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 چکيده 

تا  Å 606/7 ی هکعثی سادُ تا ثاتت ضثکِ 2MgCu( هثل ساختار 2GdPtساختار ايي ترکية )

ّای زيادی رٍی ايي ترکية تِ لحاػ ًظری  است. پصٍّص K 31ّای فرٍهغٌاعيسی در دهای کَری  گی ٍيص

 دست آهذُ است. ساختار ًَاری آى تا استفادُ از رٍش تستگی قَی تِ است ٍ فقظ  اًدام ًطذُ 

 تا 2GdPt  ّای ساختاری، الکترًٍی ٍ هغٌاعيسی ترکية گی ٍيص ی هحاسثِّذف از اًدام ايي پصٍّص، 

  تاتعی چگالی  است.  یِ ی ًظري تر پايِ ی خغی تا پتاًسيل کاهل يافتِ استفادُ از رٍش اهَاج تخت تْثَد 

در غياب ٍ حضَر  2GdPtساختاری، الکترًٍی ٍ هغٌاعيسی ترکية  ّای گی ٍيصی تيطتر  ترای هغالعِ

، ی تعادلی ضثکِ ثاتتدّذ کِ  ًطاى هی ًتايح .هذار ٍ قغثص اسپيٌی تررسی ضذُ است -کٌص اسپيي  ترّن

در تَافق تسيار خَتی تا هقادير تدرتی ّستٌذ.  تلَر ی  صُضرية گرهای ٍيگطتاٍر دٍ قغثی هغٌاعيسی ٍ 

 ، ٍدست آهذُ تِ هذٍل حدوی گسارش ضذُ تَسظ ديگراى تسيار ًسديک است چٌيي هذٍل حدوی تِ ّن

 دّذ. در ايي ترکية ًطاى هی را ٍخَد ًظن هغٌاعيسی هحاسثات هرتَط تِ قغثص اسپيٌی

ضذُ ّای الکترًٍی در تلَر هطخص  ی تَزيع حالت ّای الکترًٍی ًحَُ چگالی حالت ی هحاسثِتا چٌيي  ّن

 2GdPt  تلَر رد ی هختلفّا هطارکت ارتيتال هيساىالکترًٍی  خسيی ّای چگالی حالت استفادُ ازتا . است

 ضذُ است.   تررسی

SPSOCGGA تقرية ی تعادلی هحاسثِ ضذُ از ضثکِ ثاتت    تراترÅ 956/7 ،گطتاٍر دٍ قغثی  است

 ی هذار ضرية گرهای ٍيصُ -کٌص اسپيي  چٌيي در حضَر ترّن ّن ٍ هحاسثِ ضذُ  B77/6هغٌاعيسی تلَر

تلَر 
2.Kmol

mJ
 ذ.ًدار تَافق تسيار خَتی تدرتی ّایتا هقذار ّا  ی آى ّوِکِ  ُ،دست آهذ تِ 34/2

 

گادٍليٌيَم، ، 2GdPtپلاتيٌيَم، ترکية  ،WIEN2K   ی ترًاهِ  تستگی، ّن -اًرشی تثادلی : کليدی واژگان

  .ساختاری ّای گی ٍيص
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 هقذهِ  1-1

ای اؾز.  شضٜ ٞبی ثؽ یىی اظ ٟٕٔشطیٗ اٞساف فیعیه حبِز خبٔس ُٔبِٗٝ ٚ ثطضؾی زؾشٍبٜ

وٙف زاض٘س سكىیُ قسٜ  ط ٞٓای، زؾشٍبٞی اؾز وٝ اظسٗساز ظیبزی شضٜ وٝ ثب ٞٓ ث شضٜ زؾشٍبٜ ثؽ

ٞب ٚ ثّٛضٞب وٝ ٞط وساْ اظ سٗسازی اِىشطٖٚ ٚ ٞؿشٝ سكىیُ قسٜ  ٞب، ِٔٛىَٛ َٛض ٔثبَ اسٓ اؾز وٝ ثٝ

