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 ظؼایٓ کتبة گب٘ی ثٗ 

P.W.Atkins، Molecular quntum mechanics،  

Clarendon Press (Oxford 1970   ثٗ ایٓ ِؽف) 

 ِؽاخؼٗ ظاظٖ ضٛا٘ع نع.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 4 

 فٖرضت

 ـ پیشگفتبر ٍترجٌآ 
 پیشگفتبر ّ٘یطْذٓ –ة 
 ذرٗژُیُ٘ ٍ٘ىن٘ه ٕی -2

 یدٗ اتَ یٍ٘ىن٘ىٖب یثرا یٍذه پ٘ضتٔ ا -3

 یررٓ ا –ل یٍذه  -4

 ّؽیاٚپٓ ٘ب –ٓ ثٛؼ یتطّ -1-4

 تبثغ ِٛج -2-4

 یاٌىتؽٚٔ یتبثغ چگبٌ -3-4

 .Slaterٕبْ اقلاتؽ یظتؽ ِ .یغؼٖ ا –ه یِعي  -4-4

 ِتمبؼْ یف ػٍّگؽ٘بیػٕبيؽ ِبتؽ -5-4

 یٍتٛٔیِ٘ب یػٍّگؽ٘ب یِمعاؼ چهّعانت -6-4

 ف٘ك – یٍتذ ٕبرتر -5

 فٛن – یؼبظٌٗ ٘بؼتؽِ -1-5

 ٓٗ وٛپّیلُ – یٛٔیؿاقیٛٔیً یٚ پتبٔك یتبٌیاٚؼث یأؽژ -2-5
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 ٍترجٌ پیشگفتبر

 

ی اقبتیعی کٗ ظؼ ؾٔعگی ِٓ تبثیؽ گػانتٗ تب اؾ ّ٘ٗ ت ٔجبنعایٓ ِمعِٗ ِٕبقنبیع 

ظؼ  ٔع ثٍکٗکُٕ! اقتبظ گؽاِیُ خٕبة آلبی تٕٙبئی ٔٗ تٕٙب اقتبظ نیّی ِٓ ثٛظ یأع، یبظ

! اؾ ثکبؼ ِؼعٚظ اقبتیعی ثٛظٔع کٗ ِب نبگؽظاْ اؾ ایهبْ چیؿ یبظ گؽفتیُی ؾِؽٖ

ثبیع ثگٛیُ ی ِؼعٚظ لًعَ تٛ٘یٓ ثٗ اقبتیع ظیگؽَ ٔیكت. ٌٚی ِتبقفبٔٗ ثؽظْ ٚاژٖ

ػٍّی  ثُبػتِٛضتٓ ثیؿاؼ ثٛظٔع. یب نبیع اؾ آ ظیگؽی ُ٘ ثٛظٔع کٗاقتبظاْ کٗ 

ٔعانتٕع. ٌٚی اقتبظ تٕٙبئی اؾ اثتعای کلاـ ثؽایّبْ ِی آِٛضتٕع. ثكیبؼ خعی ٚ کبفی 

یع قٍفٛؼیک گؽَ ٚ غٍیع تب ٘بی نیّی آٌی تب نیّی ِؼعٔی! اؾ اقِتیٓ! اؾ کٕم

ٚلتی  خٛ٘ؽ قمؿ یب تؽیجبٔتیٓ! اؾ ػٕبيؽ خعٚي ِٕعٌیف تب اؼثیتبٌٙبی ظِجٍی نکً!

ی فیؿیک ؼا أتطبة کؽظٖ ثٛظَ ٌٚی ظؼ ظأهگبٖ ؼا نؽٚع کؽظَ ٘ؽ چٕع کٗ ؼنتٗ

ظؼـ نیّی اؾ تّبِی ّ٘کلاقبُٔ یک قؽ ٚ گؽظْ ثبلاتؽ ثٛظَ! ایٕؽا ِعیْٛ اقتبظ 

ثبنع کُٕ  آلبی تٕٙبئی ٘كتُ. ایٓ تؽخّٗ ی ٔبلبثً ؼا تمعیُ ایهبْ ِیثؿؼگٛاؼَ خٕبة 

 .٘عیٗ ی ٔبلبثً ؼا اؾ ِٓ ثپػیؽٔعکٗ ایٓ 

ایٓ تؽخّٗ ٚ ٔهؽ کٗ ٌطف کؽظٖ ٚ اخبؾٖ  Björn Ross ؼٚـ پؽٚفكٛؼ ثیٛؼْاؾ 

 گٛ٘ؽضبُٔ قت کٗ اؾ ّ٘كؽَ ایٕدب ثدبظؼ کُٕ. ، تهکؽ ِیکتبة ؼا ثؽایُ ظاظٔع

ایؽاظی گؽ ا .کُٕ یؼقپبقگؿا ،عٕکِٕیٗ ثؽایُ تٙیّ٘یهٗ ثطبِؽ آؼاِهی کٗ  ٔظؽیبْ

ثب ِٓ  اگؽثٙجٛظی ایٓ تؽخّٗ ظیعیع ثیٕٙبیت قپبقگؿاؼ ضٛاُ٘ ثٛظ  ظؼ تؽخّٗ ٚ یب

ِٓ ظؼزمیمت تؽخّٗ ٔیكت ٌٚی چْٛ ایٓ کتبة ؼا ِفیع ظیعَ بؼ ک ثب تّبی ثگیؽیع.

 َ آِع کٗ ُ٘ ِیٕٙبْ اؾ آْ ثی ثٙؽٖ ثبنٕع.ازیف
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  ّ٘یطْذٓ شگفتبریپ

 .ثع٘یُ یّیثٗ اغٍت ِكبئً ن یبَیؼ نىً یُتٛأیِ گؽثٗ وّه ِؼبظٌٗ نؽٚظیٕ

 ٕعتٛأ یوّه گؽفتٗ ٚ ِِؼبظٌٗ  اؾ ایٓ ٛؼاٌفیف وٛأتُکبٔیک ِ آنٕب ثٗ ی٘بعاْیّین

 .زً وٕٕععلت ؼا ث یظٚ غؼٖ ا ٙبیِكبئً ِؽثِٛ ثٗ ٌِٛىٌٛ آْٚقیٍٗ ی  ثٗ

 یٕیتطّ ی٘بعا وؽظْ ِعيینٛظ ثٗ پیضلايٗ ِ وٛأتّی یّین یٓ ِكئٍٗ ايٍیثٕبثؽا

 یاؾ ظلت وبفایٓ ِعٌٙب  اِب ثبیكتی .یّیِكبئً ِٛؼظ ظٌطٛاٖ نزً  یثؽا بظٖق ثكیبؼ

 .قطٓ ضٛا٘یُ گفت ،تطّیٕیاقُ ِعي  بث ؾ ایٓ ِعيا ظؼ ایٓ وتبة .عٕثؽضٛؼظاؼ ثبن

 .ضٛا٘یُ پؽظاضت ٌِٛىٛي ٙبیتبٌیاٚؼث ؼٚل مت ثٗیظؼ زمیؼٕی 

 فٛک  –٘بؼتؽی  ؼٚل ِ ثٗظؼ ؼقیعْ  بِ ، ؼإّ٘بی٘بی ٌِٛىٛي اٚؼثیتبي ِعي

 یگؽیظ یٚ قبظٖ ثیهتؽ ی٘بِعي یٗ ٘بیضٛظ ِب ؼا ثٗ پب یوٗ ظؼ خب .ضٛا٘ع ثٛظ

، Paris ،Parr ( ًپٛپ –پبؼ  – یكیپبؼ ؼٚلاؾ آٔدٍّٗ  .ضٛا٘ع نعؼإّ٘ب

Popleیكتُ اٌىتؽٚٔیق ی( ثؽا   ِٚتع   CNDO ٗکPople ٔظاظٖ  گكتؽلؽا آ

 . اقت

 یتٛاثغ زبٌت زً وؽظ.ك یثطٛؼ ظل ِیتٛاْ ؼا عؼٚژْیاتُ ٘ یثؽا نؽٚظیٕگؽِؼبظٌٗ 

یِ ثؽؼقیقبوٓ  یوٗ زؽوت اٌىتؽْٚ ؼا ظٚؼ ٘كتٗ
 

ِؼؽٚف ٙب اتّتبي یوٕع ثٗ اٚؼث

 یػعظ وٛأتّ ،n یػعظ وٛأتّ ثب قٗ ( ؼاتبي ٘بیِطتٍف )اٚؼث ٘بیٌتزب .اقت

 یظقتٗ ثٕع ِی تٛاْ یكیِغٕبِ یػعظ وٛأتّ، m ٚ قّتی یػعظ وٛأتّ ،lٚ  یايٍ

 یثٗ ػعظ وٛأتّ ی٘ب فمّ ثكتگاتُ ی٘بٓ ٘كتٗیٓ فبيٍٗ ثیبٔگیٚ ِ یوؽظ. أؽژ

ؽ یِمبظ یِطتٍف ثؽا یوٗ ِب اؾ پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ ً اقتیٓ ظٌیثٗ ا .ظاؼٔع n یايٍ

فمّ یه  (n ،0  =m   =l=  1) 11یب  پٛقتٗ ظؼٚٔی .ُیوٕ یيجست ِ nِطتٍف 
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، 12ي اقت  چٙبؼ اٚؼثیتب (n=  2) کٗ ، پٛقتٗ ثؼعیؼا ظؼ ثؽِی گیؽظاٚؼثیتبي 

1+p2 ،0p2 ،1-p2،  غیؽٖؼا ظاؼظ ٚ.  

، ٘ب  اٌىتؽْٚ .عٔنٛ یٓ ّٔیِؼ n  ٚl  ٚm ی٘ب فمّ ثب اػعاظ وٛأتّ زؽوت اٌىتؽْٚ

 (ٓیٕتُ تىبٔٗ اقپِّ) ٘باٌىتؽْٚثؽای وٗ  ٔیؿ ٘كتٕع sٓ یاقپ ایی ؾاٚیٗتکبٔٗ یظاؼا

ثؽاثؽ 
2

ؼا ثب ظٚ ػعظ  zِسٛؼ ظؼ ٓ یاقپ .اقت 1
2

1  ٚ 
2

1 ْٔهبْ  ِی تٛا

 .(ٔگبٖ کٕیع آتکیٕؿ کتبة ثٗ ظؼ ایٓ ثبؼٖ)ظاظ 

م یّٔب n ،l ،m ٚ 1m یعؼٚژْ ثب چٙبؼ ػعظ وٛأتّیؿ ظؼ اتُ ٘یزؽوت اٌىتؽْٚ ٔ 

  .ٓ اقتیاقپ یػعظ وٛأتّ 1m ظؼ آْ نٛظ  وٗ یظاظٖ ِ

ٍٗ ظافؼٗ یؽ ثبلا اؾ زؽوت اٌىتؽْٚ ثٛقیتًٛ تؽبظیؾ ٘بی ثب اٌىتؽْٚ یی٘ب اتُ یثؽا

ثعقت آِعٖ اؾ ثؽؼقی  حیبِب ثب اقتفبظٖ اؾ ٔت. بثعی یً ِیٓ اٌىتؽْٚ ٘ب تؼعیِٛخٛظ ث

ؽ قبضتّبْ یاؾ تًٛ یفیو یه ثؽؼقیفؽاُ٘ وؽظْ  یثؽا ِی تٛأیُ ،عؼٚژْی٘ اتُ

ٓ ثبنع وٗ ٘ؽ اٌىتؽْٚ یاگؽ فؽٌ ثؽ ا قٛظ خٛییُ. ٓیقٕگ یاتّٙب یاٌىتؽٚٔٙب ثؽا

ثٗ اِب  ظ٘ع،اقت أدبَ  یتمبؼْ وؽٚ یً وٗ ظاؼایعاْ پتبٔكیه ِی ظؼزؽوت ضٛظ ؼا 

ٓ زؽوت ؼا یاتٛاْ  یِ تؼعیً نٛظ، گؽیظ یزؽوت اٌىتؽْٚ ظؼ خٛاؼ اٌىتؽْٚ ٘ب

 یظاؼا ،تبٌٙبیاٚؼث ِجیؼتب ر ظاظ.یتَٛ n ،l ،m ٚ ،1m یّ٘چٕبْ ثب اػعاظ وٛأتّ

ٓ یٓ ثعی. اثٛظضٛا٘ع  n ٚ l ثٗ یؿ ثكتگیٔ هبْیثٛظٖ ٚ أؽژ یِتفبٚت ظب٘ؽی نىً

ثٗ ظٚ پٛقتٗ خعا اؾ  یاتُ چٕع اٌىتؽٚٔ یثؽا n=  2 یاقت وٗ پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ یِؼٕ

 وٗ l=  2، ثؽای (p2)ی گؽیٚ ظ l= 0 ، کٗ ظؼ آْ(12) یىی :ٗ ضٛا٘ع نعیُ٘ تدؿ

 . ٓ اقتیٓ تؽیپبئ ،12تبي یاٚؼث یثؽا یأؽژ ایٕدب ظؼ

 یٛظیپؽ یكتُ ٘بیقبضت ق یثؽا یسیتٛاْ تَٛ یِ ،اتّٙب یٓ ِعي قبظٖ ثؽایثب ا

  .ُیوٕ یبْ ِیاٌىتؽٚٔٙب ث یؼا ثؽا یٗ ایبيٍٗ لُىبؼ ثلافایٕ أدبَ یثؽا .بفتی

 . ثبشْذ ینطبّی یعذد م٘اّتَ یت٘اّْذ دارا یدٗ اىنترُٗ َّ

قبي   ثٗ ( یىعاْ فؽأكٛیؿی)ف پبئٌٛی ٍٗیٕع وٗ ثٛقیگٛ( Pauli) یا ايً پبئٌٛؽٕیا

م اؾ یث یع ظاؼاتٛأ یتبي اتُ ّٔی٘ؽ اٚؼث ثٕبثؽایٓ ايً،. )ِیلاظی( اؼائٗ نع1925

 یٓاثٕبثؽ .ُیٔعاؼ اقپیٓثؽای  ی( اؾ ظٚ ػعظ وٛأتّمیچؽا وٗ )ث .ظٚ اٌىتؽْٚ ثبنع
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 یىؽ ثٕعیپ یَٛ ظاؼایِب ٍ٘ ،ٓ زبٌت ؼایا .پؽ نٛظ 11 پٛقتٗ ثبیكتی َٛیاتُ ٍ٘ یثؽا

 یُ پٛقتٗ ٘بیتٛأ یِ ثب ایٓ ؼا٘کبؼِی گٛئیُ. ٗ یپب  ؼزبٌتظ (11)2(12) یاٌىتؽٚٔ

 (Aufbau) ؼا ايً ؼٚلٓ یا .ُیم تؼعاظ اٌىتؽٚٔٙب پؽ وٕیؿاؼا ثب اف یاٌىتؽٚٔ

ُ یٌِٛىٌٛٙب ثىبؼ ضٛا٘ یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیقبضتٓ پ یثؽا ؼا یِهبثٙ ؼٚل. ٕعیگٛیِ

  .ضٛا٘ع ثٛظ یتبي ٌِٛىٌٛیاٚؼث ،اتُ یًٕٛؼت ثٗ خبیّت ِب ظؼ اؿی. ٔمطٗ ػثؽظ

 Rُ وٗ فبيٍٗ یاگؽ فؽٌ وٕ .ُیاؼعؼٚژْ ظیه ٌِٛىٛي ٘یع وٗ یؽیزبي ظؼ ٔظؽ ثگ

  .وٕع یً ِیَٛ ِیاتُ ٍ٘ یٌِٛىٛي ِب ثٗ قٛ ً وٕع،یٓ پؽٚتْٛ ٘ب ثٗ قّت يفؽ ِیث

ب اگؽ ی. نٛظ یِ یَٛ ثؽؼقیتبي اتُ ٍ٘یٓ يٛؼت ثٗ وّه اٚؼثیظؼ ا یزبٌت اٌىتؽٚٔ

 ٚ ُ ظانتیعؼٚژْ ضٛا٘یِب ظٚ اتُ ٘ .وٕعً یت ِیٕٙبیثٗ قّت ث Rُ وٗ یفؽٌ وٕ

اقت  یؼیٓ ِجیثٕبثؽا .عؼٚژْ ثعقت ضٛا٘ع آِعیٍٗ زً ِكئٍٗ ٘یت ٘ب ثٛقتٛاثغ زبٌ

ٓ ظٚ زبٌت یثظؼ  Rٍٗ ِمعاؼ یثتٛأع ثٛق یكتیتبي ثبیُ وٗ ِعي اٚؼثیوٗ فؽٌ وٕ

 . نٛظ اِکبْ پػیؽ  یِؽؾ

 یثكبِع٘ب یظؼ ِطبٌؼبت اقبق ،1920ی هتؽ ظؼ قبٌٙبیپ Mulliken ْىبیٍیِ

ظٚ  ی( ٔهبْ ظاظ وٗ اٌىتؽٚٔٙب ظؼ ٌِٛىٌٛٙب pySpectroscoMolecular) یٌِٛىٌٛ

 یؼا ثؽا یتبي ٌِٛىٌٛیظؼن اٚؼث ی. ٚوٕٕع یظٚؼ ّ٘ٗ ٌِٛىٛي زؽوت ِ یاتّ

 یتبي ٘بیؽ اٚؼثظب٘نىً  تَٛیر یثؽا .وؽظ یر زؽوت اٌىتؽْٚ ِؼؽفیتَٛ

  .اقتفبظٖ وؽظ 0R یاؾ زع ِؽؾ یٚ ،یٌِٛىٌٛ

ح یؿ ثٗ ٔتبیٔ Rتٛاْ ظؼ زبٌت  یٔهبْ ظاظ وٗ ِ (Hund) ٔع٘ٛ            

 یِسبقجٗ نىً ظب٘ؽ ثؽای ِب ظؼ ،(R) یٓ زبٌت زعیٓ ظِٚیا .عیؼق یخبٌج

  .اّ٘یت فؽاٚأی ظاؼظ یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیاٚؼث

 .ظاؼظ یوً اٌىتؽٚٔ یظؼ أؽژ یؿیٔبچ بؼیه ٌِٛىٛي قُٙ ثكیظؼ  یثكتگ یأؽژ

 ییبیّین یوٗ ثٗ ثكتگ یغ اٌىتؽٚٔیؽ تٛؾییأتظبؼ ظانت وٗ تغ یكتیٓ ثبیثٕبثؽا

 . ؿ وٛچه ثبنعیٔ ،نٛظ یِٕدؽ ِ

ٚ ثٗ ثسث قبظٖ ی  عیؽیعؼٚژْ ؼا ظؼ ٔظؽ ثگیٌِٛىٛي ٘ ثؽای ِثبي، یک ثبؼ ظیگؽ

 ، ثبؼیک نٛیع.ٓ ٌِٛىٛيیا یثؽا یتبي ٌِٛىٌٛیاٚؼث ٓقبضتؾیؽیٓ، خٙت 
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 یتیؼلِٛ ، بثعی یاتُ ِ یاؾ ٘كتٗ ٘ب یىی یىیه اٌىتؽْٚ ضٛظ ؼا ظؼ ٔؿظیىٗ یٕ٘گبِ 

  .نٛظ یِ یعؼٚژْ تٍمیآْ اتُ ٘ یثؽا  11 تبيیثًٛؼت اٚؼث

ؿ اٌىتؽْٚ ظؼ یبثع ظؼآٔدب ٔییگؽ ِی٘كتٗ اتُ ظ یىیىٗ اٌىتؽْٚ ضٛظ ؼا ظؼ ٔؿظیٕ٘گبِ

 یىكبٔیازتّبي  یٓ زبلات ظاؼایا ی٘ؽ ظٚ چؽا وٗ .ظِی گیؽٓ اتُ لؽاؼ یا بيتیاٚؼث

  .ؽ اقتینىً ؾ یظاؼا φ یتبي ٌِٛىٌٛیاٚؼث ،أع

    (1.1      )                                                          
BA ssN 11  

    

ٌِٛىٛي  یتبي ٘بیٓ ِتع ظؼ يعظ قبضتٓ اٚؼثیا .ؿٖ اقتیثبثت ٔؽِبٌ Nٕدب یظؼ ا   

LCAO (OrbitalsAtomicofnCombinatioLinear ٖ ٚ ثٗ ِتعثٛظ ت یتؽو (    

  .ِؼؽٚف اقت ،اتُ یتبٌٙبیاٚؼث یضط

ٌِٛىٛي  ظؼ یْٛ اٌىتؽْٚ ٘بی تزبٌ یثؽؼق یؼا ثؽا ؼٚلٓ یا آیٕعٖظؼ فًً 

عؼٚژْ  ی٘

2
H  خٙت  ٘ب ظؼٓ ِكئٍٗ ؼا ثؼعیا ثکبؼ ضٛا٘یُ گؽفت ٚ پبقص ٘بی

  .ُ ثؽظیثىبؼ ضٛا٘ یٓ ٌِٛىٛي ظٚ اتّیچٕع یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیضت پقب

  ِؼبظٌٗ ی ؾیؽیٓ ظأكت یػِّٛ ثكّ اؾ یزبٌت ضبي ؼا (1.1)ػجبؼت ِی تٛاْ 

  

    (1.2  )                                                                   



N

C
1


  

 

ػجبؼت  N ظؼ ِؽؾ .ٗ ضٛنؽفتبؼ اقتیِدّٛػٗ وبًِ تٛاثغ پب  وٗ ظؼ آْ

 Nثؽای ایٕکبؼ،  .ظ٘ع یٌِٛىٛي ؼا ثعقت ِ یتبٌٙبیاؾ اٚؼث یمیف ظلی( تؼؽ1.2)

ثؽای آٔکٗ ثٕظؽ ِی ؼقع  ٓیثٛظٖ ٚ ّ٘چٕ یؽیلبثً أعاؾٖ گ یكتیثبظؼ ػًّ ؿ یٔ

ِطتٍف  یاتّٙب یتبٌٙبیاٚؼثثؽای  ،  قیكتُ تبثؼی لبثً اخؽا ثبنع ثبیعنؽِ ِب 

ثٗ  LCAOؼٚل ( قؽیغ ّ٘گؽا نٛظ. 1.2کٗ ثتٛأع ظؼ ثكّ ) ،ٍِىٛي أتطبة نٛظ

 – یٓ ( ٘بؼتؽیاؾ )تطّ ،یٕی٘ؽ تطّظؼ آْ اؾ وٗ  یبفتٗ یػِّٛ کبؼثؽظً یٓ ظٌیا
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 چْٛ یهتؽیث یب٘ٓ یتطّ ؼٚلٗ تب فٛن گؽفت
(1)

CNDO، 
(2)

PPP ِی ؽیٚ غ ٖ

  .تٛاْ اقتفبظٖ کؽظ

ظٚ  یٌِٛىٌٛٙب یٚ قبضت اٌىتؽٚٔ 2H ْٛی ظؼثبؼٖ یوٗ  ییب٘ ِٗعمپف اؾ ِ   

٘بؼتؽی ـ فٛک  ؼ ِتعٗ نبْ ظیُ وٗ پبیپؽظاؾ یٓ ٘ب ِیثٗ تطّ ،کؽظیُثیبْ  یاتّ

 ٘بؼتؽی ـ فٛک ؼا اثجبت ضٛا٘یُ کؽظ. ِؼبظٌٗ ی ثٕبثؽایٓ ٔٙفتٗ اقت.

ِؼبظٌٗ  یثؽا یٕیه ؼاٖ زً تطّیتٛأع  یِ یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیاٚؼث ؼٚل   

ؼٚل،تبثیؽ ِتمبثً ٌسظٗ ای ِیبْ اٌکتؽْٚ ٘ب ؼا ظؼ ٓ یچؽا وٗ ا .ثبنع نؽٚظیٕگؽ

effectnCorrelatio) ّ٘جكتگیؽ یتبثظؼ ایٓ ثبؼٖ کٗ ثٗ  .ٔظؽ ّٔی گیؽظ  ؼ( ِهٙٛ 

  ظؼ فًً ٘بی آیٕعٖ قطٓ ضٛا٘یُ گفت.  اقت

 ؾیؽ ٚازع ِٛي ثًٛؼت  .بة اقتفبظٖ ضٛا٘ع نعٓ وتیا یظؼ ؼاقتب ،یاتّ یٚازع٘ب

 

                                                                             212
0

 ema e 

 

                  یكی)ثٗ أگٍ یب ثطٛؼ قبظٖ ٚازع اتّیٚ  "Bohr" ثٛؼ ،یثطٛؼ ِؼٌّٛ

.. uaunitAtomic ِثٛؼ ثؽاثؽ:  ثؽای یفبوتٛؼ لؽاؼظاظ .نٛظیعٖ ِی( ٔب

Bohr   88976.1 cm 10 8  یِ یب ٘بؼتؽیٚ  یؼا ٚازع اتّ یٚازع أؽژ .اقت 

24 ٕع وٗ ثًٛؼتیگٛ eme  چٕیٓ  یثطٛؼ لؽاؼظاظٔهبْ ظاظٖ ِیهٛظ. یک ٘بؼتؽی

1cm 219475   2070.27 -اقت  eVHartree. یىیٚازع ثبؼ اٌىتؽ e  ٚازع ثبؼ(

 ( emٚ )خؽَ اٌىتؽْٚ em اؾ لؽاؼظاظْ یاتّ یازع٘بٚ .(اقت ـ eه اٌىتؽْٚ ی

1 ثبثت پلأه تمك(ؽُ ثی2ٚ ) 1e ِ ٕعیآ یثعقت.       
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 فصو دًٗ

H2ذرٗژُ یُ٘ ٕیٍ٘ىن٘ه 
+ 

 

ه یٓ ِثبي ؼا ثب یاٌٚ .نٛٔع یفؽاُ٘ ِ یاتّ ٙبیتبٌیُ وٗ چگٛٔٗ اٚؼثیٕىٗ ثعأیا یثؽا

H2ْٛ ی یؼٕی ،یكتُ قبظٖ چٕع ٘كتٗ ایق
+ 

ُ وٗ پؽٚتٓ یاگؽ فؽٌ وٕ .ُیوٕ یآغبؾ ِ

 .زً وؽظ كیتٛاْ ثٗ ِٛؼ ظل یٓ ِكئٍٗ ؼا ِیا ،٘ب ظؼ ِىبْ ضٛظنبْ ثبثت ثبنٕع

ٓ ِكئٍٗ ػلالٗ ظاؼٔع یوٗ ثٗ زً ا ؼا یوكبٔ پؽظاؾیُ ٚ ّٔی ثٗ إْٓدب یِب ظؼ ا ٌٚی

458193061ُ ثٗ یظ٘یؼخٛع ِ ) (  Z. PhysikE. Teller,. ایٓ  اثجبت یثٗ خب

تبي یاٚؼث یظؼثبؼٖ نىً ظب٘ؽ یفیثسث و یؼا ثؽاؾیؽ ِثبي  ُی٘ضٛا یِ ،ٍِٗكئ

 ییبیّین یضٛاو تمبؼْ ٚ ضٛاو ٔٙفتٗ ظؼ آٔٙب وٗ ِٕدؽ ثٗ ثكتگ ،ٌِٛىٛي ٘ب ی٘ب

  ، پیم ثکهیُ.نٛظ یِ
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H2 ْٛی ٚظ یت ٚ ثبؼ٘بیِٛلؼ یثؽظاؼ٘بنکً ثبلا ظؼ 
+

ؼا 
 

ع یتٛاْ ظ یَٛذ ِثٛ

 ٗ و

                                 
2

Rrr
A

              ٚ
2

Rrr
B

 

 

ظؼ خبی ضٛظنبْ ِسکُ ) ظاؼٔع یت ٘كتٗ ٘ب ثبثت ِىبٔیٓ اقت وٗ ِٛلؼیفؽٌ ثؽا

 پیهتؽ ُیٓ فؽٌ ؼا وؽظٖ ایٕىٗ چؽا ایً ایظٌ .(خبثدبئی ٔعاؼٔع ثٛظٖ ٚ زؽکت

 ً یثب پتبٔك یعاْ وٌٕٛیه ِیاٌىتؽٚٔٙب ظؼ  .ُ ظاظیر ضٛا٘یتَٛ

   (2.1                     )                                                
BA

rr
V

11ˆ  

 ( ثًٛؼت  یاتّ ٘بیاٌىتؽْٚ )ظؼ ٚازع یثؽا یٍتٛٔیِػٍّگؽ٘ب .وٕٕع یزؽوت ِ

 

   (2.2 )                                              
BA

rr
VTH

11

2

1ˆˆˆ 2  

 ضٛا٘ع ثٛظ 

اٌىتؽْٚ  یت ِىبٔیبٔگؽ ِٛلؼیضٛا٘ع ثٛظ وٗ ث rاؾ یتبثغ ِٛج اٌىتؽْٚ تبثؼ   

   .ؽ ضٛا٘ع وؽظییٓ پؽٚتٓ ٘ب تغیث Rؽ فبيٍٗ ییتبثغ ِٛج ثب تغ . نکً ظب٘ؽیاقت

e  

B
H

e
 

R  

B
r  r   َA

r  

A
H

e
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R ت الیٓ ِٛلؼیٓ تؽیِب تبثغ ِٛج ؼا ظؼ زبٌت پبئ .پبظاِتؽ٘بقت ٚخؿ ٔیؿ ضٛظ، 

 ، ثٕبثؽایٓ ضٛا٘یُ ظانتُیظِ٘ی ٔهبْ  ٗ ثب یظؼ زبٌت پب یؼٕی

 

                                                                       ),( Rr  

    

 یگؽیٚ ظ 0R یىی ،ظؼٔظؽ ثگیؽیُؼا  یظٚ نؽِ ِؽؾ اثتعا ع وٗیاخبؾٖ ظ٘   

R .ٌٚیاقت وٗ ِب  یتیمت ِٛلؼیظؼ زم یا ْٛHe
+ 

 ٓ يٛؼت یُ وٗ ظؼ ایؼا ظاؼ

 

   (2.3)                                                                rer 28
)0,( 


 

 

HB ب ِبی .ظ٘ع ینؽِ ظَٚ ضٛظ ظٚ اِىبْ ثٗ ِب ِاقت اِب    
++ HA ٚ یبHB + 

HA
+

٘كتٕع پف  یىكبٔیازتّبي ٚلٛع  یچْٛ ٘ؽ ظٚ زبٌت ظاؼا .ُ ظانتیؼا ضٛا٘ 

  يٛؼت ضٛا٘ع ثٛظیثٗ ا ٓ.  

   (2.4    )                                             )(
2

1
),( BA rrr   

 

rerوٗ آٔدب  
2

1
)(بيتیوٗ اٚؼث اقت s1 ٘ ُٕىٗ یا یثؽا ِی ثبنع.عؼٚژْ یظؼ ات

 خٛاثیاؾ  .ُیبثیت اقت ثیٕٙبیؽ ثیٚ غ یػعظ یوٗ ِمعاؼ R هی یثؽا یٕیتطّ یخٛاث

 ُیكیٔٛ یؽ ؼا ِیثٛظ اقتفبظٖ وؽظٖ ٚ ػجبؼت ؾ Rوٗ ظؼ آْ 

 

   (2.5               )                               )()(),( BBAA rCrCRr   

)(گی ظؼ آیٕعٖ اؾ ٔهبٔٗ ٘بی قبظ یثؽا    AA r   ٚ)( BB r  ضٛا٘یُ  قتفبظٖا

  .کؽظ
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 یثعقت ِ  MethodVariationٚؼظل )تغییؽ( ؼا ثب ِتع  AC ٚBCت یَؽا   

 .(ٗ کتبثٙبی نیّی کٛأتّیع ثیٓ ِتع )ٔگبٖ وٕیثؽ ِجك ا .ُیآٚؼ

   (2.6)                                                       0

ˆ
EE

N

I

dv

dvH












 

ك یؽاؾ ِ .اقت( 2.2ی )ٛٔیٍیػٍّگؽ٘ب ِ یژٖ ثؽایٓ ِمعاؼ ٚیٓ تؽیپبئ 0Eوٗ ظؼ آْ 

 یؼا ثؽا Eِب خٛاة  .نٛظ (کّیٕٗکّیٕٗ ) (2.6) ىٗ ؼاثطٗیطٛؼث AC ٚ BCتؼییٓ 

ه اقت یٔؿظ 0Eلؽاؼ ظاظ ٚ آٔمعؼ ثٗ  0E یثبلا ِؽؾ ُ وٗ ظؼیوٕ یعا ِیپ یأؽژ آْ

ضٛا٘یُ ( 2.6ظؼ )  ( ثٗ خبی2.5ػجبؼت ) ثب گػانتٓ .ظ٘ع یٗ فؽٌ ِب اخبؾٖ ِو

 . ظانت

 

   (2.7                    )                   
22

22

2

2

BBAABA

BBBBAABAAA

CCCSCN

HCCCHCHI




 

 

  .ُیؽ ؼا ثىبؼ ثؽظٖ ایؾ ٔهبٔٗ ٘بیٗ ظؼ آْ ِب و

   (2.8                               )                              













dvHH

dvHH

dvHH

BAAB

BBBB

AAAA







ˆ

ˆ

ˆ

 

BBAA ً تمبؼْیثٗ ظٌ HH  اؾ زمیمی (2.7)ظؼ ؼاثطٗ  .اقت (alReْثٛظ )  

A   ٚB ٚ ٕی  ٓ ؼاثطٗیّ٘چBAAB HH  ّ٘پٛل أتگؽاي  .ُیقٛظ خكتٗ ا

(integral  Overlap )نٛظ یٓ ِیؼِؽ یاؾ ؼاثطٗ ؾ.  

 

   (2.9                                         )                         dvS BAAB  

 

 ٔؽِبي ٘كتٕع چٕبٔىٗ  A ٚ B یتبٌٙبیع وٗ اٚؼثیتٛخٗ ظانتٗ ثبن
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                                                               1dvdv BBAA   

 

  .ظ٘ع یثعقت ِ گؽفتٗ نٛظ، ِهتك AC  ٚBC ثٗ ( ثب تٛخ2.6ٗ)اگؽ اؾ 

 

   (2.10                             )             













































BBB

AAA

C

N
E

C

I

NN

I

C

C

N
E

C

I

NN

I

C

1
)(

1
)(

 

 

ٗ وٗ ث .ُیظ٘ یيفؽ لؽاؼ ِ ی، ِهتك ٘ب ؼا ِكبٚ     E ییبفتٓ ِمعاؼ ٔٙبی یثؽا   

 .عیآ یؽ ثعقت ِیؾ یكتُ ِؼبظلاتیثب ق ( 2.8ٚ)ٚ( 2.7کّک )

         (2.11)                         








0)()(

0)()(

BBBAABAB

BABABAAA

CEHCESH

CESHCEH
 

 یقٛا خٛاثیٕٙب یٕىٗ ایا یثؽا .ّ٘گٓ اقت AC  ٚBC ظؼ یكتُ ِؼبظلاتیٓ قیا

0 وٗ ظؼ آْ یٙیثع خٛاة BA CC ،ِبتؽیف ٕبْیظتؽِ یكتیثب .ظانتٗ ثبنع اقت 

 equation) (Secularِهطًٗ ای  ِؼبظٌٗ ثؽایّبْ ٓیا .ت ثؽاثؽ يفؽ ثبنعیَؽا

 .وٕع یٓ ِیؼا ِؼ Eٓ کِّؽ یوٗ ِمبظ ،ظ٘ع یؼا ِ

 

   (2.12            )                                
EHESH

ESHEH

BBABAB

ABABAA





      

             
 

 

  :ظٚ خٛاة اقت یٓ ِؼبظٌٗ ظاؼایا

 

   (2.13    )                                         )1()( ABABAAg SHHE  
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 ( ِی ظ٘ع2.11خب گؿاؼی ظؼ ) کٗ ثب

  

 

   (2.14                                         )                              BA CC  

 

  ّ٘چٕیٓ

 

   (2.15)                                              )1()( ABABAAu SHHE  

 

 ثب

 

   (2.16     )                                                                  BA CC  

 

  .٘ؽ ظٚ خٛاة يسجت ضٛا٘ع نع یثؽا g ٚu ی٘ب ػلاِت ثؼعا اؾ ظلایً أتطبة  

ظؼ  N یؼٕی .نٛظ یٓ ِیِؼ ثبنع،ٔؽِبي ثبیكتی  ٕىٗ یثب نؽِ ا AC  ٚBCؽیِمبظ

 .ظ٘ع یِوٗ   .ثبنع 1ؽ ثؽاث ثبیع (2.6) ِؼبظٌٗ

 

   (2.17 )                                                 ABBAg S22  

    (2.18)                                                 ABBAa S22  

    

پبییٓ تؽیٓ  ثبلا ظاؼای ظٚ خٛاة عاَ یک اؾو کٕیُ کٗ ثؽؼقی ِی ضٛا٘یُ زبلا

یْٛ  ٗیزبٌت پب أؽژی ثٛظٖ ٚ ظؼ َّٓ ِطبثك ثب
2H ِمبظیؽ ظؼ َّٓ .اقت 

 یكتیٕىبؼ ظؼ اثتعا ثبیا یثؽا .ُ وؽظیؿ ِسبقجٗ ضٛا٘یؼا ٔ gE  ٚuE ی٘ب یأؽژ
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 ایٕکٗ نؽِ ثبِب  .ُیؼا ِسبقجٗ وٕ ABS یٚ أتگؽاي أتمبٌ AAH ٚ ABH یأتگؽاٌٙب

A ٚ B ٚ 5.0  .. ژٖیعؼٚژْ ثب ِمعاؼ ٚیاتُ ٘ یٛٔیٍیِػٍّگؽ٘بژٖ یتبثغ uaEH  

 ػًّ وٕع A ٚ B ثٗ Ĥُ وٗ ػٍّگؽیظ٘ یاخبؾٖ ِ اثتعا .ُیوٕ یاقتفبظٖ ِ ،اقت

  .ُ ظانتیضٛا٘ (2.2) ثٗ وّه ِؼبظٌٗ قپف

 

)20.2(                              )1(ˆ

)19.2(                              )1(ˆ

BAHB

ABHA

rEH

rEH









 

 ُ یظ٘ ی( لؽاؼ 2.8ِظؼ )

 









(2.22)       )1(

(2.21)                        )1( 2

ABABHBAAABHAB

AAHABHAA

hSEdvrSEH

hEdvrEH





 

ٓ أتگؽاي ی( ٚ ّ٘چ2.22ٕ( ٚ )2.21ؼٚاثّ )ِسبقجٗ  یچگٛٔگ 1قت پیٛظؼ 

  .ٓ يٛؼت اقتیح ثعیٔتب .آِعٖ اقت  ABS یأتمبٌ

(2.25)                                                       )1(

(2.24)                                           ))1(1(
1

(2.23)                                             )
3

1
1(

2

2

Reh

Re
R

h

RReS

R
AB

R
AA

R
AB













 

 gE یٙبیُ أؽژیتٛأ یِ ی( ثؽازت2.25( تب )2.23زبي ثب ظؼ ظقت ظانتٓ ؼٚاثّ )

ٚ uE ٕاؾ  یوً وٗ تبثؼ یثعقت آٚؼظْ أؽژ یثؽا .ُیؼا ِسبقجٗ وR یكتیثبنع ثب 

 یِب أؽژ .ُیاٌىتؽْٚ خّغ وٕ یٓ پؽٚتٓ ٘بقت ثب أؽژیؼا وٗ ث  R1ظافؼٗ  یأؽژ

 .ُ ظانتیٌػا ضٛا٘ ،ُیظ٘ یم ِیّٔب g ٚ u ُ ثبیُ ِسبقجٗ وٕیضٛا٘ یؼا وٗ ِ یوٍ
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(2.27)              1R         Re
3

21

(2.26)             1R         Re
3

21









R
Huu

R
Hgg

E
R

E

E
R

E





 

  g وً یثب أؽژ 1 ُ وٗ خٛاةیٕیث یِ ،وً یأؽژ یثبلا ثؽا یػجبؼات خبٔج اؾ

Hg، ثٕب ثؽایٓ ( ثٛظٖ ی)خبغثٗ ا پیٛٔع ظ٘یقص زبٌت پب E، ٗثٛظٖ تب ؾِبٔی ک 

٘ؽ  یؼا ثؽا یأؽژ یِٕسٕ (2.2)نىً .نتٗ ثبنعزبٌت ظافؼٗ ظا u یزبٌت ثب أؽژ

    یثؽا کّیٕٗه ی Rg)( ُ وٗیٕیث یِ یِٕسٕ ثبٔگب٘ی ثٗ .ظ٘ع یظٚ زبٌت ٔهبْ ِ

ÅR 32.1 کٗ ثب  تاق یٚازع اتّ یِٕسٕ یؼٚ عع وٗ ٚازی)تٛخٗ وٕ .اؼظظ..ua 

Åauٔهبْ ِی ظٕ٘ع کٗ ثؽاثؽ اقت ثب  529177.01 . ُیثكتگ یأؽژ .(ِتؽخ 

  Å 06.1 ثؽاثؽ اقت ثب ی٘هگبی)ِمعاؼ آؾِب eV 7.1بقجٗ نعٖ ثؽاثؽ اقت ثب ِس

ٚeV 78.2 ) أؽژی  %63ِمعاؼ   یثكتگ یأؽژ یثؽا یٕیِسبقجٗ تطّ .اقت

وٗ  ظؼثبؼٖ ایٓ يسجت ضٛا٘یُ وؽظظؼ آیٕعٖ  ِب .ثٗ ظقت ظاظٖ اقتثكتگی ؼا 

بیم ٚ ٘بی ظلیمی ظؼ ِمبیكٗ ثب آؾِ ثٗ خٛاة ،چگٛٔٗ ثب أتطبة يسیر تٛاثغ پبیٗ

 ِهب٘عٖ ضٛا٘یُ ؼقیع. 

