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 بِ ًام خالق یکتا

اکٌَى کِ ثشگ دیگشی اص كفحِ صًدذیین ٍس  خدَسدُ ٍ هشحلدِ    

خدذای  ، اص کؼت فلن ٍ هقشفز سا دـدز ػدش یزاؿدشِ ام    دیگشی

، هشقبل سا ؿبکشم ٍ ػذبع هی یَین کِ هشا لایق آهدَخشي یشداًیدذ  

 چشا کِ ثی لغف ٍ فٌبیز آى یگبًدِ ثدی ّوشدب ایدي هْدن فدشاّن       

 .ًوی ؿذ

دذس ٍ هبدس فضیضم کِ اػَُ ایثبس ، اص دٍ یَّش یشاًوبیِ صًذیین

 ػذبػددگضاسم ٍ ّددضاساى ثددبس دػددشبى دشهْشؿددبى سا ، ٍ فـددقٌذ

 . هی ثَػن

 سرکار خاًن دکتر سارا فخرایی  اص اػشبد فشّیخشِ ٍ فشصاًِ 

ّبی ثی ؿوبسی ثدِ ایٌدبًدت داؿدشٌذ ٍ افشخدبس     کِ هؼبفذر

ؿبیشدی ایـبى فشكز ثؼدیبس اسصؿدوٌذی ثدشای ثٌدذُ ثدَدُ      

 .اػز کوبل سـکش ٍ قذسداًی سا داسم

اػشبد یشاًقذسم کدِ  ، سضَی صادُ اسدکبًیاص خٌبة آقبی دکشش 

دس عددی هشاحددت هخشلددف سکویددت ایددي فشآیٌددذ اص ٍخددَد    

 .اسصؿوٌذؿبى ثْشُ ثؼیبس ثشدم ثی ًْبیز ػذبػگضاسم
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 چکیذُ

 دشداصین کِ ثدب حدزب ثشخدی اص   ًبهِ ثِ ثشسػی هبّیز ًبًَ كفحبر ثَس ًیششیذی خذیذی هیدس ایي دبیبى

اسسشیي دبیدذ ، ّبی ؿیوی هحبػجبسیثِ ایي كَسر کِ سَػظ ثشًبهِ. آیٌذّبی ثَس ٍ ًیششٍطى ثَخَد هیاسن

ػدبخشبسّبی   سَصیـ الکششًٍیثشای آًْب هحبػجِ یشدیذ ٍ  *HF/6-31Gػبخشبس الکششًٍی دس ػغح سئَسی 

ػبخشبسّبی خذیذ ًبًَ كفحبر ثَس ًیششیدذی هحبػدجِ   دس ّویي ػغح ثشای ٍ خَاف الکششًٍی هشثَعِ 

ًشبیح ثِ دػز آهذُ ًـدبى داد کدِ   . ؿذٍ ثب ػبخشبسّبی ًبًَ كفحبر ثَس ًیششیذی هشذاٍل هقبیؼِ  یشدیذ

دس ثبؿدذ.  خضئی ٍاًذسٍالؼی هدی  -ّبی ثَس ٍ ًیششٍطى اص ًَؿ خضئی کٍَالاًؼیهبّیز دیًَذّبی ثیي اسن

اسلدبل دٌّدذُ    غَطّب کبّؾ ٍ ثش سٍی خثش سٍی حلقِای ؿکت، سشاکن داًؼیشِ الکششًٍی ػبخشبس ػشبسُ

ًبسػبًبی  Cای ؿکت یبثذ. ّوچٌیي ؿکبب اًشطی ػبخشبسّب ًـبى داد کِ ػبخشبس ػشبسُّب افضایؾ هیحلقِ

سػبًبی الکششیکدی ّؼدشٌذ کدِ ثدب سقدبسى ػدبخشبسی       ًیوِ A  ٍBکِ ػبخشبسّبی  حبلی الکششیکی ثَدُ دس

ًیدض ثدب سًٍدذ     دػز آهذُ دس ایي ًبًَ ػدبخشبسّب  خَاًی یکؼبًی داسد. سَصیـ ثبس الکششیکی ثِّب ّنهلکَل

 خَاًی خَثی داسد.حبكت اص ًشبیح ّذایز الکششیکی آًْب ّن

ًبًَ كفحبر ثَس ًیششیذی، داًؼدیشِ الکششًٍدی، سَصیدـ الکششًٍدی ٍ خدَاف الکششًٍدی،        ٍاشگاى کلیذی:

 هبّیز دیًَذّب.
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 هقذهِ -2-2

 . فشكِ فلن ؿیوی سا ثؼیبس هشحَل ػبخشِ اػز، کبسثشد اكَل هکبًیک کَاًشَهی دس هؼبئت ؿیوی

