
सै�धां�तक एव ं अ�भकलनातम्क रसायन �व�ान �वषय पर 

बीएआरसी नयू्ज़लेटर जनवर�-फरवर� 2024  अंक म� सि�म�लत 

तकनीक� आलेख� के सारांश 

 

अ�याध�ुनक रसायन �व�ान अनसुंधान म� स�ैधां�तक और अ�भकलना�मक रसाय�नक�  

का मह�व 

 

�नहार�द ुचौधर�1,2 
1स�ैधां�तक रसायन �व�ान अनभुाग, रसायन �व�ान �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), 

�ॉ�ब-े400085, भारत 
2होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई-400094, भारत 

सारांश 

रसायन �व�ान म� अनुसंधान �न�सदेंह �प से हमारे दै�नक जीवन म� अ�यतं मह�वपूण� भू�मका �नभाता है। 

उदाहरण के �लए, कुछ उ�पाद िजनका हम �नय�मत �प से उपयोग करते ह�, िजनम� टूथपे�ट, साबुन, कपड़,े दवाए ं

और हमारा भोजन भी शा�मल ह�, वे सभी �कसी न �कसी तर�के से रसायन �व�ान से सबंं�धत ह�। इस�लए, 

रसायन �व�ान म� अनसुंधान हमारे दै�नक जीवन के �व�भ�न पहलुओं को �वक�सत करने और आगे बढ़ाने म� 

हमार� मदद करता है। पर�परागत �प से रसायन �व�ान को एक �ायो�गक �वषय माना जाता है। इस�लए, यह 

सवाल उठाना काफ� �ासं�गक है �क �या और कैसे स�ैधां�तक और अ�भकलना�मक रसाय�नक� वा�तव म� काम 

करता है, और यह भी �क �या रसायन �व�ान अनुसधंान क� इस शाखा क� आव�यकता है। इस लेख म�, हम 

इन मु�द� पर स�ंपे म� चचा� कर�गे और इस ���या म�, रसायन �व�ान म� आधु�नक शोध के शु�आती दौर म� 

सै�धा�ंतक और अ�भकलना�मक रसाय�नक� क� ज�रत� पर भी �काश डाल�गे। परमाण ुऊजा� �वभाग के काय��म� 

से संबं�धत अतंर-�वषयक अनुसधंान के �े�� म� सै�धां�तक और अ�भकलना�मक रसाय�नक� क� मह�वपणू� 

भू�मका पर भी �काश डाला गया है।                                                                    (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 15 देख�।) 

 

 

न ् यरूो�ांसमीटर, �स�वर ननैोकण� क� सतह पर सेरोटो�नन का अ�धशोषण: एक सतह-

संव�ध�त रमन �कैट�रगं और डीएफट� अ�ययन 
 

�र�धमा च�ढा1,2, अ�भषके दास1,2 और न�ंदता मतैी1,2  
1 �व�करण एव ंफोटोकै�म��� �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब-े400085, भारत 
2 होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई-400094, भारत 

सारांश 

अ�धशोषण म� बेहतर जानकार� के साथ-साथ �फिजयोलोजी �तर �वशेष के �लए कम सा�ंता पर �यूरो�ांसमीटर का पता 

लगाने के �लए सेरोटो�नन के सतह-संव�ध�त रमन �कैट�रगं (एसईआरएस) और घन�व अ�भल�क�य स�ैधां�तक (डीएफट�) 

अ�ययन� क� जाचं क� गई। चादं� के ननैोकण� क� सतह पर सेरोटो�नन क� संवेदन संसूचन के अ�त�र� त, संग�णत और 

�योगा�मक रमन �पे��म के बीच अ�छे सहसंबधं ने �मशः ठोस और जल�य �वलयन म� तट�थ और ि�वट�रयो�नक �प� 

म� सेरोटो�नन क� उपि�थ�त दशा�यी। एसईआरएस और डीएफट� प�रणाम� ने ऑ�सीजन/हाइ�ॉि�सल साइट के मा�यम से 

संभा�वत अ�धशोषण के साथ चांद� के ननैोकण� क� सतह पर मु�य �प से अपच�यत तट�थ (ऋणायन) �प म� �व�ले�य 