 

 

  5                           10 a.u. 

60.0

50.0

40.0

.).(







ua

u              g

R 

أؽژی وً یْٛ  وٗ تبثؼی اؾ فبيٍٗ ثكتگی ثؽای ظؼ زبٌت   –( 2.2نىً )

 ٚ اقت ؼقُ ٔهعٖ )ٚازع ٘ب، ٚازع٘بی اتّی ٘كتٕع (. 
 

R 
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 g ُ وٗ چؽایر ثع٘یُ تَٛیوٕ یِ یقؼ پؽظاضتٓ ثٗ ایٓ َِٛٛع،پیم اؾ اِب 

ثٗ  a ٚuتٛاثغ ِٛج  یِٕف( 2.3ً )ظؼ نى .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ یزبٌت ثكتگ

ٔكجت ثٗ ِؽوؿ  gتبثغ  .نٛٔع یعٖ ِیظ  A  ٚB  یؼٕیتبي اتّٙب یٖ ظٚ اٚؼثّؽا٘

 g فیت ٘كتٕع ثب أعیٓ ضبيیا یوٗ ظاؼا یتٛاثغ ِٛخ .قی ظاؼظأؼىبتمبؼْ ٍِىٛي 

ه یثؽ ػىف  u .نٛٔع یم ظاظٖ ِی( ّٔب . َاقت gerade ی)ِطف ٌغت آٌّبٔ

وٗ  .اقتگػنتٗ ػّٛظ ثؽ ِسٛؼ ٌِٛىٌٛٙب ظاؼظ وٗ اؾ ِؽوؿ تمبؼْ  یيفسٗ گؽٖ ا

 uف یً اقت وٗ آٔؽا ثب أعیٓ ظٌیثٗ ا .وٕع یل ػلاِت ػٌٛ ِی اأؼىبق زبٌتظؼ

اقت وٗ ؼٚنٓ  .ظٕ٘ع یَ ( ٔهبْ ِ .اقت ungerade ی)ِطف ٌغت آٌّبٔ

 وٕٕع تب یِ یقپؽ اتُ ٘ب یٓ ٘كتٗ ٘بیث ؼا ؾِبْ ثیهتؽی gظؼ ی ِٛخٛظاٌىتؽٚٔٙب

 . uظؼ   ی ِٛخٛظاٌىتؽٚٔٙب

 

 

 

0.5 

0.5 

HA HB 



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 20 

 )ـ ـ ـ ـ( uٚ )ـــــــ(gٌِٛىٛي یتبٌٙبی( ّ٘ؿِبْ اٚؼث............ ) A ٚ Bتبي اتّٙب یاٚؼث 2.3 نىً

 ْٛیٌِٛىٛي  یثؽا

2H ىٛي ٔهبْ تبٌٙب ؼا ظؼ ِٛي ِسٛؼ ٌِٛیاٚؼث یؽظب٘نىً فٛق نىً  .نٛٔع یعٖ ِیظ

BA ٓیفبيٍٗ ث .ظ٘ع یِ HH   5.2..) ؽ اقت ثبثؽاث ua )Å32.1. 

 

م یّٔب g  ٚu ازتّبي یٍٗ ِسبقجٗ چگبٌیٓ ؼا ٚاَر تؽ ثٛقیُ ایتٛأ یِب ِ

ٍٗ ِدػٚؼ لعؼ یازتّبي ؼا ثٛق یچگبٌ .٘كتٕع g  ٚuیُ وٗ ِهبثٗ زبٌتٙبیظ٘

  .ٚؼٔعآ یِطٍك تٛاثغ ِٛج ثعقت ِ

(2.29)              )22()2(

(2.28)              )22()2(

222

222

ABBBAAuu

ABBBAAgg

S

S









 

 پیٛٔعم اؾ یُ پیتٛأكت یوٗ ِ یكٗ ثب چگبٌیلبثً ِمب عتٛأ یِ ٙباٌىتؽٚٔ یٓ چگبٌیا

یبفت  B یبٚ A تبيیظؼ اٚؼث یٗ گب٘و یاٌىتؽٚٔ .ثبنع ،ُیثعقت آٚؼ نبْ ییبیّین

ثبنٕع. پف ِب فؽٌ ِی کٕیُ کٗ ازتّبي آْ ظٚ زبٌت ِّکٓ ثب ُ٘ ثؽاثؽ  .ِی نٛظ

  ظاؼیُ

(2.30)                                                              )(
2

1 22
0 BA  

 

 یظؼ آٔدب چگبٌ .نٛٔع یعٖ ِیظ 2.4( ظؼ نىً 2.30( تب )2.28ي )ازتّب یچگبٌ ٗق

 .أع جت ثٗ ِسٛؼ ٌِٛىٛي ؼقُ نعٖ٘ب ٔك

ظؼ ِٕطمٗ ی ثیٓ اتّٙب  gنکً ظیعٖ ِی نٛظ تّؽکؿ اٌکتؽٚٔی ثؽای  چٕبٔکٗ ظؼ   

افؿایم یبفتٗ اقت. چْٛ ایٓ ػبًِ ِب ؼا ثٗ پتبٔكیً خبغثٗ ای ؼإّ٘بیی ِی کٕع ٌػا 

ثب  uٔبِیُ. اِب ظؼ ّ٘بْ ِٕطمٗ ثؽای زبٌت ؼا پیٛٔع ظٕ٘عٖ ِی  gِب اٚؼثیتبي 

ظؼ یک ٌِٛکٛي چٕع اتّی کب٘م چگبٌی اٌکتؽْٚ ِٛاخٙیُ ٚ پتبٔكیً ظافؼٗ اقت. 

اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي ثب چٕعیٓ اتُ ِٛاخٗ اقت. اگؽ ِٕطمٗ ی ثیٓ ظٚ اتُ گؽٖ ٔعانتٗ 

گؽٖ  قت. اِب اگؽ آْ ِٕطمٗ یکثیٓ آْ ظٚ اتُ ا پیّ٘ذدٓ ثبنع اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي
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ظؼ ٌِٛکٌٛٙبی چٕع ثیٓ آْ ظٚ اتُ اقت.  پیّ٘ذضذ ، اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي ثبنع ظانتٗ

. ظؼ ایٓ يٛؼت اتّی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي چٕعیٓ اتُ ؼا ظؼ ثؽ ِی گیؽٔع

 ثیٓ نبْ گؽٖ ٔعانتٗ ِٕطمٗ چٗثیٓ ظٚ اتُ ِی ثبنٕع اگؽ پیٛٔعظٖ اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي

گٛیٕع. ثٕبثؽایٓ  َع پیٛٔع ثبنع آٔؽا  ثیٓ نبْ یک گؽٖ ظانتٗ اگؽ ِٕطمٗثبنع.اِب 

ِّکٓ اقت اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي چٕعیٓ اتُ ؼا ظؼ ثؽ ِی گیؽٔع ظؼ ایًٕٛؼت  اگؽ

 . ثبنٕع َع پیٛٔع ثیٓ ثؽضی  ظیگؽ ظؼ زبٌیکٗ پیٛٔعظٖ ثیٓ ثؽضی 

ظؼ  یٓ چگبٌیا ىٗیهتؽ ٚ ظؼ زبٌیث پیٛٔع یکظؼ ؼٚی اتّی یاٌىتؽٚٔ یچگبٌ یگب٘ 

)ِتٛخٗ  .اقت دٓپیّ٘ذّب ظؼ ایٓ ِٕطمٗ اٚؼثیتبي ٌِٛىٛي تؽ اقت.وّ یٍیض گؽیاتُ ظ

 یثؽا ِثبي ٓیِتؽخُ ( خٍٛتؽ چٕع .وٕع یفؽق ِ پیّ٘ذ ضذثب  ّبپیّ٘ذ دٓع وٗ یثبن

  .ٖ نعٖ اقتٓ ضٛاو آٚؼظیا یظاؼا یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاٚؼث

ؼا  یً خبغثٗ ایپتبٔك ، یثِٛ ثٗ أؽژت ِؽؼظؼ ػجب تؽِٙب ٓیُ وعاِیٕىٗ ثعأیا یثؽا

( ٚ 2.21ؼٚاثّ ) یؼٕی ،AAH ٚBBH یأتگؽاٌٙب ،یكتیثب ِب ،ظٕ٘ع یثعقت ِ

 ثب ِمعاؼ یوّ AAHأتگؽاي  .ُیً لؽاؼ ظ٘یِٛؼظ تسٍؼا( 2.22)
R

EH

1
  ِتفبٚت

ظافؼٗ ٘كتٗ  یأؽژ یجبً تّبِیظ تمؽظاؼ یثكتگ R وٗ ثٗ اؾ آْ أتگؽاي یثطه .اقت

٘ٛکً  ی)ِطًٛيبً ظؼ تئٛؼ یأتگؽاٌٙب ؼا گب٘ ٔٛعٓ یا .ؼا ظؼ ثؽظاؼٔع

oryHuckel The )یؿیبؼ ٔبچیٓ ثٗ َٚٛذ قُٙ ثكیا .ٔبِٕع یِ ـ ک٘ىْی اّتگراه 

 یعاؼتؽ ِیپب uؼا ٔكجت ثٗ  ABH، g ثٗ ػٌٛ أتگؽاي .ظاؼظ پیٛٔعی یظؼ أؽژ

( Integralssonance  Re) ذیتشذ یاّتگراىٖبٓ ٔٛع أتگؽاٌٙب ؼا ِؼّٛلاً یا .وٕع

ؽ ثؽلؽاؼ یؼاثطٗ ؾ ِتفبٚت ٓ ظٚ ٔبَیجك اِثؽوٗ ظلت ظانتٗ ثبنیُ  .ٔبِٕع یِ

  .پاقت

                                                                2121  gu    
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هتؽ یث پیٛٔعظٖىٗ زبٌت یهتؽ ظافؼٗ ثٛظٖ ظؼ زبٌیگؽ ثیثٗ ػجبؼت ظ پیٛٔعزبٌت َع 

لؽاؼ  g ه اٌىتؽْٚ ظؼیٓ ِفَٙٛ اقت وٗ ثؼٕٛاْ ِثبي اگؽ یٓ ثٗ ایا .خبغثٗ اقت

 .ؼأع یزبٌت ظافؼٗ ِ یٓ ِب ؼا ثٗ قٛیا uگؽ ظؼیظ یىیُ ٚ یظ٘

 

ؼا ظؼ ِٛي ِسٛؼ ٌِٛىٛي  ینىً چگبٌ . 2H ْٛیاٌىتؽْٚ ظؼ  یچگبٌ 2.4 نىً

 ی)ــــــــ( چگبٌ ضّ( ؛ ییبیّین پیٛٔعثعْٚ ) 0 یضّ ).....( چگبٌ .ظ٘ع یٔهبْ ِ

 اقت. uپیٛٔع  َع اٚؼثیتبي ی( چگبٌ----) ضّٚ gٕعٖ پیٛٔعظ٘اٚؼثیتبي ٌِٛىٌٛی 

 

 ِی ؼٚظ  Rٚلتی ، نع تؽ ثؽؼقیهی، وٗ پتبثغ ِٛج ی( ثؽا2.5ػجبؼت )   

ظؼ  ّ٘چٕیٓ ِب .(2.4)ِمبیكٗ نٛظ ثب  ععِ٘ی ٘یعؼٚژْ اتُ یثؽا ی سیخٛاة يس

ِمعاؼ  gE ٚuEأؽژی ٘بی  وٗ ِی ثیٕیُ( 2.27( ٚ )2.26ؼٚاثّ )

a.u. 5.0HE اؾ  .عؼٚژْ اقتیٗ اتُ ٘یزبٌت پب ِی گیؽٔع کٗ أؽژی ثطٛظ ؼا

ْٛ ی خٛاة ثؽای ِؼبظي ثبیكتی، ِیؽٚظ 0Rظؼ زبٌتی کٗ  گؽ خٛاثٙبیظ یقٛ


eH كتیٔ يسیر کٗ ،ثبنع.  

0.1 

0.2 

0.3 

HA HB 
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 یِ s1 تبيیاٚؼثفؽاتؽ اؾمت یظؼ زم g تبيیؼٚظ اٚؼث یِ 0Rىٗیٕ٘گبِ   

 gEیأؽژ .((3.2) ثب عیكٗ وٕیِمب 2 یثٗ خب 1)انتجبٖ  یتبٌیاٚؼث یاِب ثب ّٔب ،ؼٚظ

 ..ثؽاثؽ
2

3
ua ِ1(یر آْ ثؽایىٗ ِمعاؼ يسیظؼ زبٌ ،نٛظ ی( sHe 2 ..ثؽاثؽ ua 

ً یه تسٍی .عیّب ظیتٛاْ ِكتم یثٛظٖ ٚ ّٔ ؼظنٛابؼ یع ثكیآ یِ uچٗ ثؽ قؽ .اقت

  .ُی( ظاؼ1l)pـپ یتبي اؾ تیه اٚؼثیظ٘ع وٗ ِب  یٔهبْ ِ تؽىیٔؿظ

تبي ثب تٛاْ یوٗ اٚؼثیؽ ثدبیػجبؼت ؾ یگػاؼیك خبیاؾ ِؽ ؼا (5.2ِب ػجبؼت )

  .ُیوٕ یؽ اقت ثٙتؽ ِیتغِ

 

   (2.31    )                                                               re 




 

3

 

    

 AC  ٚBCتیُ َؽایتٛأ یِ ٔٗ تٕٙب ِب   methodVariation یثب ؼٚل ٚؼظنت   

 کّیٕٗتبي یؼا ثب ِلازظٗ تٛاْ اٚؼث یُ أؽژیتٛأ یثٍىٗ ِ ُی( ثعقت آٚؼ2.5ؼا اؾ )

        0R ،2 یثؽا ٌیؽظ ٚیگ یِثطٛظ ؼا  1ِمعاؼ  ؽیِتغ R یثؽا .ُیوٕ

ّ٘چٕبْ   u یثؽا ِٛؼظ ٓیظ٘ع )اِب ا یِ خٛاة يسیسی ؿٔی eH یثؽا g .اقت

  .كت (یيبظق ٔ

 eV 25.2تب یثكتگ یٚ أؽژ Å 06.1تبفبيٍٗ تؼبظي  ،ػجبؼات ثٙكبؾیٓ یثب ا

 زبٌت تؼبظي ظؼتبي یِمعاؼ تٛاْ اٚؼث .ع نعضٛا٘ ِسبقجٗ( ریِمعاؼيس %81)

  .نٛظ یِ 1.24

 یفبوتٛؼ یگؿاؼیِؼبظي ثب خب ،ؽ ظؼ ػجبؼات تٛاثغ ِٛجیتٛاْ ِتغ یگؿاؼیخب   

 یفبوتٛؼ پٛقتٗ ا ایٓوٗ اگؽ ،ٔهبْ ظاظٖ نعٖ اقت 2 ٛقتیظؼ پ .اقت یپٛقتٗ ا

  .وٕع یثؽ آٚؼظٖ ِؼا    TheoryVirial یضٛاقتٗ تئٛؼ ،تٛاثغ ِٛج ،ٕٗ نٛظیثٙ
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   (2.32               )                             0ˆˆ2 
dR

d
RVT gg


   

 

نؽٚع ِب  یثؽا .ُ وؽظیاقتفبظٖ ضٛا٘ یثكتگ یً أؽژیتسٍ یٓ ؼٚاثّ ثؽایِب اؾ ا   

eRR یُ وٗ ثؽایوٕ یانبؼٖ ِ  ٚ R ُیظاؼ: 

 

   (2.33        )                                               0ˆˆ2  gg VT 

 

 

 

  .ظٕ٘ع یؽ ؼا ثعقت ِیً ؼاثطٗ ؾیپتبٔك یؽات ظؼ زؽوت ٚ أؽژییتغ

-1 

0 

1 

2 

-2 

-3 

-4 

Re 5 10 

gg : أؽژی ٘بی خٕجهی پتبٔكیً ٚ أؽژی اٌىتؽْٚ )2.5نىً  VT  ˆ,ˆ ٚ 

gEْٛؼا ثؽای ی ) 
2H ٍٗپیٛٔع ثؼٕٛاْ تبثؼی اؾ فبي R ثؽای تبثغ ِٛخی وٗ ثب 

 اٚؼثیتبي تٛأی ثٙیٕٗ قبؾی نعٖ اقت ؼا ٔهبْ ِی ظ٘ع. ِٕسٕی ضّ چیٓ أؽژی وً

g .  ضطِٛ افمی ِمبظیؽ ؼا ثؽای ٚR.ٔهبْ ِی ظٕ٘ع  
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                                                                  gg VT  ˆˆ2 

 

gV متیظؼ زم   تٛاْ یاقت )اؾ فؽِٛي ثبلا ِ یزبٌت وؽأٗ ظاؼ ِٕف ثؽای ˆ

gg V  ˆ
2

1
نٛظ وٗ ی( ٚ ثٗ َٚٛذ ِؼٍَٛ ِؼا ثعقت آٚؼظ gT  ˆ 

ت یٓ اتّٙب ثب ايً ػعَ لطؼیم تّؽوؿ اٌىتؽٚٔٙب ظؼ ِٕطمٗ ثیافؿا .ِثجت اقت

eRR یثؽا .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ یخٕجه یم أؽژیبثمت ظانتٗ ٚ افؿاِط   ػجبؼت

gTچؽا وٗ  اقت ی( ِٕف2-33)  gVِمعاؼوٕع تؽاؾ  2ˆ   .بثعی یم ِیافؿا ˆ

gTایٓ اقت کٗ  متیزم  نٛٔع          یه ِیوٗ اتّٙب ثُٙ ٔؿظ یظؼ اثتعا ٚلت ˆ

ِطتٍف ثب  یٙبیٓ اتفبق ٘ب ؼا وٗ چگٛٔٗ أؽژیا ی( تّب2.5ِنىً ) .بثعی یوب٘م ِ

  .ٔهبْ ِی ظ٘ع ؼا بثٕعی یؽ ِییتغ Rؽییتغ

ِطًٛيب  .ُیثبلا ؼا ثٙجٛظ ثطه یُ ػجبؼتٙبیتٛأ یٓ تؽَ ِیثب افؿٚظْ چٕع   

termsonPolarizati) یلطج یٙبِٓ آٔٙب وٗ ثٗ تؽیِّٙتؽ ٕىٗ یا یثٗ خب .ٕع( ِؼؽٚف  

َؽة فبوتٛؼ ثب  p2ـتبي یه اٚؼثیثبنع  s1 تبي ضبٌىیه اٚؼثی  ُ وٗیاخبؾٖ ثع٘

 :  ٗ آْ ِی افؿاییُث  یٚؾٔ

 

   (2.34      )                                                 ))2()1(( psN     

 

  .نعٖ اقت یؽیتبي خٙت گیِسٛؼ اٚؼث یظؼ ؼاقتب p2ـ  تبيیوٗ آٔدب اٚؼث
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ضٛا٘ع Aٚ B یٗ ایٓ تٛاثغ پبیث یم ثؽآِعگیوؽظْ ثبػث افؿا یلطج یتؽِٙب   

ٍٗ یٓ ٚقیم ظاظٖ ثعیؼا افؿا ABH عیتهع یِب ِمعاؼ أتگؽاٌٙب .(2.6 ،)نىً نع.

( ؿیٔ p2ـ  تبيیاٚؼث ی،تبٌی)ٚ تٛاْ اٚؼث  تیَؽ .ُیآٚؼ یٓ ِییوً ؼا پب یأؽژ

  .نٛظ یِ یٕیِؼ Method  (Variation(ینتثب ِتع ٚؼظ

ُ وٗ ِب ؼا یؼق یِ یهتؽ ثٗ ؼاٖ زٍیهتؽ ٚ ثیٗ ِب ثیم تؼعاظ تٛاثغ پبیك افؿایاؾ ِؽ

ی  ٗیزبٌت پب یك ثؽایژٖ ظلیثطٛؼ ضٛنؽفتبؼ ثٗ تبثغ ٚ
2H ػجبؼت  .وٕع یت ِی٘عا

  .ؽ ٔٛنتیتٛاْ ثٗ نىً ؾ یؼا ِ یػِّٛ

 

   (2.35   )                                                 


  )( BBAA CC 

 

A وٗ آٔدب
 ٚ 

B
 یاتّٙب یتبي ِتّؽوؿ ؼٚیاٚؼث A ٚB ٘كتٕع.  

 

 

 

 

 

 

 

 
 

A B A  B 

HA HB HA HB 

   Aٚ( – تبثیؽ تبثغ پٛلاؼیؿاقیْٛ )لطجی وؽظْ ( ثٗ اٚؼثیتبٌٙبی پبیٗ  2.6) نىً

B . 



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 27 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 3فصو 

 

  یدٗ اتَ یٍ٘ىن٘ىٖب یاثر یٍذه پ٘ضتٔ ا

 

طتٗ یه زبٌت ثؽأگیٗ ٚ یزبٌت پب یؼا ثؽا ییخٛاثٙب یٕیم ِب ِتع تطّیظؼ فًً پ   

 یّت ػِّٛیثب ٔمطٗ غؽ یؼاٖ زٍ یٓ ِجسث ِب ؼٚیظؼ ا .ُیعا وؽظیپ 2H ْٛی یثؽا

ْٛ ی یگؽ ثؽایخٙت زً ِؼبظلات نؽٚظ یتؽ
2H ٛهُ أعاؾ ِب چ .ُ وؽظیا٘ثسث ض

ٌِٛىٛي  یاؾ پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ یؽیُ تًٛیٕكت وٗ ثعْٚ زً وبًِ ِكئٍٗ ثتٛأیا

 یظؼ اتّٙب یأؽژ یتؽاؾ٘ب یثؽا یگؽ ِهبثٙیثؼجبؼت ظ .ُیعؼٚژْ ثعقت آٚؼظی٘

  .ُیعؼٚژْ ظانتٗ ثبنی٘

ظؼ  یقبضت اٌىتؽٚٔ یفیثسث و یثؽا ِی تٛأیُ ؼا ثؼع٘ب یٓ قبضت پٛقتٗ ایا   

( rHomonucleaىكبْ )ی یثب ٘كتٗ ٘ب یظٚ اتّ یٌِٛىٌٛٙب ٔؿظ

222،ِبٕٔع]  ,  , HON .َ ] كتُ یه قیوٗ  یّٙبْ يٛؼتث اقتفبظٖ کٕیُ، ظؼقت

٘كتٗ  ٔیؿ )ثؽای عؼٚژْیاتُ ٘ یوّه خٛاثٙب ٗث ظؼقت ِی کٕیُ اتّٙب یثؽا یٛظیپؽ



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 28 

ٍٗ تمبؼْ آٔٙب یٌِٛىٌٛٙب ؼا ثٗ ٚق یٙبتبٌیاثتعا اٚؼث .قبضتُ یضٛاَ٘.(  ٘بی یىكبْ

AB یب ػٍّگؽ٘بیُ وٗ آیٕیثج یكتیٕىبؼ ثبیا یثؽا .ُیوٕ یِ یظقتٗ ثٕع ˆ ,ˆ  ثب ػٍّگؽ

أتطبة  Ĥ یثؽا ییژٖ ٘بیاثغ ٚٛتب ت .نٛٔع ییگؽ خبثدبیٚ ثب ّ٘ع Ĥ یٍتٛٔی٘بِ

ABژٖ یَ ( تٛاثغ ٚ ،ژٖیٓ )تٛاثغ ٚیَّٓ ّ٘ٗ انٛٔع وٗ ظؼ  ˆ ,ˆ ٔؿ ثبنٕعی. 

گهتبٚؼ زؽوت  یىی ،ُیؽیگ یِب ظٚ ػٍّگؽ ؼا ظؼ ٔظؽ ِ .(Atkins ثٗؼخٛع وٕیع )

ٓ ػٍّگؽ٘ب ثب یا ی٘ؽ ظٚ .î یػٍّگؽ ٚاؼٚٔ یگؽیٚ ظ zL̂ یؼٕی٘ب  z ِسٛؼ یؼٚ

Ĥ ِ یوٕ یفؽٌ ِ ،ؽاِْٛ ػٍّگؽ گهتبٚؼ زؽوتیثسث پ یثؽا .نٛٔع یخبثدب ُ

) یه ِسٛؼ ِطتًبت وؽٚیوٗ ثطٛؼ ِٛلت   , ,r وٗ ظؼ آْ ِؽوؿ ٌِٛىٛي ظؼ )

  .لؽاؼ ظانتٗ ثبنٕع zِسٛؼ یِطتًبت لؽاؼ گؽفتٗ ٚ پؽٚتٓ ٘ب ؼٚ ایِٓؽوؿ

 

 

 ظؼ ایٓ قیكتُ ِطتًبت

 

   (3.1                       )                                                



 iLz

ˆ 

 ایٓ ػٍّگؽ ظاؼای تٛاثغ ٚیژٖ ای اقت ثٗ نىً ؾیؽ

rA HA 

HB 

r 

ө 

  ф 

rB 

x 

y 

z 

ـ قیكتُ ِطتًبت کؽٚی ثؽای  3.1

   یْٛ ـ


2H
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   (3.2      )                             ,2  ,1  ,0              ),(  merP im  

 

 یٓ يٛؼت ٔٛنتٗ ٚ ثٗ وّه ػعظ وٛأتّیتٛاْ ثع یؼا ِ یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاٚؼث   

m یؽ٘بیثٗ ِتغ ی( فمّ ثكتگ2.2) یٍتٛٔیػٍّگؽ٘ب ِ .ُیوٕ یِجمٗ ثٕع ̂ ٚ T̂ 

 ( Atkins ع ثٗی)ؼخٛذ وٕ .ٓ اقتیؽیتؽَ ؾ ستٛیوٗ ِ .اقت

 

   (3.3              )                                         
2

2

22 sin

1ˆ





r
T  

 ظٚثً ٌتتبثغ زب 0m یثؽا .ضٛا٘ع ظانت m ؼثٗ ِدػٚ یؿ ثكتگیٔ یأؽژ

 یتبٌٙبیاٚؼث یؽ ؼا ثؽایِؼّٛلاً ػلائُ ؾ .( ضٛا٘ع ثٛظonDegenerati) یٚاگٕ

  .ثؽٔع یثىبؼ ِ mؽ ِطتٍف یثب ِمبظ یٌِٛىٌٛ

 

   (3.4                           )                                        




, , ,       

 210



, , m 
  

 

) )0اؾٔٛع  یتبٌٙبیٚثاؼ m ثٛظٖ وبِلا ِتمبؼْچؽضم زٛي ِسٛؼ تمبؼْ  ظؼ 

  .ٓ ِسٛؼ ظاؼٔعیا ِیبْ ظؼ یه ٔمطٗ گؽ٘ی پ یاؾ ت ییتبٌٙبیاٚؼث یٌٚ

   m 0 یاتّٙبقت وٗ ٚلت یثؽا یكیِغٕبِ یػعظ وٛأتّ متیظؼ زمR  ٚبی 

Rِیثب ّ٘بْ ػعظ وٛأتّ یاتّ یتبٌٙبیثب اٚؼث ییؼٚظ ثٗ ٌِٛىٌٛٙب ی 

  .نٛظ یِٕتمً ِ یكیِغٕبِ

 

                                                 03d    ٚیب ps, , ps, s, σ 00 33221   

   (3.5)                                                13 d      11ٚیب 32  p, p     

                                                                                23  d 
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بْ يسجت ٓ ظؼثبؼٖ نیهیوٗ ظؼ فًً پ یتبي ٌِٛىٌٛیثٗ ِٛؼ َٚٛذ آْ ظٚ اٚؼث

  .ثٛظٔع   ُ اؾ ٔٛعیوؽظ

  :ٓ ؼا ظاؼظیؽیت ؾیضبي î یػٍّگؽ ٚاؼٚٔ   

 

   (3.6              )                                     ),,(),,(ˆ zyxzyxi   

 

12ٌػا  ،اقت k ژٖ ِمعاؼیٚ یثبنع وٗ ظاؼا î یثؽا یژٖ ایتبثغ ٚ اگؽ  k ِی 

 ٓ یثٕبثؽا .نٛظ

   (3.7          )                                                         2ˆ.̂ kii  

 

ؿ ینبْ ٔ یٚاؼٚٔؼ ظ 1ژٖ یثب ِمعاؼ ٚ یژٖ ایتٛاثغ ٚ .نٛظ یِ 1k ٓیثٕبثؽا

اقت پبظِتمبؼْ  1ژٖ نبْ یوٗ ِمعاؼ ٚ ییىٗ آٔٙبی( ظؼ زبgradeٌِتمبؼْ ٘كتٕع )

(ungradeِ )ؽ ؼایػجبؼت ؾ یٓ ِبهیظؼ فًً پ .ثبنٕع ی 

  

                                                                        BBAA CC   

 

ؿ ؼا ظؼ یقٗ چ ،ُ وٗ تمبؼْیٕیث یِ ِب زبلا .ظانتیُ 2H ثؽای اٚؼثیتبي ٌِٛىٛي   

A یكتیثطهب ثب .ا٘بْ اقتضٛٓ ػجبؼت یا  ٚ B ثب ػعظ  یاتّ یتبٌٙبیاٚؼث 

( l ٚn) یكت وٗ اػعاظ وٛأتّیاؾ آٔدب لاؾَ ٔ .ىكبْ ثبنٕعی یكیِغٕبِ یوٛأتّ

 s1  ٚp2 یتبٌٙبیب اٚؼثِ( وٗ آٔدب 2.33ع ثب ِثلا )یكٗ وٕیوبِلا ِهطى ثبنٕع )ِمب

 ِؽاوؿ ِتفبٚت ثبىكبْ ی یتٛاثؼ AٚB تٛاثغ یكتیثطهب ثب .(ُیوؽظ یؼا لبِ

BAiچٕبٔىٗ  ،ثبنٕع  ˆ قت وٗ ایٓ اثبلاضؽٖ لاؾِٗ تمبؼْ  .نٛظBA CC  
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وٗ  ،ُیِهطى ثعقت آٚؼظ یح ؼا ثب زً ِكئٍٗ ایٓ ٔتبیٓ ِب ایهیثطم پ ظؼ .ثبنع

  .ٓ نعٖ ثٛظٔعیت ثب تمبؼْ ِؼیآْ زبٌت ِطًٛو لاؾَ ٔجٛظ چؽا وٗ آٔدب َؽا یثؽا

ٕىبؼ ثب ظؼ ٔظؽ گؽفتٓ یا یثؽا .ُیوٕ یمتؽ ِی( ؼا ظل3.4) یزبلا ِب ػلاِت گػاؼ

ب یتبٌٙب ِتمبؼْ ٘كتٕع یوٗ اٚؼث یؼا ظؼ زبلات g ٚ u یف گػاؼیأع یٚاؼٚٔ

  .ُیثؽ یپبظِتمبؼْ ثىبؼ ِ

 یاتّ یتبٌٙبیمبً اؾ اٚؼثیظل یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاٚؼث .اقت R فؽٌ ِب زبٌت   

  .ُیٗ ظاؼیزبٌت پب یثؽا .عؼٚژْ ثعقت آِعٖ أعیاتُ ٘ یثؽا

 

                                   

    

    

    

    

    

    

    

    

etc.

a.u. -0.125E        22
2

1
3

a.u. -0.125E        22
2

1
3

a.u. -0.125E          22
2

1
3

a.u. -0.125E         22
2

1
3

a.u. -0.125E               11
2

1
2

a.u.  -0.125E             22
2

1
2

a.u.  -0.5E               11
2

1
1

a.u.  -0.5E              11
2

1
1

11

11

00

00





















BAg

BAu

BAu

BAg

BAu

BAg

BAu

BAg

pp

pp

pp

pp

ss

ss

ss

ss

















     

 

ggg یتبٌٙبیع وٗ اٚؼثیِتٛخٗ ثبن  3,2,1 ٚu1  َٖع یثم ،٘كتٕعپیٛٔع ظٕ٘ع ٗ

 He یٌِٛىٛي ثؽا اٚؼثیتبٌٙبی اتّی ٚ یتبٌٙبیاٚؼث 0R ظؼ ِؽؾ .ٔعپیٛٔع

  .(Identical بٕٔع )كّ٘
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etc.

  a.u..-  Es         σ

  a.u..-       Epπ

  a.u..-         Epσ

  a.u..-  Es        σ

  a.u..-   Es         σ

g

u

u

g

g

5031

5021

5021

50 22

0211

1

0













 

ْٛ یزبٌت ٔؿظ  یٓٓ تؽیپبئ یثؽا یظ٘ع وٗ چگٛٔٗ أؽژ یٔهبْ ِ (3.2)نىً
2H  ثب

ٓ تؽاؾ٘ب یت ثینٛظ تؽت یدٗ ِیچٕبٔىٗ اؾ نىً ٔت .وٕع یؽ ِییتغ R یفبيٍٗ ثكتگ

 ؽ ضٛا٘ع ثٛظ : یك ؾیثٗ ِؽ

   (3.8    )                              ugu  312  ~ ggug  31211       

        

ت یؼ وٗ تؽتفبوتٛ ٚؿ ظیِؽوؿ تؼبظي لجً اؾ ٘ؽ چ یىیظؼ ٔؿظ R ِمعاؼ یثؽا

ً ظٕ٘عٖ ٚ یتهى یاتّٙب یتبٌٙبیاٚؼث یأؽژ یىی ،وٕٕع یٓ ِیؼا ِؼ یتبٌٙبیاٚؼث

ُ یٓ ِهب٘عٖ وؽظیهیچٕبٔىٗ ظؼ فًً پ .ٓ آٔٙبی( ث یم ؼفتگی)پ یآِعگ پیم یگؽیظ

ؿ ِٕفًً وٕٕعٖ یٕعٖ ٚ ٔپیٛٔع ظ٘ یأؽژ یبـ ؼا ثؽایٓ آٔٙب ِمیث یهؽفتگیپ یثؿؼگ

  .ظ٘ع یثعقت ِ

ظؼ  .٘كتٕع یٚاگٕ s2 ٚp2یچؽا وٗ تؽاؾ٘ب .ژٖ اقتیٚ یْ ِٛؼظعؼٚژیاتُ ٘   

)2()2(یزبٌت وٍ pEsE  اقت.  

