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تابع موج يا تابع حالت  ,rt

 فيزيكيتفسير            .گويندحالتتابعياموج تابعراشرودينگرمعادلهجواب ,r t عجع
 در ذره يافتن احتمال چگالي       .شود مي استفاده       از آن جاي به و ندارد

ت انrق دنشاناtز

22

.دهد مينشانراtزمانوrموقعيت
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 iداراي ضريب (يا موهومي ) iبدون ضريب (تابع موج ممكن است حقيقي 
اما بايد دقت كرد كه چگالي احتمال يا         هميشه بايد حقيقي باشد).باشد

).اصل موضوع اول(

2

وع و ل

( ) ( ) :                             چگالي احتمال
:                              احتمال براي يك ذره در يك بعد

( , ) ( , )x t x t 

( , ) ( , )dP x t x t dx  ر
):                                احتمال براي يك ذره در سه بعد                      , , , ) ( , , , )dP x y z t x y z t dxdydz 
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موج تابع :شرايط تابع موج:شرايط

.پيوسته باشد - 1
ا2 قاط ا .در تمامي نقاط محدود و معين باشد-2
.تك مقدار باشد - 3
:احتمال در كل فضا برابر با واحد باشد. نرماليزه باشد - 4

2


r( , ) 1P r t dr



 
r
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دوم موضوع اتورها:اصل اپ اپراتورها:اصل موضوع دوم

2

2


اپراتور يك عملگر رياضي است كه روي تابعي دلخواه اعمال مي 

تابعشود و عملگ داراي ارت ع 2مثلا ( )g x( )g x
2x مثلا عبارت               داراي عملگر        و تابع        .شود

نمايش مي دهند و باعث تغيير       اپراتور وارونگي را با . است
2x

( )g

Î

.   جهت يك بردار در جهت قرينه مي شود
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اپراتورها :خواص اپراتورها:خواص

ذ1 :جمع پذيري-1
 ˆ ˆˆ ˆ( ) ( ) ( )A B g x Ag x Bg x  

اگر            ،              و                      باشد، تاثير              : مثال
كنيد محاسبه ب را

ˆ ˆ
xA Dˆ ˆB x ( ) sin 2g x x

 ˆ ˆA B( )g x .را بر       محاسبه كنيد              A B( )g x

:حل
 ˆ ˆˆ ˆ( ) ( ) ( )A B g x Ag x Bg x  

sin(2 )ˆ ˆsin(2 ) sin(2 ) 2cos(2 ) sin(2 )xx x x x x x x
x x
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اتورها اپ ب ض حاصل ضرب اپراتورهاحاصل

ابتدا اپراتور سمت راست . ترتيب تاثير اپراتورها در اين مورد بسيار مهم است
. اعمال مي شود، سپس اپراتورهاي سمت چپ اعمال مي شوند

آيا ترتيب . اثر اپراتورهاي          و        را بر تابع           محاسبه نماييد :مثال
نوشتن اپراتورها در نتيجه اثرگذار است؟

ˆ ˆxD xˆˆ xxDcos( )x

ˆل ˆˆ cos( ) ( cos( )) cos( ) sin( )x xD x x D x x x x x   ): حل ) ( ( )) ( ) ( )
ˆ ˆˆ ˆcos( ) ( cos( )) sin( )
x x

x xxD x x D x x x  

در اينگونه موارد گفته.بنابراين ترتيب نوشتن اپراتورها بر نتايج موثر است
.مي شود كه دو اپراتور جابجايي ناپذيرند
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اتورها اپ ب ض حاصل ضرب اپراتورهاحاصل

.  بار در خودش ضرب مي شود nدر بعضي از موارد يك اپراتور به تعداد 
ˆ nAدر اين حالت حاصل ضرب را بصورت         نشان مي دهند.

دهند م ايش ن با ا ات اپ ون يكوا ب ض حاصل Â

nA

1Âحاصل ضرب يك .وارون اپراتور        را با         نمايش مي دهند
. اپراتور با وارون خودش برابر با اپراتور واحد      است

AA

1̂
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خطي اپراتورهاي خطياپراتورهاي

اشد اشته ا ز ط ش كه ت ا خط نگا ات :اپراتور       هنگامي خطي است كه دو شرط زير را داشته باشدÂا
-الف

A
 ˆ ˆ( ) ( )A Cf x CAf x

.يك عدد ثابت يا اسكالر است Cكه 
-ب ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( ) ( )A f x g x Af x Ag x   ب

.در شيمي كوانتمي تمامي اپراتورها خطي هستند
 ( ) ( ) ( ) ( )A f x g x Af x Ag x 

آيا اپراتور                 خطي است يا خير؟:مثال
 :حل

Â 
     ˆ ( ) ( ) ( )A Cf x Cf x C f x  ل

.بنابراين اپراتور فوق خطي نيست
     ( ) ( ) ( )f f f
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حقيقي
تابع موج

موهومي

انت ك د ات اپ
حقيقي

موهومياپراتور در كوانتم

حقيقيكميت فيزيكي

ال ت ا ته حقيقدان حقيقيدانسيته احتمال
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اپراتور هرميتي
:اپراتور      هرميتي است به شرطي كه Â

   ˆ ˆ. . . .Af g dx f Ag dx
 

 

.و      مزدوج مختلط تابع    و اپراتور     هستند      f ÂfÂ

به  .بيان مي شوند) برا و كت(در بعضي از كتب معادلات كوانتمي به شكل ماتريسي
:فرم برا و كت اپراتور هرميتي بصورت زير تعريف مي شود

.ويژه مقدار يك عملگر هرميتي عددي است حقيقي:نكته
ˆ ˆg A f f A g 

ي ي ر ر ژ
به هر كميت فيزيكي مشاهده پذير يك اپراتور خطي و هرميتي  :اصل موضوع دوم

است .وابسته استوابسته
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ساختن اپراتور مربوط به كميت فيزيكي مشاهده پذير

.آن اپراتور را بنويسيدمعادل كلاسيكي-1
            مربوطه اپراتورهاي ازمختصاتمتغيرهاي جاي به -2

.كنيداستفاده
, ,z y xˆ ˆˆ , ,z y x

.استفاده شود  از اپراتورهاي          به جاي متغيرهاي         -3
ن:ثال لت ا ات كل(ا ژ د؟)ان ن ا ا ذ ك ت ك

, ,z y xp p p, ,z y xD D D
i i i
h h h

يك سيستم يك ذره اي را بنويسيد؟) انرژي كل(اپراتور هاميلتوني:مثال
.ابتدا معادل كلاسيكي آن را مي نويسيم:حل

22 2

t o t k i n e t i c p o t e n t i a lH E E E

PP P

  
2 2

( , , )
2 2 2

yx z
PP PH V x y z

m m m
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ساختن اپراتور مربوط به كميت فيزيكي مشاهده پذير

2 2 2 2
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( )H V x y z  
   

h
2 2 2( ) ( , , )

2
H V x y z

m x y z
   

  

2كه جمع مشتقات مرتبه دوم داخل پرانتز فوق را لاپلاسين يا لاپلاسي گويند و با               ب وي ي پ ي ين پ ر و ز پر ل م ب ر ع
:نمايش مي دهند) دل دو(

2
2ˆ ˆ

2
H V   

h
2 m
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)Eigen Value(و مقدار ويژه)Eigen Function(تابع ويژه يژ يژبع

اثر كند و حاصل اين تاثير تابع    با ضريب ثابتيروي تابعاگر اپراتور  ̂ 
:مثل      باشد، گويند    تابع ويژه اپراتور       و    مقدار ويژه اپراتور      است

Aff

afÂaÂ پ پ ع ل

Âf afAf af
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)Eigen Value(و مقدار ويژه)Eigen Function(تابع ويژه
باشند؟ مي            اپراتور تابع ويژه كداميك                 و        توابع از :مثال
ت؟قداژ

xesin( )xˆ
xD

x



 چيست؟مقدارويژه

 -الف :حل
.استبامعادلآنمقدارويژهوبودهتابعويژهفوقتابعبنابراين

 x xe e
x

 



 .است    بامعادلآنمقدارويژهو بودهتابعويژهفوقتابعبنابراين    

  -ب

ن ا قتانا تتاژف لهنن د تشدت ا

    sin cosx x
x

  




 sin x cos x   استشده تبديل               به             چون نيست،تابعويژهفوقتابعبنابراين
.ندارد مقدار ويژه و

 sin x cos x
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مقدارويژه خير؟يااست                  تابعويژه               آيا:مثال  sin x
2

2
2

ˆ
xD 
 تبعويژهآي:ل ارويژهير؟يا

چيست؟
ل

 
2x x

:حل
       

2
2

2 sin cos sinx x x
x x

     
  

 

.است          بابرابرمقدارويژه وبودهتابعويژهفوقتابعپس
2

بررويژوبوبعويژوقبعپس ببر
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اپراتورهاي جابجاشدني
.اگر براي دو اپراتور                  باشد اپراتورهاي          را جابجاشدني گويند ˆ ˆˆ ˆAB BAˆˆ,B A

آيا             اپراتورهاي جابجاشدني هستند؟ :مثال

ال ا ا ا ا ا ا ا

ˆ ˆ,xD x

fˆ ˆDˆˆ D :ابتدا براي تابع    اثرات             و          را محاسبه مي كنيم:حل fˆ.xD x. xx D

 ˆ ˆ.xD xf xf f xf   


.كه     همان         است

 
x

f f
x

f x

ˆˆ. .x
fx D f x xf
x
  


.پس يكسان نمي باشند و بنابراين            جابجايي پذير نمي باشند ˆ ˆ,xD x
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:دهند نشانزيركروشهباراپذيريجابجاييكهاستمرسوممنابعدر

 

اا ا اا ذا ا

ˆ ˆ ˆˆ ˆ ˆ, x x xx D xD D x    

ˆ ˆP .ناپذيرندجابجايياپراتورهاينيز             كنيدثابت:تمرين
:حل

,xP x

 ˆ ˆ ˆˆ ˆ ˆ, x x xx P f xP f P xf x f xf f
i i x i

         
h h h

 قطعيت عدم اصل با ارتباط در نوعي به              ناپذيري جابجايي :توجه
ا

ˆ ˆ,xP x
.است
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)چشمداشتي(مقدار قابل انتظار

اين كه تابع موجي در ) يا چگالي احتمال(همانطور كه قبلا اشاره شد دانسيته احتمال 
.  مختصات    و زمان     باشد برابر با                              يا مختصرا         است

:بنابراين متوسط يك كميت مانند      را بايد از معادله زير محاسبه كرد
rt( , ) ( , )r t r t 2

Aر ب زير ز ي ب ر ي ي و ين بر ب

ˆ*( , ). . ( , )r t A r t dv 


 ( ) ( )

*( , ) ( , )
A

r t r t dv

 

 






 


كه به علت نرمال بودن تابع موج مخرج برابر با واحد شده و به اختصار مي توان  
:نوشت و

ˆ*( , ). . ( , )A r t A r t dv 



 

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


:واريانس يك اندازه گيري در كوانتوم

ل تدا اقط دقداااگاندازكهكندا عدممقداري باهمراهگيرياندازههركهكند ميايجابقطعيتعدماصل
:شود مي محاسبه زير معادله از كه باشد نايقيني يا قطعيت

222 2( )A A A  

:شود مي محاسبه زير از          و قبل معادله از          A2A



   2 2ˆ, . . ,A r t A r t dv 






 

.ايم ننوشته را مخرج عبارت موج، تابع بودن نرمال علت به كنيد توجه
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مقدار قابل انتظار براي كميت مشاهده پذير:اصل موضوع سوم

aپذير مشاهدهكميتبراي)چشمداشتي(انتظارقابلمقداربيانگراصلاين
:باشد مي است،        اپراتور داراي كه Â

Â d v
a

d

 


 
 d v 

L باشد مي    ابعاد با اي جعبه در اي ذره حركت براي زير موج تابع :مثال

محاسبه را     ازايبهرا    براي)انتظار قابلمقداريا(متوسطمقدار
:كنيد

,xP x1n 

  2 s in
E tnx t x e

 
  h , s in .x t x e

L L
   

 
h
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ل:حل
:xمتوسط  -الف

2 iE t iEtn n     
:استLاز آنجايي كه محدوده تغييرات مختصات ذره از صفر تا

2 sin . .sinn nx x e x x e dx
L L L

 



       
    h h

1

21 cos
2 2L L x        1

2

0 0

2 2sin
2

L Lnn Lx x xdx xdx
L L L

          
  
 
 

 
2    

2

0 0 00

2cos
2 1 1 2cos

2 2 2

LL L L
xx

xdx x xLx dx x dx
L L L L




  
            

  
 
  

.حل انتگرال دوم از روش جزء به جزء امكان پذير است
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2 2 2
LL Lx L x L x        {

0 00

2 2 2.cos sin sin
2 2V

dU

x L x L xx dx x dx
L L L
  

 
           
      

1 4 2 4 3

22 2i
L L

L Lx x L x       
   2

0 0

2 2sin cos
2 2 4
L Lx x L xx

L L
 

 
                     

:عبارات دوم و سوم پس از جايگذاري صفر شده و خواهيم داشت م م م

L
2
Lx 
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معادله شرودينگر:اصل موضوع چهارم م ع

 Ĥ t i h ,H r t i
t
 


h

:حل معادله شامل مراحل زير است
عشناخت نيروها و نوشتن تابع پتانسيل-1
شناسايي هاميلتونين سيستم -2
نگ3 ش ل ا ش ن نوشتن معادله شرودينگر-3
حل معادله با اعمال شرايط مرزي-4
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معادله شرودينگر وابسته به زمان و مستقل از زمان
تابع پتانسيل تابع زمان نباشد، يا به عبارتي انرژي پتانسيل پايستار يا كنسرواتيو : شرط
.باشدباشد

           ,r t r
r t r t t

 
   

 
           

     2 2

, .