  ای ٞؿشٙس. ا٘س ٕ٘ٛ٘ٝ ای اظ زؾشٍبٜ ثؽ شضٜ

( DFT)1سبثٗی چٍبِی  ی ای ٚ ٘ٓطیٝ شضٜ ٞبی ثؽ زؾشٍبٜ ی زض فهُ زْٚ ثٝ ُٔبِٗٝ

 ی ثبقس چٖٛ ثبیس ٔٗبزِٝ ای أىبٖ دصیط ٕ٘ی شضٜ دطزاظیٓ. حُ ٔٗبزِٝ قطٚزیٍٙط یه زؾشٍبٜ ثؽ ٔی

ٞبی سمطیجی ایٗ  قطٚزیٍٙط ثطای سٗساز ظیبزی ٞؿشٝ ٚ اِىشطٖٚ حُ قٛز دؽ ثبیس ثٝ وٕه ضٚـ

  (DFTسبثٗی چٍبِی ) ی ٞب ٘ٓطیٝ ای سجسیُ وطز وٝ یىی اظ ایٗ ضٚـ ٔٗبزِٝ ضا ثٝ ٔٗبزلار سه شضٜ

 اؾز. 

اَٚ ا٘طغی خٙجكی،  ی ثبقس وٝ خّٕٝ زض ایٗ ٘ٓطیٝ ا٘طغی وُ سطویجی اظ ؾٝ خّٕٝ ٔی

وٙف اِىشطیىی سٕبْ شضار ثبضزاض زاذُ زؾشٍبٜ  زْٚ ؾٟٓ ا٘طغی وِٛٙی وٝ ثربَط ثط ٞٓ ی خّٕٝ

ای ضا  شضٜ زؾشٍبٜ ثؽٞبی  وٙف ؾْٛ ا٘طغی سجبزِی ـ ٞٓ ثؿشٍی اؾز وٝ سٕبْ ثط ٞٓ ی اؾز ٚ خّٕٝ

ثعضي ا٘طغی خٙجكی  ی ٞبی سمطیجی ایٗ اؾز وٝ  ثطای خّٕٝ ٌیطز. ٔكىُ سٕبْ ایٗ ضٚـ زض ثط ٔی

                                                           
1 -  Density Functionl Theory  ) DFT ( 
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ای اظ ا٘طغی خٙجكی ثب زلز  ی سبثٗی چٍبِی ثرف ٖٕسٜ وٝ زض ٘ٓطیٝ قٛز. زض حبِی سمطیت ظزٜ ٔی

قٛز،  ٕٞجؿشٍی اٖٕبَ ٔی -وٛچه سجبزِی ی قٛز ٚ سمطیت ٟ٘بیی سٟٙب ثط ضٚی خّٕٝ ٔحبؾجٝ ٔی

ٞبی سمطیجی اؾشفبزٜ ٕ٘ٛز وٝ ثًٗی اظ ایٗ  چٖٛ ایٗ خّٕٝ قىُ ٔٗیٙی ٘ساضز دؽ ثبیس اظ ضٚـ

 ( ٚ... ٔی ثبقٙس. GGA)2( ، سمطیت قیت سٕٗیٓ یبفشٝ LDA)1ٞب، سمطیت چٍبِی ٔٛيٗی  سمطیت

ای ذبنی ٔیؿط اؾز.  قطٚزیٍٙطی ثب اؾشفبزٜ اظ ٘طْ افعاضٞبی ضایب٘ٝ ی حُ چٙیٗ ٔٗبزِٝ

سٛاٖ اظ آٖ وٕه ٌطفز  ی سبثٗی چٍبِی ٘ٛقشٝ قسٜ ٚ ٔی ٞب وٝ ثب اؾشفبزٜ اظ ٘ٓطیٝ یىی اظ ایٗ ثط٘بٔٝ

ثبقس وٝ زض ؾبَ  ثبقس وٝ ثط ضٚی ؾیؿشٓ ٖبُٔ ِیٙٛوؽ لبثُ اخطا ٔی ٔیWIEN2K ٘طْ افعاض

ذُی ثب دشب٘ؿیُ وبُٔ ثطای خبٔسار ( اضائٝ  ی أٛاج سرز ثٟجٛز یبفشٝ ) سحز ٖٙٛاٖ ضٚـ 1990

 قس. 