ّ٘بْ  یظٚ اتّ یٌِٛىٌٛٙب ی( پٛقتٗ اٌىتؽ3.8ٔٚؼاثطٗ ) یتبٌٙبی٘ؽ وعاَ اؾ اٚؼث   

 یتٛإٔع ظاؼا یِ ( principlePauli) یٌٛئِطبثك ايً پب .وٕع یٓ ِیؼا ِؼ ٘كتٗ

تبي یاقت وٗ ٘ؽ اٚؼث یٓ ِؼٕیوٗ ظؼ ِٛؼظ ِكئٍٗ ِب ثع ،ثبنٕع یىكبٔی یٔتّػعظ وٛا

 یٓ ٘بیتیاقپ یوٗ آُٔٙ ظاؼا ثٛظٖ،تٛأع نبًِ ظٚ اٌىتؽْٚ  یِ زعاوثؽ ٌِٛىٛي

اگؽ ظٚ اٌىتؽْٚ ظانتٗ  ٔٛع اؾ  ی( پٛقتٗ اٌىتؽ3.8ٔٚظؼ ؼاثطٗ ) .ثبنٕع یِتفبٚت

ُ یاٌىتؽْٚ ظاؼ 4بج ثٗ یِب ازت  ٔٛعاؾ  یپؽوؽظْ پٛقتٗ ا یثؽا .ثبنع پؽ اقت
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وٗ وبِلا پؽ نعٖ  یپٛقتٗ اٌىتؽٚٔ .ؽظیگ یؼا ثطٛظل ِ )1(ؽیِمبظ فمّ mچؽا وٗ 

  .اقت آٔؽا پؽ نعٖ ٔبِٕع

 

 

 

 

 

 

 

 یاٚي ِ ؼظیف یِب ثب اتّٙبکٗ  ،ىكبْی یاتّٙب ثب یظٚ اتّ یاتُ ٌِٛىٛي ٘ب یثؽا

NeHُ ِبٕٔع )یثكبؾ آٔٙب ؼا ُیتٛأ )وٗ ثطهب ظؼ ثبلا انبؼٖ نع یٍی، ثٕبثٗ ظلا 

ِثً  ،ِتفبٚت یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیٓ اٚؼثیت ثیتؽت
2H ٔیتبي اٌٚیظٚ اٚؼث .كتٕعی ٗg1 

ٚ u1 یتبٌٙبیٍٗ اٚؼثیوٗ ثٛق .٘كتٕع s1 ظؼ ٌِٛىٛي قبضتٗ نعٖ أعیظض یاتّٙب ً. 

 یتبٌٙبیقبؾٔع اٚؼث یوٗ آٔؽا ِ یتّا یتبٌٙبیاٚؼث .٘كتٕع g2 ٚu2 یثؼع یظٚ تب

3σu 
1πg 
3σg 
1πu 
2σg 

2σu 
2s, 2p 
H 

 

1σg 
1σu 

1s 

E  a.u. 
He+ 0 

-1.0 

2s 

2p 

3s 

3p 
3d 

4p 

1 2 3 4 5 6 a.u. R 

ظیبگؽاَ أؽژی ّ٘جكتگی ثؽای یْٛ 3.2نکً   

H2+  
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s2 ٔ یتبٌٙبیم آٔٙب اؾ ِطٍِٛ اٚؼثیخبثٗ  .كتٕعیضبٌى s2 ٚ p2 یتبٌٙبیثٕبَ اٚؼث 

 .ً نعٖ أعیع تهىیجؽی٘

  

   (3.9                      )                      xpxs AAA  1/)2(2 0    

 

ع ٘ب یجؽیٓ ٘یوٗ ا ینؽِ لاؾِ .ٔبِٕع یِ xsp عیجؽیؼا ٘ ٔٛعٓ یاؾ ا یتبٌیاٚؼث

ٓ یا .ؽٔعیگؽ لؽاؼ گیه ثّٙعیٔؿظ s2 ٚp2 یأؽژ یٕكت وٗ تؽاؾ٘بیقبضتٗ نٛٔع ا

FLi یظؼ قؽ یاضتلاف أؽژ  نعْ  یظجؽیٕىٗ ٘یً ایگػاؼظ ثعٌ یم ِیؼٚ ثٗ افؿا

  .ٓ اقتیِٛثؽتؽ یقؽ یظؼ اثتعا

                                                                

685541      

126266      

88110      

33735      

28805      

21971     

)22(   14903     

F

O

N

C

B

Bi

psLi 

 

 یىؽثٕعیٓ تؽِٙب ظؼ پیٓ تؽیٓ پبئی( ث1cm)ثؽزكت یاضتلاف أؽژ 3.1خعٚي 

22 )2()2( ps   ٚ1)2)(2( nps ِ ْظ٘ع یؼا ٔهب. 

 یثؽا یم أؽژیثٗ خب .ظ٘ع یؼا وب٘م ِ g2 ٚ u2ٓ یث یوؽظْ أؽژ یعیجؽی٘

 یؼٕی  ٕعٖپیٛٔع ظ٘تبي یٓ اٚؼثیاٌٚ .بثعی یم ِیافؿا g3 ٚu3یتبي ٘بیاٚؼث

يبظق  2O  ٚ2F یٓ ِٛؼظ ظؼ ٌِٛىٌٛٙبیؽظ ایگ یِ ؼلؽا g3ؾیؽ  u1 اٚثیتبي

٘ؽ  یثؽا .كتیبظ ٔیٙب ؾظؼ آٔ یؿٖ نعْ ثٗ أعاؾٖ وبفیعیجؽیؽ ٘یچؽا وٗ تبث ،كتیٔ

تبي یت اٚؼثیتؽت .ِٛؼظ ٔظؽ پؽ ٘كتٕع یؽ ٘ؽ ظٚ پٛقتٗ اٌىتؽٚٔیظٚ ٌِٛىٛي اض

نٛظ  یٓ يٛؼت ِیىكبْ ثعی ثب اتّٙبی یف ظٚ اتّیؼظ ٓیاٌٚ ٌِٛکٌٛٙبی یثؽا

 :(2O  ٚ2Fؽ اؾی)غ
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    (3.10               )                 ugguugug  31312211      

 

ف ظؼقت ٚ یُ تؼؽیتٛأ یِزبلا ٓ پٛقتٗ ٘ب یك پؽ وؽظْ اٌىتؽْٚ ٘ب ثٗ ایاؾ ِؽ

 .ُیثعقت ظ٘ یظٚ اتّ ی٘ب یف ٌِٛىٌٛیٓ ؼظیاٌٚ یثؽا یاؾ قبضت اٌىتؽٚٔ یفیو

 

 

  

N )(Åre )(eVDe     ٌِٛکٛي کؽثٕعی اٌکتؽٚٔیپی 

1 2.7 2.7 )1( g 
2H 

2 0.74 4.5 2)1( g 2H 

0 - - 22 )1()1( ug  2He 

2 2.67 1.1 2
2 )2)(( gHe  2Li 

0 - - 22
2 )2()2)(( ugHe  2Be 

2 1.59 3.0 2
2 )1)(( uBe  2B 

4 1.24 6.2 4
2 )1)(( uBe  2C 

6 1.09 9.8 24
2 )3()1)(( guBe  2N 

4 1.21 5.1 242
2 )1()1()3)(( gugBe  2O 

2 1.44 1.6 442
2 )1()1()3)(( gugBe  2F 

 

 ٌِٛىٌٛٙب ی( ثؽاerٚ فبيٍٗ ثكتگی ) ٚ  (eDه )یتفى یأؽژ ،یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیپ  3.2خعٚي 

پیٛٔع  یٌِٛىٌٛٙب تبيیاٚؼثظؼ یاَبف یاٌىتؽٚٔٙب N .ؼظیف اٚي یاتّٙبثؽای ىكبْ یظٚ اتُ  ثب

  .اقت ظٕ٘عٖ ی
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ٕع وٗ یگٛ یِؼّٛلاً ِ .اقت g1 ظٚ اٌىتؽْٚ ظؼ یظاؼا 2H عؼٚژْیي ٌِ٘ٛىٛ   

2H 1(2 یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیپ( g ٕظاؼظ پیٛٔع ظٕ٘عٖٓ ظٚ اٌىتؽْٚ یثٛظٖ ٚ ّ٘چ. 

22 یىؽیپ یكتیٓ ٌِٛىٛي ثبیا .اقت 2He یٌِٛىٛي ِّىٓ ثؼع )1()1( ug   ؼا

 وٗ  g1هتؽ ظافؼٗ اقت تب یث u1تبي یُ وٗ اٚؼثیِب لجلا انبؼٖ وؽظ .ظانتٗ ثبنع

ُ یه زبٌت ظافؼٗ ضٛا٘یپٛقتٗ ٘ب پؽ نٛٔع  یوٗ ٘ؽ ظٚ یٕ٘گبِ .اقت پیٛٔع ظٕ٘عٖ

  .نٛظ یُ٘ ِ 2Beبًِ ٓ زبٌت نیا .ظانت

22 یظؼ قؽ    NB  اؾ  بِ .پؽ ضٛإ٘ع نع پیٛٔع ظٕ٘عٖ یتبٌٙبیهتؽ اٚؼثیهتؽ ٚ ثیث

 پیٛٔعوب٘م فبيٍٗ  ی ظیگؽاؾ قٛ ه ٚیتفى یأؽژ یم ٔكجتب ضطیتٛخٗ افؿاِ ییقٛ

 یِ g1 پیٛٔع ظٖ ٔب یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیِب نب٘ع پؽ نعْ اٚؼث 2O  ٚ2Fظؼ  .ُینٛ یِ

اگؽ ِب  .بثعی یم ِیافؿا پیٛٔعبفتٗ ٚ فبيٍٗ یه وب٘م یتفى ی، چؽا وٗ أؽژُینٛ

ْٛ ی

2O ه اٌىتؽْٚ اؾ ی یٛٔیؿٖ کؽظْك یؼا اؾ ِؽg1 یأؽژ ،ُیثٛخٛظ آٚؼ 

ثٗ  پیٛٔعگؽ فبيٍٗ یظ یؼقع ٚ اؾ قٛ یِ eV 5.6بفتٗ ٚ ثٗ یم یه افؿایتفى

eV 12.1 ِ ظ٘ع وٗ نً  یاقت وٗ ٔهبْ ِ یهگب٘یدٗ آؾِبیه ٔتیٓ یا .بثعی یوب٘م

  .بثعی یِ پیٛٔع ظٖ ٔب یتبي ٌِٛىٌٛیضٛظ ؼا ظؼ اٚؼث 2Oظؼ پیٛٔع نعٖ ٓ اٌىتؽْٚ یتؽ

 eV 7.8 پیٛٔع ثٗ یأؽژ ،ُیؿٖ وٕیٛٔی 2N ،یک اٌکتؽْٚ ؼا ظؼ ٓ يٛؼتیثعِب 

ٕدب یظؼ ا .بثعی یم ِیافؿا eV  12.1ثٗ  پیٛٔعفبيٍٗ  ییبفتٗ ٚ اؾ قٛیوب٘م 

 g3پیٛٔع ظٕ٘عٖ  یتبي ٌِٛىٌٛیضٛظ ؼا ظؼ اٚؼث پیٛٔعٓ اٌىتؽْٚ یثَٛٛذ نً تؽ

  .بثعی یِ

 یتبٌٙبیِسبقجٗ اٚؼث یؼا ثؽا ؼٚنیچ یِب ٘ .اقت یفیو ٔبةثسث ثبلا ثطٛؼ    

ؼا وٗ  ییثٍىٗ فمّ خٛاثٙب ،ُیهٕٙبظ ٔىؽظیهتؽ پیث یثب اٌىتؽٚٔٙب یكتّیظؼ ق یٌِٛىٌٛ

ْٛ ی یؽاث
2H یىؽثٕعیظؼ پ یخٙت قبضت ِعي پٛقتٗ ا ُیثعقت آٚؼظٖ ثٛظ 

  .ُیىبؼثؽظثىكبْ یثب ظٚ اتُ   یظٚ اتّ یٌِٛىٌٛٙب یاٌىتؽٚٔ
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قبضتّبْ  یثؽا یوّ یُ تب تئٛؼیظ٘ یتٛقؼٗ ِ ؼاعٖ یٓ ایِب ا یظؼ فًً ثؼع   

تبي یظؼ زٛي ظؼن اٚؼث یتئٛؼایٓ  .ُیبثیظقت ث یچٕع اتّ یٌِٛىٌٛٙب یاٌىتؽٚٔ

یْٛ   یٕبٔىٗ ثؽاّ٘چ .ا٘ع نعٛثٕب ض یٌِٛىٌٛ
2H ٌِٛىٛي ثب  یتبٌٙبیأدبَ نع اٚؼث

 یثؽا یػجبؼت وٍیک  (34.2) فؽِٛي .قبضتٗ ضٛا٘ع نع یاتّ یتبٌٙبیوّه اٚؼث

فؽِٛي  یهتؽ اؾ ظٚ ٘كتٗ اتّیثب ث یكتّیق یثؽا .ؼا ثعقت ظاظ یظٚ اتّ یٌِٛىٌٛٙب

  .ُیكیٔٛ یِ تؽ یػِّٛ ی( ثًٛؼت34.2)

 

   (3.11                 )                                             
A

AA
ii C


 

A ثكّ یثبثت ٘ب .ظؼ ٌِٛىٛي اقت A یاتّٙب یتّبِ یخّغ ؼٚ
iC  ِتع یثٛق ٍٗ

 .نٛٔع یٓ ِیؽات ِؼییتغ
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 ًفصو چٖبر

  یل ررٓ ایٍذه 

 

لؽاؼ   ٌِٛىٛي یتبٌٙبیوٗ ظؼ اقبـ ِتع اٚؼث ییٓ ٘بیٓ فًً ِب ؼاخغ ثٗ تطّیظؼ ا

ِب  .اقت نؽٚظیٕگؽ یتیؽ ٔكجیّت ِب ِؼبظٌٗ غیٔمطٗ ػؿ .ُ وؽظیگؽفتٗ ثسث ضٛا٘

بثً ؽ ِتمیتبث ٚتبي یٓ ٚ اٚؼثیپاق یاؾ خفت نعگ یٍتٛٔی٘بِ ؽگٓ ػٍّیظؼ ا

ثطٛؼ  ،وٛچه ثٛظٖ ٙبٓ تؽِیمت ایظؼ زم .ُیؽٖ يؽفٕظؽ وؽظٖ ایٚ غ یكیِغٕبِ

 .ُیوٕ یآٔٙب ثؽ ضٛؼظ ِثب  یتیٔكج غیؽ یه اضتلاي ظؼ خٛاثٙبیِبٕٔع  ِب یػِّٛ

 .ٓ اٌىتؽٚٔٙب ثبنع ؼا ظاؼا ٔطٛا٘ع ثٛظیپوٗ نبًِ اق یینبًِ تؽِٙب یٍتٛٔی٘بِؽگػٍّ

ُ ظؼ ٔظؽ کٕیثؼا  یٌٕىٗ ِلازظٗ ايً پبئٛیا یثؽا یظؼ تٛاثغ ِٛخ ؼا ٘ب یٓپاقِب 

 .ُ گؽفتیضٛا٘

 

 َریِ ٕبپا – رِ ث٘یتخَ – 1-4
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ٓ یثبنع ثع یاتّ ی٘كتٗ ٘ب یاٌىتؽٚٔٙب یوٗ ظاؼا یتیق یثؽا نؽٚظیٕگؽِؼبظٌٗ 

 :يٛؼت اقت

 

   (4.1                                                        )),(),(ˆ xXxXH   

 

ِطتًبت  یِسٛؼ٘ب یتّبِ یثدب x٘كتٗ ٘ب ٚ یّ٘ٗ ِسٛؼ٘ب یثدب Xٕدب یظؼ ا

 :نٛظ خعاؽ یتٛأع ثٗ ؼٚل ؾ یĤِ یٍتٛٔیِؽ٘بگػٍّ .اٌىتؽٚٔٙبقت

 

   (4.2       )                                       eeNeNNeN VVVTTH ˆˆˆˆˆˆ      

 

  دبوٗ ظؼ آٔ

                    ٘كتٗ ٘ب        یخٕجه ی( أؽژ3.4)   









A

A

A

e
N

M

m
T 2

2
ˆ  

                                 اٌىتؽٚٔٙب یخٕجه ی( أؽژ3.4)   









i

ieT 2

2

1ˆ    

                                 ( ظافؼٗ ٘كتٗ ثب ٘كت3.5ٗ)    



A AB AB

BA
NN

R

ZZ
V

2

1ˆ 

                                ٘كتٗ ـ( خبغثٗ اٌىتؽْٚ 3.6)   









A i iA

A
Ne

r

Z
V̂ 

                                   اٌىتؽْٚ ـ( ظافؼٗ اٌىتؽْٚ 3.7)   



i ij ij

ee
r

V
1

2

1ˆ 

 

ٚ  i ٘كتٗ ٚ یف ٘بیأع A ٚ B. اقتفبظٖ نعٖ اقت یاتّ یٚازع٘بثبلا  ؼٚاثّظؼ

jیثطٛؼ ػِّٛ  .ِتؼٍك ثٗ اٌىتؽٚٔٙبقت   ِ ُیكیؽ ثٕٛیُ ثًٛؼت ؾیتٛأ یؼا: 
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   (4.8              )                               )(),(),( XXxxX el



   

 

elىٗ ی٘كتٗ ٘ب ثٛظٖ ظؼ يٛؼت یتٛاثغ ِتؼٍك ثٗ ِسٛؼ٘ب X)(ٕدب یظؼ ا
  تٛاثغ

 .اٌىتؽٚٔٙبقت ینبًِ ِسٛؼ٘ب ػٍّگؽ ٘بِیٍتٛٔی یژٖ ثؽایٚ

 

   (4.9       )                                                         elelel
el EH  ˆ 

 

ٚ 

 

   (4.10     )                                                     eeNeeel VVTH ˆˆˆˆ  

 

154 یثٗ ثؿؼگ یٓ زبلات اٌىتؽٚٔیث یىٗ اضتلاف أؽژیثب ٚخٛظ  1010  cm  ،اقت 

132 یثٗ ثؿؼگ ییثبػث خبثدب ی٘كتٗ ا یؽات زؽوتییٓ زبي تغیظؼ ػ  1010  cm 

 یفیؽ ثطٛؼ َؼیً اضیثٕب ثٗ ظٌ (4.8) ظؼ ؼاثطٗ یزبلات ِطتٍف اٌىتؽٚٔ .نٛظ یِ

 .ضٛا٘ع ثٛظ یٓ ضٛثیآْ تطّ ی ه خٍّٗیٓ اغٍت ثكّ یخفت نعٖ أع ٚ ثٕبثؽا

 :ُیكیؽ ؼا ثٕٛیخٍّٗ ؾ ِی تٛأیُ ٓ ِبیثٕبثؽا

 

   (4.11)                                                )(),(),( XXxxX el     

 

ٓ ظقت یُ ثؼع اؾ چٕعیلؽاؼ ظ٘ (4.1) نؽٚظیٕگؽ ؼا ظؼ ِؼبظٌٗ ٓ ػجبؼتیا زبي   

 ُ ظانتیضٛا٘ یوبؼ
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   (4.12       )        














A el
NNN

elel
el

el
AA

el
A

A

e

el

VTE

v
M

m

H






)ˆˆ(

2

1

ˆ
2

  

 

تؽ یلٛ وٗ  یظؼ زبٌت ٚ ف تؽیَؼ ای ؽات ِطتًبت ٘كتٗییثب تغ el زبي 

 .ُیٓ ظاؼیثٕبثؽا .وٕع یؽ ِییتغ

 

                                                                           A
el

A  

 

elخٍّٗ  یوٗ ظاؼا ییٓ ِب اؾ تؽِٙبیثٕبثؽا
A ِ یِؼبظٌٗ ا .ُیوٕ یاقت يؽفٕظؽ 

 :ٓ ضٛا٘ع ظانتیٕچٕیا ینٛظ ظب٘ؽ یٓ ِیِؼ ٛقّ آْ تث وٗ زبلا

 

   (4.13)                                                       )ˆˆˆ( elNNN EVT  

 

گؽ یٕظؼ ِؼبظٌٗ نؽٚظ یً اَبفیپتبٔك یثٗ يٛؼت أؽژ XEel)( یاٌىتؽٚٔ یأؽژ

  .نٛظ یظب٘ؽ ِ ٘كتٗ ٘ب یثؽا

وٕع ثٗ ظقت  یوٗ ٘كتٗ زؽوت ِ یزبٌت یً ؼا ثؽایوً پتبٔك یٕىٗ أؽژیا یثؽا   

ْٛ ی یُ وٗ ثؽایؼا أدبَ ظ٘ یع وبؼیثٗ ِٛؼ ٚاَر ثب ،ُیآٚؼ
2H ُیأدبَ ظاظٖ ا. 

وٗ  ،ُییثفؿا elE یىتؽٚٔاٌ یثٗ أؽژؼا  NNV ی٘كتٗ ا ٗ یظافؼ یع أؽژیٓ ثبیثٕبثؽا

 NeV̂ ظؼ یٓ ؼاثطٗ ِطتًبت ٘كتٗ ایظؼ ا .نٛظ یٓ ِیِؼ (4.9)  ٍٗ ِؼبظٌٗیثٗ ٚق

 یاٌىتؽٚٔٙب ثب ٘كتٗ ٘ب یثؽا ؼإگؽیٓ ِؼبظٌٗ نؽٚظیِب ّ٘چٕ .ؿ ِٕظٛؼ نعٖ اقتیٔ

ُ یٓ ِؼبظٌٗ قؽ ٚ وبؼ ضٛا٘یاظاِٗ ِب فمّ ثب اظؼ  .ُیوٕ یزً ِ Fixed)(ثبثت نعٖ 

 .ظانت
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ٓ پاٚ –ْ ؼٓ ثٛیوؽظ ِؼّٛلاً ثٗ تطّ ی٘جؽاؼ (4.13ثٗ ) وٗ ِب ؼا یِفؽَٚبت   

ثؽای اػتجبؼ ایٓ م فؽَٙب یاؾ پ یىیوٗ  ٘هعاؼ ِی ظ٘یُ ِب .ّؽ ِؼؽٚف اقتی٘ب

٘ؽگؿ  نع ِب یٓ زبٌت خعا ّٔیاگؽ ا .وبِلاً خعا نعٖ اقت یزبلات اٌىتؽِٚٔٛؼظ 

 .ُیثؽق  11.4 تب  8.4 ُ اؾیتٛأكت یّٔ

 

 تبثع ٍ٘ج  2-4 

 

),,( یه اٌىتؽْٚ ضٛظ ؼا ثب ِطتًبت ِىبٔی    iii zyxr  ٓیٚ ِطتًبت اقپ is 

ِی نٛظ ٓ چٙبؼ ِطتًبت یا یوً ثؽا یػلاِت گػاؼ .وٕع یف ِیتؼؽ

),( iii srx .       

)( تبيیٓ اؼثیاقپه اٌىتؽْٚ ؼا ی یِٛج ظاؼاتبثغ     OrbitalSpin ِثب یٔبِ ی ٚ ُ

)(ػلاِت  ix یتبي ِىبٔیتٛاْ اٚؼث یُ وؽظ وٗ ِیِب فؽٌ ضٛا٘ .ظٕ٘ع یم ِیّٔب 

 .لٍّعاظ وؽظ  ثًٛؼت  ؼا ٓیتبثغ اقپٚ  ثًٛؼت  ؼا

 

   (4.14                  )                                          )()()( iii srx     

 

)21( اقپیٕٓدب تبثغ یا si m  ٚ21( بی( si m اقت. 

 یؼٕی ، ٓ ٔؽِبي نعٖ أعیاقپ یتبي ٘بیُ وؽظ وٗ اٚؼثیٓ فؽٌ ضٛا٘یِب ّ٘چٕ   

 ُ یظاؼ

 

   (4.15    )                                                  

s

dvd 1`  
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 dv یػًٕؽ زدّ یٓ ِفَٙٛ اقت وٗ ِب ؼٚیچٙبؼ ِطتًبت ثع یأتگؽاي ؼٚ

+ 1تب  -1) وٗ اؾ  s ٓیؽ اقپییِىبْ تغاظٚ  یُ ٚ ّ٘ؿِبْ ؼٚیؽیگ یأتگؽاي ِ

 .ؼقبٔیُ یأدبَ ِثٗ ( ؼا تغییؽ ِی کٕع

 :ُ یظاؼ   ٚ ٓیتبثغ اقپ یثؽا

 

   (4.16                  )                               



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

1)1(

0)1(




    ٚ




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0)1(

1)1(




 

 

  ٔع.ِعٓ ِؼبظلات ٔؽِبي ٚ ِتؼبیظؼ َّٓ ا

 

   (4.17     )                   

s s

0      ٚ1


ss

 

 

ِطتًبت  n4 یثبنع ظاؼا یاٌىتؽْٚ ِ n یوٗ ظاؼا یكتّیق یثؽا تبثغ ِٛج 

nxxx ,,  :تٛاْ گفت یِ .ثبنٕعٔؽِبي  فؽٌ ِی نٛظ کٗؿیٕٙب ٔیا زتی .اقت 21

       

   (4.18                )          1),(),( 2111 


nnn dddxxxx   

 

nddd یػٕبيؽ أتگؽاٌ یثؽاؼا  dی  ػلاِت ضلايٗ نعٖ یِب گب٘  ,21  ٗث

 ؾیؽ یِؼٕ یه وٛأتِٛیِىبٔ یثؽاػجبؼت ظاضً ػلاِت أتگؽاي  .ُ ثؽظیوبؼ ضٛا٘

 .ظ٘ع یؼا ِ

      

   (4.19        )                            nnn ddxxxx   ,),(),( 111  

1 اقپیٓثب ػًٕؽ  1rزٛي ٔمطٗ  1dv یه اٌىتؽْٚ ثب ػًٕؽ زدّیازتّبي 
2

1
s  ؼا
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ثب  2rزٛي ٔمطٗ  2dv یگؽ ثب ػًٕؽ زدّیه اٌىتؽْٚ ظی یؼٚ zـ زٛي ِسٛؼ

2  اقپیٓػًٕؽ 
2

1
s ،ٖظ٘ع یثٗ ظقت ِ ؼا ٚ غیؽ. 

 

ٓ ازتّبي ثٗ ِؽؾ یً ایٓ ظٌی٘كتٕع ثٗ ا یظؼ َّٓ چْٛ اٌىتؽْٚ ٘ب غؼات ّ٘كبٔ

  .ٔعاؼظ ینبْ ثكتگ یاٌىتؽٚٔ یؽفتٓ اٌىتؽٚٔٙب ظؼ ِسٛؼ٘بلؽاؼ گ

 چٕبٔکٗ ُیأدبَ ظ٘  ظؼ یاؾ ِطتًبت اٌىتؽٚٔ یضٛنؽفتبؼ ییخبثدب  اگؽ ِب    

ndddچْٛ  بً َّٕ .ؽ ٔع٘عیی( ؼا تغ4.19)  ,1 یؽ ِیٔبِتغ ییٓ خبثدبیظؼ ا 

 :ُ یظاؼ پف ،ِبٔع

 

   (4.20)                                                        )()ˆ(   PP   

 

 .ظ٘ع یظٌطٛاٖ ؼا ثعقت ِ ییگهت ( اقت وٗ خبثدبی)خب ییػٍّگؽ خبثدب Pٕ̂دب یا

( ظٚ  یتُ وٗ ػًّ تجبظي )تؽأٙهیؽیگ یؼا ظؼ ٔظؽ ِ ijP̂ه ػٍّگؽ ِطًٛو یب ِ

  .ظ٘ع یؼا أدبَ ِ ix ٚ jx یِسٛؼ ِطتًبت اٌىتؽٚٔ

 

   (4.21                         )         )()(ˆ  jijiij xxxxP   

 

 ثؽاثؽ اقت ثب ِمعاؼ ضٛظ  ijP̂( ثطٛؼ َٚٛذ ِمعاؼ 4.20ِطبثك ؼاثطٗ )   

  .اقت

 

   (4.22                 )                                                     ijP̂  

 

 :نٛٔع یؿ ِیاؾ ُ٘ ِتّب یه فبوتٛؼ فبؾیآْ ظٚ تبثغ ضٛظنبْ ثب 
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   (4.23               )                                                      i
ij eP̂  

 

 یؼا ثعقت ِ ُ ظٚثبؼٖ ضٛظ یػًّ وٕ  یؼا ظٚثبؼ ؼٚ ijP̂ یاگؽ ػًّ تؽأٙهت

 .ثبنعِی  ie2ؿ ٘كت ( وٗ یٓ ِؼٕب )ٔیٓ ثعیا .ظ٘ع

  

   (4.24)                                                                      ijP̂ 

 

 یِسٛؼ ٘ب یغؼات ّ٘كبْ ثب ػًّ تؽأٙهت یگؿاؼیخب یتبثغ زبٌت ثؽا   

ت یٓ ضبيیا.ٕ٘گبِیکٗ ب ٔب ِتمبؼْیب ِتمبؼْ اقت یٓ غاؼت یا یِطتًبت ثؽا

 ثب  ijPِ̂طتًبت ِتمبؼْ ثٛقیٍٗ ی ثؽای ِسٛؼ  ییػًّ خبثدب .ىجبؼٖ ظاظٖ نٛظی

 ٍٗ  یتبثغ زبٌت ثٛق یثؽا یثكّ ؾِبٔ .وٕع یؽ ّٔییكتُ تغیق یثؽا یٍتٛٔیػٍّگؽ٘بِ

  .عیآ یاؾ ؾِبْ ثعقت ِ ِكتمً نؽٚظیٕگؽ ِؼبظٌٗ ی

 

   (4.25    )                                                                 
t

iH



ˆ 

 ٚ
t


اٌىتؽْٚ ٘ب ثٗ گؽٖٚ  .ظاؼظ اقت وٗ ضٛظ یّ٘بْ تمبؼٔ یٓ ظاؼایّ٘چٕ 

 یثؽا .تٛاثغ زبٌت ٔبِتمبؼْ ٘كتٕع یوٗ ظاؼا ،ْٛ ٘ب تؼٍك ظاؼٔعیفؽِ یبظیغاؼت ثٕ

  .ؽ اػتجبؼ ظاؼظیٓ ؼاثطٗ ؾیٕٙب ّ٘چٕیا

 

   (4.26 )                                                                     ijP̂ 
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ِطتًبت  ٚازع زدُ ثب ّ٘بْ ٕىٗ ظٚ اٌىتؽْٚ ؼا ظؼ ظاضً ّ٘بْیٓ ازتّبي ایثٕبثؽا

 یؽ ِیخٛاة ؾ یمت ظاؼای( ظؼ زم4.26ِؼبظٌٗ ) .ثؽاثؽ يفؽ اقت ُیعا وٕیپ اقپیٓ

  .نٛظ

 

   (4.27      )                                                      0)(   xx 

 

٘ؽ اٌىتؽْٚ ظٚؼ  .اقت ی٘ىئب پاصو  یه وٛأتّیِىبٔ ٗ نعٖ یٓ ِؼبظٌٗ فؽٌِٛیا   

وٗ ظؼ آٔدب  .ٔبِٕع ( یِ یٍحفرٓ فرٓ زفؽٖ ؼا یوٕع )ا یدبظ ِیا "یحفرٓ ا"ضٛظل 

  .ٓ وُ اقتیّ٘بْ اقپثب  ؽیگیازتّبي ٚخٛظ اٌىتؽْٚ ظ

ٓ اؾ یِب ّ٘چٕ .ُ نٛظیتمك ییٓ خبثدبیٕعچتٛأع ثٗ  یِ P̂ ت ضٛنؽفتبؼیه تؽتی   

 :ُیظاؼ 4.26ؼاثطٗ 

  

   (4.28           )                                                       PP )1(ˆ  

 

  .ٔبِٕع یِ تیٔ ترتیترپبوٗ آٔؽا  .لاؾَ اقت ی٘ب ییتؼعاظ خبثدب Pػعظ 

 

پبظِتمبؼْ ٔكجت ثٗ ِسٛؼ  ،اٌىتؽٚٔٙب یضلايٗ ظؼن َِٛٛذ : تٛاثغ ِٛج ثؽا

 آٔؽا ثٗ فبوتٛؼ ،تبثغ ِٛج یثؽا Pضٛنؽفتبؼ  ییه خبثدبی .ِطتًبت اٌىتؽٚٔٙبقت

P)1( وٗ آٔدب  .وٕع یِ َؽةP ثعقت آٚؼظْ  یلاؾَ ثؽا ی٘ب ییتؼعاظ خبثدب

 .ت لاؾَ اقتیتؽت

 

 

 اىنترُٗ  یت٘اثع چگبى -4.3
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 یٓاقپثب ػًٕؽ  ٚ 1rزٛي ٔمطٗ  1dv یظؼػًٕؽ زدّ ؼا 1 ٕىٗ اٌىتؽْٚیازتّبي ا

1
2

1
s، ٛي ِسٛؼ زz اؾ ، نٛظعا یٗ اٌىتؽٚٔٙب پیت ضٛنؽفتبؼ ٔكجت ثٗ ثمیِٛلؼ ثب

 :اقتفبظٖ ِی کٕیُؽ یػجبؼت ؾ

 

   (4.29    )                   122121 ),,(,,  dddxxxxxx nnn
  

 

 ثؽ ِجك ِؼبظٌٗٓ ازتّبي یا .نٛظ یٗ اٌىتؽٚٔٙب گؽفتٗ ِیثم یٕدب أتگؽاي ؼٚیا

 یچگبٌ .ُیؼا ِب أتطبة وؽظٖ ا یٓ ٔعاؼظ وٗ چٗ اٌىتؽٚٔیثٗ ا یثكتگ (20.4)

ثب  ( ثٗ ظقت ِی آیع.29.4)ٓ ظٚ وؽٚنٗ یاؾ ػجبؼت ث xظؼ ٔمطٗ   اٌىتؽْٚ

  .ظاؼیُ  nتؼعاظ اٌىتؽٚٔٙب  ثٗ َؽة

 

   (4.30           )      
nnn ddxxxxxxnx   22121 ),,(,,)( 

 

اٌىتؽْٚ  یٓ )تبثغ ( چگبٌیا .اقت r ٚ s تبثغ چٙبؼ ِسٛؼ ع وٗ یتٛخٗ ظانتٗ ثبن

 یُ چگبٌیتٛأ یٓ ِیِب ّ٘چٕ .ظ٘ع یؿ ثعقت ِیؼا ٔ rظؼ ٔمطٗ  s اقپیٓب ػًٕؽ ث

)arg  ( ثبؼ یچگبٌٓ، یِكتمً اؾ اقپ یاٌىتؽٚٔٙب densityeCh P، ٔ یؿ ثٛقیؼا ٍٗ

  .ُیثعقت آٚؼ اقپیِٓطتًبت  یخّغ ؼٚ

 

   (4.31)                                                   )1,()́1,()(  rrrP  

 

)  (ٓیاقپ یِب چگبٌ densitySpin Q ٔ اؾ ؼاثطٗ ی ؾیؽ ُیتٛأ یكتُ ِیؿ ظؼ قیؼا 

  .ُیثعقت آٚؼ

   (4.32  )                                                  )1,()1,()(  rrrQ  
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ؼا  rظؼ ٔمطٗ  21 اقپیٓثب ػًٕؽ  یم اٌىتؽٚٔیثَٛٛذ افؿا پیٓاق یچگبٌ

 .ظ٘ع یثعقت ِ

 ػجبؼت  ،وٗ ظؼ ثبلانع یفیِطبثك تؼؽ   

 

                                                                                       dvrP )( 

 

  rزٛي ٔمطٗ  dvه اٌىتؽْٚ ظؼ ٚازع زدُ یبفتٓ یتؼعاظ اٌىتؽٚٔٙب َؽثعؼ ازتّبي 

تؼعاظ  ،ُیؽیثگأتگؽاي فُب  یتّبِ یاگؽ اؾ ػجبؼت فٛق ؼٚ .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ

  .ُ آٚؼظیكتُ ثعقت ضٛا٘یق ظؼ اٌىتؽٚٔٙب ؼا

 

   (4.33              )                                         ndxdvrP  )()( 

 

 .وٕع یت ِی( تجؼ4.30ّب اؾ ؼاثطٗ )یِكتم ّ٘چٕیٓ وٗ

 

  ْبُ اضلاتریدترٍ . یٍذه تل ررٓ ا  4.4

 

ٕىٗ زؽوت یُ وٗ چگٛٔٗ ثب فؽٌ ایٔهبْ ظاظ ،ٓیهیپ یاؾ فًٍٙب یىیظؼ    

گؽ اِلاػبت یظ یجبِ ٔكجت ثٗ اٌىتؽٚٔٙبٌِٛىٛي ثعْٚ اؼت یتبٌٙبیٙب ظؼ اٚؼثاٌىتؽٚٔ

ه فؽٌِٛٗ یظؼ  .ظٕ٘ع یثعقت ِ یٓ ٌِٛىٛي ظٚ اتّیچٕع یاؾ قبضت اٌىتؽٚٔ یخبٌج

تٛاْ تٛاثغ ِٛج ؼا ثًٛؼت زبيً  ی، ِٗیٓ لُیا یه وٛأتّیوؽظْ اؾ ٔٛع ِىبٔ

  .ٔٛنت یتبٌیاٚؼث –ٓ یاقپ

 

   (4.34       )                          )()()(),( 22111 nnn xxxxx    
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ُ وٗ ؼاثطٗ یٕىٗ ٔهبْ ظ٘یا یُ ثؽایثؽ یتبثغ ِٛج وً ثىبؼ ِ یؼا ثؽا  ِب ػلاِت

ِؼّٛلا  .( اقت4.9ٕگؽ )یِؼبظٌٗ نؽٚظ یثؽا ك یاؾ خٛاة ظل یٕی( تط4.34ّ)

 یررٓ ا –تل ( ؼا ِعي 4.34اؾ ٔٛع ػجبؼت ) یؼاثطٗ ا

(ModelparticleOne    )("ِكتمً یِعي غؼٖ ا" ِ )یؽوت اٌىتؽٚٔٙبز .ٔبِٕع ی 

ؼا  eeVكت وٗ ِب تؽَ یٔ یٓ ِؼٕیٓ ثعیا .ٓ ِعي ٔكجت ثٗ ُ٘ ِكتمً ٘كتٕعیِدؽظ ظؼا

ُ یم چٕبٔىٗ ثؼعاً ضٛا٘یثٍىٗ ثٗ خب .ُیؽیگ یعٖ ِی( ٔبظ4.10) یٍتٛٔیظؼ ػٍّگؽ٘ب ِ

ٓ ثعقت آِعٖ یبٔگیعاْ ِیاتُ ٚ ِ یاؾ ٘كتٗ ٘ب یٍیعاْ پتبٔكی٘ؽ اٌىتؽْٚ ظؼ ِ ،عیظ

 وٕع  یٗ اٌىتؽٚٔٙب زؽوت ِیاؾ ثم

ُ ؼاثطٗ یتٛأكت یِ ثٗ ّ٘بْ ضٛثی ٕع ٌػای ٘كتبٔكت ّ٘ااٌىتؽٚٔٙب غؼچْٛ ٓ یّ٘چٕ

 ُ یكیؽ ؼا ثٕٛیؾ

                                                         )()()( 2211 nn xxx   

 

 ییك خبثدبیوٕٕع اؾ ِؽ یِ پیؽٚی( 4.34وٗ اؾ ؼاثطٗ ) ،تٛاثغ زبٌت یتّبِ

ٓ ػجبؼت یثٕبثؽا .وٕٕع یف ِیؼا تؼؽ یاٌىتؽٚٔ ٙبیّ٘بْ زبٌت ،ِطتًبت اٌىتؽٚٔٙب

  .ثبلا قت ی تٛاثغ َؽة نعٖ یت ضطیتؽو ثیهتؽ ػِّٛی

 

(4.35                                                  ) 
P

nnP xxPC )()(ˆ
11   

 

 ی( 4.28ٍِٗ نؽِ )یثٛق .ؽظیگ یؼا ظؼ ثؽِ P̂ ی٘ب ییخبثدب یثبلا تّبِخّغ 

ع یاخبؾٖ ظ٘ .ُیثعقت آٚؼ ،ٔبِتمبؼْ ثبنع ٕىٗ یؼا ثب نؽِ ا PC یُ ثبثت ٘بیتٛأ

ˆ1گؽ ثبخبثدب Q ٚیٚاؼٚٔ گؽوٗ خبثدب( 4.35) یؼ Q̂ ٘ؽ ظٚ  .ُػًّ وٕی، اقت

  .(4.28) ٕع چؽا کٗ ِطبثكت٘ك qىكبْ یتٗ یپبؼ یظاؼا گؽخبثدب

 

                                                                              qQ )1(ˆ 1  
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 : آٚؼیُ ی( ثعقت 4.35ِ) یگؿاؼیثب خب

 

                   

P
nn

q
P

P
nnP xxPCxxPQC )()(ˆ)1()()(ˆˆ

1111
1   

 

ظؼ آْ أدبَ ٔگؽفتٗ  ییاقت وٗ خبثدب یتؽِ ی٘ؽ ظٚ ِؽف ظؼ ػجبؼت ثبلا ظاؼا

EPٓ تؽَ خٛاة یاقت اؼظؼ ِؽف . اقت ˆˆ  (ی گؽخبثدب)ٗى 

)  ( nPermutatioUnit ِ ثبیكتی ىٗ ظؼ ِؽف چپیزبٌ ظ٘ع ظؼ یؼا ثعقت QP ˆˆ  

 ٓ خٙت یثٗ ا ،ؼا أتطبة وٕع

 

 (4.36                                                                    )q
EQ CC )1(  

 

2 وٗ ثؼعا ضٛا٘ع آِع ِب یٍیثٕبثٗ ظلا

1

)!(


 nCE ٘گػانتیضٛا ُ.  