,

r t r t t
r r

r t r
t

   

 


  
 

 
  2 2t

r r


 

       22 , ,r t r t
V

  h h       
2

, ,
,

2
V r r t i

m r t
 

  
 

h h

:حال معادله دوم را در معادله شرودينگر جايگزين مي كنيم
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           22

( )
r t

V i
 

 
 h h           

2 ( )
2

t V r t r i r
m r t

 
     

 
h

:      طرفين تقسيم بر                     ( ) ( )t r 

   22

2 ( )
2 ( ) ( )

r t
V r i

m r r t t
 

 
 

  
 

h h

   22

2

2 ( ) ( )

( )
2 ( ) ( )

m r r t t
r t

V r E i
m r r t t

 
 

 

 

 
   

 
h h

2 ( ) ( )m r r t t  

ان ا قل ل ˆا :معادله مستقل از زمان
:معادله وابسته به زمان

H E 
( )

( )
d t iE dt

t






h( )t h
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)Stationary States(حالتهاي ايستا 

توابع موج ناشي از حل معادله مستقل از زمان شرودينگر داراي دانسيته احتمال
حالات  . به اين علت اين توابع را حالات ايستا گويند. مستقل از زمان هستند

باشد زمان از مستقل پتانسيل تابع كه دهند م رخ وقت .ايستا وقتي رخ مي دهند كه تابع پتانسيل مستقل از زمان باشدايستا

:براي حالات ايستا داريم
2 ( , , )f x y z 
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ممفهوم كوانتيده بودن انرژي

جع  .آيندمي بدست انرژيمقاديرشرودينگرمعادله در موجتوابعنمودنجايگزينبا
  تنها .كند مي تغيير كوانتيده بصورت انرژي كه شود مي مشخص انرژي ترسيم با

لجاذبهنواح زهپتان تندكوانت ارتبهه ژيدافعهنواحدرديگع ان  انرژيدافعه نواحيدرديگرعبارتبه.هستند كوانتيزهپتانسيليجاذبهنواحي
.است پيوسته

سيستمهاي بدون شرايط.وجود شرايط مرزي باعث كوانتش انرژي مي شود
.مرزي مانند ذره در جعبه داراي انرژي پيوسته هستند
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تغيير زماني توابع موج ايستا      r ج ع

d Ed E dt
i





h

/( ) iEtt Ce  h

  /, ( ) iEtr t N r e   h 

N :جثابت نرمال شدگي تابع موج ع
.بنابراين تغييرات زماني توابع موج ايستا همانند امواج كلاسيكي است
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ا ل :فصل چهارمف
مطالعه چند الگوي كوانتمي ساده
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حل كوانتمي مدل ذره آزاد
معادله شرودينگر براي اين ذره . ذره آزاد سيستمي است كه پتانسيل در آن صفر است

:عبارتست از
2 2 ( ) 0 ( )x h

2

( ) 0 ( )
2

x E x
m x

 
 


h

2
2

2

( ) ( ) 0x K x
x
 

 
x

حقيقي باشد يا به عبارتي     Kبراي اين كه        محدود بماند بايستي
گ


.)همانطور كه قبلا گفته شد براي          انرژي كوانتيزه نيست. (باشد 0E 
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:با حل معادله فوق خواهيم داشت

1 2( ) iKx iKxx C e C e  

:الف
2 10 ( ) iKxC x C e  

 / i K tiK iE h  /
1 1( , ) i Kx tiKx iEtx t C e e C e   h

براي يك ذره آزاد احتمال اين كه ذره در هر نقطه اي يافت شود يكسان:نكته
براي اثبات اين مطلب نشان مي . بنابراين جاي ذره كاملا نامعين است. است

:دهيم كه دانسيته احتمال مستقل از مختصات است ز ل ي يم
2 ( ) ( ) 2

1 1
i Kx t i Kx tC e e C       
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):مبدا مختصات در مركز جعبه باشد(نرمال كردن تابع موج ذره آزاد 

/ 2 / 2
2 2 11

L L

dx C dx C L C
L

 
 

      
/ 2 / 2L L L 
 

1( ) iKxx e ( )
L



: محاسبه متوسط     xP
/ 2

/ 2
/ 2

L

L
iKx iKxL

dx
i x

P e iKe dx












 




h
h

/ 2
/ 2

/ 2

x L
L

L

P e iKe dx
i

dx 


 



  


/ 2
2 2

/ 2

2
L

K C dx KC L K mE


   h h h
/ 2L
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:ب
1 0C 1

كت ح اين بناب با ت ا اب ب ط مت مقدا حالت اين P2Pد mE  در اين حالت مقدار متوسط       برابر است با                           بنابراين حركت
.در جهت منفي محور است

xP2xP mE

1 2( )
iPx iPx

x C e C e


 h h
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رابطه عدم قطعيت
.با استفاده از الگوي ذره در جعبه مي توان از رابطه                     به                       xx P   h.t E   h

.رسيد
2 2mv mv 

2 2
mv mvE E mv v

x P x m v t v m v t E

 
       

 
            h. . . . .xx P x m v t v m v t E            h
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بسته موج
براي محفوظ ماندن  . براي ذره آزاد نشان داده شد كه مكان ذره كاملا نامعين است

خاصيت جايگزيني ذره به جاي استفاده از تك موج، از بسته اي از امواج با انرژي 
:دراين حالت موج را به فرم انتگرال پيوسته نشان مي دهند.پيوسته استفاده مي شود م

1( ) ( )
2

i k xx C k e d k


 

 2  

:1-4شكل 
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محاسبه انرژي براي ذره در جعبه يك بعدي
0

0
x

V o x L
    

  
L x


   

22

2 2

2 0m E
x
 

 
 h

( ) sin( ) cos( )x A x B x   

0 ( ) 0 0x x B    0 ( ) 0 0

( ) 0

x x B
nx L x
L


 

    

    

2 2

2( ) sin
8n n

n x n hx A E
L mL
    

 

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


.بنابراين انرژي ذره در جعبه كوانتيزه است

:3-4شكل 

:حالت اصلي ذره در جعبه
2

1 1 2( ) sin
8

x hx A E
L mL
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نرمال كردن تابع موج ذره در جعبه يك بعدي
2 2

0 0

( ) ( ) 1 sin 1
L L n xx x dx A dx

L
      

  
0 0

2
2

2 21 cos sin
1

L

L
nx n x

AL LA dx x

 

 

               
0

0

2

122 2

2

A dx x n x
L

A


  
 
  



2 21
2
A L A

L
  

2( ) sin n xx
L L

    
 

/2( , ) sin . niE tn xx t e
L L

    
 

h
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حل سيستم ذره در جعبه يك بعدي براي حالتي كه مبدا مختصات در وسط جعبه باشد

2 2
2

2 2 2

2 0 0mE     
    2 2 2

( ) sin( ) cos( )
x x
x A x B x



  
 

 
h

0Aالف
cos 0

2 2
L Lx B          

   

0A: الف 

1,3,5,...n n
L
  

0B 0B: ب 

sin 0
2 2 2
L L Lx x A                 

     

0,2, 4,...n n
L


     

 

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


موج :تابع موج:تابع

/
1

2( , ) cos 1, 3, 5, ...niE tn xx t e n
L L

    
 

h :تابع زوج
1

/
2

( )

2( , ) sin 0, 2, 4, , ...niE t

L L

n xx t e n
L L



 

 
 

   
 

h :تابع فرد
L L 

علامت تغيير تابعمتغير،علامتتغييرباكه استتابعيزوجتابع:نكته عجع
 علامت تغيير تابع متغير، علامت تغيير با كه است تابعي فرد تابع و ندهد
 .دهددهد

انرژيعبارتفوقمدلدرجعبهمكانتغييرباكهباشيدداشتهتوجه:نكته انرژي عبارت فوقمدلدرجعبهمكانتغيير با كهباشيدداشتهتوجه:نكته
.است پتانسيل بودن متقارن دليل به مطلب اين .ماند مي ثابت
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نقاط گره تابع موج
  .است شده ترسيم حالت چند براي               احتمال دانسيته زير شكل در

گرهنقاط را شودميصفرآنهادرموضعياحتمالدانسيتهكهxمحورازنقاطي

2( , )x t

ييورزي ررويرهرو
.گويند موج تابع

:4-4شكل
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حالات ايستا و استاتيك بودن مشاهده پذيرهاي سيستم

* ˆ( , ) ( , )E x t H x t dx 



 

/ /* ˆ( ) ( )n niE t iE t
n nn

E x e H x e dx 
 


  h h

:يا حقيقي بودن تابع موج


 ( ) . ( )n n n

n n

E x H x dx

E E

 








نپس مقدار قابل انتظار در هر حالت ايستا، همان انرژي مربوط به آن حالت است ب ربو رژي ن ي ر ر ر بل ر پس
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طاال ا ا ا ا الا ا ا ثابت كنيد كه براي حالات ايستا با فرض حقيقي بودن تابع موج خطا روي:سوال
.انرژي صفر است

 
1

22 2( )E E E   
2 * 2

( )

ˆ( ) . ( )

nn n

n nn
E x H x d x 

 

 
 

2 * 2( ) ( )

n

n n n nE x x d x E 
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ا ا ا گ ط :از طرف ديگر قبلا نيز نشان داديم كه            است، پسا

2

nn
E E

 22 0
n nn

E E E   

در يك حالت ايستا، تمام مشاهده پذيرهاي سيستم اين خاصيت را دارند كه  
آ مي ماند، يعني احتمال  )استاتيك(مقادير خصوصيات قابل اندازه گيري آنها ثابتگ

.نسبت به مقدار قابل انتظار، خطا و نامعيني با زمان تغيير نمي كند
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حد كوانتومي شدن و مدل ذره در جعبه

:عبارت انرژي براي مدل ذره در جعبه
2 2

28n
n hE
mL



2 2
2 2

1 2 2

8
(2 1)( 1)

8 8n n

mL
h n hE E E n n
mL mL

        

m, باشندبزرگ كافياندازهبه      چنانچه.يابدمي كاهش    مقدار      افزايشبا LE,L m يشب بيشرز چي ببزريزبچ
  حد آن به شده پيوسته حالت به شبيه كه شود مي كوچك قدري به    مقدار

ك ااكلا لاطلاگك اا كاك

,

E

 كهاست كوانتم مهماصولازمطلباين.گويند شدنكوانتميياشدنكلاسيكي
.شودميگفتههمخوانيياارتباطاصلآنبه
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ال دثابت:س ايكن هدرذرهب ويرابطهبعدييكجع است؟صادقدوب است؟ صادقدوبرويرابطهبعدييك جعبهدرذرهبرايكنيدثابت:سوال

 :حل
2 2

2
2

1
8 2
n h m v
m L


8 2m L

h h hV L  
2 2

V L
m L m v p
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توانمچگونهجعبه،درذرهمدلدردوبرويرابطهصحتفرضبا:سوال  توانمي چگونه جعبه،درذرهمدلدردوبروي رابطهصحتفرضبا:سوال
زد؟ حدس را پروتون از الكترون فاصله

:داريم كلاسيكي جنبشي انرژي با كولوني پتانسيل انرژي دادن قرار يكسان با :حل

2 2e mv

0
1

4 2

1

e mv
L


2

0

1( )
2

V e
mL
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طهاز لا :ق :قبلرابطهاز
2
n hV
m L



1
21( ) .n h e

0

2 2

( )
2 2m L m L

h

 

2 2
1 00

2 2 .6 1 0
2 .e

n hL m
m e

    

.برابر شعاع بوهر است4كه حدودا فاصله محاسبه شده
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.با استفاده از مدل ذره در جعبه معادله انرژي اتم هيدروژن را محاسبه كنيد:سئوال م

ال ل ق ال ا ا ا :با داده هاي سئوال قبل داريم:حل
2 2

0
22 e

n hL
m e

 


:با جايگزين كردن       در عبارت انرژي ذره در جعبه داريم
e

L
4

em eE 

:عبارت دقيق انرژي عبارتست از
2 2 2 2

02nE
n h 



4
em eE

دارد همخوان شده ه محاس ارت ع با تا ن كه

2 2 2
08

e
nE

n h
 

.كه نسبتا با عبارت محاسبه شده همخواني دارد
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با استفاده از مدل ذره در جعبه ثابت كنيد كه الكترون در هسته وجود:سئوال
55Coبراي حل سئوال از اين مطلب كه ايزوتوپ           داراي انرژي بتاي.ندارد

.ميليون الكترون ولت و قطر هسته             است، استفاده نماييد 36/1 1410 m

319 1 10 K319.1 10m Kg 

: حل
2

9 4
1 2 6.0 10 3.75 10

8
hE J MeV
mL

    

بنابراين اگر الكترون در جعبه اي با ابعاد فوق باشد، سرعت موج بيش از  
8mL

.سرعت نور خواهد شد كه پذيرفتني نيست
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مدل ذره در جعبه سه بعدي

10 0 x L 
  2

3

, , 0 0
0 0

V x y z y L
z L

  
  

:تابع پتانسيل

3

:معادله شرودينگر براي ذره در جعبه سه بعدي

   2
2

2, , , , 0mx y z E x y z   
h

   2y y 
h
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ر:معادله شرودينگر ي رو
2

2

2( , , ) ( , , ) 0mx y z E x y z   
h :حل

( ) ( ) ( ) ( )X Y Z
2 2

( , , ) ( ) . ( ) . ( )x y z X x Y y Z z
XY Z







 
2 2

2 2

. .Y Z
x x

YX Z


 
 

2 2

2 2

. .X Z
y y

ZX Y


 

 
2 2. .X Y

z z
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ر:با مرتب كردن معادله شرودينگر ر ر ر

2 2 21 1 1 2d X d Y d Z m
2 2 2 2

1 1 1 2
( ) ( ) ( )

d X d Y d Z m E
X x d x Y y d y Z z d z

   
h

21 2
x y zE E E E

d X m E

  

2 2

2

( )
1 2

xE
X x d x

d Y m E

 
h

2 2

2

( )
1 2

yE
Y y d y

d Z m E

 



h

2 2( ) zE
Z z d z

 
h
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2 2

2
1 1

( ) sin( )
8

x x
x

n n hX x A x E
L mL


 
1 1

2 2

2( ) sin( )
8

y y
y

n n h
Y y B y E

L mL


 
2 2

2 2

2

8

( ) sin( )
8

z z
z

L mL

n n hZ z C z E
L L


  2
3 38

( , , ) sin( ) sin( ) sin( )yx z

L mL
nn nx y z ABC x y z
 

 
1 2 3

22 22

( , , ) sin( ) sin( ) sin( )

( )yx z

x y z ABC x y z
L L L

nn nhE



 2 2 2
1 2 3

( )
8

yx zE
m L L L
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بيمدل ذره در جعبه مكعبي ب ج ر ر

1 2 3 3

2 2 2 2

8( , , ) sin( )sin( )sin )

( )

yx z
nn nL L L x y z x y z

L L L L
n n n h

    

 
2

( )
8

x y zn n n h
E

mL
 



:انرژي تراز اصلي

2

1 2(1 1 1) 1
8 x y z

hE n n n
mL
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انرژي تراز :دومين تراز انرژي:دومين

2 1
2

2, 1x y zn n n

h

  

2 26 2, 1
8 y x z
hE n n n
mL

   

2, 1z x yn n n  

ديژزيسي تراز دوم سه تايي است
.
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ا ان ژت اشتكذلاان .استشده ترسيم زيردرمكعبيبعديسهجعبه در ذرهمدلبرايانرژيترازنمودار

.يابدميافزايشچندگانگيياديژزيسيانرژيافزايشبا يشب يرژيز يييژزي يشچ بيز ي

.است جعبهابعادnكهاست     جعبهدر ذرهمدلدرديژزيسيماكزيمم:نكته !n

,4  :5-4 شكل 2,1 6 21
3,3,1 3 19
4 1 1 3 18




4,1,1 3 18
2, 2, 3 17
1,2,3 6 14





2, 2, 2 1 12
1,1,3 3 11
1,2,2 3 9





1,1,2 3 6
1,1,1 1 3
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كنيد؟:سئوال محاسبه جعبه در ذره مدل از استفاده با را هيدروژن اتم اصل انرژي انرژي اصلي اتم هيدروژن را با استفاده از مدل ذره در جعبه محاسبه كنيد؟:سئوال

23:حل hE 1 28
E

m L


كافي است قطر اتم هيدروژن را به عنوان طول ابعاد جعبه مكعبي در نظر بگيريم و 
كن ه محاس را ژي لذاان است، دان :م 0

1L A :مي دانيم            است، لذا.انرژي را محاسبه كنيم 1L A

34 2
173 (6.625 10 ) 1 81 10E J

  17
1 31 20

3 (6.6 5 0 ) 1.81 10
8 9.1 10 10

E J
   

  