क� उपि�थ�त को भी दशा�या।                                                                                    (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 20 देख�।) 

 

1 

2 



 

ना�भक�य �धन, अप�श�ट �बंधन, और �व�करण ��त के �लए म�ट��केल मॉड�लगं और 

�समलुेशन 

 
�तजो वज़ालि�प�ल�*1,2, अ�प के. पाठक1,2, महेश सुदंरराजन1,2 , बृदंाबन मोदक1,2, 

�ी�नवास ुकंचला�प�ल�1,2 और �नहार�द ुचौधर�*1,2 
1स�ैधां�तक रसायन �व�ान अनभुाग, रसायन �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब े- 400085, 

भारत 
2होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई-400094, भारत 

सारांश 

ना�भक�य पदाथ� का क��यटेूशनल मॉड�लगं अप�रहाय� है �य��क इनम� से अ�धकतर पदाथ� का उपयोग उ�च 

तापमान, उ�च दाब, उ�च �व�करण �वाह और स�ंारक रासाय�नक पया�वरण जैसी चरम ि�थ�तय� म� �कया 

जाता है, जो सतत �योगा�मक अ�ययन को क�ठन बनाता है। अब, मजबतू स�ैधां�तक �व�धय� और उ�नत 

क��यटेूशनल तकनीक� के �वकास के साथ, �व�भ�न �योगा�मक अनुसधंान के समथ�न के �लए सुर��त और 

लागत �भावी प�ध�त से स�ैधा�ंतक और अ�भकलना�मक रसाय�नक�  का उपयोग करके ना�भक�य पदाथ� के 

गुणधम� का सफलतापवू�क �नधा�रण �कया जा सकता है। ना�भक�य अन�ुयोग� से सबंं�धत पदाथ� को, �ारं�भक, 

अध�-अनुभा�वक इले��ॉ�नक संरचना गणना, शा��ीय आि�वक ग�तक�, ग�तज म�टे काल� �समुलेशन, प�र�मत 

त�व और मशीन ल�न�ग �व�धय� क� सहायता से, इले��ॉ�नक से लेकर परमाण ु से लेकर मेसो�को�पक तक, 

�व�भ�न लंबाई के पैमाने पर ��त��पत �कया जा सकता है। वत�मान लेख म�, ना�भक�य �धन च� के प� च 

एव ंअ� भाग दोन� को शा�मल करते हुए पऊ�व के मु�य �े�� पर रासाय�नक� वग�, भापअ क� � म� �कए गए 

�व�वध अ�भकलना�मक रसाय�नक� अनुसंधान क� एक झलक �दान क� गई है। �वशेष �प से, हमारा शोध एक 

तरफ �गत ना�भक�य �धन के अ�भकलना�मक अ�भक� पन, भु� तशेष �धन पुन��स�ंकरण और अप�श�ट 

�बंधन के �लए नए �लग�ड और �वलायक� के �वकास और दसूर� तरफ �व�करण ��त और �धन �दश�न म� 

�न� नन क� अतं�न��हत उ�प�� को समझने से सबंं�धत है।           (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 24 देख�।) 

 

 

ऊजा� �पातंरण और भंडारण के �लए क��यटेूशनल मॉड�लगं 

बृदंाबन मोदक*1,2 , �ी�नवास ुकंचला�प�ल�1,2 , �तजो वज़ा�प�ल� और केआरएस चं�कुमार 
1 स�ैधां�तक रसायन �व�ान अनभुाग, रसायन �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब े- 400085, 

भारत 
2 होमी भाभा रा� ��य स�ं थान, अणुशि�तनगर, मुबंई- 400094, भारत 

सारांश 

इस आलेख म� �नवल-शू�य ल�य� क� �दशा म� ह�रत ऊजा� �मशन से सबंं�धत स�ैधा�ंतक रसायन �व�ान अनुसंधान 

ग�त�व�धय� का एक स�ं��त �ववरण ��ततु �कया गया है। �वशेष �प से, सौर ऊजा� �पातंरण के �लए नवीन पदाथ� के 

अ�भक� पन से संब�ंधत स�ैधां�तक और क��यूटेशनल अ�ययन, िजसम� फोटोकैट�ल�टक जल �वपाटन के मा�यम से सौर 