  .ُی( لؽاؼ ظ4.35٘( ظؼ )4.36ؼاثطٗ ) اؾؼا  ECٓ أتطبة یب ااگؽ ث

 

 (4.37                               )   

P
nn

P xxPn )()(ˆ)1()!( 11
21   

 

  یكیب ثب وٛتبٖ ٔٛیٚ 

 

 (4.38                                                    ) )()(ˆ
11 nn xxA   

 

 وٗ آٔدب 

 

 (4.39                                                         )  

P

P PnA ˆ)1()!(ˆ 21 
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)  ( ضبز بٍتقبرُپ عَيگره یوٗ  OperatorricAntisymmet تٛخٗ ظانتٗ  .اقت

 یاخبؾٖ ظ٘ع وٗ ِطتًبت اٌىتؽٚٔ P̂ تٛأع ثٗ ػٍّگؽی( 4.37ِع وٗ ػجبؼت )یثبن

ix  ٚاقپیٓ ییتبٌٙبیب اٚؼثی i تٛاْ  ی( ؼا 4.37ِ) ی ؼاثطٗ .ؼا خبثدب وٕع

 ٔٛنت :  بُ اضلاتریترٍْد ،بيیه ظتؽِٕیثًٛؼت 

 

   (4.40     )                                  

)()(

)()(

)()(

)!(

1

212

111

21

nnn

n

n

xx

xx

xx

n















 

 

اگؽ ظٚ ِطتًبت  .ؼقبٔع یثٗ أدبَ ِ( ؼا 4.27ّ ؼاثطٗ )ی( نؽا4.40ثَٛٛذ )

 .نٛظ یىكبْ نعٖ ٚ ِمعاؼل ثؽاثؽ يفؽ ِیٕبْ یظتؽِ قتْٛظٚ  ،ُیؽیؼا ثؽاثؽ ثگ

ؿ یٓ ٘ب ٔیتبي اقپیاٚؼث ظٚ نٛظ اگؽ چٗ یيفؽ ِ ثؽاثؽ ؿیبْ ٔیتؽِٕظِمعاؼ ثبؾ 

 یتٛإٔع ظاؼا یع ظٚ اٌىتؽْٚ ّٔیگٛ یوٗ ِ ،یٌت ثب ايً پبئٛطبثمظؼ ِ .ثؽاثؽ نٛٔع

ؽ یآٔؽا ثًٛؼت ؾ یه غؼٖ ایِعي ظؼ تٛاْ  یثبنٕع، ِ یِ یىكبٔی یتّٔاٛوػعظ 

  .ل اىنترُٗ اشغبه ش٘دیت٘اّذ حذامثر ثب یِ ٍیتبه اضپیٕر اٗرثفؽٌِٛٗ وؽظ وٗ : 

ٓ ٚخٛظ یاقپ یتبٌٙبیاٚؼث ثؽای ٓ ٔٛع أتطبةیوٗ چٕع اظْ ایٓٓ فًً ؼا ثب ٔهبْ ظیا

ع یفؽٌ وٕ .ؼقبٔیُپبیبْ ِی  ثٗ ظ٘ع یٕبْ اقلاتؽ ؼا ثعقت ِیظاؼظ وٗ ّ٘بْ ظتؽِ

  اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ ظاؼایُ وٗ یظاؼ یٕبٔیوٗ ِب ظتؽِ

         

                                                                      .,,, 21 n  

 

 یگؽیت ظیٗ تؽتث یضط یٍیٍٗ تجعیٓ ثٛقیاقپ یتبٌٙبیٓ اٚؼثیع وٗ ایفؽٌ وٕ .ثبنع

  .ٕعیظؼآ
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                                                              .,,, 21 n   

 

 ٓ یثٕبثؽا

 

 (4.41)                                                               



1k

kiki A  

 

  .ٔٛنت تٛاْ یؽ ِیآٔؽا ثًٛؼت ؾ یكیثٗ نىً ِبتؽ

 

 (4.42                                                                     )  A 

 

 کٗ آٔدب
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 ُ یف ؼا ثكبؾیي ِبتؽزب
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ٕبْ یثؽاثؽ ثب زبيٍُؽة ظٚ ظتؽِ ِؽثؼی فیِبتؽٕبْ زبيٍُؽة ظٚ یظتؽِ چْٛ

 کُٗ یٌػا ظاؼ هبْ اقت،ِهبثٙ

   (4.43       )                                                             Adet 

 

kٓ یاقپ یتبٌٙبیاٚؼث ظؼثؽگیؽٔعٖ یٖ وٗ ثٛظٕبْ اقلاتؽ یظتؽِ وٗ   یعتج .اقت ً

ٕبْ اقلاتؽ ثؽاثؽ اقت ثب زبيٍُؽة یه ظتؽِیٓ ظؼ یاقپ یتبٌٙبیاٚؼث یضط

ثبنع  Singular)(تکیٓ  یكتیٔجب ِجیؼتبً  ًیه فبوتٛؼ ثبثت اقت )تجعیٕبْ ثب یظتؽِ

ٕبْ یچؽا وٗ ظتؽِ  0A ِت یتؽت ظ کٗ. ّ٘یهٗ اِکبْ ایٓ ٚخٛظ ظاؼ(نٛظ ی

)( ًیتجع چٕبْ تٛاْثؼا ِهطى ٓ یاقپ یتبٌٙبیاٚؼث tionTransforma  ٗوؽظ، و

أتطبة  ثعیٓ يٛؼت تٛاْ یثؼٕٛاْ ِثبي ِ .ً نعٖ ِتؼبِع ثبنٕعیتجع یتبٌٙبیاٚؼث

 وؽظ 

   (4.44            )                                                            21 SA  

 

 یٓ ؼٚل ثؽایا .ٗ اقتیت اٌٚیتؽت یثؽا یأتطبث ییف أتگؽاي ٘بیِبتؽ Sوٗ آٔدب 

  .ِؼؽٚف اقت Löwdin)(ِ یى٘د یٍتعبٍذ ضبزقبضتٓ تٛاثغ ِتؼبِع ثٗ 

ت ؼاق اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ کٗ ُ وؽظیظؼ اظاِٗ ِب فؽٌ ضٛا٘ثعیٓ خٙت اقت کٗ    

)(ٕ٘دبؼ  lOrthonorma ىٗایٕ یؼٕی .٘كتٕع: 

 

   (4.45    )                                        
ijjiji dxx  )()( 

 

jiثؽای  Kroenec :   1ij)(ker)ظٌتبی کؽٚٔکؽ    ٚ0  0ثؽایi.) 

 یؽ ثبلییتغثلا ( 4.45ظاؼظ وٗ نؽِ تؼبِع ؼا ظؼ )ٚخٛظ  A یً ضطیت تجعیه تؽتی

UAُ یفؽٌ وٕ .گػاؼظ یِ  وٗ آٔدب ، 
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(4.46                                                   )1UU  ٚیب(ij
k

ikikUU 
 ) 

 

 ثب  .ىتب ثبنٕعیٕع ٕو ی( ؼا لبٔغ 4.46ِوٗ ؼاثطٗ ) یلاتیتجعفؽٌ وٕیع 

 

 (4.47                                                                       ) 
k

kiki U  

 

 ٚklkl    ٚعیآ ی( ثعقت 4.46ِ) اقتفبظٖ اؾ ٍٗیثٛق.  

 

                                      

k
ijjkikkl

k l
jlikij UUUU  

 

1det ( ِمعاؼ4.46ِطبثك )    U یتبٌٙبیاٚؼث ،ئیىتبیً یچؽا وٗ ظؼ تجع .اقت 

وٗ  ،ٓ اػتجبؼ ظاؼظیِطًٛيب اتغییؽ ِی کٕع.  ieتٕٙب ثب یک فبکتٛؼ فبؾی  ٓیاقپ

  .ِؼتجؽ اقتثؼع اؾ آْ  ٔیؿ ٓ ِٛؼظیا ،ثبنٕع لات ٔؽِبيیاثغ ِٛج لجً اؾ تجعاگؽ تٛ

 

ـ nكتُ یه قی ینٛظ وٗ تٛاثغ ِٛج ثؽا یفؽٌ ِ یغؼٖ ا ـ هیضلايٗ ظؼ ِعي 

 ٕبْ اقلاتؽ یه ظتؽِی ،ثبنع ثٛظٖ ٔب ِتمبؼْ اٚؼثیتبي اقپیٓتب  nزبيً  یاٌىتؽٚٔ

 

                                                  



















 

)()(

)()(

)()(
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1
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21
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n

n
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n















 

ijji ،تٛإٔع ِتؼبِع أتطبة نٛٔع یٓ ِیاقپ یتبي ٘بیاٚؼث  . 

  گػاؼظ ٚ یؽ ِیٓ آٔٙب ٔبِتغیٓ تؼبِع ؼا ثیاقپ یتبي ٘بیاؾ اٚؼث ئیىتبیً یه تجعی
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  .گػاؼظ یِثبلی ؽیه فبوتٛؼ فبؾ ٔب ِتغی ٔؿظیکیظٚ ؿ یؼا ٔ

  

 

 ٍتقبرُ  یعَيگرٕب یطیعْبصر ٍبتر  4.5  

 

 یىكبٔیاٌىتؽٚٔٙب غؼات ایٕکٗ  ثعٌیً، یاٌىتؽٚٔ nكتُ یق یىیؿیف یػٍّگؽ٘ب   

 ییب ثب ػٍّگؽ خبثدبٙآٔثٕب ثؽایٓ  .ثبنٕع یِتمبؼْ ِ ظؼ ِطتًبت اٌىتؽٚٔی ،٘كتٕع

P̂ ِ نٛٔع یخبثدب.  

تغییؽات ثٗ وّه ِتع  اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓٓ تٛاثغ ِٛج یِب تؼ ی٘عف ايٍ   

)  ( MethodVariation یكیػٕبيؽ ِبتؽ یكتیِب ثب ،ٓ وبؼیأدبَ ا یثؽا .اقت 

ؼا  ییٓ ثطم فؽٌِٛٙبیظؼ ا .ُیؼا ِسبقجٗ وٕ یػٍّگؽ اٌىتؽٚٔ ـٚ ظٚ ـ هیِتمبؼْ 

  .ُیٓ ٘عف لاؾَ ظاؼیا یُ وؽظ وٗ ثؽایاثجبت ضٛا٘

   ٚُ وٗ یوٕ یٓ فؽٌ ِیّ٘چٕ .ه ػٍّگؽ ِتمبؼْ ثبنعی M̂ع وٗ یفؽٌ وٕ   

ٓ ِتؼبِع ثعقت یاقپ یتبٌٙبیٕبْ اقلاتؽ ثٛظٖ وٗ ثٗ وّه لؽاؼ گؽفتٓ اٚؼثیظٚ ظتؽِ

 .عٖ ثبنٕعآِ

 

                                                                 
 

 )()(ˆ

)()(ˆ
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 ػجبؼت:

   (4.48           )   











P
nn

P
nn dxxPMxx

dMM





)()(ˆ)1(ˆ)()(

ˆ

1111 
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 ُ یكیٔٛ یف ؼا ثطٛؼ وبًِ ِیُ ِب ػٕبيؽ ِبتؽیٓ ػجبؼت ؼا اثجبت وٕیٕىٗ ایا یثؽا

 

(4.49)

     dxxPMxxQn

M

Q P
nn

P
nn

q
   



 )()(ˆ)1(ˆ)()(ˆ)1()!(

ˆ

1111
1 

 

 

 ییه خبثدبیاگؽ ِب  .ّ٘ٗ خبثدبگؽ ٘ب لؽاؼ گؽ فتٗ أع یثٗ خب Q̂ ٚ R̂ آٔدب  

 یؽییٓ ػجبؼت تغیُ ایعا وٕیٓ ػجبؼت پیأتگؽاٌٙب ظؼ ا ی٘بؽیضٛنؽفتبؼ اؾ ِتغ

 اگؽ خبثدبگؽ .ُیظ٘ یؽ ِییأتگؽاي ؼا تغ یؽ٘بیٓ ػًّ فمّ ٔبَ ِتغیِب ثب ا .ىٕعیّٔ

Q̂   .ُ ظانتیضٛا٘ ،ُی( اثؽ ظ4.49٘ؼا ثٗ ٘ؽ تؽَ ؼاثطٗ )  

 

       dxxQRMxxn
Q R

nn
r

nn
q

     )()(ˆˆ)1(ˆ)()()1()!( 11
1

11
1  

 

ˆˆ1 ٓ ظؼ ثؽاثؽ خبثدبگؽیِتمبؼٕٔع ثٕبثؽا M̂  ٚdع وٗ یتٛخٗ ظانتٗ ثبن     QRP 

ˆQ̂ ٚ 1 ٗ چْٛیٓ پبؼتیا .ؽٔعیگ یؽ لؽاؼ ّٔیتست تبث Q یىكبٔیٗ ؼیتپب یظاؼا 

qrp .٘كتٕع  ِِب ٚلتی ٓ یّ٘چٕ .نٛظ یSR ˆˆ   ُ11اقت، ظاؼی ˆˆˆˆ   QSQR 

  .ُیخّغ ؼا ثىبؼ ثؽ P̂خبثدبگؽ یم ؼٚیُ ثٗ خبیتٛأ یِب ِکٗ ً یظٌایٓ ثٗ 

 

                  dxxPMxxN
Q P

nn
P

nn   )()(ˆ)1(ˆ)()()!( 1111
1  

 

  .ُیؼا ظاؼ (4.48)ّب یىكبْ  ثٛظٖ ٚ ِب ِكتمی یتؽِٙب N!یِستٛ Q یخّغ ؼٚ   

 .ثؽؼقی ِی کٕیُزبلا قٗ ِٛؼظ ِطتٍف ؼا 
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ˆ1                                                                            ـ   1 M 

     (4.50(                                       ) ٔؽِبي اقت   )1   

      .ِؽثِٛ ٔجبنع ثٗ  ثبنع وٗ یتبي اقپیٓاٚؼثِستٛی زعالً یه  اگؽ     

     (4.51                                                           )0  

 

 اثجبت : 

 

                             dxxPxx
P

nn
P

nn    )()(ˆ)1()()( 1111  

 

i اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓت یتؽت P̂ ع وٗ خبثدبگؽیفؽٌ وٕ     ؽ یؼا ثٗ يٛؼت ؾ

 :ؽ ظ٘عییتغ

 

   (4.52        )                      )()()()(ˆ
1111 nPnPnn xxxxP    

 

 ثب ایٓ ؼٚل ٔگبؼل ضٛا٘یُ ظانت

 

                            kPnnP
P

P
P

¨ ,2211)1(     

 

ِعٔع، ثبیكتی یک تؽَ ظاظٖ نعٖ ظؼ خّغ ثبلا ِطبٌف چْٛ اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ ِتؼب

 يفؽ ثبنع.

 

                                                    PnnPP        , 2211  
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EPظٚ ظتؽِیٕبْ اضیؽ ٔیؿ ثبیكتی یکكبْ ثبنٕع. ظؼ ایًٕٛؼت فمّ تؽَ     ˆˆ  

 ِمعاؼی ؼا ثؽای خّغ ثعقت ِیع٘ع.

 

                                           12211  nn   

 

ٔؽِبي نعٖ اقت. اؾ آٔچٗ کٗ ظؼ ثبلا گػنت  1( ٔیؿظؼ 4.40ظتؽِیٕبْ اقلاتؽ )   

ِیتٛاْ ایٕچٕیٓ ٔیؿاظاِٗ ظاظ کٗ اگؽ آظَ ثب یک اٚؼثیتبي اقپیٓ ؼاقت ٕ٘دبؼ ظاظٖ 

   ت ٕ٘دبؼ نعٖ ایٕچٕیٓ ِی نٛظ.آْ ؼاقنعٖ، یک قؽی ظتؽِیٕبْ اقلاتؽ ثكبؾظ. 

 

   ـ    2



n

i
ixfM

1

ˆ)(، آٔدب ˆˆ)( ixf  ْٚػٍّگؽ یک ـ اٌکتؽٚٔی ثؽای اٌکتؽi  .اقت 

 بنٕع:زعالً ثب ظٚ تب اٚؼثیتبي اقپیٓ اؾ ُ٘ خعا نعٖ ث   ٚ اگؽ

   (4.53      )                                                           0ˆ  M  

ثٛقیٍٗ ی خبیگػاؼی  اؾ   اگؽ   ثدبی  ُاقتطؽاج نعٖ ثبنع ضٛا٘ی

 انت:ظ

   (4.54                                                    )kk fM   ˆˆ 

   ٚ گؽٔٗ:

   (4.55    )                                              



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i
ii fM
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ˆˆ  

 

 ُ یظاؼ (4.51)ٚ ثٗ وّه  (4.48)ثب اقتفبظٖ اؾ ؼاثطٗ اثجبت: 
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ثطٛؼ َٚٛذ ّ٘ٗ  یكتیظؼ ِدّٛػٗ  يفؽ ٔهٛظ ثب یٕىٗ تؽِیا یثؽا   

ك یاؾ ِؽ وٗ  یعزبي فؽٌ وٕ .ىكبْ ثبنٕعی هبْیىیؽ اؾ یغ اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ

k ٓیتبي اقپیاٚؼث تؼٛیٍ    ثبk ِ تفبٚت ثب ظؼ ّ٘بْ قتْٛ  ایٓ ٘باگؽ  .ثبنع

تٛاْ آٔؽا ّ٘ٛاؼٖ  یقتٛٔٙب ِ کؽظْك ػٌٛ یؽظ اؾ ِؽیٕبْ لؽاؼ ٔگیاؾ ظٚ ظتؽِ

دٗ یع ٔتیوٕع پف ثب یػٌٛ ِ ؼإبْ یػلاِت ظتؽِ یٓ پؽٚقٗ ایه چٕی .ثعقت آٚؼظ

ؿ یٕبْ ٔیبْ ظؼ ظٚ ظتؽِىكی یتبٌٙبیُ وٗ اٚؼثیفؽٌ وٕ یكتیِبثب .َؽة نٛظ -1ظؼ 

  .ت ؼا ظاؼا ٘كتٕعیّ٘بْ ِٛلؼ

kiفمّ م فؽٌ وٗ اگؽیٓ پیُ ثب ایتٛأ یؽ يفؽ ِب ِیاؾ ِمعاؼ غ  ٚ EP ˆˆ  

  :ُیظانتٗ ثبن

 

                              nnii

n

i
i fxf  



 ˆ)(ˆ 11
1

 

 

 ع.( ؼا ثعقت ِی ظ4.54٘کٗ ؼاثطٗ ی )

kk ظؼ ایًٕٛؼت ،ىكبْ ثبنٕعی ٘ب ٕبْیاگؽ ظتؽِ      ٔثؽ  یااؾثٗ جبنع ِب ِیؿ ی

 ّٗ٘i  یاِب ّ٘چٕبْ ثؽا ،ُ ظانتیِدّٛع ضٛا٘ یثؽا یِمعاؼ٘ب EP ˆˆ   ٗؼاثط 

 

                          nnii

n

i
P

n

i
i fxf   ˆ)(ˆ

1
11

1




 

 

ُ وؽظ وٗ ظؼ یبْ فؽٌ ضٛا٘یظؼ پب .( اقت4.55ضٛا٘ع ثٛظ وٗ ّ٘بْ ؼاثطٗ )

  .ثبنع یاؾ ظٚ ػٍّگؽ اٌىتؽٚٔ یخّؼ M̂ وٗ یِٛاؼظ

 

                                                          ـ          3
ji

ji xxgM
,

),(ˆ'
2

1
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ˆ),(ٕدب یا ji xxg اقت یاٌىتؽٚٔ ٚـه ػٍّگؽ ظی(ijext 1  .)  

jiپؽیُ ظؼ ػلاِت خّغ ثعیٓ ِؼٕی اقت کٗ تؽَ   .ِؽظ نٛظ 

 ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ

  .ٓ اؾ ُ٘ خعا ثبنٕعیتبي اقپیٍٗ زعالً ظٚ تب اٚؼثیثٛق    ٚ اگؽ

 ظؼ ایًٕٛؼت: 

    (4.56          )                                                       0ˆ  M  

 ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ

kثٛقیٍٗ ی خبیگػاؼی  اؾ   اگؽ   ٚl   ثدبیk  ٚl  اقتطؽاج نعٖ ثبنع

 ضٛا٘یُ ظانت:

   (4.57   )                    kllklklk ggM   ˆˆˆ   

 ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ

kثٛقیٍٗ ی خبیگػاؼی  اؾ   اگؽ    ثٗ خبیk  ُثعقت آیعـ ظاؼی: 

   (4.58                    ) 
i

kiikikik ggM  ˆˆˆ  

 ــــــــــــــــــــــــــــــــــــ ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ

 ٚ ظاؼیُ:

   (4.59                 ) 
ji

ijjijiji ggM
,

ˆˆ'
2

1ˆ  

 

  .ُیثىبؼ ثؽظ یدٗ اىنترّٗ– یاّتگراىٖب  یؼا ظؼ ثبلا ثؽاؾیؽػلائُ 

 

   (4.60)  21212121 )()(),(ˆ)()(ˆ  ddxxxxgxxg lkjilkji


 
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ب ثٗ اثجبت ؼٚاثّ ِ .ُی( ِب ِثً قبثك ػًّ وؽظ4.59) ـ (4.56اثجبت ؼٚاثّ ) یثؽا

ٓ یٗ ؼٚاثّ ؼا ثؼٕٛاْ تّؽیثم یاثجبت ثؽا .ُیوٕ یِ ثكٕعٖ ظؼ ایٓ (4.57)ٚ (4.56)

  .ُیظاؼ (4.52)ٚ  (4.48)ثٗ وّه  .ُیوٕ یثؽ ضٛإٔعٖ ٘ب ِسٛي ِ

 

(4.61)                           ˆ)1(
2

1

)(
2

1

,

'
11

'

,

'

PnnPjPiji
ji P

P

ji
ji

g

xxg

  







 

 2nنٛظ وٗ  یِ پعیعاؼؼا ثعقت ظ٘ع آٔدب  لاؾَاؾ تؽِٙب ِمعاؼ یىیىٗ ایٕ یٕیجهیپ

 .( يبظق اقت4.56وٗ اؾ آٔدب ) ،ٓ ثب ُ٘ ثؽاثؽ ثبنٕعیاقپ یتبٌٙبیتب اؾ اؼٚث

  ٚ ىٗ یٕ٘گبِ  ،ِتفبٚت ثبنٕع اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓمب ظٚ تب اؾ یك ظلیاؾ ِؽ 

kثٗ  ظؼ  k  ٚlچٕبٔىٗ    ٚl  ظؼ ِمعاؼ ِدّٛع تٕٙب  ،نٛٔع ٓیؿگیخب

lkji ؽاگ ,,   ٚ یب اگؽkl,  ٚlkPP ji ,,   یب ٚlk,  تؽأٙم( k ٚ l)، ٗو 

lkPP ji ,,   یثٕبثؽا ،ؽظیگیه ػلاِت ِٕٙب ِیگؽ یتؽَ ظ .نٛظ یدٗ ِیٔت ٓklP̂ 

  .ُ ظانتیضٛا٘ یكیػًٕؽ ِبتؽ یؽ ؼا ثؽایِب ِمعاؼ ؾ .(1Pٗ ِفؽظ ظاؼظ )یپبؼت

                                                       

                                                                kllklklk gg   ˆˆ
2

1
 

 

kljiزبي اگؽ ,,  چؽا وٗ ِطبثك ،عیآ یقت ِثعمب ّ٘بْ ِمعاؼیُ ظلیٓ وٕیگؿیؼا خب 

(4.60) 

                                                             klijlkji gg  ˆˆ   

  .ٕعیآ یك ثعقت ِیٓ ِؽیتٙب ثعؼٗ ػجبیثم .ُی( ؼا ثعقت آٚؼ4.57ِب ) ییاؾ قٛ

 یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ یِسبقجٗ ِمعاؼ چهّعانت ی( ثؽا4.59) ٚ ( 4.55) یفؽٌِٛٙب

 .ؼٚٔع یثىبؼ ِ



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 62 

 

  یيتّ٘یعَيگر ٕبٍ یٍقذار چشَذاشت – 4.6

 

نٛظ وٗ  یِ یٕیِؼ (4.1) ٍٗیثٛق یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ یاٌىتؽٚٔ nكتُ یه قی یثؽا

 ظؼ آْ 

   (4.62      )                                                      eeNee VVTH  ˆˆ 

 

      NeV،عیآ یثعقت ِ (4.4)ٔٙبقت وٗ ِطبثك خٕجم اٌىتؽٚ یآٔؽا أؽژ eT̂ آٔدب   

ٓ یً ظافؼٗ ثیپتبٔك eeV( 4.6ِٚطبثك ؼاثطٗ ) یاتّ یً ٘كتٗ ٘بیپتبٔك

  :ُ ٔٛنتیؽ ضٛا٘یؼا ثًٛؼت ؾ (4.62)ؼاثطٗ  ،ظؼ اظاِٗ .اٌىتؽٚٔٙبقت

 

   (4.63         )                                          



1 ,

,1'
2

1
)(ˆ

i ji
jii rxfH   

 

ˆ)( یه اٌىتؽٚٔیوٗ ظؼ آٔدب ِب ػٍّگؽ  ixf ُیوؽظ یؼا ِؼؽف.  

 

   (4.64       )                                              
A iA

A
ii

r

Z
xf 2

2

1
)(ˆ   

 

    )(ˆ ixf عاْ ٘كتٗ ٘ب ثٗ اٌىتؽْٚ یك ِیٗ اؾ ِؽً ؼا ویٚ پتبٔك یخٕجه یأؽژi 

ه یٍٗ یتٛاْ ثٛق یٓ ِیؼا ّ٘چٕ یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ .ظ٘ع ینٛظ ؼا ثعقت ِ یظاظٖ ِ

 یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ یِمعاؼ چهّعانت .ٔٛنت یه ٚ ظٚ ػٍّگؽ اٌىتؽٚٔیِدّٛع 

  .عیآ ی( ثعقت 4.59ِ( ٚ )4.55ٍٗ )یٕبْ اقلاتؽ ثٛقیظتؽِ ی( ثؽا4.63)
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   (4.65)                                                         
ji

ijij
i

i KJIH
,2

1ˆ  

 

  .ُیؽ ؼا ثىبؼ ثؽظیآٔدب ِب ػلائُ ؾ

   (4.66)                                                                 iii fI  ˆ 

   (4.67)                                                    jijiij rJ  121 

   (4.68)                                                    ijjiij rK  121  

 

تٛاْ تٛاثغ ِٛج ؼا ثًٛؼت زبيٍُؽة  یٍٗ آٔٙب ِیوٗ ثٛق یِفؽَٚبت   

ِعي  یه وٛأتّیِىبٔ .ؽظْمت فؽٌِٛٗ ویٔبِتمبؼْ ٔٛنت ظؼ زم اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ

ٓ خّلات یوٗ ا ،یُ وٗ ػجبؼت أؽژیٓ ِب أتظبؼ ظاؼیثٕبثؽا .اقت یغؼٖ ا –ه ی

 یٓ وٕم ظؼٚٔیتٕٙب ٚ ّ٘چٕ یاٌىتؽٚٔٙب یأؽژ یثتٛأع ثٗ تؽِٙب ،ظٕ٘ع یثعقت ِ

 ،ٕبْ اقلاتؽیٔؿظ ظتؽِ یأؽژ ی( ثؽا4.65ػجبؼت ) .ٗ نٛظیاٌىتؽٚٔٙب ثب ُ٘ تدؿ

  .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ یٕم ظؼٚٔٓ ویا یىیؿیف یِؼٕ

اؾ ٘كتٗ اتُ   یعاْ وٌٕٛیً ِیپتبٔك یٚ أؽژ یخٕجه ینبًِ أؽژ iI أتگؽاي   

 –ه یوً  یٓ تؽِٙب أؽژیِدّٛع ا .اقت i اقپیٓتبي یه اٌىتؽْٚ ظؼ اٚؼپی یثؽا

  .ظ٘ع یكتُ ؼا ثعقت ِیؼا ق )EnergyelectronOne(اٌىتؽْٚ یأؽژ

    ijJ ٌٕٛاٌىتؽْٚ ثب یظافؼٗ ث یٓ أتگؽاي أؽژیا .ٔبِٕع یِ یؼا أتگؽاي و ٓ

 .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ  j یتبي اٌىتؽٚٔیگؽ ثب اٚؼثیٚ اٌىتؽْٚ ظ  i  اٚؼثیتبي اقپیٓ

ه اٌىتؽْٚ یع وٗ یفؽٌ وٕ .ر ظاظیٓ تَٛیه چٕیتٛاْ ثطٛؼ ولاق یٓ تؽَ ؼا ِیا

)()(ٓ یتبي اقپیاٚؼث 11 srii   وٗ ظؼ آٔدب  ،ؼا انغبي وٕعi ییتبي فُبیاٚؼث 

اٌىتؽْٚ  یثبؼ ثؽا یچگبٌ .ُیظ٘ یٔهبْ ِ 1rاٌىتؽْٚ ؼا ثب  ییِطتًبت فُب .اقت

 .نٛظ یِ

   (4.69 )                                                         )()()( 111 rrrP ii  
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ٚ ظؼ فبيٍٗ  2rوٗ ظؼ ٔمطٗ  ،نٛظ یِ iJ یعاْ وٌٕٛیه ِیثبؼ قجت  یٓ چگبٌیا

2112 rrr  1 اؾr ِمعاؼ  یلؽاؼ ظانتٗ ٚ ظاؼا 

 

   (4.70    )                                                11212 )1)(()( dvrrPrJ ii   

 

)()(ٓ یاقپ ـ تبيیاٚؼث یگؽیاگؽ اٌىتؽْٚ ظ 22 srjj    ؼا ثب چگبٌی ثبؼ  

 

                                                                    )()()( 222 rrrP jjj  

 

،ِی نٛظ بفتیثتٛاْ  2dv یٕىٗ آْ ؼا ظؼ ػًٕؽ زدّیازتّبي ا .انغبي وٕع

22 )( dvrPj 2 یاقت وٗ ِب ظؼ ػًٕؽ زدّ یٓ ِؼٕیه ثعیثطٛؼ ولاقdv  ثبؼ ثبلا ؼا

  .نٛظ یِ (4.70)عاْ یٓ ثبؼ ظؼ ِیا یً ثؽایكپتبٔ یأؽژ .نتٗ ثبنیُظا

 

                                                                            222 )()( dvrPrJ ji  

 

 یػٕبيؽ زدّ یتّبِ یك خّغ ؼٚیؾٚج اٌىتؽْٚ اؾ ِؽ یً وً ثؽایپتبٔك یأؽژ

2dv ِ ع یآ یثعقت 

 

   (4.71)                                              2222 )()()( dvrrJrJ iiiij 
 
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ه یظؼ ِىبٔ iĴِهبثٗ ػٍّگؽ (4.70)ً یپتبٔك .وٕع یِطبثمت ِ (4.67)وٗ ثب ؼاثطٗ 

ُ ثٗ ؼٚل یٔتٛا یوٗ ِب ِ ،(Operator Coulomb) یػٍّگؽ وٌٕٛ ،اقت یوٛأتّ

  .ُیؽ آٔؽا ِهطى وٕیؾ

 

    (4.72   )                     
 )()1)(()()(ˆ

1212221 xdrxxxJ jiiji  

 

 یچ ٔمهیٓ ٘یع وٗ اقپی)ظلت وٕ iٓ یتبي اقپیه اٚؼثیه اٌىتؽْٚ ظؼ یٓ یوٕم ث

 گؽیظ یىیوؽظ ( ٚ  یؽی( أتگؽاي گ4.67تٛاْ اؾ ) یّبً ِیٓ ِكتمیثٕبثؽا ،ٔعاؼظ

     jĴٍٗیب ثٛقیٚ  ،نٛظ یظاظٖ ِ j یؼٚ  iĴیكیٍٗ ػًٕؽ ِبتؽیثٛق jتبي یاٚؼث

  .iیؼٚ

    (4.73      )                                     ijijijij JJJ  ˆˆ  

 

آْ ؼا أتگؽاي ِؼبَٚٗ             .ٔعاؼظ یىیچ ِهبثٗ ولاقی( 4.68٘ظؼ ؼاثطٗ ) ijK أتگؽاي

تبثغ ِٛج  ِی گٛیع  اقت وٗ ییدٗ تمبَبیٔبِٕع )أتگؽاي خبثدب وٕٕعٖ( ٚ ٔت یِ

ب نٛظ وٗ اٌىتؽٚٔٙ یيفؽ ّٔ یأتگؽاي ِؼبَٚٗ فمّ ؾِبٔ .ٔبِتمبؼْ ثبنع یكتیثب

  .ثبنٕع یىكبٔی اقپیٓػٕبيؽ  یظاؼا i ٚjظؼ

 .ُیمت ظاؼیظؼ زم

 (4.74)                       
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ٓ یؼقبٔع وٗ اٌىتؽٚٔٙب ثب اقپ یؼا ِ ٓیُ ٔبِتمبؼْ ثٛظْ تبثغ ِٛج ایعیچٕبٔىٗ لجلا ظ   

