدایش  دارها و سیارک توانند از طریق دنباله می 

کنند که بذر حیات، در  یا تسریع کنند. به عبارت دیگر، قوانین کوانتوم تضمین می  " بیمه"حیات را در آنجا  

 .سراسر کیهان پراکنده باشد 
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 یریگجه یبحث و نت: ۶ فصل

 بندی نهایی جمع  .۱-۶

های آلی پیچیده در سرمای نزدیک به صفر  این پژوهش با یک معمای اخترشیمیایی آغاز شد: چگونه مولکول  

گیرند؟ ما نشان دادیم که شیمی کلاسیک، به دلیل وجود سدهای انرژی،  ای شکل می ستارهمطلق ابرهای میان 

 .پاسخی برای این پرسش ندارد

زنی کوانتومی را به عنوان مکانیسم کلیدی  حل در مکانیک کوانتومی نهفته بود. با مرور مبانی نظری، ما تونل راه 

سازی عددی در پایتون، به صورت کمی ثابت کردیم که این پدیده تا  معرفی کردیم. سپس، با طراحی یک شبیه 

خلاصه شده است، به وضوح نشان  ( ۵-۱ای )شکل چه حد قدرتمند است. نتایج اصلی ما، که در نمودار مقایسه 

کند، در حالی که نرخ واکنش کوانتومی  دهد که در دماهای پایین، نرخ واکنش کلاسیک به صفر میل می می 

 .کند ها اثبات می ی کامل قوانین کوانتوم را در این محیط ماند. این یافته، غلبه ثابت و قابل توجه باقی می 

 های آینده های مدل و پژوهش محدودیت  .۲-۶ 

کننده همراه بود که راه را برای  ی اصلی، با چند فرض ساده مدل ما، با وجود موفقیت در نمایش پدیده 

 :کند های آینده باز می پژوهش

بعدی )پتانسیل اکارت( برای سد انرژی استفاده  شده: ما از یک مدل ریاضی تک سد پتانسیل ساده •

تر که از محاسبات شیمی  های انرژی چندبعدی و دقیق توانند از پروفایلهای آینده می کردیم. مدل 

 .اند، استفاده کنند کوانتومی به دست آمده 

توانند این تحلیل  های آتی می تمرکز بر یک واکنش: ما تنها یک واکنش نمونه را بررسی کردیم. پژوهش  •

 .تر گسترش دهند های واکنش پیچیدهرا به شبکه 

تری برای حل عددی  های دقیق یک روش قدرتمند است، اما روش   WKBتقریب:  WKBتقریب  •

 .تواند دقت نتایج را افزایش دهد معادله شرودینگر وجود دارد که می 

 

 گیری: کیهان به مثابه یک ماشین کوانتومی نتیجه  .۳-۶ 

گیری آجرهای اولیه  ترین فرآیندهای کیهان، مانند شکلاین پژوهش نشان داد که برای درک برخی از اساسی 

ی قوانین عجیب  های مولکولی سرد در اعماق فضا، بر پایه حیات، باید از شهود کلاسیک خود فراتر رویم. کارخانه 

زنی، که زمانی یک کنجکاوی نظری بود، امروز به عنوان موتور اصلی  کنند. تونل و غیرشهودی کوانتوم کار می 

شود. این یافته، دیدگاه ما را نسبت به جهان تغییر  شیمی پیشازیستی در بخش بزرگی از کیهان شناخته می 

پیکر است که در  ای از سیارات و ستارگان نیست، بلکه یک ماشین کوانتومی غول دهد: کیهان تنها مجموعه می 

 .کنند ه را برای پیدایش پیچیدگی و در نهایت، حیات، هموار می آن، احتمالات و امواج، را 
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 پیوست ها 