हाइ�ोजन उ�पादन, उपयोगी �धन के �प म� सौर CO2 का �पातंरण, और फोटोवो� टाइक अन�ुयोग, हाइ�ोजन के 

��तवत� भंडारण के �लए द� पदाथ� का �वकास शा�मल है और सॉ�लड-�टेट बटैर� पर चचा� क� गई है। यहां चचा� �कए गए 

काय� के पूरे �पे��म म� समायोजनीय गुणधम� के साथ नवीन पदाथ� का अ�भक� पन और �थम �स�धांत �वाटंम 

या�ं�क �व�धय� का उपयोग करके ज�टल प�रघटनाओ ंका �न�पण शा�मल है। (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 30 देख�।) 
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�वा��य सेवा अनसुंधान: कं�यटूर सहाय�तत औष�ध �नमा�ण 
 

महेश सुदंरराजन1,2 एव ंए.के. पाठक*1,2 
1 स��धां�तक रसायन �व�ान अनभुाग, रसायन �व�ान �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), 

�ांबे-400085, भारत 
2 होमी भाभा रा� ��य स�ं थान, अणुशि�तनगर, मुबंई- 400094, भारत 

 

सारांश 

हमारे समूह म� हाल के वष� म� �कए गए �वा��य सेवा से संब�ंधत अनुसंधान का एक स�ं��त �ववरण यहा ं

��ततु �कया गया है। सुपर कं�यटूर, सु�ढ़ सांि�यक�य यां��क� आधा�रत �व�धय� और �तु स�ैधा�ंतक 

ए�गो�रदम के आगमन के साथ, अ�भकलना�मक रसाय�नक� अनुसधंान अब �वा��य सेवा म� एक अभूतपवू� 

भू�मका �नभाता है और परमाण ुऊजा� �वभाग के काय��म� से इसक� सीधी �ासं�गकता है। जै�वक प�रघटनाओ ं

और ज�ैवक ���याओं के अतं�न��हत भौ�तक �स�धांत� क� समझ जो अ�यथा �योग� के मा�यम से �ा�त करने 

यो�य नह� ंह�, को बड़ ेपैमाने पर ऑल-एटम आण�वक ग�तशीलता �समुलेशन और �वांटम या�ं�क �व�धय� को 

�नयोिजत करके अनुसधंान �कया जाता है।             (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 34 देख�।) 

 
 

गहन गलन�ा�ंतक �वलायक� म� स�ूम �वसरण तं� 

 

एच. �ी�नवासन1,2, वी.के. शमा�1,2 और एस. �म�ा*1,2 
1ठोस अव�था भौ�तक� �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब-े400085, भारत 
2होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई-400094, भारत 

 

सारांश 

औ�यो�गक और फामा��य�ुटकल अनु�योग� म� �यापक �प से उपयोग �कए जाने वाले गहरे गलन�ां�तक �वलायक� 

(डीईएस) म� अभी भी सू�म �ि�टकोण से उनके भौ�तक रासाय�नक गुणधम� क� पूर� समझ का अभाव है। डीईएस का 

उपयोग करने वाले अन�ुयोग� का �नयं�ण व द�ता उनके अ�भगमन गुणधम� पर मह�वपणू� �प से �नभ�र करती है। इस 

लेख म�, हम सू�म �वसरण ��या�व�ध को उजागर करने वाले डीईएस पर हमारे अनकुरण और सै�धा�ंतक अ�ययन� को 

��ततु करते ह� जो उनके सू�म अ�भगमन गुणधम� के �नग�मन म� अतं��ि�ट �दान करते ह�। आि�वक अतं:��या �वारा 

�नभाई गई मह�वपूण� भू�मका पर �यान क� ��त करते हुए हम जांच करते ह� �क डीईएस के गुणधम� उनके घटक� और 

संरचना पर कैसे �नभ�र करते ह�। इसके अ�त�र�त, हम इन �णा�लय� म� जल क� सा�ंता और आि�वक �वसरण दर के बीच 

सह-संबंध का �व�लेषण करने के �लए जल �वारा इन अतं:��या के मॉडुलन का पता लगाते ह�। हमारे �न�कष� बतात ेह� �क 