 ِؼبَٚٗ ظؼ یأؽژ .وٕٕع یاختٕبة ِ ثٛظْ گؽیظ ُ٘ کٔؿظی اؾ یِٛاؾ ی٘ب

ٓ یٓ ایثٕبثؽا ،ِثجت ٘كتٕع ijK یأتگؽاي ٘ب .ٓ ِٛؼظ اقتیا یثؽا ی( ػجبؼت4.65)

  ِی ثبنع.خبغة  چٕبٔىٗ ظؼ ِب٘یتم اقت یأؽژ

ه یُ یضٛا٘ یِب زبلا ِ ،ُیوؽظ یٕیؼا ِؼ یچٕبٔىٗ ِب ػٍّگؽ وٌٕٛ ،ثٗ ّ٘بْ ؼٚل   

ف یِؼبَٚٗ ثًٛؼت ػٕبيؽ ِبتؽ یؼا چٕبٔىٗ أتگؽاٌٙب iK̂ػٍّگؽ ِؼبَٚٗ 

 ُ : یظ٘ یٍٗ آْ ػٍّگؽ ظاظٖ نٛٔع ؼا ثعقت ِیثٛق

 

   (4.75               )                           ijijijij KKK  ˆˆ  

 

  .نٛظ یٓ ِیؽ ِؼیوٕع ثًٛؼت ؾ یً ِی( تى4.73ّوٗ ) یػٍّگؽ

 

   (4.76    )                    )(.)1)(()()(ˆ
1212221 xdrxxxK ijiji  

 

 

 یِؼبَٚٗ ٚ وٌٕٛ یٔؿظ أتگؽاٌٙب یت ػِّٛیبْ تٛخٗ نّب ؼا ثٗ چٕع ضبيیظؼ پب   

 .ٕعیآ یثعقت ِ (4.68ٚ ) (4.67ٓ )ییّبً اؾ تؼیوٗ ِكتم ،ُیوٕ یخٍت ِ

 

   (4.77)                                                                         jiij JJ  

   (4.78)                                                                        jiij KK  

   (4.79                                                                         )iiii KJ  

 

ji یٔعاؼظ وٗ تؽِٙب ی( ٌؿ4.79ِِٚطبثك )       ظؼ ٔؿظ خّؼٙب ظؼ ػجبؼت

 تٛاْ ٔهبْ ظاظ وٗ  یِ یزت .عٖ گؽفتی( ؼا ٔبظ4.65) یأؽژ
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   (4.80           )                                    )(
2

1
0 jjiiijij JJJK     

 

69(23.PhysModern.Re(IAppendex,1951)(:عی)ٔگبٖ وٕ v,... RoothaanJCC) 
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FockHartree) ف٘ك – یپْجٌ ٍتذ ٕبرترفصو  ) 

 

 ف٘ك – یٕبرتر ی ٍعبدىٔ 1-5

 

ؼا ثٕب  یغؼٖ ا –گؽ ِعي ته یوٗ ثب ّ٘ع ییٕٙبیاؾ تطّ یه خّؼجٕعیع وٗ یاخبؾٖ ظ٘   

٘ؽ  یثؽا .ٓ اقتیتبي اقپیٓ ِعي اٚؼثیظؼ ا یِفَٙٛ اقبق .ُیٔٙبظٔع ثعقت ظ٘

تبي یه اٚؼثیزبيٍُؽة کٗ اؾ  ،نٛظ یعٖ ِیٓ تعاؼن ظیتبي اقپیه اٚؼثیاٌىتؽْٚ 

 یعٖ ِیظ یثٗ چٗ نىٍ یتبي ٌِٛىٌٛیٓ اٚؼثیا اقت. ثٕب نعٖ ٓیه تبثغ اقپیٚ  یٌِٛىٌٛ

وٗ  یفیاِب ؼفتبؼ و ،ُیٔؿظٖ ا یؼاخغ ثٗ ٌِٛىٛي ثٗ ِٛؼ ػبَ زؽفِب ٕ٘ٛؾ  ،نٛظ

ٓ یه چٕیظ٘ع وٗ  یظٕ٘ع ثطٛؼ َٚٛذ ٔهبْ ِ یأدبَ ِ یظٚ اتّ یٌِٛىٌٛٙب

  .عٕافىٕ یٌِٛىٛي پٕدٗ ِ ثٗ تّبِی ثطٛؼ ػَّٛ ییتبٌٙبیاٚؼث

ؼا چْٛ زبيً َؽة  یُ تبثغ ِٛج وٍیتٛأكتِب ،یتبي ٌِٛىٌٛیٗ ظؼن اٚؼثیثؽ پب   

ٓ زبيٍُؽة یوؽظ وٗ ا یدبة ِیا یايً پبئٌٛ .ُیثٕبٔٙ اقپیٓ یتبي ٘بیثاٚؼ

 ( اٌىتؽٚٔٙب يٛؼت nPermutatioگهت )یٔبِتمبؼْ ثٛظٖ ٚ ثب ظؼ ٔظؽ گؽفتٓ خب

ُ تبثغ ِٛج ؼا یتٛأ یِ یٓ ٔبِتمبؼْ وؽظٔیٕچٕیقبضتٓ ا یك ػٍّیاؾ ِؽ .ؽظیگ

  .ُیٕبْ ثعقت آٚؼیه ظتؽِیثًٛؼت 

ٓ یِب ػٍّگؽ تطّ .وٕع یدبة ِیا یه غؼٖ ایٓ تبثغ ِٛج وٗ ِعي یتطّؽ اؾ یغ   

ٓ یكتُ ثیغؼات ؼا ظؼ ق یىیِلازظٗ وٕم اٌىتؽٚ اقتبت ،ؼا وٗ ظؼ آْ یٍتٛٔی٘بِ

ٓ یّ٘چٕ .ُیيؽفٕظؽ وؽظ یكیٚ ِغٕبِ یؽات ٔكجتیتُ ٚ اؾ تبثیغؼات ظؼ ٔظؽ گؽف

ب ظؼ ٔظؽ گؽفتٓ ّؽ ِؼتجؽ ثٛظٖ ٚ ِسبقجٗ ثیاپٓ ٘ب –ٓ ثٛظْ یفؽٌ نع وٗ تطّ

  .ؽفتی٘كتٕع يٛؼت پػ( Fix)اتّٙب ثبثت  یٕىٗ ٘كتٗ ٘بیا

ِب ثٗ ظٔجبي  .ٓ ِعي اقتیٓ تبثغ ِٛج ِّىٓ ثب ّ٘یفٗ ثعقت آٚؼظْ ثٙتؽیزبي ٚظ   

 یأؽژ .ٓ ِمعاؼ ضٛظ ثؽقعیثٗ وّتؽ یُ وٗ ظؼ آْ أؽژیگؽظ یِ یٓ تبثغ ِٛخیثٙتؽ

ژٖ یِمعاؼ ٚ (incipleVarationPr) یطبثك ايً ٚؼظنتٕبْ اقلاتؽ ِیظتؽِ یثؽا

ك یاؾ ِؽ .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ یٍتٛٔیك ػٍّگؽ ٘بِیژٖ ظلیِؽؾ ِمعاؼ ٚ ییثبلا یا
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ُ وٗ ِعي یبثیظقت ث یُ ثٗ تبثغ ِٛخیثتٛأ یكتیِب ثب یژٖ أؽژیوؽظْ ِمعاؼ ٚ کّیٕٗ

 یوؽظْ ؼا ثؽا کّیٕٗوٗ اخبؾٖ  یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیآْ اٚؼث .ظ٘ع یِب اخبؾٖ ِ

  .ِهٙٛؼ اقت ف٘ك - یٕبرتر یتبه ٕبیاٗرثظ٘ع ثٗ  یٕبْ اقلاتؽ ِیظتؽِ

ظقت  یژٖ ایثٗ ِؼبظٌٗ ٚ یٍٗ ايً ٚؼظنتیُ وؽظ وٗ ثٛقیضٛا٘ یؽ ِب قؼیظؼ ؾ

  .ُیّبْ ؼا ثعقت آٚؼیتبي ٘بیآْ اٚؼث اؾ ِؽیك ُ وٗیبثی

 .ُیفم ؼا وؽظیتؽ ثبنع وٗ ظؼ ثبلا تؼؽٕبْ اقلایظتؽِ یٓ"تؽثٙ"  0ع یفؽٌ وٕ   

ع یٕبْ خعیُ تب ثٗ ظتؽِیظ٘ یأدبَ ِ 0ٓ ظؼیاقپ – یتبي ٘بیؼا ظؼ اٚؼث یؽاتییتغ

00   ُیثؽق.  

 ثًٛؼت  کّیٕٗ یظاؼا یٓ أؽژیثٕبثؽا ،أتطبة نعٖ اقت 0چْٛ    

 

                               0ˆ
000000  HHE  

 

 یؼٕیؽظ وٗ تبثغ ِٛج ّ٘ٛاؼٖ ٔؽِبي ثبنع یچٕبْ أدبَ گ یكتیثب 0 یٚؼظنت

  

                                              0000000   

 

  .عیآ یثعقت ِ 0ت یٓ تؽتیثؼع اؾ قبظٖ وؽظْ اٌٚ

 

   (5.1                 )  0ˆRe2ˆˆ
000000  HHH  

 

 ٚ 

 

   (5.2)                                                           0ˆRe2 00  H 
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ثب   0 .ٖ نعٖ اقتؿ ثؽ آٚؼظیٓ نؽِ ِب ٔیِتؼبِع اقت پف آضؽ 0ؽث 0چْٛ 

n ب نعٖ اقتٕٓ ثیتبي اقپیتب اٚؼث.  

 

    (5.3)                                                                     n ,, 21 

 

ٓ اِىبْ ٚخٛظ ظاؼظ وٗ یهٗ ایّ٘ .تٛإٔع ِتؼبِع ثبنٕع یٓ ٘ب ِیُ ایعیچٕبٔىٗ لجلا ظ

  .ِتؼبِع ثبنٕع یكتُ تٛاثؼیاٚي ظؼ ق یتب nٓ تٛاثغ ؼا خؿٚیثتٛاْ ا

        

   (5.3)                                                            121 ,,, nn    

 

  یؼٕی .ُیؽ ظ٘ییتغ (5.4)ٓ ؼا ظؼیي اقپتبیاٚؼث یكتیثب 0قبضتٓ  یثؽا

 

                                                         niiii ,1           

 

 .ٓ ٔكجت ثٗ ُ٘ ِتؼبِع ٔگٗ ظانتٗ نٛٔعیاقپ یتبي ٘بیاٚؼث یكتیؽات ثبییٓ تغیظؼ ا

 یؽ ِینؽِ تمبؼْ ثًٛؼت ؾ .ُی٘ظ یؽ ِییؼا تغ iتبي یع وٗ ِب اٚؼثیفؽٌ وٕ

  .نٛظ

 

                                               ijnjjii    ,1      0  

 

  یؼٕی

 

   (5.5                                  )           njji 1              0  
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  .ِتؼبِع ثبنع iٔكجت ثٗ  i یكتیٓ ثبیثٕبثؽا

  iٕ0ٓ یاقپ یتبٌٙبیاٚؼث یٓ ٔكجت ثٗ تّبِیّ٘چ (5.5)نؽِ  .ِتؼبِع اقت 

نٛظ  یِ یٕبٔیظتؽِ 0 یؼٕی .وٕع یضٛظ ثؽآٚؼظٖ ِ یؿ ثطٛظیؼا ٔ( 5.2)نؽِ 

 ِتؼبِع 0 ،(4.51)ِطبثك ؼاثطٗ  .نٛظ یٓ ِیگؿیخب i یخبثٗ  iوٗ آٔدب 

  .ُیثكّ ظ٘ (5.4)وبًِ  یكتُ تٛاثؼیؼا ثٗ ق iُ یتٛأ یاوْٕٛ ِب ِ .اقت 0 ثؽ

 

                                                                              
l

lili  

 

nlثؽای  (5.5)نؽِ       0ِؼبظي اقت ثبil. یتٛأ یٗ زبلات ِیظؼ ثم ُ

 ِب  یقبظگ یثؽا .ُیت ؼا ضٛنؽفتبؼ أتطبة وٕیَؽا

 

                                                                     n       kki  

 

 0ؽ ِطًٛو یٓ ِتغیا .ؽ اقتیپبؼاِتؽ ِتغ ثبثت  .ُیوٕ یٓ ِیگؿیؼا خب

، وٗ ُیكیٕٕٛبْ ثیه ظتؽِیَؽة ظؼ  ُ ثًٛؼت یؼا ثتٛأ 0نٛظ وٗ  یثبػث ِ

انغبي  یتبٌٙبیٓ اٚؼثیاؾ اقپ یىیٓ یگؿیخب iتبي انغبي ٔهعٖ یٓ اٚؼثیظؼ آٔدب اقپ

 پف  .نٛظ ینعٖ ِ

 

                          
 

   nkinii

nkii

AA

A









1111

1100

ˆˆ

)(ˆ








 

 

 تٛاْ گفت وٗ  یِ

    

(5.6                   )              kinkkiA     1110
ˆ  
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 iتبي یٓ اٚؼثینٛظ وٗ اقپ ینعٖ وٗ ثبػث ِ یٕبٔیٓ ظتؽِیگؿیخب kiوٗ ظؼ آْ 

طتٗ یقبظٖ ثؽأگ یىؽثٕعیؼا پ ki .ثهٛظ iٓ یگؿیخب

nnfiguratioExcited CoSingle   .ُیٔبِ یِ , 

  .ُیكیٔٛ یؽ ِی( ؼاثًٛؼت ؾ5.1) یی( نؽِ ٔٙب5.6ثٗ وّه ؼاثطٗ )   

 

   (5.7)                                                        0ˆRe2 0   Hki 

 

ُ وٗ ظاضً وؽٚنٗ یبؼ وٕیُ آٔؽا چٕبْ اضتیتٛأ یضٛنؽفتبؼ اقت پف ِب ِ چْٛ 

 ثٗ يٛؼت  ییٓ أتطبة نىً نؽِ ٔٙبیثب ا .نٛظ یمیزم (5.7)ظؼ ؼاثطٗ 

  

   (5.8                    )                                           0ˆ
0   Hki  

 

  .عیآ یظؼ ِ

  .ِهٙٛؼ اقت Brillouinٓ یٍٛیثؽ یثٗ تئٛؼ (5.8)ػجبؼت 

 

 ثب یؽ ِتمبثٍیچ تبثیٗ ٘یپب زبٌت یفٛن ثؽا – یٕبْ ٘بؼتؽیٓ : ظتؽِیٍٛیثؽ یتئٛؼ

  .طتٗ قبظٖ ٔعاؼظیزبٌت ثؽأگ یىؽ ثٕعیپ

 

فٛن ِِٕٛ ثؽ ِسبقجٗ ػٕبيؽ  – ی٘بؼتؽ یتبي ٘بیاثجبت اٚؼث یثؽا یلعَ ثؼع   

ظؼ  .تٛاْ أدبَ ظاظ یِ (4.58)ٚ  (4.54)ٍٗ فؽِٛي یٕؽا ثٛقیا .اقت (5.8)ف یِبتؽ

ػٍّگؽ  –ب ظٚ ی –ه یت خّغ ؼا ثًٛؼ یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ ِی تٛأیُ ًٕٛؼت ِبیا

ٓ فؽٌِٛٙب یؼا ثب اقتفبظٖ اؾ ا (5.8)نؽِ  .ُیكیثٕٛ (4.63)ِطبثك ؼاثطٗ  یاٌىتؽٚٔ

  .ؽ ٔٛنتیتٛاْ ثًٛؼت ؾ یِ
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   (5.0   )  



n

j
ijjkjijkik rrf

1
1212 011ˆ  

 

ٚ ِؼبَٚٗ  یوٌٕٛ یػٍّگؽ ٘ب یگؿاؼیٍٗ خبیؼا ثٛق ٓ ػجبؼتیُ ایتٛأ یِب ِ

(Exchange)  ًًمت ثٗ وّه یِب ظؼ زم .ُیُ قبظٖ تؽ وٕیف وؽظیتؼؽ 4وٗ ظؼ ف

   .ُیظاؼ (4.75)ٚ  (4.72)ف یتؼبؼ

 

   (5.10                   )                     ijkjijk Jr  ˆ1 12   

 

 ٚ 

 

   (5.11                  )                      ijkijjk Kr  ˆ1 12  

 

 ؼا ثٗ نىً  (5.9ُ )یتٛأ یٓ ِیثٕبثؽا

 

   (5.12                                )                                  0ˆ ik F  

 

  .نٛظ یؽ ِهطى ِیٍٗ ؼاثطٗ ؾیثٛق F̂وٗ آٔدب ػٍّگؽ .ُیكیثٕٛ

 

   (5.13                 )                                      



n

j
jj KJfF

1

)ˆˆ(ˆˆ  
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ٓ ػٍّگؽ نؽِ یٍٗ ایثٛق .ٔبِٕع یِ ف٘ك – ٕبرتریعَيگر ؼا  (5.13) ػٍّگؽ

 ؼا ˆiFع وٗ تبثغ یزبلا اخبؾٖ ثع٘ .نٛظ یٔٛنتٗ ِ (5.12)ثٗ يٛؼت ( 5.1) ییٔٙب

 ُ :یثكّ ظ٘ (5.4)ثب ظؼ ٔظؽ گؽفتٓ 

  

   (5.14               )                                                 





1

ˆ

j
jjiiF  

nk یثؽا ˆiFػجبؼت ( 5.12)ِطبثك      ِتؼبِع ثؽk ت ثكّ  یَؽا .اقت

ji یثؽا  ّٗ٘nj  فمّ (5.14)خّغ ِؽف ؼاقت ظؼ .ؽ اقتيف n یاقپ یتب ٓ

وٗ ِؽثِٛ ثٗ  ییتبٌٙبی، اٚؼثیؼٕی ،پٛنبٔع یِ یكتُ تٛاثؼیظؼ ق ؼا تبي اٚيیاٚؼث

 .فٛن ٘كتٕع – یٕبْ ٘بؼتؽیظتؽِ

  

   (5.15                            )                                    



n

j
jjiiF

1

ˆ  

 

ni یتّبِ یِؼبظٌٗ فٛق ثؽا  ت یَؽا .يبظق اقتji یكیِبٕٔع ػٕبيؽ ِبتؽ 

ijفٛن  – ٘بؼتؽی یتبٌٙبیاٚؼث یفٛن ؼٚ – ٘بؼتؽیػٍّگؽ    :ٕعیآ یثعقت ِ ,

  

   (5.16                                   )                     jiijji FF   ˆ 

 

 یتیػٍّگؽ ٘ؽِ F̂ ٓیاقت ثٕبثؽا یتیف ٘ؽِی( ِبتؽjiF)ثب ػٕبيؽ Fف یِبتؽ

  یؼٕی .اقت

 

   (5.17                       )                                                   ijji FF 
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  .ُیوٕ یگؿاؼیؼا خب یفیاگؽ ِب ثؽظاؼ ؼظ .ؿ يبظق اقتیٔ ف یِبتؽ یٓ ثؽایّ٘

 

   (5.18                                   )                               n ,1  

 

 :  یكیً ِبتؽثٗ نى ( ؼا5.15)ُ یتٛأ یِب ِ

 

   (5.19                               )                                         F̂ 

 

 یٔىبیلات یٕبْ اقلاتؽ ظؼ ِمبثً تجعیُ وٗ ظتؽِیٔهبْ ظاظ 4.4ظؼ فًً    

أدبَ  (5.19) یً ؼا ثؽایٓ تجعیه چٕیع یاخبؾٖ ظ٘ .وٕع یؽ ّٔییٓ تغیاقپ یتبٌٙبیاٚؼث

 ُ ثبیوٕ یگؿاؼیؼا خب  یؼٕی .ُیظ٘

  

   (5.20                               )                                          U     

 

 :ُ ظانتیضٛا٘ پف

 

   (5.21                                                   )                UUF ˆ 

 

 .( يبظق اقت(4.46)ع ثبیكٗ وٕی)ِمب 1UUؼاثطٗ  U یىبٔیً یتجع یثؽا

  .ُ ظانتیُ ضٛا٘یوٕ یَؽة ِ U( ؼا ثٗ 5.21)

 

   (5.22           )                                                            F̂ 

 

ب وٗ آٔد UU اقت.  
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ثیٓ  یه تفبٚت ِهٙٛظیاِب  .نٛظ یعٖ ِی( ظ5.19( ِثً فؽِٛي )5.22ِؼبظٌٗ )   

ٚ  یوٌٕٛ ی( نبًِ ػٍّگؽ٘ب5.19ظؼ ) F̂فٛن  – ٘بؼتؽیػٍّگؽ .ٚخٛظ ظاؼظ نبْ

( نٛظ 5.19( ِؼبظي )5.22ٕىٗ )یا یاقت : ثؽا i اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ یٗ اِؼبَٚ

F ثب ػٍّگؽ یكتی( ثب5.22ظؼ ) F̂ػٍّگؽ ˆْػٌٛ نٛظ وٗ ظؼ آ F ˆ یثٗ وّه اقپ ٓ

i بفتٗیً یتجع یتبٌٙبیاٚؼث  ِ فبيٍٗ ثلا ؽیًٕٛؼت ؼاثطٗ ؾیظؼ ا .نٛظ یِهطى

  .يبظق اقت

                                                                                        FF  ˆˆ  

 

 .ثبنٕع یؽ ِییثلاتغ یىبٔیلات یفٛن ظؼ ِمبثً تجع ـ ٘بؼتؽیػٍّگؽ  ،ىٗیٕا یؼٕی

 .ُیاقت وٗ ٔهبْ ظ٘ یوبف

 

                                                                       






 
n

k
kk

n

i
ii

11

 

 

 ٓ نىًیٓ ثعیاقپ یتبٌٙبیفٛن نبًِ اٚؼث – ٘بؼتؽیػٍّگؽ  یظٚ ثطم اٌىتؽٚٔ یؼٕی

  .ُی( ظاؼ5.20ثب اقتفبظٖ اؾ فؽِٛي ) .٘كتٕع خّغ

 

                   




 



  





 
n

k
kk

n

k

n

l
lkkl

n

i

n

k

n

l
lkliki

n

i
ii UU

11 11 1 11

 

 

  .ُی( اقتفبظٖ وؽظ4.46) یىبٔیٕدب ِب اؾ نؽِ یا

 .وٕع یؽ ّٔییتغ اٚؼثیتبي اقپیٓثب  یىبٔیلات یؿ ظؼ تجعیفٛن ٔ – ٘بؼتؽیػٍّگؽ    

ف یِبتؽ چْٛ  .ُیهتؽ قبظٖ وٕیؼا ث (5.15)ُ ثب اقتفبظٖ اؾ آْ ِؼبظٌٗ یتٛأ یِب ِ

 Uُ یتٛأ یِ یِب زت .وؽظ یلطؽ ِ یىبٔیً یٍٗ تجعیتٛاْ آٔؽا ثٛق یاقت ِ یتی٘ؽِ

  .نٛظ ی( لطؽ 5.19ُِ وٗ )یأتطبة وٕ یؼا ِٛؼ
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   (5.13     )                                                                   ijiji   

 

 (5.15)ظؼ  یگؿاؼیخبثب ب یٚ 

 

   (5.24     )                                              n, iF ijii 1     ˆ   

  

ؼا ِؼّٛلا  ،(5.23)ٓ ِؼبظٌٗ ثب نؽِ یخٛاة ا .فٛن اقت – ٘بؼتؽیٓ ِؼبظٌٗ یا

  .ٔبِٕع ی( Canonicalِِتؼبؼف ) اٚؼثیتبي اقپیٓ

 

ثؼٕٛاْ  ،وٕٕع یِ کّیٕٕٗبْ اقلاتؽ یظتؽِ یثؽاؼا  یوٗ أؽژ ،ٓیاقپ یتبٌٙبیآْ اٚؼث

 فٛن  – ٘بؼتؽیژٖ ٘كتٕع ٚ ِؼبظٌٗ یِمعاؼ ٚ ی خٛاة ِؼبظٌٗ

                                                                                iiiF  ˆ 

 ؽ ؼا ظاؼا ٘كتٕع : یٓ خٛاثٙب ضٛاو ؾیبثؽاثٕ .اقت یتیػٍّگؽ ٘ؽFِ̂اقت وٗ آٔدب 

 .٘كتٕع یمیزم iژٖ یؽ ٚیِفبظ -1

 .قبؾٔع یبؼ ِیتّبَ ػ یكتُ تٛاثؼیه قیژٖ یتٛاثغ ٚ -2

 .ِتؼبِع أتطبة نٛٔع یتٛإٔع ظؼ زبٌت ٚاگٕ یٕىٗ ِیب ای ،ژٖ ِتؼبِعٔعیتٛاثغ ٚ -3

 

ُ اخبؾٖ یتٛأ یِب ِ ،قبؾٔع یبؼ ِیغ تّبَ ػكتُ تٛاثیق (5.24) ژٖیچْٛ تٛاثغ ٚ   

ni یثؽا یفٛن زت – ٘بؼتؽیِؼبظٌٗ  یخٛاة ٘ب (5.4)بثغ ُ وٗ تیظ٘  ٔؿ ثبنٕعی. 

كتُ یق ی ٗیزبٌت پب یٕبْ اقلاتؽ ثؽایظتؽِ ،٘ب اٚؼثیتبي اقپیٓاٚي  یتب nثٗ وّه 

ٓ ِمعاؼ یتؽ ٓییپب یوٗ ظاؼا ،نٛٔع یأتطبة ِ ییتبٌٙبیِؼّٛلا اٚؼث نٛظ. یقبضتٗ ِ

ٌِٛىٛي ؼا  ی انغبي نعٖ اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ ،تبٌٙبیٓ اٚؼثیا .اقت ٘ب i یژٖ ثؽایٚ
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آٔچٕبٔىٗ ثؼعا  .ٔبِٕع یِ یِدبؾ اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓژٖ ؼا یٗ تٛاثغ ٚیثم .قبؾٔع یِ

  .ُ وؽظیطتٗ أتطبة ضٛا٘یثؽأگ یبٌتٙبآٔٙب ؼا خٙت قبضتٓ ز ،عیُ ظیضٛا٘

 یفٛن ثٗ خٛاثٙب – ٘بؼتؽیػٍّگؽ  یِؼبَٚٗ ا ٚ یوٌٕٛ یك ػٍّگؽ ٘بیاؾ ِؽ

ك یثٛظٖ وٗ اؾ ِؽ یٍیعاْ پتبٔكیؽف ِؼٓ ػٍّگؽ ٘ب ِیا .نٛظ یضٛظل ٚاثكتٗ ِ

اتّٙب ثٛخٛظ  یوٗ اؾ ٘كتٗ ٘ب یٍیعاْ ثّٙؽاٖ پتبٔكیٓ ِیا .ٕعیآ یاٌىتؽٚٔٙب ثٛخٛظ ِ

ٍٗ آْ زؽوت ی٘كتٕع وٗ اٌىتؽٚٔٙب ِٕفؽظ ثٛق یً ِٛثؽیثٛخٛظ آٚؼٔعٖ پتبٔك ،عٕیآ یِ

زؽوت اٌىتؽٚٔٙب ؼا  یكتیُ ثبیٓ وٕییؼا تؼ یٍیٓ پتبٔكیٕىٗ ایا یثؽا .وٕٕع یِ

  .ع ِؼٍَٛ ثبنٕعیفٛن ثب – ٘بؼتؽیِؼبظٌٗ  یخٛاثٙب یؼٕیُ، یثهٕبق

( Itration) یظأٍٗ ػًّ ٚاگؽیفٛن ؼا ثٛق – ٘بؼتؽیظؼ ػًّ خٛاة ِؼبظٌٗ    

غ یٓ تٛؾیك ایاؾ ِؽ .ُیوٕ ینؽٚع ِ یغ اٌىتؽٚٔیِب ثب فؽٌ تٛؾ .آٚؼٔع یثعقت ِ

 یزً قبضتٗ ِ یفٛن ثؽا – ٘بؼتؽیٚ ِؼبظلات  یِؼبَٚٗ ا ٚ یوٌٕٛ یػٍّگؽ٘ب

ظٕ٘ع وٗ ثٗ ٔٛثٗ ضٛظ خٙت  یؼا ثعقت ِ یع اٌىتؽٚٔیغ خعیتٛؾ ،خٛاة ٘ب .نٛٔع

 یٕىٗ ّ٘گیبثع تب ای یٓ ِٛؼ اظاِٗ ِیّ٘ .ؼٚٔع یع ثىبؼ ِیعخ یػٍّگؽ٘ب ٓقبضت

 F̂ قبضتٓ یوٗ ثؽا اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓوٗ  یوٗ، تب ؾِبٔ یٓ ِؼٕیّ٘گؽا نٛٔع، ثع

خٛاثٙب ؼا  .نٛٔع F̂ژٖ ینٛٔع ّ٘بْ تٛاثغ ٚ یاقتفبظٖ ِ

ConsistentSelf)ضٛظقبؾگبؼ  ٓ ِعي ؼا ِتعیً اقت وٗ ایٓ ظٌیثٗ ا .ٔبِٕع یِ (  

((MethodFieldConsistentSelf    )SCF) ِهتؽ ِٛاؼظ ِؼبظلات یث ظؼ .ٔبِٕع ی

ِؼّٛلا  یخٛاثٙب .نٛٔع یزً ِ یٕیفٛن فمّ ثطٛؼ تطّ – ٘بؼتؽی

خٛاة  یثؽا HFـ یتبٌٙبیىٗ ِفَٙٛ اٚؼثینٛٔع ظؼ زبٌ یعٖ ِیٔبِ SCFیتبٌٙبیاٚؼث

 .ؽظیگ یك ِٛؼظ اقتفبظٖ لؽاؼ ِیبؼ ظلیثك ی٘ب

  

 م٘پ ٍِ یتئ٘ر –ّٖ٘ب یس اضیّ٘یو یتبىٖب ٗ پتبّطیاٗرث یاّرژ 2-5

  

  .ٔبِٕع یتبي ِیاٚؼث یأؽژ فٛن ؼا – ٘بؼتؽیػٍّگؽ  یثؽا iژٖ یؽ ٚیِمبظ
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   (5.25         )                               



n

j
ijijiiii KJIF

1

ˆ    

 

تبي یاٚؼث یأؽژ .ُیاقتفبظٖ وؽظٖ ا( 4.68) ٚ (4.66)ٕدب ِب اؾ ػلائُ ؼٚاثّ یظؼ ا

 یخٕجه یؽژثطٛؼ َٚٛذ ثب ِدّٛع أ i اٚؼثیتبي اقپیٓثب  یاٌىتؽٚٔ یثؽا

ِكتتؽ اقت(  iIٓ تؽِٙب ظؼیعاْ ٘كتٗ اتُ )ایظؼ ِ ٙبً آٔیپتبٔك یاٌىتؽٚٔٙب، ٚ أؽژ

 (5.25)ؼاثطٗ  یگؽ وٗ ظؼ تؽَ ثؼعیظ یؽ ِتمبثً ال ثب اٌىتؽٚٔٙبیٓ تبثیٚ ّ٘چٕ

 .گٕدبٔعٖ نعٖ اقت

 یأؽژ یؽیأعاؾٖ گ یثؽا یظؽف ِبٕٔعتبي ثطٛؼ َٚٛذ یاٚؼث یچْٛ أؽژ   

ْٛ اٌىتؽٚٔٙب ِتٕبقت یؿاقیٛٔیً یثب پتبٔك یكتیپف آٔٙب ثب .تٕٙبقت یاٌىتؽٚٔٙب

 یثؽا یٛٔیؿاقیٛٔیً یٓ پتبٔكیاِ K .ٓ اقتیٕچٕیب ایُ وٗ آیٕیع ثجیع٘ثاخبؾٖ  .ثبنٕع

  .نٛظ یٓ ِیؽ ِؼیٍٗ ِؼبظٌٗ ؾیه ٌِٛىٛي ثٛقی

 

   (5.26                        )                                         0EEIP kk   

 

ىٗ یاقت ظؼ زبٌ یٌِٛىٛي ضٕث یأؽژ 0E آٔدب
kE ه یْٛ ِثجت اقت، وٗ ی یأؽژ

ْٛ ِثجت ی یاژٖ ثؽیتبثغ ٚ .اؾ ظقت ظاظٖ اقت k اٚؼثیتبي اقپیٓاٌىتؽْٚ ظؼ 

 0ٕبْ یاؾ ظتؽِ k زػف بنٛظ وٗ ث یٓ ؾظٖ ِیتطّ ؽاقلات ـ ٕبْیٍٗ ظتؽِیثٛق

  .عیآ یٗ ثعقت ِیزبٌت پب یثؽا

  

   (5.26            )                                 nkkk A   111
ˆ


  

 

  .ُیثعقت آٚؼ (4.65)ُ ثٗ وّه فؽِٛي یتٛأ یِٓ زبٌت ؼا یا یثؽا یأؽژ
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 تٛاْ گفت وٗ یِ

 

   (5.28     )                                                              kk EE 
0  

 

ٚ 

  

   (5.29         )                                                               kkIP  

 

  .ؿ اقتیٌِٛىٌٛٙب ٔ یٛٔیاقؿیٛٔیً یپتبٔك یٓ پبقطگٛیتبي ّ٘چٕیاٚؼث یأؽژ

 

 یا یبثیؼؾانغبي نعٖ ا یتبٌٙبیاٚؼث یثؽا kتبي یاٚؼث یوٛپ ِٓ : أؽژ یتئٛؼ

  .ظ٘ع یْٛ ٌِٛىٌٛٙب ثعقت ِیؿاقیٛٔیً یپتبٔك ی( ؼا ثؽایٕی)تطّ

 

 یً ٘بیُ وٗ پتبٔكیوٕ یٓ ظلت ِیِب ٔطكت ثع؟ اقت ضٛة ایٓ تطّیٓ زعچٗ تب 

 (Vertical) یػّٛظ ،ٕعیآ یوٛپ ِٓ ثعقت ِ یك تئٛؼیْٛ وٗ اؾ ِؽیؿاقیٛٔی

 ثؽای یْٛ ُیاثىبؼ ثؽظٖ  یٌِٛىٛي ضٕث یؼا وٗ ثؽا یچْٛ ِب ّ٘بْ نىً ٕ٘عق ثبنٕع

  .ثىبؼ ِی ثؽیُ ٔیؿ

ٛٔٙب یٍٗ ٌِٛىٛي ٚ یوٗ ثٛق اٚؼثیتبٌٙبی اقپیُٓ آْ یٖ اظؼ َّٓ ِب فؽٌ وؽظ   

 یٕٗ قبؾیثٙ یضٕث یٌِٛىٌٛٙب یتبٌٙب ثؽایٓ اٚؼثیاِب ا .ىكبْ ٘كتٕعیانغبي نعٖ أع 

 یافٛن ؼا ثؽ – ٘بؼتؽیكتٕع، اگؽ ِب ِؼبظٌٗ یٕٗ ٔیٛٔٙب ثٙی یٓ ثؽایثٕبثؽا نعٖ أع،

ُ آٚؼظ یؼا ثعقت ضٛا٘ اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓاؾ  یعیم خعیُ آؼایِثجت زً وٕ یٛٔٙبی

 یثبؾقبؾ یؼا ِؼّٛلا أؽژ یؽ أؽژییتغ .ظ٘ع یؼا ثعقت ِ یوّتؽ kE یوٗ أؽژ
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 یثؽا اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٍٓٗ یوٗ ثٛق ،یٛٔیؿاقیٛٔی یً ٘بیپتبٔك .ٔبِٕع ینعٖ ِ

  .ظٕ٘ع یؼا ٔهبْ ِ یینٛٔع ِمعاؼ ثبلا یبقجٗ ِِس یضٕث یٌِٛىٌٛٙب

زؽوت  یٓ اؾ ّ٘جكتگیِب ّ٘چٕ .أدبَ نعٖ اقت یغؼٖ ا –ه یِسبقجٗ ثب ِعي    

 ،عیُ ظیچٕبٔىٗ ثؼع٘ب ضٛا٘ یٓ ّ٘جكتگیؽ ایتبث .ُیوؽظٖ ا یاٌىتؽٚٔٙب چهُ پٛن

ف ثب زػ .نٛظ یهتؽ ِیث ،ُیُ ظانتٗ ثبنكتیظؼ ق یهتؽیث یىٗ خفت اٌىتؽٚٔیٕ٘گبِ

 یٓ اثؽ زتیا .نٛظ یِ ُو یغؼٖ ا –ه یِعي  یه اٌىتؽْٚ ِمعاؼ ضطب ظؼ أؽژی

وٛپ ِٓ ِسبقجٗ  یٍٗ تئٛؼیْٛ وٗ ثٛقیؿاقیٛٔیً یپتبٔك یأؽژ یثؽا یِمعاؼ وّ

  .ظ٘ع ینٛظ ثعقت ِ یِ

آْ  یهیٔكجت ثٗ ِمعاؼ آؾِب ،ْٛ ِسبقجٗ نعٖیؿاقیٛٔیً یپتبٔك یظؼ ػًّ أؽژ   

 .بظ اقتیٓ ِمعاؼ ؾیثطٛؼ ِؼّٛي ا .ع٘عیأسؽاف ٔهبْ ِ eV20ٓیث

 .گػاؼظ یم ِیٓ ضطب ؼٚ ثٗ افؿایبثع ای یم ِیْٛ افؿایؿ اقیٛٔیً یىٗ پتبٔكیثٕٙگبِ

 .هتؽ اقتیث ،عا ثكتٗ نعٖ أعیوٗ نع ییاٌىتؽٚٔٙب یثؽا کٕٕعٖ یثبؾقبؾ یأؽژ

  .اقت eV300 یظؼ ِسعٚظٖ أؽژ ییاٌىتؽٚٔٙب یغوؽ نعٖ ظؼ ثبلا ثؽا یضطب

٘كتٕع  eV100 ثبلاتؽ اؾ یثب أؽژ یظؼٚٔ یوٗ ظؼ پٛقتٗ ٘ب ییاٌىتؽٚٔٙب یثؽا

  .٘كتٕع eV10 ی٘ب یِمعاؼ أسؽاف ظؼ زعٚظ ثؿؼگ

ه ٌِٛىٛي ی یْٛ ثؽایؿاقیٛٔی یً ٘بیاؾ پتبٔك یضٛث یبثیّٓ اؾؼوٛپ یتئٛؼ   

 یأؽژ یتبٌٙبیٍٗ اٚؼثیثٛقکٗ آظِی ِطًٛيب ُِٙ آٔكت  .ظ٘ع یثعقت ِ

ٌِٛىٌٛٙب  ییبیّیضٛاو ن .آٔٙب ِؽتت وٕع یت أؽژیٌِٛىٛي ؼا ثٗ تؽت یتبٌٙبیاٚؼث

ثب وّه  .ٔعٚؼآ یثٛخٛظ ِ ،ثب ٌِٛىٛي ٔعاؼٔع یٛلٛٔع یوٗ پ ییاغٍت اٌىتؽٚٔٙبؼا 

ٓ اٌىتؽٚٔٙب ظؼ یاُ گؽفت وٗ چگٛٔٗ یدٗ ضٛا٘یوٛپ ِٓ ِب ظؼ اظاِٗ ٔت یتئٛؼ

 ییبیّین یظؼثبؼٖ وٕم ٘ب اؾ آْ ِؽیك چٕع کٍّٗ ایٓ نعٖ أع ٚ یگؿیخب ٌِٛىٛي

  .، قطٕی ثگٛییُٕعیآ یت ثٛخٛظ ِیٓ ضبيیٍٗ ایوٗ ثٛق

 ، 0ٕبْ اقلاتؽ یظتؽِ یثؽا (4.65)وً  یُ ظاظ وٗ أؽژیظؼ ضبتّٗ ٔهبْ ضٛا٘   

 ٍٗ فؽِٛي یتٛإٔع ثٛق یتبي ٘ب ِیاٚؼث یأؽژ یثؽا (5.25)ثٗ وّه ػجبؼت 
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ٓ یّ٘چٕ .نٛٔع یتبٌٙب ظاظٖ ّٔیاٚؼث یأؽژ غٍٗ خّیوً ثٛق یٓ أؽژیا .بْ نٛٔعیث

وٕم  یثبنع وٗ ِب تؽَ ٘ب یٓ ِؼٕیٓ ٘ب ثعیتٛاْ أتظبؼ ظانت وٗ خّغ وبًِ ا یّٔ

 .ُیٔٙب ؼا ظٚثٍٗ زكبة وؽظٖ ااٌىتؽٚ

  

  ثطتٔ یاىنترّٗ یپ٘ضتٔ ٕب - RHFٍتذ  3-5

 

 یكتیٕىٗ آٔٙب ثبیُ ِگؽ ایٔگػانت اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ یثؽا یچ نؽِیتب وْٕٛ ِب ٘   

 یتبٌٙبی)اٚؼث یِىبٔ یتبٌٙبیثًٛؼت زبيً َؽة اٚؼث یكتیِتؼبِع ثٛظٖ ٚ ثب

( ٌِٛىٛي r  ٚاقپیٓه تبثغ ی )(s ثبنٕع.  

 m( ٚ-ٓ ی)اقپ s=1اٌىتؽْٚ ثب  m یكتُ ِب ظاؼایُ وٗ قیزبي فؽٌ وٕ   

n m = آٔچٕبٔىٗ ،( ثٛظٖ-ٓ ی)اقپ s= -1اٌىتؽْٚ ثب  +  m  )تؼعاظ اٌىتؽٚٔٙب(

 یؽیأتگؽاي گ (HF)فٛن  – ٘بؼتؽیٓ ؼا ظؼ ِؼبظلات یثبنع. اگؽ ِب تٛاثغ اقپ

 i یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاٚؼث یثؽا یىی .ُیآٚؼ یظٚ ٔٛع ِؼبظٌٗ ثعقت ِ ،ُیوٕ

(mi ,1)  ٚیثؽا یىی i (mi ,1 .) 