اين مطلب نشان دهنده اين است كه . اما مي دانيم انرژي دقيق                  است
ت ن وژن د ه ات ف ص ت اي ب ب خ مدل ق ف مدل

1921.7 10 J

.مدل فوق مدل خوبي براي توصيف اتم هيدروژن نيست
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ال ژي:ئ هالتان لا نلك ل تفادااف هدذدلازا C   جعبهدر ذره مدلازاستفادهبارا     فولرن مولكولپايهحالتانرژي:سئوال
.باشد        قفس قطر كنيد فرض كنيد؟ محاسبه

60C
0

7.1A

  5 هاي حلقه شامل مولكول اين .است شده ترسيم زير شكل در     مولكول :حل
تضل6ضل ايا ن60دا تالكت ا

60C

 .است   الكترون 60 دارايواستضلعي6وضلعي 
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ه(داريمثلثاتوهندسروابطازاستفادهبا ص دمت نامهازاستفادهباكهش ب   برنامهاز استفاده باكهشودميتوصيه(داريممثلثاتوهندسيروابطازاستفادهبا
:)كنيد ترسيم را فوق مولكول hyperchem مثل شيمي گرافيكي هاي

102 2 7.1 10 mL r
 

2 20 2

5 5
40 10

L r

L m

 

 
2 34 2

19
1 2 31 20

3 (6.625 10 )3 4.52 10
8 8 9 1 10 40 10

hE J
mL




 


    

   8 8 9.1 10 40 10mL    
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C انرژيمقدار چه داراي    مولكولبرايانرژي ترازآخرينفوقمدلدر:سئوال ل زرينوقلر:و يرژير ولبر يو رژيرچر
است؟

60C

:دهيم مي نمايش را بعدي سه جعبه در ذره انرژي ترازهاي نمودار ابتدا در :حل
4 2 1 6 2 14 , 2 , 1 6 2 1
3 , 3 , 1 3 1 9
4 , 1, 1 3 1 8





2 , 2 , 3 1 7
1, 2 , 3 6 1 4




2 , 2 , 2 1 1 2
1, 1, 3 3 1 1
1 2 2 3 9



1, 2 , 2 3 9

1, 1, 2 3 6
1, 1, 1 1 3



, ,
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ييز گيرند،مي قرار الكترون2انرژيحالتهردرو داردالكترون60مولكولكهآنجايياز ولج ررونرژيترروررونو ،ير ير
 پس .است                 كه گيرد مي قرار      انرژي تراز در حالت امين سي بنابراين

ژ ااآاا
21

2

28
h
m L

 

:ازعبارتستآخرترازانرژي

2
1821 3165 10hE J  10 221 3.165 10

8
E J

mL
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يعمود بودن توابع ويژه اپراتور هاميلتوني و ي ور پر ويژ بع و ن بو و
Ĥ,j    ويژهتوابع           اگركهمعنياينبه.هستندارتونرمال   اپراتورويژهتوابع:نكته i Ĥ عع

:داريم باشند،

بودن ارتوگنال شرط
دن( د *)ع

0
( ) ( )

i j
x x dx 




 )عمودبودن(  
بودن نرمال شرط

( ) ( )
1

i jx x dx
i j

 



 


)بهنجاربودن(  
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زوجبعيب  ارتوگنال بعدي يكجعبهدرذرهمدلدومواول ترازموجتابعكنيدثابت:مثال برروموور ييج وب ر
.هستند )عمود(

L .است                     كه كنيم ثابت است كافي :حل

2

*
1 20

0
L

dx  

* 2
1 20 0

2 2 2

2( ) ( ) sin( ).sin( )
L L

L L

x xx x dx A dx
L L

x x x L x x

  

    



 

 

 2 2 2

0 0

2
3

sin( ).2sin( )cos( ) 2 sin ( ) sin( )

2 1 i ( ) 0
L

x x x L x xA dx A d
L L L L L

A L x

    




    
 

 

 

3

0

2 1sin ( ) 0
3

A L x
L



    

.هستند ارتوگنال پس
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يعن(هستندنرمالارتوويژهتوابعكنيدثابتبودنهرميتفرضبا:سئوال ĤĤ  يعني(هستند نرمالارتو    ويژهتوابعكنيدثابت     بودنهرميتيفرضبا:سئوال
.)هستند بودن عمود و بودن نرمال شروط داراي

HH

:هستند حقيقي مقادير ويژه دانيم مي :حل
1 1 1H E 

2 2 2

2 1 1 2
ˆ ˆ( ) ( )

H E

H d x H d x

 

    



 2 1 1 2

2 2 1 1 1 2

( ) ( ) .H d x H d x

E d x E d x

   

     

 
 

2 1 2 1( )E E d x   
.هستند نرمال توابع و شده             صورت اين در كه باشد                  :الف 1 2 2 1E E

.هستندعمود توابعوشده                صورت ايندركهشود                  :ب 1 2 2 1 0dx  www.ShimiPedia.ir
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Harmonic  Oscillator نوسانگر هارمونيك

.شود مي محاسبه جواب دقيق بطور رياضي اصول با :تحليلي          

شرودينگر معادله حل

  جوابكامپيوتر از استفادهباعدديهايتكنيكبا :عددي         
.نباشد دقيق استممكنوشودميمحاسبه          

.است انجام قابل تحليلي بصورت بعدي تك هماهنگ نوسانگر معادله حل :نكته

:فنر و گوي مدل
f kx 

21( ) ( )
2

V x f x dx kx            
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1 12 21 1
2 2

E T V mx kx   &

:كنيم مي استفاده لاگرانژي مكانيك از حركت معادله حل براي

2

( , ) ( )
2

xpL x x T V V x
m

   &

( )d L Lm x k x
d t x x

 
  

 
&&

&
2

2 0d xm k x
d t

 

2 2 2
0 c o s ( 2 ) 4X x v t k v m m    
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:سيستممشخصهفركانس س مصر :ي
1

2
kV
m



   2 2 2 21 1( ) i

m

E t k t k t



گگ

   2 2 2 2
0 0( ) sin cos

2 2
E t kx t kx t  

بنويسيدرا هماهنگنوسانگرهاميلتوني:سئوال

2:حل 2 2:حل 2
2

2

1ˆ ˆ ˆ( , )
2 2xH x p kx
m x


  


h
2 2m x
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يتوابع ويژه نوسانگر هارمونيك و ر ر و ويژ بع و

22
2( ) ( )

1( ) 0 1 2

x
v v vx N H x e

kE v v

 

 



   h 0 0( ) 0,1,2,....
2vE v v

m
    h

v:ارتعاشيكوانتميعدد ي يو ر

.استكتابحذفياتازويژهتابعرابطهاثبات:توجه
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ال تفادا:ئ الازا الضزانتگ اياشدگن ( )N
2

2
x

N


     برايرا       شدگينرمالضريب زيرانتگرالازاستفادهبا:سئوال

.كنيدمحاسبه

0( )N

2

2
0 0

x

N e

e 



 



 يب
0 

:حل

22 2
0 0 0 00 0

1 1xdx N e dx N  


      
1

2 4
0 0 ( )N N 
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نمودار تراز انرژي نوسانگر هماهنگ
   

0
1 1( ) 0
2 2vE v hv v E hv    

گگ

0( )
2 2v

 دادهنمايش زير درهماهنگنوسانگرانرژيتغييرات.گويندصفرنقطهانرژيرا    
.استشده

0E

:8-4شكل 
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هماهنگ نوسانگر احتمال دانسيته احتمال نوسانگر هماهنگدانسيته
:9-4شكل ل

نزديكتر كلاسيكحالتبهدانسيتهتوزيعشود، ميبزرگترvكوانتوميعددچههر يچر و رو يبيوزيعويبزر رلا ي ز
.شود مي
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):1-4جدول(

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


.است زوج پاريتهزوجهاي nبرايوفردموج تابعپاريتهفردهايnبراي:نكته

اااقداطال انگت گن داا ك .كنيدمحاسبههماهنگنوسانگرvتراز برايراxمقدارمتوسط:سئوال

ل :حل

( ). . ( )v vv
x x x x dx 

 


 

آ   زوج          حاصلضربصورتدرهردوزوج، يااستفرديا     كهآنجايياز
 شود،مي صفر فردتابعبرايفضاكلرويجمع واستفردتابعxچون.است

v.v v 

.است             لذا 0
v

x 
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گاطال گا ااا .كنيدمحاسبهراهماهنگنوسانگربراي         متوسط:سئوال

:حل

x v
p

 :حل

( ) ( ).x v v
dp x x dx 

  
h ( ) ( )x v vv

p
i dx

 


 شود مي حاصل فرد تابع زوج، تابع يك از گرفتن مشتق با دانيم مي كه همانگونه
جمعوبودخواهدفرديتابعمجموعدرانتگرالزيرعبارتبنابراينبالعكسو  جمعوبود خواهدفرديتابعمجموعدرانتگرال زيرعبارتبنابراين.بالعكسو
لذا .شود مي صفر فضا كل روي آن

0x v
p 
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اال انگااق گن كاا 2x .كنيدمحاسبههماهنگنوسانگر       برايرا      مقدار:سئوال

 :حل

x0

ل

2
1 1

2 22 2
30

1( ) ( ) .
2

1

xx e x dx  
  

 


 

h2 0
0

1
2 2

x
k



  

h
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گاااال گا اا 2 .كنيدمحاسبههماهنگنوسانگربرايرا        مقدار:سئوال

:حل

2

0xp

 :حل
2 21

22 2 22 2( ) (1 )
x x

p e x e dx
   

 


 h
1

22

2 2
0

2 2

( ) . (1 )

( ) . (1 )

x

x

p e x e dx

e x dx

 


  



 

 

 





h

h

1
2

2
2

3

( ) ( )

1( )
2 2


    



 
    

 


hh 32 2   
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ثابت كنيد كه رابطه اصل عدم قطعيت براي اولين تراز انرژي نوسانگر:سئوال رو و رژي ز ر ين و ي بر ي م ل ب ر ي ب
.هماهنگ برقرار است

:حل

   
11
222 2

00 0

1
2

x x x       
 

   

   

00 0

11
222 2

2

P P P





 
 

      h   00 0 2x x xP P P  
 

h

هستند صفر و كه باشيد داشته .توجه xPتوجه داشته باشيد كه       و         صفر هستند.
0

x0xP

   0 0 2xx P  
h
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مولكول حركت تجزيه حركت مولكولتجزيه
:مولكول كل انرژي

2 2 2 2 2 2
1 1 1 1 2 2 2 2

1 1( ) ( ) ( )E m X Y Z m X Y Z V r      & & & & & &
1 1 1 1 2 2 2 2( ) ( ) ( )

2 2

:11-4شكل 

2 2 1 1X X x X X x
Y Y Y Y

   

2 1

2 1

Y Y Y Y
Z Z Z Z
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2m rx 
1

2 1 1 2

1 1 2 2 1
2

0

x
x x r m m
m x m x m rx


  

   
1 2

2 2 2 21 1 1

m m

m r m r



& && & & &2 2 2 22 1
1 2 1 2

1 2 1 2

2 2 2 21 2

1 1 1( )( ) ( ) ( )
2 2 2
1 1( )( ) ( )

m r m rT m m Y Z m X m X
m m m m
m mT m m X Y Z r

      
 

    

& && & & &

& & & &1 2
1 2

( )( ) ( )
2 2

T m m X Y Z r
m m

    


& & & &
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1 2

1 2

m m
m m

 


21 ( )
2vibE r V r &

:داشتخواهيمدرونيمختصاتبرحسب

eq r r
d q

 

&

21 ( )

d qq
d t

E q V q



 

&

& ( )
2

E q V q &
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.هارمونيك پتانسيلمنحنيواتميدومولكولپتانسيلانرژيمقايسه:12-4شكل يلرژييل وپ يليويوو يپ و ر
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.هستند برهمعمودهارمونيكنوسانگربراي            كهكنيدثابت:سئوال

ل

1 0, 

:حل

1 0dx 


 1 0dx 


2 21 1
4 2 4 2( ) .( ) 2 0

2

x x

e xe dx
   

 
  




ل الكال گ الاا گ للذاااكلا ا  حاصللذا است فضاكلرويانتگرالوبودهفرديتابعانتگرالزيركهاينبدليل
.استصفرانتگرال
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براي يك ذره از يك نقطه ثابت(Rigid Rotator)چرخنده صلب ب )چر g ب( ي ز ر ي ي بر
:دوبعدي حالت براي جنبشي انرژي

2 2p p

2
x yp p

T
m




بعد دو در صلب چرخنده آزاد دوران براي هاميلتوني

2 2 2

2 2
ˆ ( )

2
H

m x y
 

  
 

h
2 m x y 

2 2 2cos sinx r y r x y r    
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مختصات قطبيمختصات دكارتي:مرحله اول

      
x x y y

 
 

 
     

yarctg
x

 

cos sin
y r x r
    
  

 y r x r 
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2 2

2 2

1(cos sin )     
 2 2(cos sin )

x r x
 

 


   

2 2cos 1( ). ( sin cos )         
   2 2( ). ( sin cos )

y r y r y
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2 2 21  
 2 2 2 2

2 2

x y r 
 

  

h
2 2

ˆ
2

H
mr 


 


h

2 2

2 2

( ) ( )
2

E
mr

   



 


h

2 2
2 2

2
( ) 2( ) 0

mr
mr Ek k


   




2 2( ) 0k k 


  

 h
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بتابع موج چرخنده صلب چر وج بع

:داشت خواهيمصلبچرخندهبرايآمده بدستديفرانسيلمعادلهحلبا يللب ر تي يب بچربر يمص تو

N:شدگينرمالضريب( ) imNe   

2 ذره موقعيت      اندازه به   تغيير با .باشد مقداري تك بايستي موج تابع :نكته

:بنابراين.شودميتكرار
( 2 ) 2im im im imNe Ne Ne e     

2 cos 2 sin 2 1ime m i m    
0, 1, 2,....m   
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صلب خنده چ ژي ان ه محاسبه انرژي چرخنده صلبمحا
ˆ

m m mH E 
2 2

2 2

2 2 2

2
im

m mE Ne
mr

  



  


h

h h

.است دوتايي m=0برايجزبهدژيزيسيبه استوابسته    بهانرژيچون:نكته 2m

2 2 2
2

2 2( )
2 2m m

mm E E
mr mr

    
h h

يچو يبببر يزبيزي ييبر
:14-4شكل 
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صلب چرخنده موج تابع كردن نرمال كردن تابع موج چرخنده صلبنرمال
:است    تاصفراز   تغييراتدامنه 2 رر 

2 2 22 2 2

0 0 0
. 2im imd N e e d N d N

             
2 12 1

2
N N


  

1( ) 0, 1, 2,....
2

im
m e m 
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ال دثابت:سئ ايكن خندهب متعامدند؟صلبچ 2 1,  متعامدند؟صلبچرخنده براي          كنيدثابت:سئوال

:حل

2 1, 

2 2 22
1 20 0 0

.i i id e e d e d
            1 20 0 0

2
2 2 01 1 ( )i i i ie d e e e


   

    

      

  

0
0

2

( )

co s 2 s in 2 1i

i i

e i



 

  
  