डीईएस म� ज�टल �नमा�ण और बलग�तक� क� गहन समझ आि�वक �वसरण से �नग�मन संमि�ट अ�भगमन गुणधम� 

क� �या�या करने के �लए आव�यक कड़ी �दान कर सकती है।                               (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 38 देख�।) 
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रसायन �व�ान के भ�व�य को आकार देती नई स�ैधां�तक रसायन �व�ान �व�धया ँ
 

वाई. सजीव1,2 , �तजो वज़ह�प�ल�1,2 , �ी�नवास ुकंचला�प�ल�1,2 , अ�प के. पाठक1,2, और मलाया के. नायक1,2 

1 स�ैधां�तक रसायन �व�ान अनभुाग, रसायन �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब े- 400085, 

भारत 
2 होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई - 400094, भारत 

 

सारांश 

नवीनतम सै�धा�ंतक प�ध�तय� और क��यूटेशनल ए�गो�रदम का उपयोग आज रसायन �व�ान अनुसंधान को नई 

ऊंचाइय� पर ले जा रहा है। इन उ�लेखनीय नई �ग�त ने सै�धा�ंतक रसायन �व�ान को छोटे आि�वक �णा�लय� के 

आ�याव� था रसायन �व�ान के परंपरागत �े� से आगे बढ़ने म� स�म बनाया है, िजससे नवीन �योग� को ��ता�वत करने 

क� अनुम�त �मल� है। अ�धक सट�कता के साथ, यह अब इले��ॉन� क� सापे� ग�त को �यान म� रखते हुए बड़ ेआि�वक 

�णा�लय� क� उ�ेिजत-अव�था और यहां तक �क �नरंतर-अव�था रसायन �व�ान का  �नधा�रण �कया जा सकता है। इन 

नए स�ैधा�ंतक �वकास� के साथ कृ��म बु��धम�ा और मशीन ल�न�ग के एक�करण ने स�ैधां�तक रसायन �व�ान को 

�व�ान का एक शि�तशाल� और �वतं� �े� बना �दया है। यह लेख सै�धा�ंतक रसायन �व�ान अनुभाग, रसायन �व�ान 

�भाग, भापअ क� � �वारा इन �े�� म� क� गई नवीनतम �मगत �ग�त पर �काश डालता है।                              

                                                        (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 42 देख�।) 

 
 
 

एकल परमाणु �म� धात ुउत ् �ेरण: �त ् य� �ान और अ�भकल ् पन 
 

सदं�प �नगम*1,2 और �चरंजीब मजूमदार1,2 

1रसायन �व�ान �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब-े400085, भारत 
2होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई-400094, भारत 

 

सारांश 

उ��ेरक पदाथ� ऊजा� एवं पया�वरणीय सधंारणीयता के �लए मह�वपूण� ह�। अ�भकलना�मक पदाथ� �व�ान नवीन और 

कुशल उ��ेरक पदाथ� को अ�भकि�पत करने के �लए अप�रहाय� उपकरण रहा है। एकल परमाण ुउ��ेरण, उ��ेरक क� द�ता 

को अ�धकतम करने के �स�धातं पर आधा�रत है। वत�मान लेख नए उभरते �े� ‘�सगंल एटम अलॉय कैट�ल��स (SAAC)’ 

का सामा�य प�रचय �दान करता है। इसके बाद स��य�ूरक ए�सड अपघटन अ�भ��या (स�फर -आयोडीन (एसआई) ताप 

रसायन च� का सबसे ऊ� माशोषी चरण) के �लए एकल परमाण ु �म�धात ु उ��ेरक को अ�भकि�पत करने म� हमारा 

अ�भकलना�मक �यास ��ततु �कया गया है।                                                      (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 47 देख�।) 
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डाइ�फनाइल डाइच�ैकोजन �णाल� क� संरचना और गुणधम� पर अ�त�र�त इले��ॉन का 

�भाव 

�दल�प कुमार मतैी1,2 
1�नदेशक का काया�लय, भाभा परमाण ुअनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब-े400085, भारत 
2होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई-400094, भारत 

 

सारांश 

अ�त�र�त इले��ॉन क� उपि�थ�त म� (R-X)2 (R=Ph, PhCH2 ; X=S, Se) �कार के स�फर और सेले�नयम आधा�रत 