ی ٔٙبؾت ثطای حُ  ٞبی ٔشٗسزی ثطای ا٘شربة سبثٕ دبیٝ ی ضٚـ زض فهُ ؾْٛ دؽ اظ اضائٝ

 وٙیٓ.                 ضا ثطضؾی ٔی WIEN2Kی ٔحبؾجبسی  َٛض ٔرشهطی ثط٘بٔٝ ثٝ قٓ -وٛٞٗ ٔٗبزلار

( ٚ ثّٛض Pt( ٚ دلاسیٙیْٛ )Gd) ی سطویجبر ٌبزِٚیٙیْٛ ٔٗطفی ٚ ُٔبِٗٝزض فهُ چٟبضْ ثٝ 

( اؾز وٝ Gd) قٛز. یىی اظ ٖٙبنط ٌطٜٚ لا٘شب٘یسٞب ٌبزِٚیٙیْٛ دطزاذشٝ ٔی 2GdPtفطٚٔغٙبَیؽ 

ایٗ ٖٙهط ضازیٛاوشیٛ خعء ٖٙبنط فّعی ذبِی وٕیبة ثٝ ضً٘ ؾفیس ٘مـطٜ ای وـٝ زاضای ٖـسز اسٕی 

ٚ زاضای  3ثب ْطفیز  25/157( amu) خسَٚ سٙبٚثی ثب زٚضٜ قكٓ، زاضای خطْ اسٕی  3اظ ٌطٜٚ  64

ٌٛقی اؾز ٚ ثؿیبضی اظ  وكف قس ٚ ؾبذشبض آٖ قف 1880ٞفز ایعٚسٛح اؾز وٝ زض ؾبَ 

 زِیُ ٚخٛز ایٗ ٖٙهط اؾز. ٞبی فّعی ٚ ٔغٙبَیؿی ایٗ ثّٛض ثٝ ٌی ٚیػٜ

خسَٚ  10اظ ٌطٜٚ  78ضً٘ ذبوؿشطی ثطاق ثب ٖسز اسٕی ( اظ فّعار ٚاؾُٝ ثٝ Ptدلاسیٙیْٛ )

ایعٚسٛح اؾز وٝ زض  5ٚ زاضای  4ٚ  2وٝ زاضای ْطفیشٟبی  078/195(  amuسٙبٚثی ثب خطْ اسٕی )

 وكف قس ٚ ؾبذشبض آٖ ٔىٗجی اؾز.                    1735ؾبَ 

زاضای ذــبنیـز ٔـغـٙـبَیــؿی اؾز ٚ  2GdPtزٞس وٝ سطویت  ٞب ٘كبٖ ٔی ثـطضؾــی

 اؾز.   Å606/7  ی ٔىٗجی ؾبزٜ ثب ثبثز قجىٝ 2MgCuؾبذشبض ایٗ سطویت ٔثُ ؾبذشبض 

نٛضر ٔـرشهط سٛيیح زازٜ  زض ازأٝ ٔطٚضی ثط سحمیمبر ا٘دبْ قسٜ ضٚی ایٗ سطویت ثٝ

( ٚ FMؾبذشبض ٘ٛاضی ثطای فبظٞبی فطٚٔغٙبَیؿی ) ی زض اثشسا ٔحبؾجٝ وٝ قــٛز، ٔـی

                                                           
1 - Locat Density Approximation (LDA) 

2 - Genralized Gradient Approximation (GGA) 
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( ثب اؾشفبزٜ اظ  Pt ،Fe  ،Al  ،Mg = M... ، وٝ )  GdM2( ثطای سطویجبر  PMدبضأغٙبَیؿی )

 2GdPt( ا٘دبْ قسٜ اؾز، وٝ ٘شیدٝ قسٜ سطویت LMTO) 1ـ سیٗ ضٚـ ذُی اضثیشبِٟبی ٔبفیٗ

 اؾز.( FMزاضای ذبنیز فطٚٔغٙبَیؿی )

نٛضر سدطثی ٘شیدٝ ٌطفشٝ قس وٝ  ثٝ 1999زض ؾبَ 2GdPt ٞبی ثّٛض  ثب ثطضؾی ٚیػٌی

 ثیٗ زٔبی وٛضی ٚ ثبثز قجىٝ ٚاثؿشٍی ٚخٛز زاضز ٚ ایٗ ٚاثؿشٍی سمطیجبً ذُی اؾز. 