0

2

1e





2

1 20
0d
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ال دثابت:سئ تهكن الدان اياحت خندهمدلب تقلصلبچ باشد؟مازم  باشد؟مي   از مستقلصلبچرخندهمدلبراي احتمالدانسيتهكنيدثابت:سئوال

:حل



1 1( ) ( ) im imdp e e       ( ) ( ) .
2 2

e e
d

   
  
  

ا تنا الان ت تدااا تثا تگا نداا r .ندارد        بهوابستگيواستثابتعددي بابرابراحتمالدانسيتهبنابراين , r
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صمدل چرخنده صلب براي يك مولكول دواتمي در يك صفحه ي ر ي و ول و ي ي بر ب ص چر ل

نوشتبرحسبتوانميراجنبشيانرژيشد،دادهتوضيحقبلاكههمانطور , r  نوشت      برحسبتوانميراجنبشيانرژي شد،دادهتوضيحقبلاكههمانطور
:داريم اي ذره يك صلب چرخنده مدل براي

,

sin cosd dx r y r    & &sin cos

sin . cos .x y

x r y r
dt dt

p mr p mr

 

     

& &

& &
2 2

21

x y

x y

p p

p p
T I

   




  &
2 2

T I
m
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تغييري جنبشي انرژيشكلكهكردثابتتوان مينيزدواتميمولكوليكبراي
:كردنخواهد

1 2m m1 2
1 2

1 2 1 2
2 2 2 2

m mr r r r
m m m m

 
 

 
1 1 2 2

2 2 2 2

1 22 2
x y x yp p p p

T
m m
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1 1 12 2 2 2 21 2

1 2

1 1 1
2 2 2

m mT r r I
m m

     


& & &

.است مولكول اينرسي همان و يافته كاهش جرم    كه I

:15-4شكل 
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يويشجرمو انرژياولين.استشدهدادهزيردرNOاينرسي همانويافتهكاهشجرم:سئوال ر ينزيرري رژيو
كنيد؟ محاسبه صلب چرخنده مدل اساس بر را فوق مولكول چرخشي صفر غير

2 61 .2 4 1 0 K g  

:حل
4 7 21 6 .5 1 0 .I K g m 

ل
2 2hE  

h
1 2

34 2
23

2 8
(6.625 10 ) 3 32 10

E
I I



 

 23
1 47

(6.625 10 ) 3.32 10
8 10 16.5 10

E J
  

  
.داردتجربي هايدادهباخوبيهمخوانيكه
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صفحه در صلب خنده چ (angular momentum اي زاويه angular momentum) چرخنده صلب در صفحه(تكانه (تكانه زاويه اي
.دهند مينمايش    بارا)ايزاويهممان ياحركتاندازه(ايزاويهتكانه L



L r p
  

 
2 2

1 1 1 2 2 1 1 2 2( )L r m r r m m r m r

L I

  



   



& & &

&
2

2 2ˆˆ

i i
i

I m r

L L

 

2 2 2
2 2

2 2

ˆ ˆ

L LE H
I I

H L

  

 
    

h h2 22
H L

I

L
i

 



  
 






h

h
i 
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اي زاويه حركت اندازه ويژه تابع و ويژه مقدار ويژه و تابع ويژه اندازه حركت زاويه ايمقدار
2

2 2 2 2ˆ mL m h h

ا دتاا قدااااكانداتالخ

2
m

mL m 


 


h h

مقداربا اي زاويهحركتاندازهويژهتابعصلب،چرخندهموجتابعبنابراين
.است       ويژه 2 2m h

hˆ
zL

i 





h

ا الالاا اكا

ˆ ( ) ( )z m mL m     h

زاويهحركت اندازهzمحورمولفهويژهتابعصلب،چرخندهموجتابعبنابراين
.است     ويژهمقداربااي 2 2m h
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حالتدوانرژيكوانتممقاديرازيكهرازايبهصفحهدرصلبچرخنده:نكته  حالتدو انرژي كوانتميمقاديرازيكهرازاي به صفحهدرصلبچرخنده:نكته
 خلاف و جهت در( اي زاويه تكانه متفاوت گيري جهت دو با كه دارد همتراز
.شوند ميمتمايزهماز)ozمحورجهت

پذيريدجابجاييكديگربااپراتورهايكنيدثابت:سئوال 2ˆL L .پذيريدجابجايييكديگربا         اپراتورهايكنيدثابت:سئوال

 :حل

,zL L

2
2 2 2

2
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( ) ( )z z zL L L L L L

i
 
 

 
   

 
h h

3 3 3 3

3 3( ) ( ) 0

i

i i

 
 
 

 

 
   

 
h h

3 3i i  
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ا :بنابراين:نا

2 2ˆ ˆ ˆ ˆ 0z zL L L L 

  تشكيل و دارند تعلق اپراتور دو هر به پذير جابجايي اپراتور دو ويژه توابع :نكته
الهك لدن complete(كا set(دهند complete(كاملدنبالهيك set( دهندمي.
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جم:فصل پنجم پ ل
د فضا حركت در فضاي سه بعديكت
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اندازه حركت زاويه اي سه بعدي
  قاعده از آن جهت كه        بر عمود برداري، است كميتي    اي زاويه حركت اندازه

گش اشا كاااااآق
L


,p r
 

:كرد محاسبهزيردترمينانراتوانميراآن مقدار.شودميتعيينانگشتسه

i j k
x y z
p p px y zp p p

L yp zp x z y

y x z

L yp zp

L zp xp



 

2 2 2 2

z y z

x y z

L xp yp

L L L L

 

  x y z
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.ثابت كنيد كه اپراتورهاي          جابجايي پذير نمي باشند:سئوال ˆ ˆ,y xL L ل ب:و مي ير پ يي بج ج ي ور پر ي .بت

:را در نظر مي گيريم و اپراتورها را بر آن اثر مي دهيمfدر ابتدا تابعي مانند:حل

y x

2ˆ ˆ ( )L L f y z z x f
          

h

2 2

( )x yL L f y z z x f
i z y x z

y z x f z z x f

          
               h h

2 2

y z x f z z x f
z x z y x z

f f f fy z x z z x

            
               
   

h h

h h

2 2 2 2
2 2

2

y
z x z y x z

f f f f fy z x z z x

           
       

               
h h2y

x z x z y x y z             
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2ˆ ˆ ( )( )y xL L f z x y z f
x z z y
   

   
   

h

2 2 2 2
2 2

2

f f f f fzy z xy x xz
x z y x z y z y

     
              

h

2ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ( ) ( )x y y x z
f fL L L L f y x i L
x y
 

      
 

h h

ˆ ˆ ˆ,x y zL L i L    h

ˆ:داريم ترتيب همين به ˆ ˆ,

ˆ ˆ ˆ
y z xL L i L   

 

h

ˆ ˆ ˆ,x z yL L i L     h
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ورمفهوم فيزيكي جابجايي پذيري اپراتورها پر يري پ يي بج ج ي يزي هوم

x:قطعيتعدماصل p  
h :قطعيتعدماصل

 

.
2

0

xx p

p x

  


 به وابسته كميتهاي كه است فيزيكي واقعيت اين گوياي اپراتورها پذيري جابجايي

گآ

 , 0xp x 

.هستنددقيقگيرياندازهقابلهمزمانطوربهآنها

اماباشند،نمجابجاشدنيكديگرباشد،دادهنشانقبلاكههمانطور ˆ ˆ ˆ, ,L L L   اماباشند، نمي جابجاشدنييكديگربا            شد،دادهنشانقبلاكههمانطور
 اندازه انرژي، همزمان تعيين امكان بنابراين .پذيرند جابجايي    با آنها تك تك

لك

, ,z y xL L L
2L̂

 تواننمي همزماناما.داردوجودyياz،xمولفه ازيكيوكلايزاويهحركت
.نمودتعيينراآنهامولفهدوهر
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كروي–معادلات              در مختصات قطبي 2ˆ ˆ, zL Lبي ت ص ر رويلات , z

s in co sx r  

2 2 2 2

s in s in
co s

y r
z r

 





 r x y z
ytg
x



  



1
2 2 2 2

co s
( )

z

x y z
 

 

co s s in s in s in co s

co s s in

r r r
z y x

    

    

  
  

  
  co s s in0

s in s inz y r x r
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sin cos sin cos cos         
   

.

z r y r x r
r  

  
      

  

cos cos sinsin cos
i

x r x x x 
   

  

      
   

  
   sin

cos sin cossin sin
i

x r r r


  
   

  

   
   

  
   

2 2

sin

ˆ ( ) (sin cos )z

y r r r

L x y
i y x i i

  

 
 

   
   

    
   

h h h
i y x i i    
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i   s inco s

ˆ

z r r



  

 
  

 h ( s in co t g . co s )

ˆ (co s co t g s in )

xL
i

L

  
 

  

 
  

 
 

h

h (co s co t g . s in )

ˆ

yL
i

L

  
 

 
 




h

2
2 2 1 1ˆ (s in )

zL
i

L








   
   h 2 2(s in )

s in s in
L 

    
     

h

.استrازمستقل    :توجه 2L̂
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2L̂توابع ويژه و مقادير ويژه اپراتور ع
2 2ˆ ( , ) ( , )L Y Y     h

2
2 2

2 2

( , ) ( ) ( )

1 1(sin )

Y

Y Y Y

   

 

   

   
   h h2 2( )

sin sin
Y Y


    

   

    
   

   
   

:داريم،        برحسبمعادلاتجداسازيبا
      

, 
2

2

1 (sin ) ( ) 0
sin sin

m 
   

 
   

 
2

2
2

sin sin

0m
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تابع موج چرخنده صلب سه بعدي

:الف
1( ) 0 1ime m   ( ) 0 , 1, .... .
2

e m


   

:ب
2 221( ) (1 ) ( 1)

m J m
m Jdp x x x



  ( ) (1 ) ( 1)
2 !J J J mp x x x

J d x 

.گويند لژاندر هاي اي جمله چند به وابسته توابع را دوم تابع كه
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بچرخنده صلب سه بعدي چر
2 2

ˆ
2 2r o t
L LE H

I I
 

2
2 2

2 2

( 1) ( 1)
2r o t

I I

L J J E J J
I

   
hh

2

( 1) , . . .
2n zJ n E n n L n n

I
     

h h h
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ازهايديژزيس:نكته ژيت خندهان است)2J+1(صلبچ .است)2J+1(صلبچرخندهانرژيترازهايديژزيسي:نكته

261.14 نيازموردموج طولو              برابرCO مولكوليافتهكاهشجرماگر:سئوال 10 Kg

كنيد؟ محاسبه را r مقدار باشد، 0.263cm برابر J=1 به J=0 تراز از مولكول جهش براي

34:حل 8
23

1 0
6.625 10 3 10 7.55 10

0.00263
hcE E E hv J



  

       

:داريماست،        چون 0 0E م
2 34 2

23
1 26 2

2 (6.625 10 ) 7.55 10
2 1.14 10

E J
I Kg r







   

 
h

0
10

2 1.14 10

1.13 10 1.13

I Kg r

r m A
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م:فصل ششم ل
دروژن ه اتم هيدروژنات
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مهاميلتوني اتم هيدروژن

  .استe– بار با الكترونوZeبارباهستهشامل اي ذرهدوسيستميكهيدروژناتم
:از عبارتست هيدروژن اتم براي پتانسيل عبارت

2

( ) ZeV r k

:استزيرعبارتشاملهيدروژناتمهاميلتوني

( )V r k
r

 

:استزير عبارتشاملهيدروژناتمهاميلتوني
2 2 2 2

2 2 2
1

ˆ ( )
2

H
m X Y Z

  
   

  
h

1 1 11

2 2 2 2

2 2 2
2 2 2 2

2

( ) ( )
2

m X Y Z

V r
m X Y Z

  

  
   

  
h

 به نسبت )والكترون هسته( ذره دو دكارتي مختصات                              كه
استثابتمرجع

2 2 2 1 1 1, , , , ,Z Y X Z Y X

.استثابتمرجع
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.داريمنيازمرحله سهبهشرودينگرمعادلهحلبراي

نوشتن هاميلتوني برحسب مختصات
دروني و مركز جرم

:مرحله اول

:جرممركزمختصاتتعريف :جرممركزمختصاتتعريف

X X Y Y Z Z1 1 2 2 1 1 2 2 1 1 2 2

1 2 1 2 1 2

m X m X m Y m Y m Z m ZX Y Z
m m m m m m
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ا ا ذك ا ا ل ا Xا X براي نوشتن هاميلتوني برحسب مختصات جديد، تنها به ذكر محاسبات 
براي             بايستيتوجه داشته باشيد كه تمامي محاسبات عينا.كفايت مي كنيم

2 1,X X

2 1 2 1, , ,Z Z Y Y

.صورت پذيرد

1

1 1 1 1 2

. mX x
X X X x X m m X x
      

   
       1 1 1 1 2

2mX x      
   

2 2 2 1 2X X X x X m m X x
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22 2 2 22      2 2 2 2
1 1

2 2 2
1 1 2 1 2

22 2 2 2

2m m
X m m X m m x X x

      
              

   
22 2 2 2

2 2
2 2 2
2 1 2 1 2

2m m
X m m X m m x X x

      
              

 2 2 2

2 2
1 1 2 2

1 1ˆ ... ( )
2

H V r
m X m X

  
       

h

2 2 2

2 2
1 2 1 2

1 1 1ˆ ( ) ... ( )
2

H V r
m m X m m x

  
         

h

:پس از انجام عمليات مشابه براي ساير متغيرها، داريم
2 2 2 2 2 2 2 2     h h2 2 2 2 2 2 2 2

2 2 2 2 2 2
1 2

ˆ ( ) ( ) ( )
2( ) 2

H V r
m m X Y Z x y z

     
       

      
h h
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قال ان كت ن ل ا تجزيه هاميلتوني سيستم به حركت انتقاليت
ارتعاشي -و حركت چرخشي  :مرحله دوم

2 2 2 2

2 2 2( )
2( )IH

X Y Z
  

   
   

h
2 2 2

1 2
2 2 2 2

2( )

( ) ( )II

m m X Y Z

H V r

   

  
    

h
2 2 2( ) ( )

2
ˆ ˆ( ) ( , , , , , ) ( , , , , , )

II

I II

H V r
x y z

H H X Y Z x y z E X Y Z x y z



 

  
  

 ( ) ( , , , , , ) ( , , , , , )
( , , ). ( , , )

ˆ ˆ( ) ( )

I II

I II

y y
X Y Z x y z

H X Y Z H

 
  

( , , ) ( , , )
( , , ) ( , , )

I I II II

I II

H X Y Z H x y z E
X Y Z x y z
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t:انتقاليحركت eE E E  ير
22

2

( , , )( ...) ( , , )
2( )

t e

I
t I

X Y Z E X Y Z
m m X

 
  

 
h

:دواتم نسبي حركات
1 2

2 2 2 2 2

2( )m m X

Z

 

   h2 2 2 2 2

2 2 2( ) ( , , ) ( , , )
2 II e II

Zek x y z E x y z
x y z r

 


   
        

h

.استچرخشوارتعاشيهايحركتشاملدوممعادله .استچرخشوارتعاشيهايحركتشاملدوممعادله
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تبديل مختصات دكارتي به قطبي كروي:مرحله سوم

:كهدانيمميقبلاز :كهدانيمميقبلاز

2
2 21 1 1( ) ( ) ( i ) ( )    

     
   