عدش   ، قبثت سٍیزثیٌی خَاف ؿیویبیی ّبی دقیقی سا خْز دیؾدبیِ، اكَل ٍ قَافذ هکبًیک کَاًشَهی

سَاًٌذ ّبی هیکشٍػکَدی هیکٌذ کِ ػیؼشنثٌیبدی هکبًیک کَاًشَهی ثیبى هی 1اكَل هَضَفِ. کشدُ اػز

سَكدیف  ، کٌدذ کِ ثِ عَس کلی سوبم خَاف فیضیکی ػیؼدشن سا هـدخق هدی   ، )Ψ( ی سَاثـ هَجثَػیلِ

ٍخَد داسًذ کِ دس ٌّگدبم ثدِ   ثِ عَس ٍیظُ فولگشّبی هخشق ثِ ّش کویز فیضیکی قبثت هـبّذُ . یشدًذ

 ّدبی ثدشداسی ٍ   ای اص قجیدت کویدز  ثیٌی یک هقذاس هقیي ٍ یدب یؼدششدُ  سَاًبیی دیؾ، 2کبس سفشي سبثـ هَج

 . آٍسًذای ٍ غیشُ سا فشاّن هیًشدُ

ّبی ثؼیبسی اص داًـوٌذاى سَػدقِ دادُ  ی سلاؽی اٍل قشى ثیؼشن ثِ ٍاػغِسئَسی کَاًشَهی دس عی ًیوِ

ِ ، هکبًیک هَج 3ؿشٍدیٌگش، 1929دس ػبل . ؿذُ اػز ی دیفشاًؼدیلی هدَج سا هقشفدی    سبثـ هَج ٍ هقبدلد

هَسد ثشسػدی  ، ی کَاًشَمػبصی سیبضی سا خْز هغبلقِ دذیذُّبی اهشٍصی ٍ هذلکشدُ کِ صیش ثٌبی یبفشِ

 . قشاس دادُ اػز

. ؿدًَذ دس ًؾش یشفشِ هی، اًذکشدُّبیی داسای ثبس هثجز سا احبعِ ّبیی کِ ّؼشِّب ثِ فٌَاى الکششٍىهلکَل

خبرثِ کَلٌی ثیي . ثبؿذّبی ؿیویبیی ًیشٍی کَلٌی ثیي رسار ثبسداس هیسشیي ًیشٍی فیضیکی دس دذیذُهْن

   دشبًؼیت ثیي ایي دٍ رسُ ثب ثبسّدبی  . دّذّب سا سـکیت هیهلکَلّب ٍ دبیِ ٍ اػبع اسن، ایي دٍ ًَؿ رسُ

 . ؿَد( دادُ هی1-1ی )ی هقبدلِاص یکذیگش فبكلِ داسًذ ثَػیلِ    کِ ثِ هیضاى    ٍ 

                                                           
1
 Postulate 

2
 Wave Function 

3
 Schrödingr 
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(1-1)      (   )  
    

   
 

خْدز  . ّبی ػیؼشن هَسد ًیبص اػدز یک هقبدلِ ًیض خْز سَكیف دیٌبهیک، کٌؾفلاٍُ ثش دشبًؼیت ثشّن

دس فشكِ هکبًیدک  . ؿَدّبی ؿیویبیی دس عَل صهبى هشحَل هیسَكیف ایٌکِ چگًَِ ػیؼشن عی ٍاکٌؾ

 . ثبؿذهی1ایي هقبدلِ قبًَى دٍم ًیَسي، کلاػیک

 (1-2) F= ma 

 . ثبؿذخشم رسُ هی mثشداس هکبى ٍ  r، خبرثِ a، ًیشٍ Fکِ 

(1-3 ) 
 

  

  
  

   

   
 

 صهبى هی ثبؿذ.  tدشبًؼیت ثش ّن کٌؾ ٍ   کِ 

ّب الکششٍى. سَػظ هکبًیک کلاػیک سَكیف ؿًَذسَاًٌذ ّب رسار ثؼیبس ػجکی ّؼشٌذ کِ ًویالکششٍى 

 . سَكیف یشدًذ ψدٌّذ ٍ ثبیؼشی ثش حؼت سبثـ هَج ّش دٍ خلَكیبر هَج ٍ رسُ سا ًـبى هی

هقبدلِ ٍاثؼشِ ثِ صهبى ، هقبدلِ هکبًیک کَاًشَهی ثش عجق قبًَى دٍم ًیَسي ثشای ایي رسار هیکشٍػکَدی

