
  ولي ئاثرات متقابل الكترونها بر يكديگر و اصل پا

به عبارت ديگـر هـسته و   . مهمترين عامل وجودي اتم نيروهاي جاذبه ميان هسته و الكترونهاست     

 آرايـش الكترونـي پايـدار در        گذارند كه طرح ساختمان اتم بـه يـك         الكترونها طوري بر يكديگر اثر مي     

  . ترين سطح انرژي ممكن برسد پائين

زيرا فقط يك نوع اثر متقابل وجود      . وان اين انرژيها را به دقت براي اتم ئيدروژن محاسبه كرد          ت مي

ه  ليم كه اين يكي نيز يك اتم نسبتاً       با رسيدن به ه   . دارد كه ميان هسته و تنها الكترون آن است          ساده بـ

سته، تابع انرژي پتانسيل بينيم كه اضافه بر اثرات متقابل بين هر يك از دو الكترون و ه             رود، مي   شمار مي 

ه  ) term جمله يـا 3(در نتيجه سه عامل . بايد اثرات متقابل موجود ميان دو الكترون را نيز شامل گردد   بـ

توان معادله شرودينگر را روي اين دستگاه پياده كرد و حل نمود ولي وجـود            تا اينجا مي  . آيند  حساب مي 

آن بـه طوريكـه مـانع از حـل دقيـق            سازد   حل معادله را مختل و دشوار مي       عامل اثر متقابل الكتروني،   

 جمعـاً ده   Be4طوريكه در بريليم  شود ب   فزايش عدد اتمي، تابع پتانسيل بينهايت پيچيده مي       با ا . شود مي

 كـامپيوتري  در اين شرايط به روشهاي رياضي بسيار پيچيده و محاسـبات        . شود نوع اثر متقابل مطرح مي    

شود و به نتايج رضايت بخشي        هاي تقريب متوالي استفاده مي      ريم كه طي آن از اجراي برخي شيوه       نياز دا 

  . گرديدبه حل معادله اتمهاي شش الكتروني  موفق 1965ال روشهاي كامپيوتري پيچيده س. نجامدا مي

تصحيح شده براي   حالتهاي  «با به كار بردن روشهاي تقريب متوالي براي اتمهاي چند الكتروني به             

  . رسيم كه تا حدود زيادي قابل قبول هستند مي» اين اختلالات

در محاسبه انرژي حاصل از اثرات » عامل اختلالي« اثرات متقابل الكترونها را روي يكديگر،      معمولاً

  . گيرند لكترونها در نظر ميه بين هسته و اجاذب
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Perturbationعنوان تحت كار رفته معمولاً   هتصحيح با تقريب ب   روش   Theory  شود   مطرح مي .

ضـروري  ك مفهوم نظريه اخـتلال و تـصحيحهاي    براي در . است» اختلال«Perturbationترجمه فارسي 

يك سياره ممكن است به طـور    . جاست كه از يك مثال فيزيكي در نجوم استفاده كنيم         براي جبران آن، ب   

زيرا تحت تأثير جاذبه سياره ديگـري  . ه براي آن حركت نكندرسيم شد دقيق روي مدار محاسبه شده و ت      

در محاسبات و » اختلال «در اينجا، براي  در نظر گرفتن. نمايد گيرد كه از نزديكيهاي آن عبور مي       قرار مي 

  . ثر توجه كرد و تصحيحها و تقريبهاي لازم را بعمل آوردها، بايد به عوامل فرعي مؤ بيني پيش

ي براي آنها پيـدا  توان راه حل دقيق م براي حل مسائلي كه نمي   ويك كوانت در مكان » اختلال«نظريه  

. كنند ع انرژي پتانسيل سيستم را معمولاً به دو بخش تقسيم مي       تاب  مطابق اين نظريه،  . رود كرد، به كار مي   

توان بـه دقـت دربـاره آن     كنند كه معادله شرودينگر را مي را طوري براي تابع موج انتخاب ميبخش اول  

دوم بخش  . نامند مي» انرژي غيراختلالي « مربوط را    و انرژي . گويند» حل غيرمختل شده  «اين را   . حل كرد 

است، در اينجا عوامل جنبي و پارامترهاي ديگر مربوط      » بخش اختلالي «برند   كه براي تابع موجي بكار مي     

 و هـدف از  كننـد   را روي معادله بخش اول پياده ميه آنهاگيرند ك ت متقابل الكترونها را در نظر مي     به اثرا 

رسند كـه   نتايج دو بخش، به مقدار كلي انرژي سيستم ميبندي  با جمع. يا تقريب است يجاد تصحيح   آن ا 

شيميايي عناصـر   -فيزيكي رود ولي بسيار قابل استفاده است و با خواص      تقريبي به شمار مي   البته نتيجه   

  . كند مطابقت مي

  : دانيم ا، شامل دو عامل ميآساني بررسي، انرژي كلي مربوط به اثرات متقابل ميان الكترونها ربراي 

  انرژي مثبت دافعه كولمبي  .1

 انرژي همبستگي اسپين  .2
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ميـان بارهـاي   ايست از دافعه الكتروستاتيك  ن سهم را در اختلال دارد و نتيجه   عامل اول بزرگتري  

صدد است كه سطح انرژي اتم را     بديهي است كه اين انرژي هميشه مثبت است زيرا در         . ي مشابه الكتريك

صورت تفسير كرد كه هر يك از الكترونها اثر پوششي داشته            توان آن را بدين    از لحاظ كيفي مي   . ردبالا بب 

تالهاي خارجي يك اتم ربيوبراي مثال، الكترون ا  . نمايد ميان هسته و الكترون دوم ايفا مي      و نقش حائل را     

بـار هـسته برخـوردار    را در نظر بگيريد كه به علت اثر پوششي الكترونهاي زيرين، به نسبت كمتـري از               

 روند صعودي منظمـي دارد، ديـده         به عبارت ديگر، گرچه بار هسته به علت افزايش عدد اتمي،          . شود مي

در نتيجه روند كاهش سطح . ندتر استه كُشود كه روند برخورداري الكترونهاي خارجي از اثر بار هست      مي

  .ند استانرژي آنها نيز كُ

 .  اختلال داردعامل دوم معروف به انرژي همبستگي اسپين نيز سهمي در
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