2 2
2 2 2 2 2

2
2 2

( , , ) ( ) (sin ) ( , , )
sin sin

ˆ1 ( )

r r r
r r r r r

Lr

      
    

 

         

 
  2 2 2

2
2 2

2 2

( )

1 1ˆ (sin )
sin sin

r
r r r r

L

 


    

 
 
   

      

h

h
sin sin       
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2 2 2
2

2 2

ˆ1 ( ) ( ) 0
2 2 e

L Zer k E
r r r r r

  
 

         
h

:كهباشيدداشتهتوجه

  

ˆ ايستاي حالتهاي معرف و بوده   اپراتور ويژه توابع فوق معادله جوابهاي -1
IIH

.انداتمالكتروني

ت2 ا ژيا ونحالتهايان ژقادوالكت دهدنشاناو EĤ .دهد مينشانرا     ويژهمقاديروالكترونيحالتهايانرژي   پارامتر-2

.استقبلي              توابعهمان    اپراتورويژهتوابع-3

eEIIH

2L̂( , )m
lY   يعپع
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ل ا ا ا :تابع موج را به دو تابع مجزا تبديل مي كنيما
( , , ) ( ). ( , )r R r Y    

.تابع متغيرهاي         استYفقط تابع فاصله بين اتم و الكترون بوده وRكه , 

.اثر مي گذارد Yتنها روي تابع      :نكته 2L̂

:با مشتق گيري و جداكردن توابع مستقل داريم
2 2

2 2
2 2

( ) ( ) ˆ( , ) ( ) ( , ) . 0
2 2 e

d dR r R r ZeY r L Y k E R Y
r dr dr r r

   
 

   
      

   

h
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:كهدانيممي يمي
2 2ˆ ( , ) ( 1) ( , )m m

l lL Y l l Y     h

:داريمهاميلتوني،درفوقمعادلهگذاريجايبا مي

2 2
2 2( ) ( )( ) ( ) ( 1) ( ) 0md dR r R r ZeY r l l Y k E RY   

   
        

h h2 2( , ) ( ) ( 1) ( , ) 0
2 2 l eY r l l Y k E RY

r dr dr r r
   

 
        
   

h

:كنيم مي تقسيم Y بر را طرفين
22 2

2 ( ) ( 1)( ) ( ) 0d dR r l l ZeR k E R
 
 

h h2
2 2

( ) ( )( ) ( ) 0
2 2 er R r k E R

r dr dr r r 
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ش ن شكل ا ل ا ان ت ن ك ت ا :كه با مرتب كردن، مي توان معادله را به شكل زير نوشتك

21 ( ) 2 ( 1)d dR Z l l   2
2

2 2 2

1 ( ) 2 ( 1)[ ] ( ) 0e
d dR r Ze l lr E K R r

r dr dr r r
           h

مي توان     Rو ) ازقبل( Yبا داشتن . مشخص مي شود R(r)با حل معادله فوق تابع 
ك ا ژ ا ا ا ( )  را براي اتم هيدروژن محاسبه كرد. ( , , )r  
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R(r)حل معادله و يافتن ن ي و )ل )

شود نم پيوند تشكيل به منجر حالت اين در اين حالت منجر به تشكيل پيوند نمي شود در
.و مورد نظر نيست

دوحالت
E>0

در اين حالت پيوند تشكيل مي شود و مورد 
باشد م ما نظر

و
E<0

.نظر ما مي باشد

2:براي ساده سازي متغيرهاي زير را وارد معادلات مي كنيم
2

8 E  
h

م

22
p r

e Z





h

2





h

.براي انجام محاسبات، انتخاب شده است E<0توجه داشته باشيد كه حالت
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:با ساده سازي خواهيم داشت
2 ( ) 2 ( ) ( 1) 1d R dR l l 2

2 2

( ) 2 ( ) ( 1) 1 ( ) 0
4

d R dR l l R
d d

   
    

 
     

 

كه عدد كوانتمي وابسته به تكانه   lو شامل پارامترتابعي است از Rكه  

زاويه اي است، مي باشد براي حل معادله فوق لازم است توابعي را بصورت
جهت حدس اوليه، در ابتدا رفتار تابع را در.آزمايشي در معادله امتحان كنيم م عي س
.شرايط         بررسي مي كنيم   
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)رفتار تابع       در حد )R    ر بع ر ر
2 2 1 0d R dR R

 
  

اا قاكآن اناشدفتاخاتاش كدت

2 0
4

R
d d


  

   

 كهزدحدس توانمياست،شدهصفرتابعخود با تابعمشتقاتجمعكهآنجايياز
 تابعخود با آن دومواولمرتبهمشتقكهباشد فرميدارايحداقلبايدRتابع

.شودمي پيشنهادبررسيجهت               رو ايناز.باشندنداشتهزياديتفاوت ( )R e 

d R d

2 2

.d R d e
d d


 



2 2
2

2 2 ( )d R d de e
d d d
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اهگذاريجايبا :داشتخ :داشتخواهيمگذاريجايبا
2

2
2

2 1( ) ( ) 0
4

d d d
d d d
  
   

   

:داشت خواهيم گذاري جاي با .باشد                     كه كنيم مي فرض

   

( ) nc  

( 1) 2 2 2 1( 1) 0
4

n nn n C n C      

  عبارت كه شود ميصفربرابرهنگامي      حددرفوقمعادلهچپسمت
  يكسان توان جملهدوبايدفوقرابطهصحتبراي بنابراين.باشدداشته

  

1
nن وورر

  توان مي صورت اين در .باشد داشته ديگر دوتاي از كوچكتر توان سومي و
ف لهط انmكههاا انالههطت انت تك تقا



m   تقسيماست يكسانتوانبادوجملهبهمربوطتوان mكه    بهرامعادلهدوطرف
.شود مي صفر نيز چپ سمت         ازاي به صورت اين در و نمود
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:داريمحالتايندر.استبرقرارازايبهقبلمعادلهn=1ازايبه    nازايبه :داريم حالتايندر.استبرقرار       ازايبهقبلمعادله1 

22 1 10
4 2

C C C


     

 محدود نهايت بي در       تابع       براي زيرا است، پذيرفتني         فقط
4 2

1
2

C  ( )V  1
2

C 

.باشدنمي
1 1( )C V

/ 2

( )
2 2

C V

R e 

 

 

   


/ 2( ) ( )

R e
R u e   
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ارتگذاريجايبا لع اهمعادلهدرق :داشتخ :داشتخواهيممعادله درقبلعبارتگذاريجايبا

/ 2 / 21
2

dR du e ue
d d

 

 
  

2 2
2 2 2 21 1 1d R d u du due e e ue
   

   
   2 2 2 2 4

e e e ue
d d d d   

 

2

2 2

2 1 ( 1)( 1)( ) ( ) 0d u du l l u
d d
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لاگر هاي اي چندجمله اي هاي لاگرچندجمله

لمعادلهدااگ يكنجايگزينق :دا su  :داريمكنيم،جايگزينقبلمعادلهدررا         اگر u 

  يا
 2 1( 1) ( 1) ( 1 ) 0s ss s l l s         

( 1) ( 1) ( 1) 0
( ) ( )l

s s l l s
u L

 

  

      



لاك ندلاگاند گ ( )L  .گويندلاگرايچندجملهرا        كه ( )L 

0
( ) j

j
j

L C 
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:داريملاگر ايچندجملهگذاريجايبا

 
2

2

( ) ( )2( 1) ( 1) ( ) 0d L dLl l L
d d

    
 

      

.دهند مي نمايش n با را    معمولا
1k l







  


2( ) ( )lR e L  

n:اصليكوانتميعدد

انتعدد: تك 1l n      :سمتيكوانتميعدد 1l n
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الكتروني تك اتم الكتروني انرژي و موج توابع موج و انرژي الكتروني اتم تك الكترونيتوابع
:ايمنمودهتعريفقبلازرا       مقادير ,  يموريبلزرير , 

12 2 2
22 2 ( )e Z Zen   h 2

2 2

2 4

( )
8

1 1

n
E

Z eE


 



   
h h

 

2 2 2
0(4 ) 2

( , , ) ( ). ( )

n

m
nlm n l m

E
n

r R r



    

 

  

h

.گويندالكترونيتكموجتابعيا اتمياربيتال                      به

 nlm n l m

( , , )nlm r  
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اااك ااژااك اشآش :ايمشدهآشنامانندهيدروژناتم برايكوانتميعددنوعسهباتاكنون

1-nاستانرژيكنندهتعييناصليكوانتميعدد.استاصليكوانتميعددكه. 1nاست انرژيكنندهتعييناصليكوانتميعدد .استاصليكوانتميعددكه.

2-lتكانهمطلق قدر كنندهمشخصسمتيكوانتميعدد .استسمتيكوانتميعددكه  
.است الكتروني زاويه

3-mتكانهمولفه كننده تعيينمغناطيسيكوانتميعدد.است مغناطيسيكوانتميعددكه 
.هاستzمحورراستايدرايزاويه

2n  همتراز حالت      تعداد ،n شماره به انرژي تراز هر در الكتروني تك اتم يك در :نكته

.داردوجود
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ان ك دا ا ا تغ دامنه تغييرات اعداد كوانتميا

n= 0,1,2,…

l= 0,1,2,…,n-1

m= -l,-l+1,…0,…+l

ترتيببهg,f,d,p,sنامگذاري.باشدميlمقداربراساساربيتالهانامگذاري:نكته ترتيب به g,f,d,p,sنامگذاري.باشدميlمقدار براساساربيتالهانامگذاري:نكته
.گيرد مي صورت l از 4،3،2،1،0 مقادير براي

 علاوه .دهند مي تشكيل را )ارتوگنال( متعامد اي مجموعه              توابع :نكته
.استنيزنرمالفوقتوابعبراين

( , , )nlm r  

.استنيزنرمالفوقتوابعبراين
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روابطازاستفادهباتوابعويژهخطتركيبازحقيقتوابعايجادبراي:نكته Ĥ  روابطاز استفادهبا   توابعويژهخطيتركيب ازحقيقيتوابعايجادبراي:نكته
:شود مي استفاده زير

H

1sin ( )im imm e e   sin ( )
2
1cos ( )im im

m e e
i

m e e 



  

دثابت:سئوال مالكهكن است؟ن

cos ( )
2

m e e 

3
2

1
1 re    است؟نرمال                    كهكنيدثابت:سئوال

:حل

1s e 


2
* 2
1 10

0 0

sins s r d rd d
 

    


  
0 0
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2 كه كنيد توجه sindxdydz r drd d  

2 0
3 2 2 3 2 21 2sin ( cos )r rd d e r dr e r dr

 
       

 
     0

0 0 0 0

3 2 2

sin ( cos )

4 r

d d e r dr e r dr

r e dr

     
 










   


0

4 r e dr 

:استحلقابل جزءبهجزءراهازفوقانتگرال

 udv uv vdu  
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3 2 2 21 14 ( ) 2r rd 
 

 
   
 3 2 2 2

0 0

4 ( ) 2
2 2

1 1 1

r rr e re dr 
 

 

 

        
   


2

3 2 2
2

0 0

1 1 14 ( ) 2
2 2 4

r
rr e e dr




  

 


          


2 2
0

0

12 2 ( ) 1
2

r re dr e  



     

.است نرمال تابع      پس 1s
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تابع توزيع شعاعي

 ازمستقل و هستهازrفاصلهدراحتمالدانسيته كهاستتابعيشعاعي،توزيعتابع
 r+drوrشعاعهاي بهدوكرهبينفضاييدرالكترون وجوداحتمال.دهدمينشانرا

, 

وير ربينييرروو يبو وه
:با است برابر

2 2( ) 4 ( )P r r R r

دت تازكك دد تآ ا

( ) ( )

2
2sin 4d d r

 

    
24 r .استآمدهبدست                         از          كهكنيدتوجه

 در شعاعي توزبع تابعكهكنيدتوجه.گويندشعاعي توزيعتابعرا              كميت
0 0

sin 4d d r     4 r

2 24 ( )r R r ريوزبعبعيوجوييوزيعبعري
.است هايي ماكسيمم يا ماكسيمم دارايr از فواصلي
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ت ثا قدا ازا ه تا ات تغ rشكل 2شكل تغييرات تابع       به ازاي مقدار ثابت   xp, r
:4-6شكل 
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الاال لااااا ااا ا  اندازهبهاي فاصله درزيرموجتابعباهيدروژناتم از1sاربيتالكهكنيدثابت:سئوال
 فاصلهمحتملترين ديگرعبارتبه(استشعاعي توزيعماكزيممدارايبوهرشعاع
.)است    برابر 1s اربيتال براي 0a3

2
1

2 2 3 2 2

1 r
s e  




:حل

ازاستكافدارد،قرارنقاطكدامدرشعاعتوزيعماكزيممدهيمنشانكهاينبراي

2 2 3 2 2
1( ) 4 4 r
sP r r r e     

 از استكافي دارد،قرارنقاطكدامدرشعاعيتوزيع ماكزيممدهيمنشانكهاينبراي
:بگيريم مشتق r به نسبت آن

3 2 2 2( ) 4 2 2 0r rdP r re r e     

2

4 2 2 0

12 (1 ) 0 0 ,r

re r e
dr

r r e r r

 






    

     

اتكهاستايندهندهنشانr=0:الف محورهاستبمماسP(r)تغيي



r:الف .محورهاستبرمماسP(r)تغييرات كهاستايندهندهنشان0
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1:ب Z ب
0

0
01

r
a

ar Z r a




 

   

.داريم را شعاعيتوزيعماكزيمماستبوهر شعاعهمانكه         دربنابراين

0Z

0r a

:6-6شكل 
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ال لمقدا:ئ طمقدا(انتظاقا ونفاصله)مت تهازالكت تالاياه 1sا  1sاربيتال براي را هستهازالكترونفاصله)متوسط مقدار(انتظارقابلمقدار:سئوال
3.كنيد محاسبه هيدروژن اتم از

2
1

1 r
s e   

2 





    :حل

نههن تگگ دها :داندا

2 * 2
1 10 0 0

sins sr r r drd d
 

    


   
1  :داريمندارد،      بهوابستگيگونههيچ     چون 1s, 

1 
3 3 2 3 3 2

0 0

14 4r rr r e dr r e dr   
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1
0

!n bx
n

nx e dx
b






:بنابراين
3 033! 3 34 a3 0

4

0

4
(2 ) 2 22

r Z Z
a


 

   

.پس فاصله ميانگين          با محتملترين فاصله       فرق دارد 03( )
2
a
Z

0( )a

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


ژال لالا كااژاا .كنيدمحاسبهراهيدروژن اتماصليحالتانرژي:سئوال

:داريمشرودينگرمعادلهحلاز:حل رلزل ي ريمرو
2 4 2

2 2 2

1 2
(4 )n

e ZE
h

 


:پس است، Z=1 هيدروژن اتم براي كه
2 2 2

0

2 4

(4 )

1 2

n h

2 4

2 2 2
0

1 2
(4 )n

eE
n h
 






:پساست،n=1اصليحالتدر
2 4

19
1 2 2

0

1 2 21.7 10 13.56
(4 )H

eE E J eV
h

 


      
0(4 ) h
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روژميرچو ايندر.شد خواهدl=0لذااست،n=1هيدروژن اتماصليحالتدرچون:نكته ينروي
 فرض با كوانتمي نتيجه بنابراين .است صفر اربيتالي اي زاويه حركت اندازه حالت

ل قا نداتط .نداردتطبيقبوهراوليه

:هيدروژناتمديگرحالتهايانرژي يرژي ره روژمي ي

2
H

n
EE
n


n

  را پيوسته بخش اين .شود مي پيوسته انرژي ترازهاي مشخص حد يك در :توجه
.باشد داشته تواندميمقداريهرانرژيقسمتايندر.گويندنامقيدحالتهاي ي بويريررژيينروييه
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ال لئ تلازكنط نتاشذا ژناتالكت التازد   حالتاز هيدروژناتمالكترونتاشودجذباست لازمكهنوريموجطول:سئوال
n=2 حالت به n=3 است؟ چقدر كند، جهش

1919
1 13.56 21.7 10E eV J  

1:حل
3 2 2n

EE hv E E hv E
n

     

19
3 2

34

(3.39 1051) 1.6 10 )
6.625 10 .