ذُی ثب  ی أب زض فهُ دٙدٓ ایٗ دػٚٞف ثب اؾشفبزٜ اظ ضٚـ أٛاج سرز ثٟجٛز یبفشٝ

ٞبی  ٞبی ٔٙبؾت ٚیػٌی سبثٗی چٍبِی ٚ سمطیت ی ( ٚ ٘ٓطیFP-LAPWٝ)2بُٔ دشب٘ؿیُ و

َٛض  چٙیٗ ٌكشبٚض زٚ لُجی ٔغٙبَیؿی ٚ يطیت ٌطٔبیی ٚیػٜ وٝ ثٝ ؾبذشبضی، اِىشطٚ٘ی ٚ ٞٓ

Kmol.2ٚ  3/6  -7   سدطثی

mJ

َــٛض ٘ٓــطی ٔحبؾجٝ  ٚ ثب ٘شبیح  ، ثٝا٘س زؾــز آٔــسٜ ثــٝ 2/2  

ا٘طغی وُ ثّٛضٞب زض ثبثز قجىٝ ٚ ضؾٓ  ی وٙیٓ ٚ ثب ٔحبؾجٝ ٔمــبیؿٝ ٔیسدـطثــی ٔــٛخــٛز 

ٞبی ؾبذشبضی قبُٔ ثبثز سٗبزِی قجىٝ، ٔسَٚ حدٕی ٚ  ٌی ٕ٘ٛزاض ا٘طغی ثط حؿت حدٓ، ٚیػٜ

ٔكشك ٔسَٚ حدٕی آٖ ٘ؿجز ثٝ فكبض ٔحبؾجٝ قسٜ وٝ ٘شبیح حبنُ ثب ٔمساضٞبی سدطثی زض سٛافك 

ٞب ا٘دبْ قسٜ ٚ  بذشبض ٘ٛاضی ٚ چٍبِی حبِشٟب زض سٕبْ سمطیتؾ ی ثؿیبض ذٛثی اؾز ٚ ٔحبؾجٝ

ٔساض ثبٖث قىبفشٍی چٍبِی حبِشٟبی اِىشطٚ٘ی ٚ   -وٙف اؾذیٗ قٛز وٝ اٖٕبَ ثطٞٓ ٔكبٞسٜ ٔی

وٙس، قسٜ ٚ ثب زض ٘ٓط ٌطفشٗ لُجف اؾذیٙی  لُٕ سطاظ فطٔی وٝ فّع ثٛزٖ سطویت ضا ٔكرم ٔی

 قٛز.   ذبنیز ٔغٙبَیؿی سطویت ٔكرم ٔی

سط  زض فهُ قكٓ ایٗ دػٚٞف دؽ اظ قطح  ٘شیدٝ ٌیطی اظ وبض ا٘دبْ قسٜ خٟز وبُٔ

 قٛز.  قسٖ آٖ دیكٟٙبزاسی اضائٝ ٔی

  

 

 

 

                                                           
1 - Linear Muffin- tin Orbital (LMTO) 

2 - Full Potential Linear Approximeate Plene Wave (FP-LAPw) 
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 فهُ زْٚ                                                                                               

 

 

 

 

 هقذهِ 2-1

ٞب اظ  آٖ  قٛز ٚ ؾبذشبض اِىشطٚ٘ی ٔحبؾجبر ٔٛاز خبٔس ثّٛضی ٕٔٗٛلاً زض زٔبی نفط ا٘دبْ ٔی

( چٙسیٗ ضٚـ  DFTآیس. ثطای حُ ٔٗبزلار ) زؾز ٔی ( ثٝ DFTی سبثٗی چٍبِی ) ضٞیبفز ٘ٓطیٝ

ی ذُی اؾز. ایٗ ضٚـ زض  سطیٗ ضٚـ، ضٚـ أٛاج سرز ثٟجٛز یبفشٝ ٔشساَٚ اؾز وٝ نحیح

ٕٔٗٛلاً   ( DFT)    [.1ٔٛضز اؾشفبزٜ لطاضٌطفشٝ قسٜ اؾز ] WIEN2Kای  ی ٘طْ افعاضی ضایب٘ٝ ثؿشٝ