 

   (5.31              )                                                    
  iiiF ˆ 

   (5.32                   )                                              
  iiiF ˆ 

 

 آٔدب 



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 83 

   (5.33                       )                 








m

j
j

m

j
j

m

j
j KJJfF

111

ˆˆˆˆˆ  

 

 ٚ 

 

   (5.34               )                         








m

j
j

m

j
j

m

j
j KJJfF

111

ˆˆˆˆˆ 

 

ظانتٗ ثبنٕع  یِٛاؾ یٕٙبیوٗ اقپ ییاٌىتؽٚٔٙب یفمّ ثؽا یچؽا وٗ ػٍّگؽ ِؼبَٚٗ ا

 یثطٛؼ ػِّٛ F̂  ٚF̂ یً اقت وٗ ػٍّگؽ ٘بیٓ ظٌیثع .ظ٘ع یِمعاؼ ثعقت ِ

ِتفبٚت  یٓ ٘بیثب اقپ یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیٓ اقت وٗ اٚؼثیّ٘چٕ .ِتفبٚت اؾ ّٕ٘ع

  .عیؽیَٛ ؼا ظؼ ٔظؽ ثگتیثؼٕٛاْ ِثبي اتُ ٌ .ثطٛؼ ػَّٛ ِتفبٚتٕع

 اقپیٓوٗ  یاٌىتؽٚٔ .ُیظاؼ ٓ یه اٌىتؽْٚ ثب اقپیٚ   ٓ یب ظٚ اٌىتؽْٚ ثب اقپِ   

 ؽ ِتمبثً ظاؼظ ظؼ یتبث یك ظافؼٗ وٌٕٛیگؽ فمّ اؾ ِؽیظ یظاؼظ ثب اٌىتؽْٚ ٘ب

ی کٗ اقپیٓ ِٛاؾی ظاؼٔع ثٛقیٍٗ ی أتگؽاي ِؼبَٚٗ ای ٔیؿ یىٗ اٌىتؽٚٔٙبیزبٌ

1,ثؽای اتُ ٌیتیُ خٛاثٙبی  (5.31ِؼبظٌٗ ی ) ِتمبثً ِی گػاؼٔع.تبثیؽ  s ،,2 s ،

,2 p  1, یاتّؼا ظاؼظ. اؾ ِیبْ ایٓ اٚؼثیتبٌٙبی s ،,2 s انغبي نعٖ أع. 

s1 ، s2 ، ,2ظ٘ع وٗ اؾ آٔدٍّٗ أع  یِتمبثلا ِ یگؽیخٛاة ظ (5.32)ِؼبظٌٗ  p 

  .اقت s1تبي انغبي نعٖ ظؼ آْ یاٚؼث .ؽٖیٚ غ

یکكبْ ٔیكتٕع. ِب  F̂ ٚF̂ ٚتً تفبیظؼ اقبـ ثٗ ظٌ s1 ٚ s1تبيیظٚ اٚؼث   

ٓ ثب ِعي یا .ُیآٚؼ یثعقت ِ ثؽای اقپیٓ ٘بی ِتفبٚت ثٗاٚؼثیتبٌٙبی ِتفبٚتی 

ظؼ ػًّ  .ٔعاؼظ یّ٘طٛأ ،ُیم يسجت وؽظیوٗ ظؼ فًً پ یاٌىتؽٚٔ یپٛقتٗ ا

چؽا وٗ ِب ّ٘چٕبْ اؾ  ،ضٛا٘ع ظانت یثب ُ٘ تفبٚت وّ s1 ٚs1یاتّ یتبٌٙبیاٚؼث

ه اٌىتؽْٚ ی یىیع وٗ ٔؿظیگٛ یِ یِآظِؼّٛلا  .ُیوٕ یُ يسجت ِیتیظؼ ٌ  s1پٛقتٗ 
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  پٛقتٗ( ثؽ onPolarizati Spin)اقپیْٓٛ یؿاقیِٕهبء پٛلاؼ s2فؽظ ظؼ پٛقتٗ ِٕ

s1 ِطبٌؼٗ  یؽل ثؽایتبث .اقتESR ه اٌىتؽْٚ ی .بظ اقتیؾ بؼیىبي ٘ب ثكیؼاظ

 ی( ثؽا یِٕف اقپیٓ ی)چگبٌ اقپیٓاٌىتؽْٚ ثب  یِٕهبء فؿٚٔ  اقپیِٓفؽظ ثب 

  .نٛظ یىبي ِیؼاظ یؾ پؽٚتٓ ٘با یثؽض

ِتفبٚت  ی٘ب اقپیِٓتفبٚت ثب  یتبي ٘بیاٚؼث یُ نع ثؽایقؽات وٗ ظؼ ثبي یِتع   

UHF (FockHartreeع ثٗ ِتع یآ یؽ ِیوٗ ظؼ ؾ یٍیِؼّٛلا ثٗ ظٌ  

edUnrestrict )ظ ثٗظٚسعِِبْ ؼا م ضٛظیٕؽا ؼ٘ب وؽظٖ ٚ ثدبیِب ا .ِهٙٛؼ اقت 

كتُ یوٗ ظؼ آْ ق یٓ ِؼٕیثع .ُ وؽظیوً يفؽ ضٛا٘ اقپیٓثب  یكتّیق mm  

  .ٓ ظقتٗ ٘كتٕعیاؾ ٌِٛىٌٛٙب ِتؼٍك ثع یبؼیثك .ثبنع

ٍٗ یثٛق یتبي ٌِٛىٌٛیُ وٗ ٘ؽ اٚؼثیوٕ یفؽٌ ِ یاٌىتؽٚٔ یِب ظؼ ِعي پٛقتٗ ا   

  اقپیٓ یگؽیٚ ظ اقپیٓ  یظاؼا یىیتٛأع انغبي نٛظ وٗ  یظٚ اٌىتؽْٚ ِ

 .٘كتٕع یٚاگٕ ی٘ب اقپیٓ تبيیاؾ اٚؼث یپٛقتٗ اٌىتؽْٚ نبًِ ِدّٛػٗ ا .اقت

ِب اؾ پٛقتٗ  3ظؼ ثطم  .عٔنٛ یگؽ ثكتٗ ِیوٗ تّبِب ثب اٌىتؽٚٔٙب پؽنٛٔع ظ یٚلت

ُ یضٛا٘ یُ. ظؼ اظاِٗ فمّ ِیِثبي آٚؼظ یاتّظٚ  یٌِٛىٌٛٙب یثكتٗ ٚ پٛقتٗ ثبؾ ثؽا

    ٓ زبٌت ثطٛؼ َٚٛذ یظؼ ا .ُیوٕ یثكتٗ ؼا ثؽؼق یثب پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ یكتّیق

mmm   )2( mn  یؼا چٕبْ أتطبة ِ یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیزبلا ِب اٚؼث .اقت 

 ُ وٗ یوٕ

   (5.35                           )                                                ii   

 

( ٚ 5.31)ٓ ٚخٛظ ِؼبظلات یثب ا .ىكبْ ضٛإ٘ع ثٛظی F̂  ٚF̂ یٓ ػٍّگؽ٘بیثٕبثؽا

ٓ ضٛظقبؾگبؼ یٓ أتطبة ّ٘چٕیا .ىكبْ ضٛإ٘ع ثٛظیؿ یٔ (5.32)

(Consistent Selfاقت ). تبي یٓ تٕٙب أتطبة اٚؼثیتٛخٗ وؽظ وٗ ا یكتیثلافبيٍٗ ثب

  .كتیٔ یضٛظقبؾگبؼ یٌِٛىٛي ثؽا
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عا وؽظ وٗ یپ (5.32) ٚ (5.31) یؼا ثؽا ییتٛاْ خٛاثٙب یِٛاؼظ ِ یظؼ ثؽض   

ه اقتثٕبء اقت یٓ یاٌجتٗ ا .وٕع یؿ اَٚبء ّٔیكتُ ثكتٗ ٔیق یثؽا یؼا زت (5.35)

 یتبي ٘بیاٚؼث یتٕٙب أتطبة ضٛظقبؾگبؼ (5.35)اغٍت ٌِٛىٌٛٙب  یچؽا وٗ ثؽا

ٓ ِتع ؼا یا یُ گب٘یوؽظٖ ا یگؽیُ وٗ أتطبة ظیع وٕیٕىٗ تبویا یثؽا .اقت یٌِٛىٌٛ

RHFFockHartreestrictedِتع  )(Re  ِیضٛا٘ یظؼ اظاِٗ ِب ِ .ٔبِٕع ی ُ

ثب  یىٌٌِٛٛ یثؽا .ُیبْ ثؽظاؼیِٚ ػٍّگؽ٘ب ؼا اؾ تبٌٙب یاٚؼث یػلاِت گػاؼ

mn 2 ٕزبيً  ی ٖعُ وؽظ وٗ تبثغ ِٛج ٔبِتمبؼْ نیٓ فؽٌ ضٛا٘یاٌىتؽْٚ ّ٘چ

 ؽ یؾِطبثك  یتبي ٌِٛىٌٛیاٚؼث mَؽة 

       

   (5.36         ) mmmm mmA 21221110 )2()11()2()1(ˆ    

 

  .فٛن اقت – ٘بؼتؽیخٛاة ِؼبظٌٗ  i یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاٚؼث

 

   (5.37      )                                                                 iiiF  ˆ   

 

 آٔدب

 

   (5.38                                                      )  



m

j
jj KJfF

1

2ˆˆ  

 

ٓ یثٕبثؽا ،نٛظ یثؽاثؽ ِ (5.35)ّ ینؽاظؼ  یوٌٕٛ یچْٛ ٘ؽ ظٚ خّغ ػٍّگؽ ٘ب

  .عیثعقت آ( 5.34( یب )5.33) اؾ تٛأعیِ (5.38)ِؼبظٌٗ 

 ینٛظ ثؽا ی( ظاظٖ 4.65ٍِٗ ػجبؼت )یٕبْ اقلاتؽ ثٛقیظتؽِ یوً ثؽا یأؽژ   

( اقتفبظٖ 5.36ٕبْ اقلاتؽ اؾ ٔٛع )یثكتٗ ؤ ِب اؾ ظتؽِ ی٘ب پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ یكتّیق

  .ُیكیٓ ثٕٛیؽیُ ثًٛؼت ؾیٛأت یؼا ِ یُ ٚ أؽژیوؽظ
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   (5.39                )                               



m

i

m

ji
ijiji KJIE

1 ,
0 )2(2 

 

 اقپیٓاگؽ ِب اؾ  .تبي ٌِٛىٛي ؼا ثپٛنبٕٔعیتب اٚؼث mتٛإٔع  یوٗ آٔدب خّغ ٘ب ِ

ؼا  (4.68) ٚ (4.66) یُ تٛأكت ػجبؼت ٘بیمت ضٛا٘یُ ظؼ زمیؽیأتگؽاي ثگ

 ُ یكیؽ ثٕٛیؾ یثًٛؼت ٘ب

   (5.40             )                                                     iii fI  ˆ 

   (5.41                  )                                    jijiij rJ  121 

   (5.42              )                        ),(1 12 ji ssijjiij mmrK  

 

( ظٚ 4.72ع ثب یكٗ وٕیٔعانتٗ ثبنٕع )ِمب یِٛاؾ ی٘ب اقپیٓاگؽ آْ ظٚ اٌىتؽْٚ 

 ٓ يفؽ ضٛإ٘ع ثٛظ.یأتگؽاي آضؽ

 ُ یآٚؼ یثعقت ِ یتبٌیاٚؼث یأؽژ یثؽا ؼٚلٓ یّ٘ٗ ث

 

   (5.43                                                     )



m

j
ijijii KJI

1

)2( 

 

 .اقت (Singletیکتبیی ) ٗ الیثكتٗ ظؼ زبٌت پب یه ٌِٛىٛي ثب پٛقتٗ اٌىتؽٚٔی

 2Ŝ اقپیٓ یػٍّگؽ٘ب یثؽا یژٖ ایتبثغ ٚ یكتیتبثغ ِٛج ثب یٗ ِب ثؽایٓ لُیثٕبثؽا

 ٚzŜ ثؽا(ع ثٗ یع وٕٓ وؽظْ آٔٙب ؼخٛیِؼ یStrauss ،  7ثطم )  ثب ِمبظیؽ ٚیژٖ ی

  يفؽ ثبنٕع.

 وٕع :  یّ ؼا ػًّ ِیٓ نؽای( ا5.36ژٖ )یتبثغ ٚ
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   (5.44        )                               

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i

n

i
izz SS

1
0

1
0 0)

2

1

2

1
(ˆˆ 

 

 اقپیٓىجبؼ ثب خؿء ی ،نٛٔع یعاؼ ِیپع 0تبي ظٚثبؼ ظؼیچْٛ وٗ ٘ؽ اٚؼث
2

1
  ثبؼ ٚ

گؽ ثب یظ
2

1
 0ُ وٗ یٕىٗ ٔهبْ ظ٘یا یثؽا ٚ 2 یژٖ ثؽایتبثغŜ آْ ػٍّگؽ٘ب  ،اقت

 .ُیكیٔٛ یؽ ِیثًٛؼت ؾ

  

   (5.45              )                                           SSSSS zz
ˆˆˆˆˆ 22 

 

ؽ یٓ ثؽ ٘كتٕع وٗ ِطبثك ؾییثبلاثؽ ٚ پب یپٍىبٔ یػٍّگؽ٘ب Ŝ ٚ Ŝوٗ ظؼ آٔدب 

  .نٛٔع یِ یٕیِؼ

 

   (5.46)                                                                      


 
n

i
isS

1

ˆˆ 

   (5.47)                                                                      


 
n

i
isS

1

ˆˆ 

 

 زبلا 

 

   (5.48       )                                                                 0ˆ
0 S 

 

 ثب ػٍّگؽ ٔبِتمبؼْ وٕٕعٖ Ŝُ وٗ ینٛ یبظ آٚؼ ِینٛظ ظؼ اثتعا ٓ یٕچٕیٕىٗ ایا یثؽا

Â ِ یُ ػٍّگؽ ؼا ؼٚیُ ثطٛؼ ِكتمیتٛأ یٓ ِیِب ّ٘چٕ .نٛظ یخبثدب 

  .ُی( اثؽ ظ5.36٘تبٌٙب ظؼ )یزبيٍُؽة اٚؼث
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                                  


 
n

i
mmi msAS

1
221110 )2()2()1(ˆˆˆ    

 

i
ŝ ٚاٌىتؽْٚ یثؽا اقپیٓتبثغ  یؼ i ِ ًّاگؽ آْ .وٕع یػ  دٗ يفؽ یثبنع ٔت

ثبنع  نٛظ ٚ اگؽ چٗ  یِ s ِظٚ یّ٘چٕ یزبٌت ثؼعظؼ  .نٛظ ی ٓ

ّ٘بْ  (1iْ )اٌىتؽٚ ثٕبثؽایٓنٛٔع  یِ یىیظؼ زبيٍُؽة  اٚؼثیتبي اقپیٓ

ع ثؼع ٕثؽاثؽ ثبن اٚؼثیتبي اقپیٓاِب اگؽ ظٚ  .ظاؼظ  اقپیٓؼا ثب  یتبي ٌِٛىٌٛیاٚؼث

ٕبْ ( چٕبٔىٗ یظؼ ظتؽِ ینٛظ )ظٚ قتْٛ ِكبٚ یدٗ يفؽ ِیاؾ ٔبِتمبؼْ وؽظْ ٔت

 ُ  یآٚؼ یتب ثعقت ِی( ٔٙب5.44ع٘ع. ثٗ وّه )ی( ٔهبْ 5.48ِ)

 

   (5.49)                                                                        0ˆ
0

2 S 

 

ثٗ  ِتؼٍك 0 ٕبي اقلاتؽیْ ثبنٕع ظتؽِمبؼِت یتبٌٙبیٌِٛىٛي اٚؼث یتبٌٙبیاگؽ اٚؼث

پٛقتٗ نبًِ  0 وٗ یِتمبؼْ ٌِٛىٛي ثب تمبؼْ وبًِ اقت ظؼ زبٌت م گؽٖٚیّٔب

ٓ یا .اقت یٚاگٕ یتبٌٙبیت وبًِ اؾ اٚؼثیهٗ تؽتیمت ّ٘یثكتٗ ثبنع ظؼ زماٌکتؽٚٔی 

ه ی .وٕع یؼا ظؼقت ِ یٔمطٗ ا یگؽٚ٘ٙب یؽیً ٔبپػیم تسٛیّٔب یثؽا یٗ ایپب

 .اقت یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبی( اٚؼثیٛگٛٔبْ )لطؽً اٚؼتیِتمبؼْ ِؼبظي ثب تجع یػٍّگؽ

  .اقت  1 ٓ ثؽاثؽ ثبیه چٕیٕبْ یظتؽِ

ظؼ  یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیت اٚؼثینٛظ )ّ٘بْ تؽت یٓ ػًّ ظٚثبؼ أدبَ ِیچْٛ ا   

 یبلؽ ثیؽ ٔبپػییثب ػٍّگؽ ِتمبؼْ ِػوٛؼ تغ 0ظ٘ع ( ٌػا  یٕبْ ظٚثبؼ ؼش ِیظتؽِ

گؽٖٚ  یم تمبؼْ وبًِ ثؽایِتؼٍك ثٗ ّٔب 0پف  .((4.43)كٗ نٛظ ثب یِبٔع )ِمب یِ

  .اقت یٔمطٗ ا
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  ختٔیحبىت ثراّگ 5 -4

 

ع٘ع یانغبي نعٖ ؼا ثعقت ِ یٌِٛىٌٛ تبيیاٚؼث mفٛن ٔٗ تٕٙب  – ٘بؼتؽیؼبظٌٗ ِ

 یتبٌٙب ؼا ثؽایٓ اٚؼثیِب ا .ظ٘ع یؿ ثعقت ِیؼا ٔ یؾِدب یتبٌٙبیت اٚؼثیثٍىٗ تؽت

تبي یه اٚؼثیع وٗ ِب یفؽٌ وٕ .ُیثؽ یطتٗ ٌِٛىٌٛٙب ثىبؼ ِیبْ زبٌت ثؽأگیث

ُ یضٛا٘ یٕبٌیًٕٛؼت ظتؽِیِب ظؼ ا .ُیثگػاؼ اٚؼثیتبي اقپیٓ یؼا ثٗ خب یِدبؾ

ا ٔهبْ ؽ آٔؽیؾ یٍٗ نىٍٙبیبْ ضٛا٘ع ظانت ثب ثٛقیطتٗ ؼا ثیظانت وٗ زبٌت ثؽأگ

  .ُیظ٘ یِ

 

             

 

 یٍم ٘بفٚ  تبٌٙبیاٚؼث یأؽژ یه تؽاؾ٘بیتٔهبٔگؽ نّب یافم یضطِٛ ِٛاؾ   

 اقپیٓ یؽاث   ِطتٍف انغبي نعٖ اقت ) یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیػّٛظ ثؽ آٔٙب تؼعاظ اٚؼث

ٚ       اقپیٓ یثؽاؽ نعٖ یانىبي ثبلا تًٛ ظؼ وٗ یطتٗ ای( زبٌت ثؽأگ

  یب ثؼجبؼتی ،أدبَ نعٖ اقت k ثب i اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٍٓ یثبتؼٛ

 

                                                                                                         ki  

k 
 اٚؼثیتبٌٙبی

 ِدبؾی  

 اٚؼثیتبٌٙبی

 i انغبي نعٖ

      زبٌت ثؽأگیطتٗ زبٌت پبیٗ

       



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 90 

  .ُیر ظ٘یؿ تَٛیگؽ ٔیؼا ثٗ قٗ ؼٚل ظ اقپیُٓ تٛاثغ یتٛأكت یِب ِ

 

   (5.50)                                                                      







ki

ki

ki







 

 

ٕع ثطٛؼ َٚٛذ یآ یطتٗ ثعقت ِیثؽأگ یٍٗ زبٌتٙبیٕبْ وٗ ثٛقیٓ چٙبؼ ظتؽِیا

ٓ نؽذ یٕبْ ثعیچٙبؼ ظتؽِ .وٕٕع یِ یطتٗ ؼا ِؼؽفیثؽأگ یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیّ٘بْ پ

  .أع

 

   (5.51)                                  
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
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 .ِتفبٚت ثٛظٔع ،ٕبْ ِطتٍفیوٗ ظؼ چٙبؼ ظتؽِ ٔٛنتیُؼا  ییتبٌٙبیظؼ ثبلا ِب فمّ اٚؼث

ٚ  2Ŝ اقپیٓ یتىبٔٗ ا ِّٕتُ ػٍّگؽ یژٖ ثؽایتبثغ ٚ 0ُ وٗ یعیظ ٓیهیظؼ ثطم پ

zŜ 0ژٖ یؽ ٚیثب ِمبظS ٚ 0sM اقت.  

 2Ŝژٖ یَ تٛاثغ ٚثبؾ ٘كتٕع ثطٛؼ ػّٛ یپٛقتٗ اٌىتؽٚٔ یوٗ ظاؼا ییٕبْ ٘بیظتؽِ   

)( ی ژٖیثب ِمعاؼ ٚ zŜ یژٖ ایهٗ تٛاثغ ٚیآٔٙب فمّ ّ٘ .كتٕعیٔ
2

1
 mmM s  

 یثؽا .ثبنٕع یِ  ٚ  اقپیٓتؼعاظ اٌىتؽٚٔٙب ثب  m  ٚm٘كتٕع وٗ ظؼ آٔدب 

 0sM ، 1sM ، 1sM  ٚ0sMت یتؽتِب ( 5.51ٕبْ )یچٙبؼ ظتؽِ

ؿ تٛاثغ یٔ 2  ٚ3 ُ وٗیُ ٔهبْ ظ٘یتٛأ یِ ی( ثكبظگ5.45ثٗ وّه فؽِٛي ) .ُیظاؼ

  .ثبنع یِ 1Sژٖ یثب ِمعاؼ ٚ 2Ŝ یژٖ ثؽایٚ
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  .٘كتٕع (StateTriplet Excited)ٗیتبٗ طتٗ قیزبٌت ثؽأگ یٓ خٛاثگٛیآٔٙب ّ٘چٕ

ثبنع ِب آٔؽا   1S  ٚ0sM ٚخٛظ ظانتٗ ثبنع وٗ ظؼ آْ یتبثغ ِٛخ یكتیپف ثب

تٛاْ  یِ یثٗ قبظگ .ُیُ ثعقت آٚؼیتٛأ یِ 3 یؼٚ Ŝٓ ثؽ ییك ػٍّگؽ پبیاؾ ِؽ

 ٔهبْ ظاظ وٗ 

   (5.52)                                                              143
ˆ S 

 

ٗ یتب هیً زبٌت یتهى یكتیثب اقت (5.52وٗ ِتؼبِع ثؽ ) 1 ٚ4 یت ضطیٓ تؽویا

(StateSinglet )،0S ٚ 0sM ژٖ یؼٕٛاْ ظؼن َِٛٛع ِب تٛاثغ ٚث .ؼا ثع٘ع

ki یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیطتٗ پیزبٌت ثؽأگ یؼا ثؽا اقپیٓ   ِ ُیآٚؼ یؼا ثعقت.  

 

   (5.53)                                                            
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ثىبؼ  اقپیٓ یتىبٔٗ ا ِّٕتُ یژٖ ػٍّگؽ٘بیتٛاثغ ٚ یؼا ثؽا ,sMSت ثب ػلاِ

ٗ ٚ یقٗ تب ی طتٗیٗ ظٚ زبٌت ثؽأگیهٗ پبیطتٗ ّ٘یثؽأگ یاٌىتؽٚٔ یىؽثٕعیپ .ُیثؽظ

ٓ ظٚ زبٌت اؾ ِسبقجٗ یا ی٘ب ثؽا یأؽژ یبثیاؼؾ .ظ٘ع یٗ ؼا ثعقت ِیظٚ تب

 زبٌت  یثؽا .عیآ یؽ ثعقت ِیظٚ زبٌت اض یثؽا یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ یكیػٕبيؽ ِبتؽ

 .ٓ اقتیٗ چٕیه تبی
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ؽ ی( خٙت ِمبظ4.65( ِب اؾ ػجبؼت )5.54ِسبقجٗ ظٚ تؽَ اٚي ؼاثطٗ ) یثؽا

ُ یضٛا٘ .ُیوٕ یٕبْ اقلاتؽ اقتفبظٖ ِیظتؽِ یثؽا یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ یچهّعانت

:                       ظانت
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(5.55) 

 

( 5.43ٓ اؾ )یٚ ّ٘چٕ 0E ی ٗیزبٌت پب یأؽژ ی( ثؽا5.39ظؼ آٔدب اؾ ػجبؼت )

ؽ یِسبقجٗ أتگؽاي تبث یثؽا .ُیاقتفبظٖ وؽظ i  ٚk یتبٌٙبیاٚؼث یأؽژ یثؽا

ِسبقجٗ  ی( ثؽا4.57( ٚ )4.53( ِب اؾ ػجبؼت )5.54ؼ)ظ 1  ٚ4ٓ یِتمبثً ث

نٛٔع اقتفبظٖ  یؿ ِیِتّب اٚؼثیتبي اقپیٕٓبْ وٗ ثب ظٚ یٓ ظٚ ظتؽِیث یكیػٕبيؽ ِبتؽ

 i ثب k  ٚi یاقت وٗ ظؼ آْ خب 1 ٚت اؾت ِتفبیٓ تؽتیثع 4 .ُیوٕ یِ

ٚ k ِ ٌٛ( 4.57ٓ ثب وّه )یِب ّ٘چٕ .نٛظ یػ 
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 یأؽژ .نٛظ یيفؽ ِ ی٘كتٕع أتگؽاي آضؽ یلطؽ اقپیٓژٖ یٕىٗ تٛاثغ ٚیً ایثٗ ظٌ

  .نٛظ یٓ ِیچٕٗ یه تبی یثؽا

 

   (5.57)                                       ikikkiki KJEE 20
1   
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( ثعقت 5.54ٓ تؽَ ظؼ )یٍ ػلاِت آضؽیك تؼٛیٗ اؾ ِؽیزبٌت قٗ تب یثؽا یأؽژ

  .عیآ یِ

   (5.58                           )                      ikkiki JEE  0
1 

 

ه یٓ زبٌت یث ییخعا .ٗ اقتیزبٌت قٗ تب یثؽا یٓ أؽژیٓ تؽییپب 0ikK ٓیّ٘چٕ

 .اقت ikK2ٗ ثطٛؼ َٚٛذ یٗ ٚ قٗ تبیتب

 .عیآ یتبٌٙب ثعقت ّٔیاٚؼث یٓ أؽژیٍٗ تفبٚت ثیثٛق یطتگیثؽأگ ی٘ب یأؽژ   

اقت تب  یگؽیؿ ظیچ یدبؾِ یتبٌٙبیاٚؼث یِفَٙٛ أؽژ ،ُیأتظبؼل ؼا ُ٘ ٔعانت

 یأؽژ ی( ؼا ثؽا5.43ػجبؼت ) .وٗ انغبي نعٖ اقت ییتبٌٙبیاٚؼث یِفَٙٛ أؽژ

عاْ یِ یأؽژ یتبي ِدبؾیه اٚؼثی یثؽا kُ وٗ یٕیث یُ ِیوٕ یتبي ِطبٌؼٗ ِیاٚؼث

ثٗ  k .تبٌٙب انغبي وؽظٖ أعیاقت وٗ اٚؼث یاٌىتؽٚٔ m2تؼعاظ  ك ٘كتٗ ٘ب ٚیاؾ ِؽ

اَبفٗ نعٖ  یه ٌِٛىٛي ضٕثیاقت وٗ ثٗ  یه اٌىتؽٚٔی یثؽا یػجبؼت ثٙتؽ أؽژ

  .ثبنع

طتٗ یثؽأگ یزبٌتٙب یثب أؽژ ضٛثی( ِطبثمت 5.58( ٚ )5.57) یػجبؼتٙب   

ٕٗ یة ثٙضٛ یِدبؾ یتبٌٙبیٕكت وٗ اٚؼثیً آْ ایاؾ ظلا یىی .ِهب٘عٖ نعٖ ٔعاؼٔع

 ٔهعٖ أع.  یقبؾ

 یػًّ ِ یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاٚؼث یفمّ ثؽا incipleVariation Pr یايً ٚؼظنت   

طتٗ یاؾ زبٌت ثؽأگ یف ثٙتؽیتؼؽ .ضٛظ انغبي نعٖ أعی ٗ یظؼ زبٌت پب وٕع وٗ

 پ یاؾ ت یع وٗ ِب تبثغ ِٛخیآ یثعقت ِ یِٛلؼ

 

   (5.59)                                                                  


 C 

 

( ٚ 5.51اؾٔٛع ) یبظٖ اقطتٗ یثؽأگ یىؽثٕعیپ ُ وٗ آٔدب یٓ وٕیگؿیؼا خب

 .ثبنع یِ ،پٛنبٔع یؼا ِ یىؽ ثٕعیٓ پیٕچٕیا یتّبِ یوٗ ؼٚ یخّؼ



ثیٛؼْ ؼٚـ                                       تئٛؼی اٚؼثیتبٌٙبی ٌِٛکٛي                               

 94 

  

 (EnergynCorrelatio) یَٕجطتگ یاّرژ 5-5

 

ع ِؽؾ یآ یفٛن ثعقت ِ – ٘بؼتؽیوٗ ثب ِتع  0E یأؽژ یثؽ ِجك ايً ٚؼظنت   

 ٗ یزبٌت پب یثؽا یٍتٛٔی( ػٍّگؽ ٘بِ EigenvalueExactك )یژٖ ظلیٚ ؼاِمع یثبلا

 ٕع یگٛ یِ یَٕجطتگ یاّرژ  ؼا یٓ ظٚ أؽژیتفبٚت ا .ٌِٛىٛي اقت

 

   (5.60)                                                            0EEE exactcorr  

 

 .ظاؼظ یا یف ثبلا ِمعاؼ ِٕفیِطبثك تؼؽ یّ٘جكتگ یثَٛٛذ ِؼٍَٛ اقت وٗ أؽژ

ثٕظؽ  یوّ یبؼیثك یوً اقت وٗ ضطب یه ظؼيع أؽژیوّتؽ اؾ  یاؾ ٔظؽ ثؿؼگ

 2N -ٌِٛىٛي  یفٛن ثؽا – ٘بؼتؽی یأؽژ .ُیؿٔث یع وٗ ِثبٌیاِب اخبؾٖ ظ٘ .عیآ یِ

آْ  یثؽا یّ٘جكتگ یأؽژ .اقت a.u.  108.99  (eV 27.21 =a.u. 1)ثؽاثؽ

فٛن – ٘بؼتؽی یتؽٚژْ أؽژیاتُ ٔ یثؽا .(eV 14.9) ـa.u.  0.55 ثؽاثؽ اقت ثب

     ـa.u.  0.19ثؽآْ ثؽا یّ٘جكتگ یىٗ أؽژیظؼ زبٌ ـ a.u.  54.40،ثب ثؽاثؽ اقت

ِمعاؼ  HF( ثب ِتع  EnergyBinding) یثكتگ یأؽژ یه ِسبقجٗ ثؽای .ثبنع یِ

a.u.  0.19  (eV 5.1 )ِ ثؽاثؽ        یهگب٘یىٗ ِمعاؼ آؾِبیظ٘ع ظؼ يٛؼت یؼاثعقت

ؼا  eV 8.4ِمعاؼ  یّ٘جكتگ اثؽات .48%ثٗ أعاؾٖ  ییضطب یؼٕی،  eV 9.9ثب  اقت

اؾ  یِمعاؼ وٛچى یّ٘جكتگ ی٘ؽ چٕع وٗ أؽژ .وٕع یاَبفٗ ِ یثكتگ یأؽژ یثؽا

 ی٘ب گیؽی أعاؾٖ یثؽا یَٚٛذ وّه ِّّٕٙٙٗ ثطٛؼ یكتُ اقت ثب ایوً ق یأؽژ

  .ثبنع یِ یّین لاؾَ ثؽای

ٓ اقت وٗ تبثغ ِٛج ؼا ثًٛؼت زبيٍُؽة یوٛنم ثؽا یغؼٖ ا –ظؼ ِعي ته    

ُ یكت اقت وٗ فؽٌ وٕیِٕفَٙٛ اٗ ث یٓ وٛنهیٓ چٕیا .كٕعیثٕٛ اٚؼثیتبٌٙبی اقپیٓ

  .ؽ اٌىتؽٚٔٙب ٔعاؼظیقب یت ٌسظٗ ایثٗ ِٛلؼ یه اٌىتؽْٚ ثكتگیزؽوت 
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اؾ آْ ثعقت  یِب ػجبؼت یٕ٘گبِ یاؾ ٔظؽ أؽژ .زؽوت اٌىتؽٚٔٙب ّ٘جكتٗ ٔهعٖ أع