डाइचा� कोजन �णाल� क� संरचना और गुणधम� को �प�ट करने के �लए मूलाधार �वाटंम रासाय�नक तर�क� को 

�नयोिजत �कया जाता है। जल मा�यम म� इन दो-क� � तीन-इले��ॉन (2c-3e) 3ब�ंधत �णा�लय� क� ि�थरता पर �फनाइल 

�रगं म� इले��ॉन �नकालने वाले (-NO2) और इले��ॉन �दान करने वाले (-CH3) समूह� के �भाव पर चचा� क� गई है। यह 

�रपोट� दशा�ती है �क इले��ॉ�नक �भाव और �या�मतीय लचीलेपन का सयंोजन इन �णा�लय� म� 2c-3e बधंन का साम� य� 

�नधा��रत करता है और यह अ�ययन ऋणा�मक डाइचा� कोजन �णाल� के एंट�ऑ�सीड�ट गुणधम� को समझने म� भी 

सहायता करता है ।                                                                                                   (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 51 देख�।) 

  

 

ना�भक�य पदाथ� क� अ�भकलना�मक ऊष ्माग�तक� 

पी.एस. घोष1,2, के. अल�1,2 और एके आय�*1,2 

1�लास और �गत पदाथ� �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�बे - 400085, भारत 
2 होमी भाभा रा���य स�ंथान, अणुशि�तनगर , मुबंई - 400094, भारत 

 

सारांश 

वत�मान पीढ़� के ना�भक�य �रए�टर� के बेहतर �दश�न और �गत पीढ़�-IV �रए�टर� क� �ाि�त के �लए, वा�ंछत 

गुणधम� वाले नए पदाथ� का �वकास अ�यतं मह�वपूण� है। ना�भक�य �धन च� के �व�भ�न चरण� के �लए नए 

पदाथ� का अ�भक� पन और �वकास चनुौतीपूण� है �य��क, सवं�ृ त �धन च� के अ� और प� च भाग के �लए 

ना�भक�य �धन के �ह�तन म� रे�डयो-�वषा�तता क� सभंावना होती है। अ�भकलना�मक ऊ� माग�तक�, �कसी 

तापमान और संरचना �ेणी म� ना�भक�य पदाथ� के मौ�लक ऊ� माग�तक� गुणधम� को �नधा��रत करने के �लए 

एक अ��वतीय अवसर �दान करता है जो अ�य �योग� �वारा �ा�त नह�ं �कया जा सकता है। नए पदाथ� के 

अ�भक� पन करने, सरं�ा पहलुओं का �व�लेषण करने और �रए�टर �चालन ि�थ�तय� म� पदाथ� के �दश�न का 

अनकुरण करने के �लए उ�च तापमान ऊ�माग�तक� गुणधम� आव�यक ह�। वत�मान लेख म�, घन�व 

अ�भल�क�य �स�धातं (डीएफट�) और शा��ीय आि�वक ग�तशीलता (एमडी) आधा�रत अनकुरण काय�नी�तय� 

का उपयोग करके पदाथ� के अ�भक� पन और �वकास के तीन पहलुओं पर �व�ततृ चचा� क� गई है। सबसे 

पहले, U1-x Npx O2 / Th1-x Npx O2 �म��त ऑ�साइड �धन के तापीय गुण� का अ�ययन �यापक तापमान 

और संरचना �ेणी पर तापीय गुणधम� डटेासेट �वक�सत करने के उ�दे�य से ��ततु �कया गया है। दसूरे, नई 

पीढ़� के �रए�टर� के �लए नई संरचना�मक पदाथ� खोजने के उ�दे�य से नए �यनू-स��यण उ�च उ��म माप 

�म�धातओुं के अ�भक� पन �स�धातं� को �व�तारपूव�क ��ततु �कया गया है। अतं म�, Fe-Zr अतंर-धातकु 

�म�धातओुं म� �वखडंन धातुओ ं के समावेश/�वलयन के ऊजा��व�ान पर,  उ�च �तर�य ना�भक�य धाि�वक 