E E Jv
h J S





   
 


144.54 10 661cv HZ nm

v
   

 تجربي داده و شده محاسبه داده بين خوبي تطابق كه است 656.28nm دقيق مقدار
ا .داردوجود
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دثابت:سئوال تالسهازحاصلبارتوزيعكن ويتوزيع،2pارب استك .استكرويتوزيع،2pاربيتالسهاز حاصلبارتوزيعكنيدثابت:سئوال

عمع جمعكنيم ثابت استكافي.باشدميالكتروناحتمالدانسيتهازناشيبارتوزيع:حل
  وابسته r به فقط و بوده        از مستقل 2p اربيتال سه براي الكترون احتمال دانسيته
است

, 

.است
* * * *
2 2 2 2 2 2z z x x y yp p p p p p      

2 5 2 2 2 2 2 21( ) (cos sin cos sin sin )
4 2

rr e      


  

 2 2 2 2 2 2( ) cos sin (cos sin ) ( )(cos sin ) ( )A r A r A r          

.استكروي اربيتالسهاحتمالدانسيتهبنابراين
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ون الكت ن اسپين الكتروناس

ن االك اا نااكان انلاشالك دوران علت به وباشدميالكترونايزاويه حركتاندازهدارايالكترونهر
:استمغناطيسيمماندارايهستهدوربهذره

2 e

eL L
m


  

  

2

e

Z z
e

e L
m

  

( 1)
2 2Z l

e e

e em l l
m m

    
h h

h 24 91 9.27 10 5.79 10
2 e

e J eVBohr Magneton
m T Gauss

     
h
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اطاناث اطقطكاناثانژناتغ غ مغناطيسي دوقطبييكبرميداناثرهمانندهيدروژناتمبرمغناطيسيميداناثر
:از عبارتست    دوقطبي با    مغناطيسي ميدان برهمكنش .است B






. cos zw B B B   
 

     

  چنين .كند مي هاz محور حول  زاويه با چرخش به شروع دوقطبي بنابراين
.گويند لارمورتقديميحركتراحركتي



ي يررر وري وير

:10-6شكل
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گرلاخ-آزمايش اشترن

عبورمغناطيسميدانبرعمودراستايدرجيوهاتمهايازايباريكهگرلاخواشترن  عبورمغناطيسي ميدانبرعمودراستايدرجيوه اتمهايازايباريكهگرلاخواشترن
 وجود دولكه حساس پرده در نوراني لكه يك بجاي كه كردند ملاحظه و دادند

گ   برعلاوه الكترونكهكردندمطرحرافرضاين اولنبكوگودسميتبعدها.دارد
) است،     اربيتاليايزاويهحركتاندازهايجاد منشأكههستهدوردورانيحركت )L



 اندازه از خاص نوعي توليد حركت نوع اين .دارد دوراني حركت نيز خودش حول
.شودميگفتهاسپينيايزاويهحركتاندازهآنبهكهكندميايزاويهحركت ( )S

  .شودمي گفته      اسپينيايزاويهحركتاندازه آنبهكهكندميايزاويهحركت
 و الكترون .است بنيادي ذرات تمامي ذاتي خصوصيات از اسپين كه شد ثابت بعدها

گآ

( )S

1 .گويندفرميون را باشد    آنهااسپينعددكهذراتي 2
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1:داريمالكترونبرايبنابراين، 1:داريمالكترونبرايبنابراين،
2

( 1 )

S

S s s



  h( 1 )
1
2s

S s s

m

 

 

h

2
z sS m h

S S


.استچقدر          بينزاويهاست،l=0كهاتمهاييبراي:سئوال

ق:حل فط :دات

, zS S

1mS  1cos:داريمتعريفطبق:حل
( 1) 3

sz mS
S s s

 
   



.شوند مي ايجاد                                     هاي زاويه بنابراين 1 1cos( ), cos( )
3 3

Arc Arc
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يرابطه بين اندازه حركت زاويه اي اسپيني و ممان مغناطيسي ي و ي پي ي وي ز ر ز بين ب ر

e:اربيتاليايزاويهحركتاندازهبراي L
 

  :اربيتاليايزاويهحركتاندازهبراي
2 e

L
m



l1 اسپيني اي زاويه حركت اندازه براي:
2

eg S
m


 

 

g: فاكتور g لانده
2 em

( ) 2g e l e c t r o n 
( ) 2 .7 9
( ) 1 .9 1

g p r o to n
g n e u t r o n
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S,برهمكنش       L
  ش ,بر

S, يكديگر با هستند، اي زاويه حركت اندازه جنس از هردو     كه آنجايي از L
 

  زيربصورت توانميراايزاويهحركتاندازه كلمقدار.كنندميبرهمكنش
:نوشت

J L S
   و

:با است برابر    عددي مقدار
J L S 

J


( 1)J j j  h( 1)

.........

J j j

J L S L S

 

  

h

.كنيد محاسبه را هيدروژن اتم P حالت براي J مقدارهاي :مثال

1ل 1 1 3 1 1:حل 1 1 3 11 1 , , 1
2 2 2 2 2

J S L     L L

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


يماتريس هاي پائولي و پ ريس
L  آن هايمولفه و     بامشابهيروابطدارايكهاست وابستهاپراتورهايياسپينكميتبه



.دارد

ˆ:مثالال ˆ ˆ ˆ ˆ

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ
z x x z yS S S S i S

S S S S S

  h

h
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ

y z z y xS S S S i S

S S S S i S

 

 

h

hz y y x zS S S S i S h

.باشد         يا         است ممكن فوق اپراتور سه از يك هر ويژه مقادير كه كنيد توجه 1
2

 h
1
2

 h

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


:دارندرابطههااسپين با زيربصورتپائوليهايماتريس وييريس ورپ بپينبزيرب رر
2 2 2ˆ ˆ ˆ

x x y y z zS S S    
h h h

2:كه كنيد توجه 2 2 1x y z    

2

2
x y y x z

y z z y x

i

i

    

    

 

 

كهكنيدثابت:سئوال
2z x x z yi     

     كهكنيدثابت:سئوال

:حل
x y y x   

2 ( ) (2 ) (2 )i i         
2 2

2 ( ) (2 ) (2 )

( ) ( ) 0
i x y y x x y y x

y z z y y y y z z y z y z y z z

i i       
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ن ن تفاداه طازا قا انف شتت :ن :نوشتتوانمي فوقروابطازاستفادهباهمچنين

z x y y z x x y zi i i          

:از عبارتند پائولي هاي ماتريس

1 0 0 1 0
0 1 1 0 0z x y

i
i

  
     

            0 1 1 0 0i     
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توابع اسپين
.دهند مي نشان            اسپين تابع با را اسپين يك حالت  ( ) 

.دهند مي نشان             با را     اسپين حالت احتمال  
2( )  

Ŝ    توابع ويژه اپراتور

مم ارتندويژهمقاديدان اتورتوابعويژهازع ذيلبصورترافوقاپ

zS

Ŝ
h  ذيلبصورت را فوقاپراتورتوابعويژه         از عبارتند     ويژهمقاديردانيممي

:كنيم مي تعريف
zS

2


1( ) 1
2

 

1( ) 0
2
1( ) 1





 

1( ) 1
2

1( ) 0
2





 


2
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:نويسيم مي فوقدوتابعخطيتركيببصورتنامشخصوكلياسپينيحالت

( ) ( ) ( )a b      
:پس

1( ) ( )
2zS     h

1( ) ( )
2zS      h
2
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:داريمكليحالتدر :ريميتر

1 0 ( ) ( )
0 1 ( ) ( )2 2

   
 

     
     

     

h h
0 1 ( ) ( )2 2              

 :دادنمايشزيربصورتتوانميرا       اسپينيتوابع , 

1 0
 

   
    0 1

     
   

.هستند ارتونرمال فوق توابع كه باشيد داشته توجه
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2ثابت كنيد كه  :سئوال 1 0
3

0 1


 
  

 

2 2 2 2
x y z      :حل

2 0 1 0 1 1 0
1 0 1 0 0 1x
    

     
    

2 0 0 1 0
0 0 0 1x

i i
i i



    
     

     
    

2 1 0 1 0 1 0
0 1 0 1 0 1x

    
    

         

2

0 1 0 1 0 1

1 0
3

0 1


    
 

   
 0 1 
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اسپينو اربيتال
 دارايكه الكترونكلموجتابعبنابرايندارد، مقدارويژهدواسپينيتابعچون
:نوشت توان مي فرم دو به نيز باشد مي اسپيني متغير يك و مكاني متغير سه

1
1( , , , )
2

1

x y z   

:داريماسپين،بودنمستقلعلتبه
2

1( , , , )
2

x y z    

م

1 2( , , , ) ( , , ) ( ) ( , , ) ( )x y z x y z x y z        

.داريم نياز كوانتمي عدد 4 به موج تابع يك كوانتمي حالت تعيين براي :نكته
( ) l( ) , , ,s lm m l n
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ل 7ف :7فصل

ن الك د ا اتمهاي چند الكترونيات
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ي تق روشهاي تقريبيروشهاي

دوذره حداكثر ياايذرهتكهايسيستمشامل مطالعهموردسيستمهايتاكنون
معادله تحليليحلذرهدوازبيشسيستمهايزمينهدر.استبودهاي يربوي يز ه يلروزبيشي ي

 حل براي تقريبي روشهاي سري يك از بنابراين .نيست پذير امكان شرودينگر
ل فاا اتغشاشا V(ا i ti(ش روش و )Variatian(پارامترتغييرروشدرس ايندر.شودمياستفادهمعادله

.شود مي داده توضيح )Perturbatian( اختلال
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متغ تغ روش تغيير متغيرروش

كاگقض اك نق ل ضاظكا اكف ق EE  مقدار    و كنيد فرض    رامنظومهيكهاميلتوني ويژهمقداركوچكتريناگر:قضيه
:داريم    بجز   ديگرتابعهربراي باشد،    ويژهتابعبهمربوطويژه
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Ĥ
E

 
 0E

 


www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


قضيه اثبات قضيهاثبات
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:لذا شود،مي         باشد        اگر j k0jk  ويبر j k0jk
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j
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* 2 0
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روش تغيير پارامتر
:نويسيمميمناسبيتوابعخطي تركيببصورترا    تابعابتدادر 
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بايستباشد،داشتهصفرازغيرجوابهايفوقمعادلاتسيستمكهاينبراي بايستي باشد، داشتهصفرازغيرجوابهاييفوق معادلاتسيستمكهاينبراي
:شود صفر ضرايب دترمينان
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اكثال ژق التااان فاااشن شاا روش از استفادهبارازيرشدهنرمالتابعبرايانرژيمقداركمترين:مثال
.كنيد محاسبه تغيير

2 2h2 2
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:داريمتابعكردنمينيممبا
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23 22( )

2
E  


  

:داريمتابعكردنمينيممبا
0 0.283 11.53E E eV


      



  بزرگتر )13.59eV-( آن دقيق مقدار از انرژي شود مي مشاهده كه همانطور
.است
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:نوشتتوانمي        برايكهكنيدثابت:سئوال ( )r ل ييبت:و نيبر تو :و

22
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دربعدي يك جعبهدرذرهتقريبيتابععنوان به را                   تابع:سئوال ( ) (1 )x x x   ل نبربع:و بررريبيبعو ييج رب
.كنيد محاسبه را     پارامتر تغيير روش از استفاده با .بگيريد نظر
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)Perturbation(روش اختلال روش
  سيستمبه نسبت آنهاهاميلتونيكهاستسيستمهاييبرايمعمولاروشاين

 توابع و ها انرژي روي تغييرات تقريبي محاسبه هدف .است متفاوت كمي مشخص
.اند ناميده اختلالنظريهراآنمحاسبهروش واختلالرااثراين.استموجي يلالريرنبروشولالررينوجي

0
ˆ ˆH H w 

  سيستم هاميلتوني    و اختلال ميزان       اختلال، بدون سيستم هاميلتوني    كه
ل

0HwĤ
0.استاختلالداراي 1 (1) 2 (2)

0 1 (1) 2 (2)

....i i i i        
0 1 (1) 2 (2) ....i i i iE E E E    
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0
ˆ( ) i i iH w E   

0 1 (1) 2 (2) 0 (1) 2 (2) 0 (1)
0

ˆ( )( ...) ( ...)( ...)i i i i i i i iH w E E E                  

:اول مرتبه براي
0 (1) (1) 0 0ˆ 0 (1) (1) 0 0

0( )i i i i iH E E w    

0:دوم مرتبه براي ( 2 ) ( 2 ) 0 (1) (1) (1)
0 0

ˆ( )i i i i i iH E E E w      
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اول ه ت م اختلال مرتبه اولاختلال
0 (1) (1) 0 0ˆ( )H E E  

ف دضدتازاط الك :گانتگ

0 (1) (1) 0 0
0( )i i i i iH E E w    

0* :بگيريمانتگرالكردهضرب      درچپسمتازراطرفين i

0* (1) 0* 0 0* (1) 0 0* 0 (1)
0Ĥ d w d E d E d                0i i i i i i i i i iH d w d E d E d               

:     بودن هرميتي علت به Ĥ
0* (1) (1) 0* 0 0* (1)ˆ *H d H d E d  0 (1) (1) 0 0 0 (1)

0 *i i i i i i iH d H d E d           
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0* 0 0* (1) 0
i i i i iw d E d       

(1) 0* 0 0* 0

i i i i i    

 (1) 0* 0 0* 0
i i i i iE d w d       

(1) 0* 0
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(1) 0* 0E w d     i i iE w d     
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انااق ژانگانت لان لالان الاخ (1)E0      حالت دراختلالپتانسيلانرژيميانگين عنوانبهتوانميرا        درواقع
.كرد تعريف
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يمعادله شرودينگر براي اتم چند الكتروني رو چ م ي بر ر ي رو
:استزير بصورتالكترونيچنداتميكبراي اسپينبدونوغيرنسبتيهاميلتوني ي و يي ب ووير يپينب يچميبر وررو زيرب

2 2 2
2ˆ Ze e  h 2

2 2 2

2 i
i i iji ij

Ze eH
m r r

    

  

  h

2 2 2
2

2 2 2i
i i ix y z

  
   

  