 یٕیبٔگیعاْ ِیه ِیٍٗ یثٛقفمّ  یگؽیؽ اٌىتؽْٚ ظیاٌىتؽْٚ تست تبث ُ وٗیآٚؼ یِ

اگؽ  .ؽظیلؽاؼ گ ،نٛظ یگؽفتٗ ِ اٌىتؽْٚآٔیکی ِطتًبت  یوٗ ظؼ آٔدب أتگؽاي ؼٚ

اؾ آْ  یؽ ضٛثیگؽ ظانتٗ ثبنٕع ِٛؼظ ثبلا تًٛیاؾ ّ٘ع یبظیاٌىتؽٚٔٙب فبيٍٗ ؾ

اؾ ّ٘بْ  یظؼ ِٕطمٗ ا اقت وٗ اٌىتؽٚٔٙب یظؼ تطبٌف ثب آْ ِٛلؼ .ظ٘ع یثعقت ِ

ثٗ  یؽ ِتمبثً ٌسظٗ ایٓ ِٛلغ ثٗ تبثیؽ ظؼ ایِتع اض .ؽٔعیلؽاؼ گ ییفُبِٛلؼیت 

  .گػاؼظ یّٔ یلؼٚ یأعاؾٖ وبف

ه نعْ یً نعٖ ٚ ِبٔغ ٔؿظیتىّ یك أتطبة تٛاثغ ِٛج ٔبِتمبؼْ ايً پبئٌٛیاؾ ِؽ   

ظؼ آٔدب  یتؽٚٔٙبٓ اٌىیه چٕیزؽوت  .نٛظ یگؽ ِیّ٘عثٗ  یِٛاؾ اقپیٓاٌىتؽٚٔٙب ثب

  .( nCorrelatioFermiٕع )یگٛیِ یفرٍ یَٕجطتگوٗ آٔؽا ِؼّٛلا  .ّ٘جكتٗ نعٖ أع

ضٛظ ؼا  یٔبِٛاؾ اقپیٓظ٘ع وٗ ّ٘چٕبْ اٌىتؽٚٔٙب ثب  یاخبؾٖ ِ یغؼٖ ا –ِعي ته 

ؼا ُ٘ وٛچه  یٓ ػًٕؽ زدّیعا وٕٕع ٘ؽ چمعؼ وٗ ِب ایپ یظؼ ّ٘بْ ػًٕؽ زدّ

 .وٕع یّٔ یُ فؽلیأتطبة وٕ

ه یوٗ آٔدب  ،یاٌىتؽٚٔ –كتُ ظٚ یه قیع وٗ یفؽٌ وٕ ،ُیع وٗ ِثبي ثؿٔیاخبؾٖ ظ٘   

ِب  .ؽٔعیلؽاؼ گ 2تبي یگؽ ظؼ اٚؼثیٚ اٌىتؽْٚ ظ 1 یتبي ٌِٛىٌٛیاٌىتؽْٚ ظؼ اٚؼث

اقت ٚ  یِٛاؾ اقپیٓثب  ییوٗ انبؼٖ ثٗ اٌىتؽٚٔٙب ییه زبٌت قٗ تبیُ یتٛأ یٕٙب ِیا

ٓ یا یتبثغ ِٛج ثؽا .ُیظانتٗ ثبن یپبظ ِٛاؾ ی٘ب اقپیٓ یٗ ثؽایتب –ه زبٌت ته ی

 یٓ تٛاثغ ِیا یكتُ ظٚاٌىتؽٚٔیه قی یُ ثؽایآٚؼ ی( ثعقت 5.53ِزبٌت ٘ب ؼا اؾ )

 ٔٛنتٗ نٛٔع.  اقپیٓه تبثغ یٚ  ییه تبثغ فُبیتٛإٔع ثًٛؼت زبيٍُؽة 
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 ییوٗ اٌىتؽٚٔٙب ِطتًبت فُب یثٕٙگبِ 3نٛظ وٗ  یعٖ ِیاؾ ػجبؼت ثبلا ظ

 .افتع یّٔ 1 یٓ اتفبق ثؽایىٗ اینٛظ ظؼ زبٌ یظانتٗ ثبنٕع يفؽ ِ یىكبٔی

 –ؽظ وٗ ِعي ته یگ یت قؽچهّٗ ِیٓ ٚالؼیاؾ ا یّ٘جكتگ یژؽطم ثؿؼگ أث   

 .ظ٘ع یّٔ یت چٕعأیاّ٘ یِٛاؾ –ٓ پبظ یثب اقپ یٓ اٌىتؽٚٔٙبیثآٔی ثٗ ظافؼٗ  یغؼٖ ا

ٛخٛظ ثبنع وُ ِ یٕىٗ قٗ اٌىتؽْٚ ظؼ ظاضً ّ٘بْ ػًٕؽ زدّیازتّبي اثبیكتی 

ضٛإ٘ع  یِٛاؾ ٓاقپیآٔٙب ٌؿِٚب  یٓ يٛؼت زعالً ظٚ تبیؽ ایچؽا وٗ ظؼ غ ،ثبنع

ٓ یث یاؾ وٕم ٌسظٗ ا یكتیثب یّ٘جكتگ یٓ ثطم لبثً تٛخٗ أؽژیثٕبثؽا .ظانت

 ظ٘ع وٗ یك ٔهبْ ِیً ظلیه تسٍیٓ یّ٘چٕ .ؾٚج قؽچهّٗ گؽفتٗ ثبنع یاٌىتؽٚٔٙب

corrE ّیَٕجطتگ یٕب یجفت اّرژتٛأع ثٗ يٛؼت خّغ  یضٛة ِ یٕیثب تط 

  .ٔٛنتٗ نٛظ

 

   (5.63        )                                                           



ji

ijcorrE     

 

 یِّىٓ اقت ثب ؼا٘جؽ .كتُ گؽفتٗ نعٖ اقتیق ٘بی خفت یتّبِ یؼٚ ب خّغظؼ آٔد

اگؽ  .( ثعقت آٚؼظ5.63)ِطتٍف  یتؽِٙب یاؾ ثؿؼگ یِفِٙٛ ٓیهیً پیّ٘بْ ظلا

 .وٛچه ثبنع یٍیض ij یكتیظانتٗ ثبنٕع ثب یِٛاؾ اقپیٓ i  ٚj یاٌىتؽٚٔٙب

 یثٗ ثؿؼگ ظؼ ایٓ ِٛؼظ ijظ٘ع وٗ  یِسبقجبت ؼٚنٓ ٔهبْ ِ

a.u. 10 ) 03.0( 3eV ثب  ٍٗ اٌىتؽٚٔٙبیبٌت ثٗ ٚقغ یتؽِٙب یكتیظؼ ػٌٛ ثب .اقت

ف یٚ َؼ یلٛ یٓ خفتٙبیث یكتیب ثبدٕیا .عٖ ثبنعآِ ثٛخٛظ فِتفبٚ ی٘ب ٓیپقا

٘كتٕع وٗ ضٛظنبْ ؼا ظؼ  ییاٌىتؽٚٔٙب یاٌطًٛو خفت لٛ یػٍ .تفبٚت لبئً نع

ظؼ ) ij یثؽا یِٕتظؽ ِمعاؼ ثؿؼگ یكتیٕدب ِب ثبیا .بثٕعی یِ یّ٘بْ پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ

 یٓ اٌىتؽٚٔٙب ثب پٛقتٗ ٘بیث یّ٘جكتگ .ُی( ثبنeV 21 یؼگثؿأعاؾٖ ی ػًّ ثٗ 

 یه ٌِٛىٛي وٗ پٛقتٗ ٘بیّٙٗ ظؼ ٕیثب ا .وّتؽ ثبنع یكتیف ثبفبٚتِ یٚٔؽاٌىت
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اؾ  "فیَؼ"ٓ ؾٚج یث یبظ اؾ ُ٘ خعا ٔجبنٕع ّ٘جكتگیِتفبٚت ظؼ فُب ؾ یاٌىتؽٚٔ

 .اقت "یلٛ" اغٍت ِبٕٔع ؾٚج یٔظؽ ثؿؼگ

وٕع  یِ یؼا ثؽؼق Berylliumَٛ یاتُ ثؽٌ یّ٘جكتگ یٛاْ ِثبي خفت أؽژثٗ ػٕ   

NesbetKRٍٗ ٔكجت یقِسبقجبت ثٗ ٚ أدبَ نعٖ  . . 

()1969 )1(  . . . XIVPhysChemAdv). 

 

Electron 

pair 

Electron pair )(eVij  

s1  s1  -1.14 

s1  s2  -0.02 

s1  s2  -0.06 

s2  s2  

  5 -1خعٚي                    

 ؾٚج أؽژی ٘بی ّ٘جكتگی ثؽای ثؽٌیَٛ   

 
 

-1.24 

 

 یٍیض s1 ٚs2 یٓ پٛقتٗ ٘بیث یٓ اقت وٗ ّ٘جكتگیظاضً خعٚي ٔهبٔگؽ اظ اػعا

ٓ یِب ّ٘چٕ .وبِلاً ِدؿا اؾ ُ٘ ٘كتٕع ییٓ اؾ ٔظؽ فُبیآٔٙب ّ٘چٕ .ٕع٘كت وٛچه

 یاؾ ٔظؽ ثؿؼگ s1 ٚs2ی ؽْٚ ٘بتاٌى یثؽا یّ٘جكتگکٗ ؾٚج ُ یوٕ یِهب٘عٖ ِ

  .٘كتٕع یىی

ظؼ  یؽات ثؿؼگییتؽٚژْ اؾ ظٚ اتُ تغیقبضت ٌِٛىٛي ٔ چؽا ُ وٗیفّٙ یِب ِ زبلا   

تؽٚژْ نبًِ قٗ اٌىتؽْٚ یاتُ ٔ .نٛظ یؼا ِٛخت ِ( eV 8.4) یّ٘جكتگ یأؽژ

 یقبضتٗ ِ خعیع یقٗ خفت اٌىتؽٚٔ یٓ ظؼ قبضت ٌِٛىٌٛیّ٘چٕ .خفت ٔهعٖ اقت

 ً وٕٕعٖیوٗ ٘ؽ وعاَ تىّ ی( قٗ خفت ل5.63ًٛ اقت وٗ ظؼ ؼاثطٗ )یٓ ظٌیثع .نٛظ

 .نٛظ یعاؼ ِیپع ،اقت eV 5.1ثب ِمعاؼ  یّ٘جكتگ یأؽژ ی

 :ؽ ِدؿا وؽظیك ؾیتٛاْ ثٗ ِؽ یه ٌِٛىٛي ؼا ِی یثؽا یهگب٘یآؾِب یأؽژ

 

   (5.64   )                                         zprelcorr EEEEE  0exp 
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 یتٔكج یأؽژ relE ،یّ٘جكتگ یأؽژ corrE ،فٛن – ی٘بٚؼت ی٘ب یأؽژ 0Eآٔدب 

 ٚzpE يفؽی  ٔمطٗ یأؽژ(Zero point Energyِ )آٔؽا  یتیثطم ٔكج .ثبنع ی

 یوٗ ظؼ آْ اٌىتؽْٚ ٘ب ظؼ پٛقتٗ ٘ب ،ثعقت آٚؼظ یتٛاْ اؾ ِسبقجبت اتّ یِ

 یثؽا .ظاؼٔع یؽ وّیتبث ییبیّین binding یثكتگ ، کٗ ظؼنٛٔع یخّغ ِ یظؼٚٔ

ٖ أعاؾ ینٛظ ثؽا یم اقتفبظٖ ِیآؾِب ٔتبیحاؾ zpE یاؼتؼبن یثعقت آٚؼظْ أؽژ

وٗ آٔدب خفت  ،( اقتفبظٖ وٕٕع 5.63ِٛالغ ِّىٓ اقت اؾ فؽِٛي  یؽضث corrE یؽیگ

 یِهبثٗ ثؽِ یثب قبضت اٌىتؽٚٔ نعٖ كتُ نٕبضتٗیژٖ ؼا اؾ قیٚ گیّ٘جكت ی٘ب

ثٗ ِفَٙٛ  یمیبفت ظلیتٛاْ اؾ ِمعاؼ نٕبضتٗ نعٖ ٔئْٛ ظؼ یِثبي ِ یثؽا .ٕٕعیگؿ

ثعقت   HF ، H2O ، NH3 ٚ CH4 یٌِٛىٛي ٘ب یثؽا یّ٘جكتگ یاؾ أؽژ یػبٌ

. ایٓ وٗ آٔٙب ظاؼٔع اقت، یخفت اٌىتؽٚٔ ِمعاؼ ّ٘بْ یچؽا وٗ ٔئْٛ ظاؼا ،آٚؼظ

  ِمعاؼ ؼا ثٗ قطتی ِی تٛاْ ثؽای ٌِٛکٌٛٙبی ثؿؼگتؽ تؼّیُ ظاظ.

وً ٚخٛظ  یٔؽژٗ ی اِسبقجٔیبؾ ثٗ عؼت ٕث ثكیبؼ یه وٛأتِٛیظؼ ِسبقجبت ِىبٔ   

 یع وٗ ِیفؽٌ وٕ .وٕٕع یسبقجٗ ِهتؽ ِی٘ب ؼا ث یآْ تفبٚت أؽژ یثٗ خب .ظاؼظ

ِثبي  یثؽاُ. یگؽ ِسبقجٗ وٕیظ زبٌت ثٗ زبٌته یؼا اؾ  یتفبٚت أؽژ ُیضٛا٘

 یوٕم ٘ب یثؽا یب قطٛذ أؽژیٚ  یٛٔیؿاقیٛٔی یأؽژ ،یچؽضه عُ قیظٚقت ظاؼ

ظؼ  یؽاتییظقتطٛل تغ پؽٚقُٗ وٗ یاگؽ فؽٌ وٕ .ُیؼا ِسبقجٗ وٕ ای ییبیّین

اغٍت ِب اؾ  .ُ وؽظیضٛا٘ یچهُ پٛن ییتٔكج یِب اؾ أؽژٔجبنع  یپٛقتٗ اٌىتؽٚٔ

ٗ ٚقپؽ یثؽا expE یهیآؾِب یأؽژ .ُیوٕ یچهُ پٛن ینؼباؼت یؽات أؽژییتغ

  .ُ نٛظیتٛأع ثٗ ظٚ ثطم تمك ی( 5.64ِِطبثك )

 

   (5.65)                                                        corrEEE  0exp 
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0E زبلا .عیآ یفٛن ثٗ ظقت ِ – یٍٗ ِتع ٘بؼتؽیاقت وٗ ثٗ ٚق یتفبٚت أؽژ 

 .اقت یٓ ِكئٍٗ اغٍت ِكئٍٗ ِهىٍیا .ِبٔع یِ یثبل یّ٘جكتگ یؽ أؽژییتغ ثؽآٚؼظ

 ی ظؼ ِطبٌؼٗ یح ضٛثیفٛن ٔتب – ٘بؼتؽیؼٚظ وٗ ِتع  یِ ذ أتظبؼَٛثطٛؼ ٚ

ٛخٛظ ث یّ٘جكتگ یظؼ أؽژ یؽ وٛچىییأتظبؼ آٔؽا ظاؼظ وٗ تغ یآظِ وٗپؽٚقٗ ای 

ع وٗ خفت یآ یم ِیپ یٓ ِٛؼظ ِٛلؼیگفتٗ نع ا تؽهیپ چٕبٔىٗ .ظ٘عع ثٗ ظقت یآِی 

 یپٛقتٗ ٘ب یؽات ٔكجییٓ تغیاگؽ ّ٘چٕ .ثّبٔع یؽ ثبلییتغپؽٚقٗ ثلآ یظؼ ا یاٌىتؽٚٔ

يؽفٕظؽ  corrE ثتٛاْ اؾ یكتیثب .ٔىٕٕع یؽ ِسكٛقییِطتٍف ظؼ فُب تغ یاٌىتؽٚٔ

وٗ تدؽثٗ  ،ٔبَ ثؽظ یٌِٛىٌٛ یىؽثٕعیپ ی تٛاْ اؾ ِطبٌؼٗ یؼٕٛاْ ِثبي ِث .وؽظ

كٗ یؼا ظؼ ِمب یبؼ ضٛثیدٗ ثكیفٛن ظؼ ِسبقجٗ ٔت – یؼتؽظ٘ع وٗ ظلت ٘ب یٔهبْ ِ

 یهٗ ظاؼایوٗ آٔدب ّ٘ ،ییبیّین یپ وٕم ٘بیت یزت .ظ٘ع یم ثٗ ظقت ِیثب آؾِب

 .اقتفبظٖ وؽظ HFت اؾ ِتع یتٛاْ ثب ِٛفم یثكتٗ ثٛظٖ ِ یاٌىتؽٚٔ یپٛقتٗ ٘ب

پؽٚتْٛ  یجیً تؽویِ ،عؼٚژْی٘ ی٘ب یتٛاْ اؾ ِطبٌؼٗ ثكتگ یؼٕٛاْ ِثبي ِث

(Proton affinityغ ٚ )ؽٖ ٔبَ ثؽظی. 

 یثؽؼق فٛن – ٘بؼتؽیؼا ثٗ وّه  ییبیّیِطتٍف ن یپؽٚقٗ ٘ب یاگؽ آظِ یزت   

 .ٕعٕىیؼا تمبَب ِ یّ٘جكتگ یؽات ظؼ أؽژییتغ ی ٗظاؾ ِكبئً ِلاز یبؼیثك ،وٕع

 .بثعی یؽ ِییتغ یپؽٚقٗ تؼعاظ خفت اٌىتؽٚٔ یوٗ ظؼ ِ ،ٕدبقتیا ٗئٍكِ یتّبِ

اؾ ) یطتگیثؽأگ یثٗ أؽژْٛ یاقؿیٛٔی یِسبقجٗ أؽژ ،ُیچٕبٔىٗ لجلاً ٔبَ ثؽظ ،ِثبي

 .عیآ یثٗ ظقت ِ ییبیّین یاؾ اغٍت وٕم ٘ب یگؽیُٙ ظِ ٙبیِثبٌ .٘كتٕع (آٔدٍّٗ

وٗ  یاثغ ِٛخٛثٗ ت یبج ثٗ ظقتؽقیازت ییٓ پؽٚقٗ ٘بیچٕیک ك یِسبقجبت ظل یثؽا

 .اقت ،( ثبنعCorrelation) یّ٘جكتگ یِستٛ

 ی اؾمیبؼ ظلیتٛاْ ثٗ خٛاة ثك یِ( ؽٖیٚغ He ، 2Hكتُ وٛچه )یق یثؽا   

 اٌىتؽْٚ –ك فبيٍٗ اٌىتؽْٚ یظل یگؿاؼیك اِىبْ خبیٕگؽ اؾ ِؽیِؼبظلات نؽٚظ

12r وٕع ٚ یِ یعٖ ایچیبؼ پیثك ی ثٗ ِسبقجٗ یٓ ِب ؼا ؼا٘جؽیا .عیظؼ تبثغ ِٛج ؼق 

 .كتیثؿؼگ ِٕبقت ٔ یٌِٛىٛي ٘ب یٓ ِتع ثؽایا ثٗ ایٓ ظٌیً
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 یه ٌِٛىٌٛیؿیاؾ ِكبئً ُِٙ ف یىیّ٘جكتٗ  ِسبقجٗ تٛاثغ ِٛج یثؽا ییوهف ِتع٘ب

ٓ ِتع٘ب ؼا یا ،كتیٓ وتبة ٔیك ٘عف ایٓ ِتع٘ب ثٗ ِٛؼ ظلیا. ثؽؼقی ِعؼْ اقت

ؼا  یُ ِتعیضٛا٘ یٕدب ِیِب ظؼ ا .ؽظکبت ِؽثِٛ ثعأٙب خكتدٛ یاظث ظؼ تٛاْ یِ

ِسبقجٗ تٛاثغ  یثؽاثبنع کٗ  ییهٕٙبظ٘بیٗ اغٍت پیُ وٗ پبیُ وٕیتؽق یطٛؼ ظؼقتث

 .اقت کهیعٖ نعٖم یپ ج ّ٘جكتٗ ِٛ

))(2,1.( اقپیٓ یتبي ٘بیاؾ اٚؼث یع وٗ ِب ِدّٛػٗ وبٍِیفؽٌ وٕ    ixi 

nxx  یاؾ ِطتًبت اٌىتؽٚٔ یتبثؼ  تبثغ ِٛج وبًِ  .ُیظانتٗ ثبن ,1 اقت.  

 

   (5.66                 )                                          ),,( 21 nxxx   

 

1. یِطتًبت ٘بثٗ ِمعاؼ ظاظٖ نعٖ  یثؽا nxx  ِكتُ یق یٓ تبثغ ؼا ؼٚیُ ایتٛأ ی

)( تبثؼی 1xi ٘یثكّ ظ ُ          : 

 

   (5.67)                                                  )(),( 12 xxxC i
i

ni                            

 

nxxثٗ ِطتًبت  یثكتگ ،ت ثكّیآٔدب َؽا ,2 ثٗ ضٛظٛٔٓ ُ٘ ثٗ یا .ظاؼٔع 

)( یكتُ تٛاثؼیق ٗث عتٛأیِ 2xi ،  ٚدٗ ثكّ یٔت .ؽٖ ثكّ ظاظٖ نٛظیغ  ٗث

 نٛظ  یِضتُ  اقپیٓ یتبي ٘بیزبيً َؽة اٚؼث

 

   (5.68)                                     
i j k

jiijk xxC  )()( 21  

 

 .عیآ یِؽتجٗ ظؼ خّغ ثٗ ظقت ِ n!ٍٗ یثٗ ٚق اقپیٓ یتبي ٘بیٓ ِدّٛػٗ اٚؼثیّ٘

وٗ تبثغ ِٛج  ٔعأتطبة نٛ ْبچٕثكّ ت یَؽا یكتیه ِدّٛػٗ ظاظٖ نعٖ ثبی یثؽا
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ؽ ٔبِتمبؼْ وٕٕعٖ گػٍّ یاؼؿگیك خبیاؾ ِؽ (4.53ع ثٗ یٔگبٖ وٕ) .ثبنع یِتمبؼْ ِٔب

 ٔٛنت ٘ب  ْٕبیتؽِظتٛاْ ثٗ يٛؼت خّغ  ی( تبثغ ِٛخٙب ؼا 4.39ِ)ِطبثك 

 

   (5.69)                                                                   
K

KKC 

 

ايٛلاً  .اقت اقپیٓتبي یاٚؼث ؼعاظت n ِهطى یتطبة ٘بأ یتّبِ یخّغ ؼٚ

ٕىٗ ثلافبيٍٗ اؾ یظؼ ػًّ اِىبْ ا .اقت اؾ تٛاثغ ِٛج  یمیف ظلی( تؼؽ5.69)

 ی( ثكتگ5.69) ّك ظؼ ثكیؿاْ ظلیِ .كتیِّىٓ ٔ ،كتُ تٛاثغ وبًِ اقتفبظٖ نٛظیق

 اقپیٓ یتبي ٘بیأتطبة اٚؼث یٓ ثٗ چگٛٔگیظؼ خّغ ٚ ّ٘چًٕ یظض یثٗ تؼعاظ تؽِٙب

تٛاْ ثٗ ظقت  یؼا ظؼثبؼٖ ِ –یه غؼٖ ایه تؽَ خّغ ) ثبلا ( ِعي  یفمّ ثب  .ُ٘ ظاؼظ

  .آٚؼظ

 ت ثكّیَؽا i اقپیٓ یتبي ٘بیٓ اٚؼثییتؼ یثؽا یگٛٔبگٛٔ یتٛاْ اؾ ِتع٘ب یِ   

KC  یتبي ٘بیٓ اقت وٗ اخبؾٖ ظاظ وٗ اٚؼثیه ؼٚل ای .( اقتفبظٖ وؽظ5.69ؼ )ظ 

 ٘بؼتؽیٕبْ یتؽِظٓ تؽَ ثكّ یاٌٚ کٗ ثبنع یفٛن ِ – ٘بؼتؽیخٛاة ِكئٍٗ  اقپیٓ

ثٗ  یتبي ِدبؾیب چٕع اٚؼثیه ی یاؼؿگیٍٗ خبیگؽ ثٗ ٚقیظ یتؽَ ٘ب .فٛن اقت –

ٓ یِؼ یثٗ وّه ِتع ٚؼظنت KCت یَؽا .ثبنع یانغبي نعٖ ِ یتبي ٘بیاٚؼث یخب

 Super position of یٕٙهتّ٘ یىؽ ثٕعیٓ ِتع ثٗ پیا .نٛظ یِ

Configuration(ب ِتعی CI- هیوٕ یىؽ ثٕعیپ Configuration Interaction  )

ثكّ  یؼا ثؽا یبظیؾ ینٛظ چؽا وٗ تؽَ ٘ب یّ٘گؽا ِ یٓ ثٗ وٕعیا .ِؼؽٚف اقت

 .بؾ ظاؼظیٔ

ٍٗ أتطبة ینٛظ ثٗ ٚق یغ ّ٘گؽا ِیقؽ یِٛؼ وبًِ لبثً ِلازظٗ ا وٗ ثٗ یِتع   

 .عیآ یعقت ِث (5.69)ی ظؼ ِطبٌؼٗ  اقپیٓ یتبي ٘بیٓ اٚؼثییتؼ یثؽا یِتع ٚؼظنت

 یتبي ٘بیاٚؼث یثؽا HFـ ت ظاظْ ِؼبظلات یػِّٛ یثؽا یٓ ِتع ِب ؼا ثٗ ٚخٙیا

 یٓ ِیعٖ ثٛظٖ ٚ ثٕبثؽایچیبؼ پیمت ثكیٓ ِؼبظلات ظؼ زمیا .وٕع یِ ییؼإّ٘ب اقپیٓ
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ِؼّٛلاً ِتع  ٓ ِتع ؼایا .ً وؽظیتؽَ ؼا ظؼ ثكّ تٛاثغ ِٛج ظض یتٛاْ تؼعاظ وّ

MC-SCF (Multi Configurational SCF) ِٔبِٕع ی. 
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 6فصو 

  - LCAOرٗظ  

 

  Roothaan)) بُتٍعبدلات رٗ 6 -1

 

ُ وٗ یفٛن ِب لبظؼ نع – ی٘بؼتؽت لاظبؼٚ ِ یغؼٖ ا –ه یك ِعي یاؾ ِؽ   

ً وؽظٖ ِسبقجٗ یقبظٖ تجع یؼا ظؼ ٔؿظ ٌِٛىٛي ٘ب ثٗ ِكئٍٗ ا یقبضتّبْ اٌىتؽٚٔ

قت وٗ ِكئٍٗ ؼا ا "یوبفزبلا " ثؼع n4ثب  یٍیفؽأكیِسبقجٗ ِؼبظٌٗ ظ یثٗ خب .ُیوٕ

ؿ یِؼبظٌٗ ٔٓ یا یاِب زت .ُیوٕ یقٗ ثؼع ثؽؼق * ظؼًیفؽأكیظ –ٚثب ِؼبظٌٗ أتگؽ

م یثظٚ ِتع  .ّبییُٔك زً یُ وٗ آٔؽا ظلیكتیعٚاؼ ٔیٓ ِب اِیثٕبثؽا .عٖ اقتیچیپ یٍیض

 HFِؼبظٌٗ  یػعظ یؽیأتگؽاي گ یاٌٚ .ؽظیگ یتؽ اؾ ّ٘ٗ ِٛؼظ اقتفبظٖ لؽاؼ ِ

ِسبقجٗ اتُ ٘ب وٗ ظؼ آْ ِكئٍٗ ثٗ ضبِؽ تمبؼْ  یٓ ِتع ِطًٛيبً ثؽایا .اقت

 ،بثعی یاتُ وب٘م ِ یتبي ٘بیاٚؼث یبػؼثطم ن یثؽا یه ثؼعیثٗ ِؼبظٌٗ  یفُبئ

 .ِٕبقت اقت

ِتع ثكّ  ،ؼظظاثٕبء ظؼ ِسبقجبت ٌِٛىٛي ٘ب لؽاؼ هٗ ثلااقتیوٗ ّ٘ یآْ ِتع   

بْ ٚ یپب ی) ظؼ ايً ث یٗ ایكتُ تٛاثغ پبیٍٗ قیثٗ ٚق یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیؼثٚا .اقت

 .نٛظ یاظٖ ِؽ ( ثكّ ظیپػبْ یاِب ظؼ ػًّ پب ،وبًِ

 .ُیؽیؼا ثپػ یٗ ایكتُ پبیٓ قیاگؽ ِب ا   

 

                  (6.1)                                                    M 21, 

 

 

 

ظیفؽأكیً ؽٚـ ٘ب ٚ ِهتمبت آْ ؼا ِؼبظٌٗ أتگِؼبظٌٗ ثیٓ یه تبثغ، أتگؽاي *

Equation ferentialIntegrodif ٛیٕع.ِی گ 
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 .عٔنٛ یؿ ٔٛنتٗ ِیؽ ٔیثٗ نىً ؾ ٙبٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیٓ اٚؼثیثٕبثؽا

 

    (6.2)                                                                   


  



M

ii C
1

 

   

 یثؽا ِؼبظلاتیكتُ یه قیظؼ  یاؼؿگیه خبیفٛن فؽاتؽ اؾ  – ٘بؼتؽیِؼبظٌٗ    

ك یاقت اِب اؾ ِؽ یمت ِىؼجیظؼ زم یكتُ ِؼبظلاتیٓ قیا .اقت تیٓ ثكّ َؽاییتؼ

فؽَ  یثٗ قٛ ،نع یٓ ثؽؼقیهیفًً پ ظؼ وٗ (Iteration ؽیٚاگؽظاْ )تىؽ ؼٚل

( 5.38)ظؼ فٛن  –ُ ػٍّگؽ یوٕ یٓ فؽٌ ِیِب ّ٘چٕ .نٛظ یعٖ ِیثٛظْ وه یضط

 یگفتٗ نعٖ ظؼ ثبلا ثٗ ظقت ِ یؽظل ٚاگؽظأظؼ گ HFِؼبظٌٗ  یٍٗ خٛاثٙبیثٗ ٚق

  .نٛظ یاقتفبظٖ ِ یُیتؼٛ ٚ یوٌٕٛ یػٍّگؽ٘ب یثٕب یع وٗ ثؽایآ

ُ یٓ ضٛا٘یچٕیا ،ُیظ٘ یلؽاؼ ِ HF (5.37)( ؼا ظؼ ِؼبظٌٗ 6.2زبي ِب ثكّ )   

     .ظانت

 

   (6.3)                                                      





  



M

ii

M

i CFC
11

ˆ  

 

ٓ ثٗ یؼا چٕ یكتُ ِؼبظلاتیق ،ُیؽیگ یأتگؽاي ِ ،َؽة وؽظٖ ٓ ِؼبظٌٗ ؼا ظؼیا

 .ُیآٚؼ یظقت ِ

 

   (6.4)                                    MCSF i

M

i ,1      ,0
1




 


 

 

 ٔدب آ
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   (6.5)                                                              
   dFF ˆ 

 

 ٚ (5.38)فٛن  –ػٍّگؽ یكیػٕبيؽ ِبتؽ

 

   (6.6)                                                                   dS * 

 

كتُ یق .اقت  ٚٗ یپب اثغتٛ ٓی( ثIntegralExcess) یأتگؽاي فؿٚٔ

ؽ يفؽ ظاؼظ وٗ یغ یخٛاة ٘ب یتٕٙب ؾِبٔ .ٚ ّ٘ٛژْ اقت ی( ضط6.4) یِؼبظلات

 .َؽایت ِبتؽیكی ال ثؽاثؽ يفؽ ثبنعٕبْ یتؽِظ

   

    (6.7)                                                            0  SFDet  

 

ثؽظاؼ  یک یهٗ ای٘ؽ ؼ یثٗ اؾا .اقت iخٛاة  m یظاؼا  هطًِٗ ی ٓ ِؼبظٌٗیا

iMi)ژٖ یٚ CC ,1 )ٚخٛظ ظاؼظ. m یتبي ٘بیهٗ ٘ب اٚؼثیٓ ؼیٓ تؽییپب تؼعاظ اؾ 

mM ٓیّ٘چٕ .ظ٘ع یظقت ِ ٗ ؼا ثٗیپب یٌِٛىٌٛ  ؿ ثٗ یؼا ٔ یتبي ِدبؾیاٚؼث

 .ظ٘ع یظقت ِ

( 5.38( ؼا ظؼ ػجبؼت )6.2( ِب ثكّ )6.5) یكیِسبقجٗ ػٕبيؽ ِبتؽ یثؽا   

ؼا ثٗ  یكیِب ػٕبيؽ ِبتؽقبظٖ  یثؼع اؾ چٕع ظقتىبؼ .ُیظ٘ یفٛن لؽاؼ ِ –ػٍّگؽ 

 ُیكیٔٛ یؽ ِیيٛؼت ؾ

  

   (6.8)                      









 

  )|(
2

1
)|(PfF 

 

 .ُیوؽظٖ ا یگؿاؼیٓ ػلائُ ؼا خبیا بوٗ ظؼ آٔد
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   (6.9)                                                        drfrf )(ˆ)( 1
* 

 

   (6.10)           
2122

*
1211

* )()()1)(()()|(    ddrrrrr 

ٚ 

   (6.11)                                                              



m

i
ii CCP

1

*2  

 

( ِطبثك 6.8تؽَ ظَٚ ظؼ ) .اقت f̂ یػٍّگؽ اٌىتؽٚٔ یكیػًٕؽ ِبتؽ f یثؿؼگ

ٓ یا .( اقت یُی) تؼٛ ییٚ خبثٗ خب یٌٕٛک یػٍّگؽ ٘ب یكیاقت ثب ػٕبيؽ ِبتؽ

ِب ثؼعاً  .نٛظ یٓ ِیكتُ ِؼیظؼ ق یاٌىتؽٚٔ یچگبٌ Pف یٍٗ ِبتؽیتؽَ ثٗ ٚق

اقت  rP)( ثبؼ یّبً ِتٕبقت ثب تٛاثغ چگبٌیِكتم یص چگبىیٍبترٓ یوٗ ا عیُ ظیضٛا٘

ف یٓ ِبتؽینٛظ وٗ ا یثٗ ِٛؼ ٚاَر ِؼٍَٛ ِ .ُی( ِسبقجٗ وؽظٖ ا6.11وٗ ِب ظؼ )

  .نٕبضتٗ نٛظ F یكیِسبقجٗ ػٕبيؽ ِبتؽ یثؽا یكتیاقت وٗ ثب یچگبٌ

 .زً وؽظؼا ( 6.4) یكتُ ِؼبظلاتیتٛاْ ق یچگٛٔٗ ِ ،ظؼ ػًّثؽای ایٕکٗ ثعأیُ    

 :ُیوه یم ِیؽ ؼا پیقٍكٍٗ ايٛي ؾ
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 – ٘بؼتؽیلات ِسبقجٗ ِؼبظ یؼا وٗ اِؽٚؾٖ ثؽا یٛتؽیوبِپ یّ٘ٗ ثؽٔبِٗ ٘ب   

 .وٕع یِ یٚؽیُ نعٖ ظؼ ثبلا پیفٛن قبضتٗ نعٖ اؾ ِتع تؽق

 ییّ٘گؽا یكتیع : ثطهبً ثبٔنٛ یٓ ِییظٚ نؽِ تؼ ژٖ ثبیٛث ٗ یأتطبة تٛاثغ پب   

 ظؼ ػًّ .ثتٛأع ِسعٚظ ثبنع Mچٕبٔىٗ تؼعاظ تٛاثغ  ،ضٛة ثبنع یتب زع ِطٍٛث

وٗ  یاٌىتؽٚٔ –ؼفتبؼ ثب أتگؽاي ظٚ یچگٛٔگ ٚ اؾ اِىبْ أجبؼ Mیِؽؾ ثبلا تؼییٓ

ثب تؼعاظ  4Mتؼعاظ آْ ِثلاً  .نٛظ یِِیكؽ  ،ثبلا  ثؽٔبِٗ ُیظؼ تؽق 1ٍٗ پٍٗ یثٗ ٚق

وٗ  یة نٛظ وٗ ؾِبٔچٕبْ أتطب یكتیٗ ثبیتؼعاظ تٛاثغ پب .بثعی یم ِیٗ افؿایتٛاثغ پب

ٓ ظٚ یا .لاؾَ اقت تب زع ِّىٓ وٛچه ثبنع یِسبقجٗ أتگؽاي ظٚ اٌىتؽٚٔ یثؽا

 .افتٕع یظؼ تُبظ ثب ُ٘ ِ ینؽِ گب٘

اؾ  یٚ ظؼقت یفیو یبٔیُ ثیتٛأكت ِب ُیظانت 2H ْٛیظؼثبؼٖ  وٗ یثسثظؼ    

ه ی٘ؽ اتُ  یثٗ اؾا ،یي اتّتبیت ظٚ اٚؼثیٍٗ تؽویٌِٛىٛي ثٗ ٚق یتبي ٘بیاٚؼث

 یتبي ٘بیم اٚؼثیك افؿایُ وٗ اؾ ِؽیٓ ٔهبْ ظاظیّ٘چِٕب  .ُیعقت ظ٘تبي ثیاٚؼث

عٖ یثٙجٛظ ثطه ِتع ؼا تبي ٘بیاٚؼث یتٛأ ؽ٘بیِتغ یگؿاؼیك خبیٚ اؾ ِؽ یاتّ

 آؼی

 

ٚ أتگااااؽاي ظٚ اٌىتؽٚٔاااای       fیااااه اٌىتااااؽْٚ  –تاااابثغ پبیااااٗ ای ؼا أتطاااابة ِاااای وٕاااایُ ٚ أتگااااؽاي  -1

)(
2

1
)(   ُؼا ِسبقجٗ ِی وٕی 

 

 ( ؼا زػف ِی وٕیُ 6.8زعـ ؾظٖ ٚ یب تؽَ ظَٚ ) Pػٕبيؽ چگبٌی ِبتؽقی ِمعاؼ اٌٚیٗ ثؽای  -2

 

( را حل می  كیییا اورتیتیال  یاغ اشی ال 6.7پیش كشیده و معادله مشخص ) Fفوك  –س ماتری -3

 را معین م  كییا. Pرا معین كرده ماتریس چگال   iCشده را ایتخاب م  كییا و تردار اغ 

 

  PP  عدد کوچک  است
 

 PP 
 یه

    تماا
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ثبػث  ٗیاؾ تٛاثغ پب یٓ أتطبثیه چٕی .ُیثبیثعقت ث یح ضٛثیُ ثٗ ٔتبیچٕبٔىٗ ثتٛأ

ظؼ ِتع  ،تبي ٌِٛىٛيیاٚؼث ینٛظ. ظؼ زبٌت ػِّٛ یِ یؼیتبً قؽٔكج یّ٘گؽائ

LCAO عیآ یؽ ثٗ ظقت ِیثٗ نىً ؾ. 