 . ثبؿذ(هی   سقؼین ثش  3ثبثز دلاًک، ћثبؿذ )هی 2ؿشٍدیٌگش

(1-4) 
 ̂ψ    

 ψ

  
 

 

                                                           
1
 Newton 

2
 Time DependentSchrödinger Equation 
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  Plank 
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سَاًذ ثِ كَسر ٍاثؼشگی صهبًی سبثـ هَج هی، ثبؿذهؼشقت اص صهبى هی، ̂  1صهبًی کِ فولگش ّبهیلشًَیي

 . یک سبثـ صهبًی ػبدُ خذا ؿَد

(1-5 )  ̂       ̂    

(1-6)  Ψ      ψ        
 ⁄  

(1-7)  ̂   ψ     ψ    

کٌذ کِ هشثـ سبثـ هَج احشوبل یبفشي هَج سا سفؼیش هی ددٍ یبًگی رسُ ، ؿشٍدیٌگشهقبدلِ هؼشقت اص صهبى 

 . [1] ػبصدیک رسُ دس یک ًقغِ هقیي سا اهکبى دزیش هی

 

 هؼبدلِ هستقل از زهبى شرٍدیٌگر -2-1

ی حت هقبدلِ هؼشقت اص صهبى ؿشٍدیٌگش ثِ ّب ٍ سَاثـ هَج ثشای یک حبلز ایؼشب ٍ ػبکي ثِ ٍػیلِاًشطی

 . [2آیذ ]دػز هی

(1-8 )  ̂ψ   ψ 

ّدبی  کدِ ؿدبهت اًدشطی    ثبؿدذ فولگش اًشطی هدی  Eٍ ّوچٌیي  فولگش ّبهیلشًَیي اػز ̂ دس ایي هقبدلِ 

ّدبی  کِ هـبثِ اًشطی خٌجـی کلاػیک رسار ٍ ثشّن کدٌؾ . ّبػزّب ٍ الکششٍىخٌجـی ٍ دشبًؼیت ّؼشِ

 . ثبؿذّب هیّب ٍ الکششٍىالکششٍاػشبسیکی کَلٌی ثیي ّؼشِ

                                                           
1
 Hamiltonian 
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ψ ایدي سدبثـ هدَج ثدِ     . آیدذ ی هقذاس ثِ ؿدوبس هدی  ی ٍیظُّبی هقبدلِیک سبثـ هَج اػز کِ یکی اص حت

 اًدشطی خٌجـدی   : ّدبهیلشًَیي اص ػدِ قؼدوز سـدکیت ؿدذُ     . ّب ثؼشگی داسدّب ٍ ّؼشِهخشلبر الکششٍى

 . ّبّب ٍ الکششٍىّب ٍ اًشطی دشبًؼیت کَلٌی ّؼشِاًشطی خٌجـی الکششٍى، ّبّؼشِ

 : ی ؿشٍدیٌگشثٌبثشایي دس هقبدلِ

(1-9 )  ̂ψ
   

  ψ
   

 

ψدس هقبدلِ ثبلا 
   

 ّب ثؼشگی داسد.ّب ٍ ّؼشًِـبى دٌّذُ ایي اػز کِ سبثـ هَج ثِ هخشلبر الکششٍى 

 : کِ

(1-10  )  ̂   ̂   ̂   ̂    

اًشطی دشبًؼیت کَلٌی     ̂ ّب ٍ اًشطی خٌجـی الکششٍى  ̂ ّب، اًشطی خٌجـی ّؼشِ  ̂ دس ایي هقبدلِ 

( ٍخَد هقوَلا چْبس سقشیت )ًِ الضاهبً، ی ؿشٍدیٌگشدس حت هقبدلِدٌّذ. ّب سا ًـبى هیّب ٍ ّؼشِالکششٍى

 : داسد

 . ّبیی ّؼشین کِ دس صهبى ثبثز ّؼشٌذهب ثِ دًجبل حبلز: هؼشقت اص صهبى ثَدى -1

ّدب ثدِ ػدشفز ًدَس     ؿَد کِ ػشفز الکششٍىهوکي هیایي اهش سٌْب صهبًی : ًبچیض ثَدى اثشار ًؼجیشی -2

 . دّذای ثؼیبس صیبد سخ هیّبی ػٌگیي ثب ثبس ّؼشِکِ ایي حبلز سٌْب دس اسن. ًضدیک ؿَد

 . ییشًذّب دس هٌبعق هقیٌی اص فضب قشاس هیالکششٍى: سقشیت اٍسثیشبلی -3

 . کٌذّب سا ثیبى هیّب ٍ ّؼشِسفکیک سَاثـ هَج الکششٍى، ادٌْبیوش –سقشیت ثَسى  -4