 زنی.محاسبات احتمال تونل .1

 

import numpy as np 

from scipy.integrate import quad 

from scipy.optimize import fsolve 

 

hbar = 1.0   

m = 1.0      

V0 = 10.0 

L = 1.0    

 

def eckart_potential(x, V0, L): 

    return V0 / np.cosh(x / L)**2 

def calculate_tunneling_probability(E, V0, L): 

    if E >= V0: 

        return 1.0 

    x2 = L * np.arccosh(np.sqrt(V0 / E)) 

    x1 = -x2 

    def wkb_integrand(x): 

        return np.sqrt(2 * m * (eckart_potential(x, V0, L) - E)) 

    integral_value, _ = quad(wkb_integrand, x1, x2) 

    T = np.exp(-2 * integral_value / hbar) 

    return T 

 

particle_energy = 5.0  

probability = calculate_tunneling_probability(particle_energy, V0, L) 

 

print(f"Barrier height: {V0}") 

print(f"particle's energy': {particle_energy}") 

print(f"probability of tunneling (T): {probability:.6f}") 

 

particle_energy_low = 1.0  

probability_low = calculate_tunneling_probability(particle_energy_low, V0, L) 

print("\n--- less Energy ---") 

print(f"particle's energy: {particle_energy_low}") 

print(f"probability of tunneling (T): {probability_low:.6f}") 
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 واکنش کلاسیک. محاسبات نرخ  .2

import numpy as np 

kB = 8.617e-5  

A = 1e13        

Ea = 10.0 

 

def calculate_classical_rate(T): 

    if T == 0: 

        return 0.0 

    return A * np.exp(-Ea / (kB * T)) 

temp_room = 300  

rate_room = calculate_classical_rate(temp_room) 

print(f"Classic reaction rate at room temp ({temp_room} K): {rate_room:.2e}") 

temp_interstellar = 10  

 

rate_interstellar = calculate_classical_rate(temp_interstellar) 

print(f"Classic reaction rate at interstellar cloud temp({10} K): 

{rate_interstellar:.2e}") 

 

 نمودار مقایسه بین نرخ کلاسیکی و کوانتومی.  .3

 

import numpy as np 

import matplotlib.pyplot as plt 

from scipy.integrate import quad 

 

hbar = 1.0 

m = 1.0 

V0 = 10.0 

L = 1.0 

kB = 8.617e-5 

A = 1e13  

 

def eckart_potential(x, V0, L): 

    return V0 / np.cosh(x / L)**2 

 

def calculate_tunneling_probability(E, V0, L): 

    if E >= V0 or E <= 0: return 1.0 if E >= V0 else 0.0 

    try: 

        x2 = L * np.arccosh(np.sqrt(V0 / E)) 

    except (ValueError, ZeroDivisionError): 

        return 0.0 
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    x1 = -x2 

    def wkb_integrand(x): 

        return np.sqrt(2 * m * (eckart_potential(x, V0, L) - E)) 

    integral_value, _ = quad(wkb_integrand, x1, x2) 

    T = np.exp(-2 * integral_value / hbar) 

    return T 

 

def calculate_classical_rate(T, Ea): 

    if T == 0: return 0.0 

    return A * np.exp(-Ea / (kB * T)) 

temperatures = np.linspace(10, 300, 200)  

classical_rates = [] 

quantum_rates = [] 

 

for T in temperatures: 

    k_classical = calculate_classical_rate(T, Ea=V0) 

    classical_rates.append(k_classical) 

    tunneling_prob = calculate_tunneling_probability(E=1.0, V0=V0, L=L) 

    k_quantum = A * tunneling_prob  

    quantum_rates.append(k_quantum) 

 

plt.figure(figsize=(10, 6)) 

plt.semilogy(temperatures, classical_rates, label='Classical Rate (Arrhenius)', 

color='red', linestyle='--') 

plt.semilogy(temperatures, quantum_rates, label='Quantum Rate (Tunneling)', 

color='blue', linewidth=2) 

 

plt.xlabel('Temperature (K)') 

plt.ylabel('Reaction Rate (log scale)') 

plt.title('Quantum Tunneling vs. Classical Reaction Rate') 

plt.legend() 

plt.grid(True, which="both", ls="-") 

plt.axvline(x=50, color='gray', linestyle=':', label='Crossover Temp.') 

plt.show() 

 

 

 

 