.نيايد حساببهبيشترباريكالكترونهابين دافعهكهكرددقتبايستي:نكته
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يواحدهاي اتمي
emالكترونساكنجرمبرحسب:جرم

e الكترون بار برحسب :بار

0a  بوهر شعاع برحسب :طول
2

10
0 2 0.529 10a m  

h

ژي حسب:ان يب )Hartree(هارت

2e

)Hartree(هارتريبرحسب:انرژي
4

2

. 27.210em eHartree eV 
h

  جاي به كه شرطي به است هيدروژن اتم يونش انرژي برابر دو هارتري يك :نكته
گ

h

.بگيريمنظردرانرژيفرمولدررا الكترونجرمهمان    كاستهجرم 
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يهاميلتوني برحسب واحدهاي اتمي ي و ب بر ي و ي
21 1ˆ ZH       

:يعنيهارترينصفانرژي واحدبرايمنابعازبعضيدر
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ي يبعب يبر يرير ي
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.em e

:كنندميبيان    ريدبرگ ثابتيا      برحسبهمگاهي
22 h

1CmR
م

1109737.3R Cm
 

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


لمدل ذره مستقل

1 وجود         الكترونهابيندافعهجملاتالكترونيچنداتمهاميلتونيمعادلهدر
i j i jr ي يچمو ورنر

 ذره مدل از استفاده ها روش از يكي .شود مي متغيرها جداسازي از مانع كه دارد
تتقل هلاتازكهناها اايداف ن داكنفنظالكت

i j i j

 بعداوكنيم صرفنظرالكترونهابينايدافعهجملات ازكهمعنياينبه.استمستقل
كنيم، تصحيح را نتايج
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.است الكترونهاتعدادNوامiالكترونمختصاتازاستتابعي           كه ( )i ixي هومروزب رو
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:كرد تجزيهزيرمستقلمعادلهNبهرافوق معادلهتوانميصورتايندر رزرلوويون

21
2i i i i i i

i

ZH H E
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2 ir

E E0
total i
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E E

ژيكه ونان استكلالكت 0
lE .است كلالكترونيانرژي           كه totalE
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يماتم هليم م
:داريماسپينگذاشتن كناروپايهحالتكردننظردربا ننپرر مپ
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:داريمهيدروژناتممعادلاتازپيرويبا ممپ
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 وتجربي داده بينايعمدهتفاوتكهاست هارتري02.905-تجربيداده
.داردوجودمحاسبات
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:يك راه حل براي بهبود نتيجه ل
گرفت نظر در زير بصورت    همان را    توان مي 0

8
1 22 ( )8 r re


 

:آوريم بدستزيرعبارتمحاسبهباراآن ،                 نوشتنجايبهاما 1 2E E E 
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H d
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.است الكتروندومختصهششبهمربوط                وكاملهاميلتونيHكه

 
1 2d d d  

  شده بهينه مناسبي ميزان به كه است هارتري 2.75- با برابر جواب حالت اين در
.استا
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ژكطلااال لنشان الاا   برابرترتيب به هليوماتمدومواوليونشانرژي كهمطلباينبهتوجهبا:سئوال
.كنيد محاسبهراهليوماتماز1sاربيتال انرژياست، 54.20Vو24.58Vبا

:حل
(54 20 24 58)

1
(54.20 24.58) 39.49

2sE eV 
  

.14اندازهبههليوماتم1sانرژيترازكهباشيدداشتهتوجه 8eV1ترازازبالاترs .14اندازهبههليوماتم1s انرژيترازكهباشيدداشتهتوجه 8eV 1تراز از بالاترs 
 اين .است شده واقع هيدروژن انرژي تراز از تر پايين 25.8eV اندازه به و      يون
لكطل لگاال اال 2( 4)Z

He

  دافعهاثر دليل بهديگريو            جاذبهاثر شدنبرابر4دليلبهيكيمطلب
 .استالكترونها

2( 4)Z 
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رتقريب اسليتر ي ريب

بن متوسط حفاظتي اثريكهمانندمعينالكترونرويالكترونيكاثرتقريبايندر ويرنرررر
:شود كوچكتر مقداري Ze جاي به هسته موثر بار شود مي باعث كه است

bفاااششض قااا نف ل تاا

* ( )Z Z b 

bزيرموج تابع بههاميلتونيدرفوقعبارتاز استفادهبا.استپوششضريب 
3:رسيم مي

* * ( )ZZ
1 2( )

0
Z r rZ e


 

.كرد محاسبه راآنهاتقريبيروشهايطريقاز بايدوهستندمجهول       :نكته *,b Z
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يومروش تغيير پارامتر براي محاسبه انرژي اتم هليوم م رژي ب ي بر ر ر پ يير روش
:داشت خواهيم كامل هاميلتوني معادله حل با

:داريمانتگرالحلبا
* *

1 2 1 2 1 2
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حالت اصلي اتم هليم با روش اختلال
2 2
1 2

1 2 1 2

1 1( )
2

Z ZH
r r r

      

 نيافته اختلال انرژي .گيرند مي نظر در اختلال پتانسيل را     جمله روش اين در
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1 2
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5( 4 ) 2.75h hE E E    ( 4 ) 2.75
4

5.5

h h
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 نتيجه دوروش هر در .است متغير تغيير روش همانند محاسبه نتيجه :نكته
ااكانا اق .استتجربيمقداراز كمتردرصدپنجميزانبهمحاسبه

راكوچكتري نسبيخطايوكردتكرار    برايتوانميرابالامحاسبه:توجه Li نيرببوج يو ربر ريبييورر روچ
.دهد مي نشان
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ل ائ د ط ل اصل طرد پائوليا

  اين.اسپين تابع وفضاييموجيتابعازاستتركيبيالكترونكاملموجيتابع
.گوينداسپينواربيتالراتابع ع

.دارد مهمي كاربرد كوانتوم در     جابجايي اپراتور يا پاريته اپراتور :پاريته اپراتور îjP

  امكان دو .است j ذره مختصات با i ذره مختصات جابجايي اپراتور اين عمل
:داريم:داري

î:استمتقارن    تابع jP     ع

ˆ:است ضدمتقارن    تابع
j

ijP    
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.استصحيحنيمههسته اسپين:فرميونها ه يو يحيپينر

.استصحيحهسته اسپين:بوزونها بنياديذرات

  پاريته اپراتور به نسبت بوزونها .هستند متقارن ضد پاريته اپراتور به نسبت :فرميونها
 .هستندمتقارنقا

)صفراسپين(هليوم هسته،)1اسپين(فوتونمثل:بوزونها ه ونلبوزو رپين(يوم)پين(و )ص

نوترونوپروتونالكترون،:فرميونها

.باشد متقارن ضد پاريته اپراتور به نسبت بايد الكترون كل موج تابع :كتهن

  الكترونها دو هر جابجايي به نسبت الكتروني چند منظومه يك موجي تابع :پائولي اصل
.استمتقارنضد .استمتقارنضد
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مكاربرد اصل پائولي در اتم هليوم م

اسپينواربيتالبنابراين.باشدداشتهرايارااسپينتابعتواندميالكترونهر    اسپينواربيتال بنابراين.باشدداشتهرا   يارا   اسپينتابعتواندميالكترونهر
:است زير بصورت He اصلي حالت تقريبي موجي تابع ترين ساده

1 1 1(1) (1) (2) (2)s s    

2 1 1(1) (1) (2) (2)s s    

3 1 1(1) (1) (2) (2)s s    

4 1 1(1) (1) (2) (2)s s    
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ر:وج استفادهبا زيرا .كنندنميپيرويپائولياصلازيك كدامهيچفوقتابعچهار:توجه ويصلزيميچوقبعچه بزير.ميپيرويپ
  از اما.باشد ضدمتقارن الكترونها جابجايي به نسبت بايد كل موج تابع پاريته اپراتور از
اكاااااقا اا قاالك  ضدمتقارن الكترونهاجابجاييبهنسبتكهاينيانيستندپاريتهتابعويژهيافوقتوابع
.باشندنمي

P̂  1 1 1

ˆ
sP

P

 

 

 

 1 2 2

1 3 4
ˆ

s

s

P

P

 

 

 

 3

1 4 3
ˆ

s

sP   

.نيستند       ويژهتابعاصلا            توابعومتقارن            توابعكهكنيدتوجه 2 1, 4 3, 1̂sP
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:برايحلراه 4 3,  :            برايحلراه

وپاريته اپراتورتابعويژهكلتابعتانمودخطيتركيبرا        توانمي

4 3, 

4 3, عع
:باشد متقارن ضد همچنين

1  1 1 1 1
1 (1) (1) (2) (2) (1) (1) (2) (2)
2 s s s s       

توان مي .استخطيتركيبازحاصلتابع شدننرمالبراي     ضريب 1
2

ع
:نوشت جدا را فضايي قسمت

1

2

 1 1
1 (1) (2 ) (1) (2 ) (1) (2 )
2 s s       
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رااسپينتابعكرديم،محسابراهليوماتماصلحالتانرژيوقت:توجه  رااسپين تابع كرديم،ميحسابراهليوماتم اصليحالتانرژيوقتي:توجه
  توان مي را مطلب اين .نداشت انرژي مقدار در تاثيري كار اين زيرا نداريم دخالت
:كردثابتزيربصورت

* *
1 2 1 2

1 ˆ(1) (2) (1) (2)
2 s s s sE H dr    

   *
2
(1) (2) (1) (2) (1) (2) (1) (2)

1
d

       


 


 .است اسپين مختصات روي انتگرال     فضايي، مختصات روي انتگرال     كه
1

dd

   خواهد واحد با برابردومانتگرالاند،شدهنرمال ومتعامد        اسپينتوابعچون
.بود

, 
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يومحالت برانگيخته اتم هليوم م ي بر

 2Sحالت در ديگرالكترونو1Sحالتدرالكترونيكبرانگيختهحالتدر

:دارد وجود زير بصورت ضدمتقارن و متقارن حالت دو به فضايي موج تابع.است
 1 (1) ( 2 ) (1) ( 2 )    

 

1 2 2 1

1 2 2 1

(1) ( 2 ) (1) ( 2 )
2

1 (1) ( 2 ) (1) ( 2 )

s s s s

s s s s

   

   





داريم ضدمتقارنحالتيكومتقارنحالت سهاسپينتوابعبرايمقابلدر

 1 2 2 1( ) ( ) ( ) ( )
2 s s s s   

نعل مپ

(1) (2) (1) (2) (1) (2) (2) (1)       
(1) (2) (2) (1)   
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يوماسپينواربيتالهاي حالت برانگيخته اتم هليوم م ي بر ه بي و پي
  با متقارن فضايي موج توابع بايستي لذا باشد، ضدمتقارن بايد كل موج تابع چون
 تركيبمتقارن اسپينتوابعباضدمتقارنفضاييموجتوابعوضدمتقارناسپينيتوابع
:داشتخواهيمبنابراين.شوند ينو بر يمب و

  

 

1 2 2 1
1 (1) (2) (1) (2) (1) (2) (1) (2)
2

1 (1) (2) (1) (2) (1) (2)

s s s s       

     

 

 

 

1 2 2 1

1 2 2 1

(1) (2) (1) (2) (1) (2)
2

1 (1) (2) (1) (2) (1) (2)
2

s s s s

s s s s

     

     

ژاقك ااقاا ااا4اا
  1 2 2 1

2
1 (1) (2) (1) (2) (1) (2) (1) (2)
2 s s s s        

  همترازتا سه موجتابع4ازبنابراين.نداردنقشي ترازانرژيدراسپينقسمت:نكته
.هستند
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دترمينان اسليتر:توابع موجي سيستمهاي چند الكتروني ع
 از استفاده هليوم اتماصليحالتكاملموجتابع دادننشانبرايترسادهروش

1:است زير دترمينان 1

1 1

(1) (1) (1) (1)1
(2) (2) (2) (2)2

s s

s s

   
   

.است)slater(اسليتردترمينانازسادهاينمونهفوقدترمينان

1 1( ) ( ) ( ) ( )s s  

.است)slater(اسليتردترمينانازسادهاينمونهفوقدترمينان

.استزيربصورتالكتروني چندسيستميكبراياسليتردترمينان
1 2

1 2

(1) (1) (1)
(2) (2) (2)1

N

N

  
  



L L
L L1 2

1 2

( ) ( ) ( )
!

( ) ( ) ( )

N

N

N
N N N

  


  


M M M

L1 2( ) ( ) ( )N  
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خواص دترمينان اسليتر
.استموجتابعشدگينرمال ضريببهمربوط      ضريب-الف 1

!N

 دو جاي اگر زيرا .است آن بودن ضدمتقارن اسليتر دترمينان خصوصيت مهمترين -ب
لاااااط .دهد ميعلامتتغييردترمينانمقدار شوندعوضهمبادوستونياسطر

نشانمطلباين.شودميصفردترمينانشونديكساندترميناندوستوناگر-ج   نشانمطلب اين .شودميصفردترمينانشوند يكساندترميناندوستوناگرج
 يك از بيش به توان نمي را اسپينواربيتال كامل موج تابع هيچ كه است اين دهنده

لطلگطللك .استپائوليطرداصل بيانگرمطلباين.دادنسبتالكترون
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:اصل طرد پائولي را مي توان به صورت ديگري نيز بيان كرد :توجه

زهيچ دو الكترون از الكترونهاي اتم نمي توان يافت كه در يك مجموعه از   و ج ي ر ي و ي م ي ه رو ز رو و يچ
.مقادير چهار عدد كوانتمي                      مشترك باشند , , ,s lm m l n
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ل 9ف 9فصل
نظريه اربيتال مولكولي هوكل

فصل:توجه ه فصل7بق كل است8و كتاب ات حذف جزء .جزء حذفيات كتاب است8و كل فصل7بقيه فصل:توجه
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تقريب هوكل

 آنها تقارني خواص براساس اربيتالها بندي تقسيم



  نوع از               S اربيتالهاي




اي تال Pا


Pاربيتالهاي

MO-LCAO نظريهازمشتقتجربينيمهتقريبيروشواقعدرهوكلنظريه


لري عرو ريزقربييريبيروشو
 دوگانه پيوند داراي مولكولهاي در     الكترونهاي وضع توصيف براي كه است
ائهد تشدا ا


.استشدهارائهمزدوج

www.ShimiPedia.ir

https://www.shimipedia.ir


 را 2Pاربيتال يك اتمهراز.داريمكربنNشاملمزدوجزنجيربامولكولكهكنيدفرض
:دهيم مي زير پايه تابع تشكيل و برداشته

N

C  i i
i

C 

.است         توابع همان      كه i2P
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:تقريب هاي نظريه هوكل شامل مراحل زير است زير ل ر ل ل و ري ي ريب
.تابع موج مولكول شامل دو تابع پيوند      و تابع پيوند        است -1  

تابع توصيف كننده     به صورت دترميناني از اربيتالهاي تك الكتروني-2
.اتم كربن ساخته مي شود2Pاست كه از تركيب خطي اربيتالهاي



ي ه ربي ي يب ر وز ي ربن م
اربيتالهاي مولكولي تك الكتروني مناسب با روش تغيير پارامترها   -3

.تعيين مي شود
هستند-4 صف با اب ب هاي ال ijSانتگ .انتگرال هاي       برابر با صفر هستند4
.انتگرالهاي       به جز براي اتمهاي همسايه براي بقيه صفر است -5

ij

ijH
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*Ĥ d  

الاط گ لا لاا

*
E

d

 

  
 