 

   (6.12)                                                              
A

AA
ii C


 

 

Aب وٗ آٔد
 "اتُ  یؼٚ کٗثٛظٖ  "یتبي اتّیاٚؼثA  خّغ  .بفتٗ اقتیٌِٛىٛي تّؽوؿ

 .ثبنع ی٘ؽ اتُ أتطبة نعٖ ِ یوٗ ثؽا اقت یٗ ایؽٔعٖ ّ٘ٗ اتُ ٘ب ٚ تٛاثغ پبیظؼ ثؽگ

 یاتّ یتبي ٘بیظب٘ؽ اٚؼث چٗاگؽ یُعانتٔگفتٓ  یثؽا یُ وٗ ِب زؽفیظ٘ یِب تٛخٗ ِ

كت وٗ یلاؾَ ُ٘ ٔ .ثٛظ یتٕٙب ِه اتُ ی یآٔٙب ؼٚ یبفتگیؽ اؾ تّؽوؿ یغ یؿیچ

اؾ أتطبة تٛاثغ ِٕظٛؼ  .ُیاؾ زؽوت اٌىتؽْٚ ٘ب ظؼ اتُ ثٗ ظقت ظ٘ یف ضٛثیتؼؽ

 SCFـ تبي یٓ ِسبقجٗ اٚثیآؾاظ ظؼ ز یؼا وٗ اؾ اتُ ٘ب یكت وٗ اِلاػبتیٓ ٔیٗ ایپب

ؽ یآٔچٕبٔىٗ ظؼ ؾ تبي ثبنعیاٚؼث یتٛاْ ٘ب نبًِ أتطبة عتٛأیٓ ِیا .ثٗ ظقت آٚؼظ

A تیؽاَاؾ  یك ثؽضیاؾ ِؽ ،عیُ ظیضٛا٘
iC   نٛظ یثٗ ظقت ظاظٖ ِ یٕیؼِِمعاؼ. 

 .ؽ ٔٛنتٗ نٛٔعیتٛإٔع ثٗ نىً ؾ یِ یاتُ ٘ب ثٗ ِٛؼ ِّ٘ٛ یتبي ٘بیاٚؼث   

 

   (6.13)                                                ),()()( AAlmAA
A YrRr   

 

 یأتطبة ِ یمیوٗ ِؼّٛلاً زم .ثبنٕع یِ یتٛاثغ فُبئ lmY ٚ یتبثغ نؼبػ Rآٔدب 

 نٛٔع 

   s - 1: تبيیاٚؼث 

pتبيیاٚؼث :z/rryrx   ٚ /  ,/ 

d222222222: تبيیاٚؼث /  ٚ /  ,)/ry-(x , / ,/)3( rxzrxyrxyrrz  

 ...ؽٖیٚ غ
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 .ٓ يٛؼت اقتیثع rR)( یػتٛاثغ نؼب یِؼٌّٛ یأتطبة ٘ب

rneNrrR    ('sSTO) اقلاتؽ یتبي ٘بیاٚؼث -1 )( 

     یگبٚٚق یتبي ٘بیاٚؼث -2
2

)( rneNrrR   

 ی( ثٗ ظقت 6.12ِؼا ظؼ ) ییٓ ّ٘گؽایؼتؽیؽاقلاتؽ ثعْٚ نه ق یتبي ٘بیاٚؼث   

  ٔبَ ثؽظ وٗ فمّ چٙبؼ تب  Heظؼ اتُ  s1ـ تبي یتٛاْ اؾ اٚؼث یثٗ ػٕٛاْ ِثبي ِ .ظٕ٘ع

sSTO' ظ٘ع  یؼا ثٗ ظقت ِ یوً لاؾَ ظاؼظ وٗ ِمعاؼ یثٗ ظقت آٚؼظْ أؽژ یثؽا

)Kcal/mol 0.6( 001.0 ..فٛن تٕٙب وّتؽ اؾ  – ٘بؼتؽی یٔؽژوٗ اؾ ا ua ِ یتفبٚت 

 .وٕع

 .بج اقتیٗ ازتیتبثغ پب ظٖ تبثٗ  'sGTOك ثب یدٗ ظلیٓ ٔتیثٗ ظقت آٚؼظْ چٕ یثؽا   

 .نعٖ أع یٕٗ قبؾیٗ ثٗ ِٛؼ ِٕفؽظ ثٙیتبي ٘ب ظؼ تٛاثغ پبیظؼ ٘ؽ ظٚ ِٛؼظ تٛاْ اٚؼث

 ی ِسبقجٗ یٕ٘ٛؾ ُ٘ ثؽا ینٛظ ٌٚ یّٔت ّ٘گؽا قؽػثٗ  'sGTO ٘ؽ چٕع وٗ   

ظٚ  یٓ ؼٚل ( ِسبقجٗ أتگؽاي ٘بیظؼ اچْٛ وٗ ) .ٓ اقتیٌِٛىٛي ٘ب ِؼّٛي تؽ

 یٗ ایٕىٗ تؼعاظ تٛاثغ پبیا یثؽا .قبظٖ اقت یٍیض یأتطبث یٗ ایثب تٛاثغ پب یاٌىتؽٚٔ

وٗ  ،ثؽٔع یثٗ وبؼ ِ ('sCGTO) یلؽاؼظاظ 'sGTO م اؾیؼا وُ وٕٕع اغٍت ثٗ خب

 یاتُ ٘بی ك ِسبقجٗ یت اؾ ِؽیَؽا بآٔد ظؼ ثٛظٖ وٗ 'sGTOاؾ یضط یجیتؽو

 .عیآ یآؾاظ ثٗ ظقت ِ

 

   (6.14)                                                        


  GTOCGTO a 

 

 یٓ زبٌت ِسبقجٗ آظِیظؼ قبظٖ تؽ .ٗ ظاؼظیثٗ تؼعاظ تٛاثغ پب یظلت ِسبقجٗ ثكتگ   

 .ظ٘ع یت ِی٘ؽ اتُ ِطتٍف ؼَب خٙتتبي ٘ب یپ اؾ اٚؼثی٘ؽ ت یٗ ثؽایه تبثغ پبیثٗ 

وٗ ِؼبظي  Minimalt یوٛچه ) ثٗ قٛئع یٍیؼا ِؼّٛلاً ض یٗ ایٓ پبیه چٕی

ظلت  .ِی ٔبِٕع زعالً ( یٗ ایپب یاقت ( ) ِدّٛػٗ ا SmallExtremely یكیأگٍ

 .ِسعٚظ اقت یٍیضثب آْ  ِسبقجٗ
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اؾ ٔٛع  یی٘ب یوٗ ثكتگ p2 یتبي ٘بیاٚؼثی اِىبْ ِلازظٗ  یٓ ِعٌیه چٕیظؼ    

 ی تٛأ یتبي ٘بیاٚؼث یظاؼا)پؽاوٕعٖ  یٍیآٔٙب ض .خٛظ ٔعاؼظ، ٚآٚؼٔع یٛخٛظ ِث

ً اقت ظؼ ِسبقجبت یٓ ظٌیثع .٘كتٕع p2ِهبثٗ نبْ  یتبي ٘بیاؾ اٚؼث ( تؽپبییٓ

ٓ یثٗ ا یٗ ایپب .ظٕ٘ع یٗ ٔهبْ ِیب چٕع تبثغ پبیتبي ؼا ثب ظٚ یپ اٚؼثیؽاؾ ثبلا ٘ؽ تت

 یٗ ایك تؽ تٛاثغ پبیِسبقجبت ظل .ٔبِٕع یِ (بفتٗیتؽل ) گك "Extented"ٔٛع ؼا 

طتٗ ؼا یثؽأگ یاٌىتؽٚٔ یثبنٕع وٗ پٛقتٗ ٘بی بؾ ظاؼٔع وٗ نبًِ تٛاثؼیؿ ٔیؼا ٔ

 یُ ٘بات یثؽا d3تبي یاٚؼث ،H یثؽا p2تبي یاٚؼث یؼٕی .اتُ ٘ب نبًِ ثبنع یثؽا

 .. .ؽٖیف اٚي ٚ ظَٚ ٚ غیؼظ

 

 (  یاّجٕ٘ یٗ) آّبمب AnalysisPopulation  یتیو ( جَعی) تحي یٗآّب مب   6.2

 

 ،ؽٔعیگ یِ ظٛضٕبْ اقلاتؽ ؼا ثٗ یتٛاثغ ِٛج نىً ظتؽِ یغؼٖ ا –تک ظؼ ِعي    

٘ب ظؼ ِتع  'sMO ٓیا .قبضتٗ نعٖ اقت یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیاؾ اٚؼث ثٗ ٔٛثٗ ضٛظکٗ 

LCAOنٛٔع یظاظٖ ِ "یاتّ یتبي ٘بیاٚؼث"  یت ضطیثٗ يٛؼت تؽو. 

اقت وٗ اؾ تٛاثغ ِٛج ایٓ خبٌت  یّین ثؽای .عظاؼٔ یعٖ ایچیتٛاثغ ِٛج فؽَ پ    

اتُ ٘ب ظؼ ظؼْٚ ٌِٛىٛي ٘ب ٚ  ثبؼ ،ِطتٍف یثكتگ یؽٚ٘بیاؾ ٔ یتٛاْ اِلاػبتث

 .ؽٖ ثٗ ظقت آٚؼٔعیغ

كٗ ی) ِمب x)( یاٌىتؽٚٔ یٍٗ تٛاثغ چگبٌیٛقؼ ظؼْٚ ٌِٛىٛي ثاٌىتؽْٚ ٘ب ظ ؾیغتٛ

  .عآی یعقت ِ( ث4.30ثب  عیوٕ

 

   (6.15    )           nnn dddxxxxxxnx   3222
* ),(),()(   

 

ˆ)( یاٌىتؽٚٔـ ه ی یػٍّگؽ ٘ب یُؽة ٘بزبيٍ ِدّٛع f̂ع وٗ یفؽٌ وٕ ixf 

 ع : یآ یثٗ ظقت ِ f̂ یِمعاؼ چهّعانت .ثبنع
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   (6.16    )             



n

i
nnni ddxxxxxff

1
111

* )(),()(ˆˆ   

  

 چْٛ زبلا     ه أعاؾٖ یخّغ ث یبثٕع تؽَ ٘بی یؽ ّٔییؽ٘ب تغیِتغ ییخبثدب بث

 :ُیكیؽ ثٕٛیؼا ثٗ نىً ؾ f̂ یعانتِمعاؼ چهّ ُیتٛأ یٓ ِیِب ّ٘چٕ .ثبنٕع یِ

 

   (6.17)           









dxxxf

ddxxxxxxxfnf nnn

)()(ˆ

),(),()(ˆˆ
122

*



 
 

 

 ِسبقجٗ یثؽا f̂ كتُ یظؼ ق یاٌىتؽٚٔ یطٛؼ َٚٛذ تٕٙب ثٗ تٛاثغ چگبٌِب ث

 یتؽٚٔاٌى یف چگبٌیٓ وؽظْ ِبتؽیگؿیك خبیدٗ تٕٙب اؾ ِؽیٔت .ُیبؾ ظاؼیٔ xx , 

 ،ِؼتجؽ ثبنع ٔیؿ f̂ یؽ َؽثیٕع وٗ ػٍّگؽ غعا ویت پیوٗ چٕبْ ػِّٛ یتب ؾِبٔ

آْ ِب ظؼ  یثٗ خب .ُیٓ وبؼ ؼا ثىٕیُ ایضٛا٘ یّٔٓ خب یوٗ ِب ظؼ ّ٘ .عیآ یعقت ِث

ُ وٗ یوٕ یٕدب ظلت ِیا f̂ تٛأع ثٗ  ی( 4.55ِقلاتؽ ِطبثك )ٕبْ ایظتؽِ یثؽا

 .ؽ ٔٛنتٗ نٛظیفؽَ ؾ

 

   (6.18)                                            



n

i
ii dxxxff

1

*
)()()(ˆˆ       

 

 یثؽا یاٌىتؽٚٔ یتبثغ چگبٌ چگٛٔٗ نٛظ وٗ ی( ٔهبْ ظاظٖ 6.17ِ) ثب كٗیظؼ ِمب

 .نٛظ یٕبْ اقلاتؽ ظاظٖ ِیظتؽِ

 

   (6.19)                                                       



n

i
ii xxx

1

* )()()(   
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ni یثؽا i اٚؼثیتبي اقپیٓ٘ؽ  یغؼٖ ا –ه تظؼ ِعي     ,,1 ه یٍٗ یثٗ ٚق    

ٍٗ یثٗ ٚق iظؼ  یاٌىتؽٚٔ یازتّبي ثؽا یچگبٌ .نٛظ یاٌىتؽْٚ پؽ ِ   ٖظاظ

  .اقت یغؼٖ ا ـ هتِعي  یؼی( اظاِٗ ِج6.19نٛظ ٚ ) یِ

 یثؽا اقپیٓ یِسٛؼ٘ب یپؽ ثؼع اؾ أتگؽاي ؼٚ یثب پٛقتٗ اٌىتؽٚٔ یكتّیق یثؽا   

 :عیآ یؽ ثٗ ظقت ِیؼاثطٗ ؾ r)(ثبؼ یچگبٌ

 

   (6.20)                                                      )()(2)(
1

* rrrP
m

i
ii



  

 

 وٗ زبلا ،پٛنبٔع یؼا ِ یانغبي نعٖ ا یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیاٚؼث  ؼٚیخّغ زبلا   

ُ یتٛأ یِب ِ .ُیوٕ یً ِی( ظض6.12) ّثك زبلا .ثبنع یؼا ظاؼا ِ 2 یتبٌیػعظ اٚؼث

A یاتّ یتبي ٘بیظؼ اٚؼث r)( یؽ ؼا ثؽایػجبؼت ؾ
 ُیظانتٗ ثبن:  

 

   (6.21)                                           )()()(
, ,

* rrPrP
A B

BAAB

 

  

 

 .ُیؽ ظاضً وؽظٖ ایؼا ِطبثك ؾ ABP یف چگبٌیبتؽِوٗ آٔدب 

 

   (6.22  )                                                          
i

B
i

A
i

AB CCP 
*2  

 

 یٓهی( ظؼ ثطم پ6.8فٛن ) – یف ٘بیاقت وٗ ِب ظؼ ِبتؽ یاف یٓ ّ٘بْ ِبتؽیا

ordere and bondCh  ٛٔعیت ثبؼ ٚ پیتؽت"اغٍت ثٗ  ایُ. کٗ ٚاؼظ وؽظٖ arg" 

mnُ ٚ تؼعاظ اٌىتؽْٚ ٘ب یؽی( أتگؽاي ثگ6.20اگؽ ِب اؾ ) .ِؼؽٚف اقت 2 ؼ ظ

 .كتُ ثبنعیق
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   (6.24 )                                                                   drPn )( 

 

 .ُیٓ أتگؽاي لؽاؼ ظ٘ی( ؼا ظؼ ا6.21اگؽ ِب )

 

   (6.24)                                                             
A B

ABABSPn
, , 

 

 

Aٗ یٓ تٛاثغ پبیث یأتگؽاي فؿٚٔ Sآٔدب  وٗ
  ٚ

B
 اؾ یتٛأ یِب ِ .اقت ُ

وٗ ِتؼٍك ثٗ  ییتؽَ ٘ب .ُیوٕغ اٌىتؽْٚ ظؼ ٌِٛىٛي اقتفبظٖ یظؼن تٛؾ ی( ثؽا6.24)

 .ظ٘ع یم آْ اتُ ثٗ ظقت ِیظؼ پ یت اٌىتؽٚٔیاؾ خّؼاقت ثؽآٚؼظی  Aتُ ّ٘بْ ا

AN (PopulationAtomicNetت ضبٌى ی( ؼا ِب خّؼ6.24ٓ ثطم )یا  یثؽا   (  

  .ُیٔبِ یِ Aاتُ 

 

   (6.25)                                                         
)( )(A A

AAAA
A SPN

 
 

 

 یِ ،ِتؼٍك ثبنٕع A  ٚBُ وٗ ثٗ ظٚ اتُ یوؽظ یؼا فؽٌ ِ ییٙبم تؽِیثدب ِب اگؽ

 اؾ ٓ ثطمیا .ُیٓ اتُ ٘ب ثىٕیٓ ایاؾ تؼعاظ اٌىتؽْٚ ٘ب ظؼ ِٕطمٗ ث ییبثیُ اؼؾیتٛأكت

( PopulationOverlapت ّ٘پٛل یخّؼ)  ABOت یخّؼ ی( ِؼّٛلاً ثٗ فؿ6.24ٔٚ)

 .ِؼؽٚف اقت

 

   (6.26      )                                                
)( )(

2
A B

ABAB
AB SPO

 
 

 

 ٓییتؼ یاؽث .اقت BAٓ یث یظؼ ثكتگ ،یتٛاْ ثكتگ ی أعاؾٖ تؽَٓ یا یثؿؼگ

ثٗ ظٚ  یكتیثب ABOت یخّؼ یِؼتمع اقت وٗ فؿٚٔىبْ یٍیه ٌِٛىٛي ِیه اتُ ظؼ یثبؼ 
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 .ثبنع Bگؽل ِتؼٍك ثٗ یٚ ًٔف ظ Aآٔچٕبٔىٗ ًٔفم ِتؼٍك ثٗ  ،ُ نٛظیثطم تمك

( "Population  AtomicGross"ثؿؼگ  یت اتّی)خّؼ APت وً یٓ ؼٚل خّؼیثب ا

 ظ ِبٕٔع :نٛ یٓ ِیِؼ Aاتُ  یثؽا

 

   (6.27   )                                                         
B

ABAA ONP 

 

 وٕع  یثؽآٚؼظٖ ِ ؼا یؼیٓ نؽِ ِجییٓ تؼیا

 

   (6.28)                                                                        nP
A

A  

 

 نٛظ ثب  یظاظٖ ِ AQ یؼٕی Aاتُ  ؼثب

 

  (6.29)                                                                   AAA PZQ  

 

 .اقت یػعظ اتّ AZوٗ ظؼ آْ     

ٓ یمت اِىبْ ایه ٌِٛىٛي ظؼ زمیظؼ  .ضٛنؽفتبؼ اقت یثٗ ٔٛػ "ثبؼ"ٓ ییٓ تؼیا   

 .ٚخٛظ ظاؼظ ،ه اتُ ظاظٖ نعٖیب آْ تؼعاظ اٌىتؽْٚ ظؼ یٓ یكت وٗ گفتٗ نٛظ وٗ ایٔ

 یاثؽ .ضٛا٘ع ظانت یُ ثكتگیٕیگؿ یوٗ ثؽ ِ یتبي اتّیثٗ نعت ثٗ اٚؼث AP یثؿؼگ

وٗ  یٓ ِؼٕیعث ،عٕؿاْ ثبنیٗ ٘ب ِیپب یكتیُ ثبیبثیظقت  یمیه ِمعاؼ زمیٕىٗ ثٗ یا

ٓ ِؼٕب وٗ أتطبة یؿاْ ثبنٕع ثعیٗ ٘ب ِیپب یكتیثب یاتّ یتبي ٘بیأتطبة اٚؼث

ظؼ  .ٌِٛىٛي ثبنع یاتُ ٘ب یتّبِ ی( ثؽای)ّ٘كبٚ اؼؾُ٘  یكتیاتُ ثب یتبي ٘بیاٚؼث

 یِب ِ .ؿظیؼ ی( ثُٙ ِیتیً خّؼیتسٍ) یتیّؼخ یآٔدب آٔبوبؼکٗ  یافؽاِ یِٛاؼظ

ٍٗ یثٗ ٚق یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیاٚؼث بوٗ ظؼ آٔد ُیثٕبِ یِؽوؿ ّه ثكیُ آْ ؼا یتٛأ

ه ی .عٔنٛ یبفتٗ ثكّ ظاظٖ ِیت یاتُ ٘ب ِؽوؿ اؾ یىی یؼٚ وٗ یاتّ ٘بی تبيیاٚؼث
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ه اتُ ی یّ٘ٗ اٌىتؽْٚ ٘ب ؼا ؼٚ یكتیُ ثبیُ وؽظیوٗ ظؼ ثبلا تؽق نّبیی یً ؼٚیتسٍ

  .ٓ وٕعیگؿیخب

 یٓ ّ٘ٗ ِیثب ا یٍٗ ٔبِطّئٓ اقت ٌٚیه ٚقی یتیخّؼ یظؼقت اقت وٗ آٔب وبؼ   

ِب  .ه ٌِٛىٛي ؼا ثٗ ظقت ظ٘عیغ اٌىتؽْٚ ظؼ یاؾ تٛؾ یاِلاػبت اؼؾنّٕع عتٛأ

م اٌىتؽْٚ ب وب٘یٚ  یظ٘ع وٗ ظؼ ودب ٌِٛىٛي ثب فؽاٚأ یؼا وٗ ٔهبْ ِ یاِلاػبت

آٚؼظ وٗ ثٗ ِٛؼ  یٛخٛظ ِِب ث یؼا ثؽا یٔٛثٗ ضٛظ اِىبٔوٗ ثٗ  ،ُی٘كت ؼٚثؽٚ٘ب 

 .ُیٌِٛىٛي ؼا زعـ ثؿٔ ییبیّیٚ ن یىیؿیضٛاو ف یفیو

اؾ  یفیو یفیٓ ثٗ ظقت آِع وٗ تؼؽیاِىبْ ا یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیك ِتع اٚؼثیاؾ ِؽ   

 – ٘بؼتؽیِتع  .ثٗ ظقت ظاظٖ نٛظ یچٕع اتّ یظؼ ٌِٛىٌٛٙب ییبیّین ی٘ب یثكتگ

بؼ یاغٍت ثب ظلت ثكؼا کٗ  یىیؿیاؾ ضٛاو ف یبؼیثك یِسبقجٗ وّ فٛن ُ٘ اِىبْ

 .ثٗ ٚخٛظ آٚؼظ ،نٛظ یأدبَ ِ ییثبلا

 یتبي ٘بیٍٗ اٚؼثیوٗ ثٗ ٚق ییبیّین یف ثكتگیٓ تؼؽیث یبظیع ؾیآ یثٗ ٔظؽ ِ   

ٓ یِطبثك ا .ٚخٛظ ظانتٗ ثبنع یخفت اٌىتؽٚٔ یّیلع یتئٛؼ ٚ نٛظ یٌِٛىٛي ظاظٖ ِ

 یُٙ ثكتٗ ُِ نعٖ ثیٓ اتُ ٘ب تمكیوٗ ث یب چٕع خفت اٌىتؽٚٔیه یٗ ٍیِعي ظٚ اتُ ثٗ ٚق

ؼا اؾ ٌِٛىٛي  یفیٓ تؼؽیه چٕیُ یعیچٕبٔىٗ ظؼ اثتعا ظ ،یتبي ٌِٛىٌٛیِعي اٚؼث .عٔنٛ

)1(2 یاٌىتؽٚٔ یىؽ ثٕعیعؼٚژْ پی٘ ظؼ ٌِٛىٛي .ظ٘ع یثٗ ظقت ِ یظٚ اتّ ی٘ب g 

 ٚ ظاؼایزؽوت ِی وٕع  g1 یتبي ٌِٛىٌٛیؼثوٗ ظؼ اٚ یخفت اٌىتؽٚٔ یخٛاثگٛ

 یىؽ ثٕعیثب پ 2Nٌِٛىٛي  .ٓ پؽٚتْٛ ٘بقتیِتّؽوؿ ظؼ ِٕطمٗ ث یاٌىتؽٚٔ یچگبٌ

242222 یاٌىتؽٚٔ )3()1()2()2()1()1( guugug  یقٗ خفت اٌىتؽٚٔ یظاؼا 

g 2 ,1ِتًً وٕٕعٖ ) یٌِٛىٌٛ یتبي ٘بیظؼ اٚؼث uاقت ).  

 یتبي ٘بینٛظ اٚؼث یه ظفؼٗ ِتفبٚت ِیت یِٛلؼ یه ٌِٛىٛي چٕع اتّیظؼ    

ثٗ ػٕٛاْ  .عٕافىٕ یٌِٛىٛي ِ یاتُ ٘ب یتّبِ یٗ ؼٚیثٗ ِٛؼ ػَّٛ قب ٌِٛىٛي

فؽٌ  ( ثٗ ػٕٛاْ ِسٛؼ تمبؼْ xثب ِسٛؼ  xyظؼ يفسٗ )ه ٌِٛىٛي آة ی ،ِثبي

 .عٕثبن یؽ ِیؾ یٕیتطّ ینىً ٘ب یٌِٛىٛي ظاؼا یتبي ٘بیاٚؼث کٕیع.
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












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 ٕع.كت٘ ظٕ٘عٖ ثكتگی عؼٚژْی٘ؽ ظٚ اتُ ٘ثؽای  2  ٚ3 یتبي ٌِٛىٌٛیؼثٚظٚ ا   

5 ه خفت اٌىتؽْٚ ِتًً یآْ نبًِ  .ٓ نعٖ اقتیگؿیژْ خبیوبِلاً ظؼ اتُ اوك

 یفیطٛؼ َؼث 4 تبيیٚ ثبلاضؽٖ اٚؼث  .( اقت" PairLone"خفت تٕٙبٔهعٖ )

 .(bindingAntiعٕ٘عٖ اقت )ٔ یثكتگ

وٗ  ،ه ظاؼظیؽ ولاقیاؾ تًٛ یهزبفتفبٚت  OH2 ییبیّین یف اؾ ثكتگیٓ تؼؽیا   

ثب  ی٘ب ٚ ظٚ خفت اٌىتؽٚٔ HO یثكتگ یه خفت اٌىتؽْٚ ؼا ؼٚیآٔدب ِب 

 یثبلا خٛاثٙب یتبي ٌِٛىٌٛیپٕح اٚؼث .ُیظاظ یژْ لؽاؼ ِیاتُ اوك یا ؼٚؼ گیثكت

  .( ٘كتٕع5.24) ٘بؼتؽی ـ فٛک ی ِؼبظٌٗ

 یِ کّیٕٗكتُ یق یوً ؼا ثؽا یكتٕع وٗ أؽژیِّىٓ ٔ ٙبیتبٌیت اٚؼثیتآٔٙب تٕٙب تؽ   

اٚؼثیتبٌٙبی  ییىتبیلات یتجع یٕبْ اقلاتؽ ثؽایظتؽِ ،ُیآٚؼ یبظ ِیچٕبٔىٗ ث .وٕٕع

ؼا ثٗ  HFُ تب ِؼبظٌٗ یٓ ِٛؼظ اقتفبظٖ وؽظیِب اؾ ا .ِبٔع یِ یؽ ثبلیٔبِتغ اقپیٓ

ثعقت  یتٛاْ زبلا ثؽا یت ؼا ِیّ٘بْ ضبي .ُیآٚؼ ( ثعقت5.24نىً قبظٖ )

ثىبؼ  ،ه ال ِطبثمت ظاؼظیوٗ ثب ٔٛع ولاق ییبیّین یثكتگ یثؽا یسیآٚؼظْ تَٛ

ب تع یخع یتبٌٙبیُ چٕبٔىٗ اٚؼثیظ٘ یأدبَ ِ یٌِٛىٌٛ یتبٌٙبیاؾ اٚؼث یٍیِب تجع .ثؽظ

  .ٓ نٛٔعیگؿیه خفت اتُ خبیب یه ی یٓ زع ِّىٓ ؼٚیثبلاتؽ

ٌِٛىٛي  یثؽا .ثىبؼ ثؽظ یٕیگؿیٓ خبییتؼ یتٛاْ ثؽا یؿ ِیِسه ِطتٍف ٔٓ یچٕع   

  :ؽ ضٛإ٘ع ظانتیجب ثٗ نىً ؾیتمؽ یظب٘ؽ ِ شذٓیگسیجب یتبىٖبیاٗرثآة 
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ه ی ی وٕٕعٖ یِؼؽف 2  ٚ3نعٖ  یٕیگؿیخب یتبٌٙبیُ وٗ ٘ؽ وعاَ اؾ اٚؼثیٕیث یِب ِ

ِتؼٍك ثٗ  4  ٚ5 ىٗیظؼ زبٌ .اقت HO ٛٔعیظٕ٘عٖ ظؼ پ یثكتگ یخفت اٌىتؽٚٔ

هتؽ ظؼ تطبٌف ثب یؽ ثیٓ تًٛیا .ژْ ٘كتٕعیاتُ اوك ی ٔبثكتٗ یخفت اٌىتؽٚٔ

  .ٌِٛىٛي آة اقت یه قبضتّبْ اٌىتؽٚٔیف ولاقیتٛي
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 ٘ضتٖبیپ

 :  1٘ضت یپ

 

ْٛ ی یىٗ ؼٚیٕ٘گبِ   
2H ِ ُیؽ ؼا ثىبؼ ثؽظیؾ یُ أتگؽاٌٙبیوؽظ یوبؼ.  

 

   (1.1A)                                                                dS BAAB 

   (2.1A)                                                    drEH ABHAA  2)1( 

   (3.1A)                                         drSEH BAAABHAB )1( 

 

ًِ ػجبؼات ثبلا ٘كتٕع ِب ِطتًبت ُ وٗ نبیٕىٗ آْ أتگؽاٌٙب ؼا ِسبقجٗ وٕیا یثؽا

 ُ : یثؽ یؼا ثىبؼ ِ یُٛیث

 

   (4.1A)                                                  


  1       
R

rr BA 

   (5.1A)                                                   11-       


 
R

rr BA 

 

 یافم یبؼیاضت ی يفسٗ یگؽینبًِ آْ قٗ غؼٖ ٚ ظ یىیٓ ظٚ يفسٗ وٗ یث ٗ یؾاٚ

  .ِی ثبنع ،اقت

                             

 

rA 

-e 

rB 

A B 
φ R 
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  .نٛظ یِ یُٛیظؼ ِطتًبت ث یػًٕؽ زدّ

 

   (6.1A)                                                ddd
R

d )(
8

22
3

 

 

  .ُیوٕ یؼا ِسبقجٗ ِ ABS یِب ظؼ اثتعا أتگؽاي فؿٚٔ

   (7.1A        )                        
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 
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




 

 

 ٔتگؽاي ا یؼا ثٗ خب aAn)(ظؼ ثبلا ػلاِت 

 

   (8.1A)                                        






 

1 0
1 !

!
)(

n

k

k

n

a
axn

n
k

a

a

en
dxexaA 

 

  .ُیلؽاؼ ظاظ

 ( ثبلاضؽٖ 8.1Aثب اقتفبظٖ اؾ فؽِٛي )

 

   (9.1A    )                                               







  2

3

1
1 RReS R

AB 

 

 ٓ يٛؼت زبلا یثٗ ّ٘ .عیآ یثعقت ِ
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 وٗ آٔدب 
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  نٛظ یِ (8.1A( ٚ )9.1Aوّه ) ثٗ وٗ
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 ٓ يٛؼت یٚ ثع
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 2٘ضت یپ

 

  یطتٌ چْذ اتَیض یثرا oremVirial theبهیریٗ  یتئ٘ر

 

),( غ ِٛجه ٌِٛىٛي ثب تبثی یثؽا یع وٗ قبضت اٌىتؽٚٔیفؽٌ وٕ Xx  ِهطى

),( وٗ ظؼ آٔدب نٛظ 31 nxxx   ٚ وٛتبٖ نعٖ ِطتًبت اٌىتؽْٚ اقت

),,( 1  XXX  ػجبؼت ؼا ثب یِب ا .ِهطى وٕٕعٖ ِطتًبت ٘كتٗ اقت ٓ

  .ُیوٕ یِ یِطتًبت ثٙكبؾ یثؽا k فبوتٛؼ یاؼؿگیخب

 ع :ٔنٛ یِ ،بؼ )أعاؾٖ ( ثؼع اؾ ٔؽِبي نعْیتٛاثغ ِٛج ِؼ

  

   (1.2A             )                                     ),(),( 2

3

kXkxkXx

n

k   

 

ٕىبؼ ِب یا یثؽا .ُیٓ ػجبؼت ؼا ثعقت آٚؼیِتؼٍك ثٗ ا یُ أؽژیضٛا٘ یزبي ِب ِ

ً یپتبٔك یٚ أؽژ یخٕجه یأؽژ یػٍّگؽ٘ب یؽ چهّعانتیِمبظ یؽ ؼا ثؽایػلائُ ؾ

 ُ : یثؽ یؼ ِثىب

 

   (2.2A)                nkk ddXxTXxXkTT  ,),(ˆ),(),(ˆ
1

* 

   (3.2A)                nkk ddXxVXxXkVV  ,),(ˆ),(),(ˆ
1

* 

 

بؼ   ٚ یٍٗ فبوتٛؼ ِؼیِسبقجٗ نعٖ ثٛق یؽ چهّعانتیوٗ آٔدب ػلائُ ٔهبٔگؽ ِمبظ

ثعقت  یخٕجه یػجبؼت ػٍّگؽ أؽژ ) ( ٚ  یگؿاؼیخب .ِطتًبت ٘كتٗ    اقت

 ظ٘ع :  یِ
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   (4.2A)   n

n

i i

n dxdxkXkx
x

kXkxkXkT 31

3

1
2

2
*3 ),(

2

1
),(),(  
 











  

 

iiؼا ثٗ يٛؼت  یبؼیب ِطتًبت ِؼِأتگؽاي  ی ِسبقجٗ یثؽا kxu  یِؼؽف 

  .نٛظ یٓ ِطتًبت ِیا یُ وٗ ػٍّگؽ لاپلاـ ثؽایظ٘ یوؽظٖ ٚ تٛخٗ ِ
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  .عیآ یزبي ثعقت ِ
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بؼ ٔهعٖ ٚ ِطتًبت یتٛاثغ ِٛج ِٕعؼج ِؼ یثؽا یخٕجه یأؽژ یأتگؽاي خٛاثگٛ

 چؽا وٗ  ،اقت kX ی٘كتٗ ا

 

   (7.2A     )                                                  ),1(),( 2 kXTkXkT  

 

 ٓ ؼاثطٗ ثًٛؼت یً ایپتبٔك یػٍّگؽ أؽژ یثؽا

 

   (8.2A)                                                     ),(ˆ
1

),(ˆ XxV
K

kXkxV  

 

  .عیآ یٓ يٛؼت ثبلا ثعقت ِیاقت ٚ ّ٘
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   (9.2A)                                                      ),(ˆ),(ˆ kXxkVkXkxV  

 

بؼ   ٚ یاؾ فبوتٛؼ ِؼ یوً ثًٛؼت تبثؼ ی( أؽژ7.2A( ٚ )9.2Aثٗ وّه )

 .عیآ یثعقت ِ یِطتًبت ٘كتٗ ا

  

   (10.2A)                                        ),1().1(),( 2 UkVUTkXkE  

 

  .ُیً وؽظٖ ایؼا ظض یبؼیِؼ یوٗ آٔدب ِب ِطتًبت ٘كتٗ ا

 

   (11.2A)                                                                      kXU  

 

 .ظ٘ع یثعقت ِ ؼا ٔكجت ثٗ ِطتًبت  یاؾ أؽژ یؽیِهتك گ

  

   (12.2A)                                     
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  .ظ٘ع یِ kبؼیٚ ِهتك ٔكجت ثٗ فبوتٛؼ ِؼ
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  (12.2Aٚ ) (8.2A) ،(7.2A) یگؿاؼیب ثؼع اؾ خبی
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فبوتٛؼ  یؼٕیبؼ نعٖ ( ینعٖ )ِؼ یر ظؼخٗ ثٕعیوٗ ثطٛؼ يس ،ه تبثغ ِٛجی یثؽا   

ه ی یثؽا .ِهتك يفؽ اقت ٓیا ،ظاؼظ کّیٕٗه ی یٓ نعٖ وٗ أؽژیبؼ چٕبْ ِؼیِؼ

  .نٛظ یثؽآٚؼظٖ ِ بهیریٗ یتئ٘ر یٓ تبثغ ِٛخیچٕ
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يبظق ثٛظٖ ٚ  یٍتٛٔیػٍّگؽ ٘بِ ی ژٖیتٛاثغ ٚ یبي آنىبؼا ثؽایؽیٚ یتئٛؼ   

وٗ  یهؽِث ،ؿ يبظق اقتیٔ نؽٚظیٕگؽِؼبظٌٗ  یٕیتطّ یخٛاثٙب یثَٛٛذ ثؽا

 ٔمطٗ تؼبظي ٌِٛىٛي  یِطًٛيب ثؽا .نعٖ ثبنٕع یك ظؼخٗ ثٕعیآٔٙب ظل

 

   (16.2A           )                                                   0ˆˆ2  VT 

 

  .يبظق اقت

وٗ ِتفبٚت  .اػتجبؼ ظاؼظ ٍحبضجٔ شذٓٔمطٗ تؼبظي  یٓ ِؼبظٌٗ ثؽایظلت نٛظ وٗ ا   

 R یثكتگثب فبيٍٗ  یه ٌِٛىٛي ظٚ اتّی یثؽا .اقت یٕیثب ِسبقجٗ تطّ یهیاؾ آؾِب

  .نٛظ یؽ فؽٌ ِیؾ ی بي ثب نىً قبظٖ نعٖیؽیٚ یتئٛؼ
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