अप�श�ट� के अतंग�त Fe-Zr �म�धातुओ ंको अप�श�ट के �प म� �ोफाइल करने के उ�दे�य से, चचा� क� गई 

है।             (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 56 देख�।) 
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परमाि�वक ��त�पण संचा�लत (गंध र�हत, ध�ू र�हत और श�ूय �वषा�तता) �योगशाला 

�योग 

एस.के. मशुर�फ अल� 

परमाि�वक ��त�पण और रासाय�नक �व�लेषण अनभुाग, रसायन अ�भयां��क� वग�, भाभा परमाणु 

अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�बे - 400085, भारत 

 

सारांश 

परमाि�वक ��त�पण (मॉड�लगं) के उपकरण� का उपयोग करके आि�वक सयंोजन का ना�भक�य अ�भक� पन 

एवं अ�भयां��क�, �व�ान और अ�भया�ं�क� के �व�भ�न �े�� म� अनु�योग के �लए बहुत उपयोगी और लोक��य 

हो गया है। इस अ�भकलना�मक परमाि�वक� ��त�पण संरचना�मक, या�ं�क, तापभौ�तक� और ग�तशील 

गुणधम� के मा�ा�मक �नधा�रण करने क� �मता के कारण बहुत मांग बन गई है जो �योगा�मक �न�कष� क� 

�या�या करने और नए �योग� क� योजना बनाने म� उपयोगी ह�। वत�मान लेख परमाि�वक� ��त�पण के �दश�न 

पर क� ��त है िजसम� परमाण ु ऊजा� �वभाग के अन�ुयोग� से संबं�धत �वाटंम इले��ॉ�नक संरचना गणना, 

परंपरागत और मूलाधार आि�वक ग�तशीलता अनुकरण और सांि�यक�य या�ं�क� शा�मल ह� जो परमाि�वक 

��त�पण एव ं रासाय�नक �व�लेषण अनुभाग, भापअ क� � के रसायन अ�भया�ं�क� वग� म� �कए गए।           

                  (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 61 देख�।) 

 

 

 

स�ैधां�तक रसायन �व�ान: आध�ुनक �व�ृ�य� पर एक अवलोकन 
 

चं� एन. पा�ा 

�व�लेषणा�मक रसायन �व�ान �भाग, भाभा परमाणु अनसुधंान क� � (भापअ क� �), �ॉ�ब-े400085, भारत 

 

सारांश 

सै�धा�ंतक और अ�भकलना�मक रसाय�नक�, रसायन �व�ान म� अनुसंधान का एक अ�भ�न अंग है और अब यह सबं�ध 

�वषय� के साथ अपने अतंराप�ृ ठ के मा�यम से अतं�व�षयी अनुसंधान के अ�णी �े�� म� एक �मुख योगदाता के �प म� भी 

उभर रहा है। शि�तशाल� क��यूटेशनल संसाधन� क� उपल�धता के साथ, ज�टल �णा�लय� क� संरचना और ग�तशीलता 

का �नधा�रण करना और �व�भ�न अन�ुयोग� के �लए वां�छत गुणधम�के साथ नए अणओु ंऔर पदाथ� को अ�भकि�पत 

करना अब एक सपना नह�ं रह गया है। इस �यास म� एक बड़ी चनुौती पदाथ� और घटनाओ ंके �ववरण म� �न�हत �व�भ�न 

लंबाई और समयमान  के �लए �व�भ�न उपकरण� का उपयोग करने क� आव�यकता से उ�प�न होती है। वत�मान समी�ा 

का उ�दे�य सभी ��े�� को एक�कृत करना है; सू�मदश� ��े�, जहा ं�वाटंम या�ं�क� के �ो�डगंर समीकरण के समाधान 

के मा�यम से �ा�त होने वाल� इले��ॉ�नक संरचना �ास�ंगक है, जब�क म�यवत� म� याकार लंबाई पैमाने म�, ग�त के 

परंपरागत समीकरण, सांि�यक�य या�ं�क �ववरण और परमाि�वक� अनुकरण आमतौर पर उपयोग �कए जाते ह� और � थलू 

लंबाई पैमाने म�, सांत�यक या�ं�क� पया��त हो सकती है।           (परेू लेख के �लए प�ृठ स�ंया 66 देख�।) 
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