C منجر    مجهولNبرايمعادلهNمجموعهبه انتگرالاينبودننيممميشرط
:شودمي

iC

11 11 1 12 12 2 1 1( ) ( ) ( ) 0n n nH Es C H Es C H Es C      


L

1 1 1 2 2 2( ) ( ) ( ) 0n n n n nn nn nH Es C H Es C H Es C



       

M
L

:داريم هوكل تقريب 5و4 فرضهاي از استفاده با


11 1 12 2( ) ( ) 0 0H E C H C    



L

1 1( ) ( ) 0 1ii i ii i iH E C H C C j i 
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ij همسايهاتمدوبرايوبرابرندهمباكولونيانتگرالهايتمام jiH H

ii ijH H  

( ) 0

ii ij

E C C1 2

1 2 3

( ) 0
( ) 0

E C C
C E C C
 
  

  
   1 2 3

1

( )
...... ( ) 0N NC E C
 

   M
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ط نش عهكها ادلاتمج لNامتجانم هايمجه ا صفج داشتهغ C   داشتهغيرصفر جوابهاي    مجهولNبامتجانس معادلاتمجموعهكهاينشرط
:لذا .شود صفر ضرايب دترمينان كه است اين باشد،

iC

0 0 0
0 0

E
E

 
  
 L L L

L L L0 0
det 00 0

E
E

  
  



L L L
L L L

0 0 0 E  
M

L L L

 از استفاده با را جديدي مجهول توان مي .است E انرژي مجهول فوق معادله در
طه فا نانشكلتاكت شتات Ew  

 .شودترسادهدترمينانشكل تاكردتعريف             رابطه w
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1:داشتخواهيمفوقتعريفبا 0 ...... 0w :داشتخواهيمفوقتعريفبا
1 1 ...... 0

det 00 1 1..... 0
w

w 

0 0 0..... 1 w
M

 اي مجموعه آنها از يك هر ازاي به .است اربيتالي هاي انرژي فوق دترمينان جوابهاي
ايباز اهض نداشتخ ابهايتعدادچ تالNپاست،Nبالامعادلهج ارب C   اربيتالN پس است،Nبالامعادلهجوابهايتعداد چون.داشتخواهيم   ضرايباز

:داشت خواهيم
iC

بريد؟ كار به اتيلن مولكول براي را هوكل روش :مثال

 :حل
1 20

E
E E

E
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:ازعبارتندمربوطهاربيتالهايو :ازعبارتندمربوطهاربيتالهايو

1 1 2
1 ( )   1 1 2( )
2

1 ( )

  

  



 2 1 2( )
2

   

    نظراز.است اصليوترپايينتراز   لذا.است منفيكميتيكتبادلانتگرال 
  اربيتال  و است مولكولتقارنصفحهازانعكاس بهنسبتمتقارناربيتال   تقارن،
1E

12

 صفحه كه     و است پيوندي اربيتال ندارد، گرهي صفحه كه    .است ضدمتقارن
ندخطشامل Cپ C،هصفحه تآنگ نديضدا تپ ا

12

.استپيونديضداستآن گرهيصفحه،C-Cپيوندخطشامل
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.است               بابرابرمولكولاصليحالتدر    سيستمانرژيبنابراين 2( ) 

:1-9شكل :91شكل
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ال تفادا:ئ هازا كلنظ ازهايه ژيت لان هاتادلك دا كن .كنيد محاسبه رابوتادينمولكولانرژيترازهاي هوكلنظريهازاستفادهبا:سئوال

4:حل

C C C C C    
ل

1 1 2 2 3 3 4 4
1

i i
i

C C C C C     


    

:داريم               رابطه به توجه با و انرژي بودن مينيمم شرط به توجه با ij jiH H

11 22 33 44

12 13 34

1
... 0

S S S S
S S S

   

   12 13 34

12 23 34

11 22 33 44

H H H
H H H H




  

   

.استصفرنيزمواردبقيهو
11 22 33 44H H H H 
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:داشتخواهيملذا :داشتخواهيملذا
1 2( ) 0 0 0

( ) 0 0
E C C

C E C C
 
  

    
     1 2 3

2 3 4

( ) 0 0
0 ( ) 0

C E C C
C E C C

  
  
    

     


3 40 0 ( ) 0C E C      

و4و1 اتمهاي جابجاييبهنسبتاربيبتالهامولكول،درموجودتقارنبهتوجهبا
:داشتخواهيمدوحالتلذا.ضدمتقارنياهستندمتقارن3و2همچنين م

2اول حالت -الف 3 1 4

( )
: ,C C C C




1 2

1 2

( ) 0
( ) 0

E C C
C E C
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:شودصفربايدضرايبدترمينان ررر

( )E ( )
0

( )
E

E
 
  



 

1 51 5
2

E  

 


 

1 21.618 0.618E E      
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دومحالتال
1 2

3 2 4 1

( ) 0
( ) 0

: ,
E C C

C E C

C C CC
 
  

  
 

   

1 2

3 4

( ) 0
0.618 1.618

C E C
E E
  

   
   

   

.هستند ضدمتقارن اربيتالهاي به مربوط جواب دو هر كه

سيگما پيوند راستاي در محوري اربيتال انرژي:    انتگرال

گ



 :رزونانسياتبادلانرژي:   انتگرال 

1 ( )E E ( )
2 c c c cE E    
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الكترونهاي آرايش و انرژي تراز نمودار تراز انرژي و آرايش الكترونهاي نمودار

2:مجزااتيلنپيونددوبراي 2 4 4.472s sE E E     

:)استقرارعدم(رزونانسانرژي
0 2(2 2 ) 4( )E        م
0 2(2 2 ) 4( )

0 472

E

E E

   



 

0 0.472E E  
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iCمحاسبه ضرايب يب ر iب

1 2 0 0 0w C C   

1 2 3

2 3 4

0 0
0 0
C w C C

C w C C
   

   

3 40 0 0C w C

CC C

   

32 4
2 3 4

1 1 1

CC Cb b b
C C C

  

2 2
2

0

1 0 1

w b b w

b b b

    
2

2 3 3
2

3 4 4

1 0 1

10

w b b b w

wb w b b

      


   

w
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ان اهات ياخت داا د؛انتخاا ندك :داالتا C :داريم حالتايندركرد؛انتخابواحدبا مساوياختياربهرا   توانمي 1C

2
2

1 2 3 4
11 1 wC C w C w C

w


    
w

  بامثالعنوان به .شودميمعلومكاملاموجيتابع wجوابهايازهريكازايبه
=C3كه يابيمميدرw=1.618جواب -1.618, C2= -1.618 C4=-1,.  بيميرجوب ,,ي

=C3 تقارن موضوع بنابراين -C2 , C4= -C1 است واضح كاملا.
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زمولكول بنزن ب و و
.داردششمرتبهازمحوري تقارنوبودهمسطحمولكولاين

6

2
1

2 1,2,...,6j j
j

C P j  


  

0 0 0 0E 
0 0 0

0 0 0
E

E

 
  

  


0 0 0
0

0 0 0
0 0 0

E
E

E

  
  

  




0 0 0
0 0 0 0

E
E
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:ازعبارتندقبلمعادلهعموميجوابهاي لي

2k22 cos( ) 0, 1, 2,3
6k
kE k     

2 2cos( ) sin
6 6j j

k j k jC A C A  

هستندشدگنرمالضرايبكه A A .هستند شدگينرمالضرايب           كه ,A A
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ياربيتالهاي مولكولي بنزن
0 1 2 3 4 5 6 0

1 ( ) 2
6

E               

1 1 2 3 4 5 6 1

6
1 ( 2 2 )
12

E               

1 1 2 4 5 1
1 ( )
4

E            

2 1 2 3 4 5 6 2
1 ( 2 2 )
12

E               

1 1 2 4 5 2
1 ( )
4

E            

3 1 2 3 4 5 6 3
1 ( ) 2
6

E               
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لال لا الك نششاا شالك 1 0k k :شودمي پر    الكترونششبا                        ترازهايمولكولاصليحالتدر 1 , 0k k  

2( 2 ) 4( )E  2( 2 ) 4( )E       

6 8E E    

  .است      آنها انرژي و هستند متمركز كربن اتمهاي روي بر الكترون شش زيرا
:ازعبارتستپيوندهايسهمافزودنباحلقهپيوندكلالكترونيانرژي

6

 :از عبارتست    پيوندهايسهمافزودن باحلقهپيوندكلالكترونيانرژي 

6 6 8 6E E E E  6 6 8 6BE E E E      
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يمحاسبه عددي ب

تفاا لآنتالااازا دآنتالتشك تت اف اگ :داريمگرافيتتصعيدآنتالپي و تشكيلآنتالپيهايدادهازاستفادهبا

C-C1پيوند 82.5 /E E Kcal mol   و پ

C=C   پيوند

1

2 145.2 /E Kcal mol




Kcal  مقداركه شود ميمحاسبه              مقدارS=0 فرضباپيوندالكترونيانرژيبراي
.است                 تجربي

725 Kcal
mol

720 Kcal
molmol
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رانرژي عدم استقرار م ر
 بين اختلافبابرابر)رزونانسانرژي ياDE(استقرارعدمانرژي
  انرژي و )زنجير در اتم N با( هيدروكربن    سيستم انرژي

بايدبنزنبرايمثلااستاتيلنمولكولبهمربوطالكترونهاي N


بايد بنزنبرايمثلا.استاتيلنمولكول   بهمربوط  الكترونهاي 
  .كرد كم               از را اتيلن مولكول سه      الكترونهاي انرژي

2
8E 

:لذا

8 3 2 2D E      
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اطدركهراثابت:نكته كلروشباارت تحائزه لااستاه ازمع  ازمعمولا .استاهميتحائزهوكلروشبا ارتباطدركهرا    ثابت:نكته
 توافق مختلف منابع از حاصل مقادير بين اما گيرند، مي نتيجه تجربي مقادير



K ca lKcal ازاستفاده با .كندميتغيير            تا             اززيراشودنميديدهخوبي
          با برابر    مقدارتاكتاتترناتيلناز خطيهايانپليفرابنفشطيف

3 0 K ca l
m o l

72 Kcal
mol



61 Kcal
mol



 و آزاد الكترون مدل شامل نظري مدل دو ديگري كار در .است شده گزارش
mol

Kcal شدهگزارش                   بابرابر    مقدار و شدهمقايسهباهمهوكلالگوي
.است

70.4 Kcal
mol
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يتعيين انرژي اربيتالهاي مولكولي و و ه بي ر يين

رين  طيفروشهاي از استفادهمولكولهاواتمانرژيمقاديربهدستيابيبرايراهبهترين يربه بيبر هومرژييربي و يزو ه يرو
 نتايج مقايسه براي فوتوالكتروني سنجي طيف روشها اين ميان از و است سنجي
ا الا لا ااشلك فا نط الك ت ف  فوتوالكتروني سنجيطيفاساس.استروشبهترينمولكولياربيتالمحاسبات

)PEC(استفوتوالكتريكاثر:
( ) kh v IE E 

 شده كنده الكترون جنبشي انرژي     و ساز يون فوتون انرژي hv يونش، انرژي IE كه
.استمولكوليااتماز

kE

ويمز و
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رينكات مهم در مورد اثر فوتوالكتريك و و ر و هم

.باشدمولكوليونشانرژياز بيشبايدتابندهفوتونانرژي-1 ورژي يبو ويوشرژيزبيشب بو

  بسيارمقادير يونشانرژيشود،كندهاربيتالكدام ازالكترونكهاينبرحسب-2
 تابش منبع از اربيتال نوع به بسته است لازم بنابراين .باشد داشته تواند مي متفاوتي
.شوداستفادهمتفاوتي ي وو

 لامپازاستفاده باUVتابشسطحيهايلايه الكترونهاييونشمطالعهدر-3
.شود مي استفاده هليوم خلا
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انك ف ندوناصل ك كوندون-اصل فرانك
هاهستهبينفاصلهدركمبسيارتغييريباكههستندآنهاييهاجهشترينمحتمل   هاهسته بين فاصلهدركمبسيارتغييريباكههستندآنهاييهاجهشترينمحتمل
.گويند كوندون فرانك اصل را مفهوم اين .)قائم هاي جهش( باشند همراه

:3-9شكل 
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كان تشالكت ت :ازا :از عبارتستجهشالكتريكيممان
* ˆ
j iR R d   

ij  ممان اپراتور R و پاياني موجي تابع    و آغازي حالت موجي تابع     كه

.استدوقطبي

تتا انت ن اا :داريماپنهايمر–بورنترتيببهتوجهبا
. .e vib rot   

ˆ ˆ ˆ
n eR R R 

.است الكتريكي دوقطبي ممان      و اي هسته دوقطبي ممان    كه ˆ
nRˆ

eR
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بيننيزوايهستهوالكترونحالتهايبينبرهمكنشهرگونهازصرفنظربا بيننيز و اي هستهوالكترونيحالتهايبين برهمكنشهرگونهازصرفنظربا
:آيد مي بدست زير ساده عبارت چرخشي و ارتعاشي حالتهاي

 *
e v vR R dr  

حالت اجزاي ازيكيكهاستارتعاشيتابع دو بينهمپوشانيفوقانتگرالكه
يكهر احتمال .استبالاييالكترونيحالتاجزايازديگريوپايينيالكتروني

 كند مي معين را فوتوالكتروني طيف اجزاي از يك هر شدت كه ها جهش از
:استRدومتوانبامتناسب :استRدومتوانبامتناسب

2
2 *
e v vI R dr  

.نامند مي كوندون –  فرانك فاكتور را فوق ارتعاشي انتگرال
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وپقضيه كوپمان ي

روش به كهاربيتاليانرژيهايمنفيبابرابرندقائميونشهايانرژي رموشر شيرير
.شوند مي تعيين )SCF( فوك –  هارتري

كننده بيان تنهاييبهاربيتالهاازيكهيچ چندالكترونيسيستميكدر
.نيستسيستمكلكوانتميحالت ي ملو
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طيف فوتوالكتروني آرگون:مثال

:4-9شكل
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:يونطيفجملات Ar :      يونطيفيجملات Ar

2 2 2S P P1 1 3
2 2 2

S P P

:مولكولها فوتوالكتروني طيف در حالت سه

باشد، تر درونياربيتاليكياناپيوندياربيتال يكازشدهكندهالكتروناگر-1
چندان نبايد مولكولپتانسيلانرژيمنحنيبه نسبتيونپتانسيلانرژيمنحني
 روي          به         از جهش رود مي انتظار و باشد داشته عرضي جايي جابه
كوداده باشدباريكپ

0V  0V  

.باشدباريكپيكوداده
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ازتر ضعيف      يوندرپيوندكند،تركرا مولكولپيونديالكتروناگر-2
.شود مي جا جابهrراستايدريونپتانسيل انرژيمنحنيوبودهMمولكول

M 

و يلرژييوبوو يريوپ ويبر
.شود مي مشاهده پهن نوار صورت اين در

ناگ3 الاالك ندا دضد دكاثشك ششا .شود مي مشاهدهمعكوساثرشود،كندهضدپيوندياربيتالازالكتروناگر-3
.باشد بزرگتر بايد فوتوالكتروني نوار در ارتعاشي ترازهاي بين فاصله بنابراين
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2Nفوتوالكترونيطيف :مثاليك

:5-9شكل
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