ی سٗساز ظیبز اسٓ اظ لجیُ  ٞبی دیچیسٜ وٝ زض ثطزاض٘سٜ ی ؾبذشبض اِىشطٚ٘ی زؾشٍبٜ ثطای ٔحبؾجٝ

وٙس ٚ  قٛز. ایٗ ضٚـ اظ چٍبِی اِىشطٚ٘ی اؾشفبزٜ ٔی ثبقٙس، اؾشفبزٜ ٔی ٞب یب خبٔسار ٔی ِٔٛىَٛ

ای  شضٜ   ی چٙس حُ ٔؿأِٝ ( یه ضٚـ ٖٕٛٔی DFTثبقس. ) ثؿشٍی ٘یع ٔی ی اثطار ٞٓ زضثطزاض٘سٜ

وٙكی ثب  وٙكی ثب یه زؾشٍبٜ غیطثطٞٓ ٞبی ثطٞٓ ثبقس وٝ زض آٖ زؾشٍبٞی اظ اِىشطٖٚ وٛا٘شٛٔی ٔی

قٛز.  قٓ ذشٓ ٔی-قٛز ٚ ٟ٘بیشبً ثٝ حُ ٔٗبزلار وٛٞٗ ٕٞبٖ چٍبِی اِىشطٚ٘ی خبیٍعیٗ ٔی

ف یىی اظ ٟٕٔشطیٗ ٞبی ٔرشّ ٞبی اِىشطٚ٘ی ثب سمطیت ٞبی فیعیىی زؾشٍبٜ ٌی ی ٚیػ ٔحبؾجٝ

ٞبی ثؿیبضی  ٞبی دیچیسٜ قبُٔ اسٓ ٞبی خسیس زض فیعیه ٔبزٜ چٍبَ ٘ٓطی اؾز. ایٗ زؾشٍبٜ قبذٝ

 ثبقس.  ٞب ٘یبظ ثٝ اؾشفبزٜ اظ ضایب٘ٝ ٔی ی آٖ وٙف زاض٘س ٚ ثطای ُٔبِٗٝ ٞؿشٙس وٝ ثب ٞٓ ثطٞٓ



5 

 

ٌیطز.  ٞبی ذبل ولاؾیىی یب وٛا٘شٛٔی نٛضر ٔی ثب ضٚـ 1ای شضٜ ٞبی ثؽ ثطضؾی زؾشٍبٜ

زض ضٚـ ولاؾیىی ثب اٖٕبَ یه دشب٘ؿیُ فطيی ) ٘ٓیطِٙبضز خٛ٘ع( ٘یطٚی ٚاضز ثط ٞط اسٓ ٚ ا٘طغی 

 [. 2وٙٙس] ثّٛض ضا ٔحبؾجٝ ٔی

، دؽ ثبیس ثطای  سٛاٖ یه دشب٘ؿیُ ٚاحس ثطای سٕبْ ٔٛاز زض ٘ٓط ٌطفز أب زض ایٗ ضٚـ ٕ٘ی

ٞط زؾشٝ اظ ٔٛاز ( یه دشب٘ؿیُ ذبل ٔٙٓٛض وطز ٚ ٕٔىٗ اؾز دشب٘ؿیّی وٝ ثطای یه  یبٞط ٔبزٜ )

قٛز ثطای ٔبیٕ یب ثربض ٕٞبٖ خبٔس لبثُ اؾشفبزٜ ٘جبقس. دؽ اٌط ثرٛاٞیٓ ٖٛأّی  خبٔس ؾبذشٝ ٔی

قٛز. ِٚی زض ضٚـ  وٝ زض دشب٘ؿیُ ٘مف زاض٘س زض ٔحبؾجبر ٚاضز وٙیٓ، حدٓ ٔحبؾجبر ظیبز ٔی

ٞبی ثعضي ثب  طٖز ا٘دبْ ٔحبؾجبر ثبلا اؾز وٝ ثبٖث ا٘دبْ ٔحبؾجٝ ثطای زؾشٍبٜولاؾیىی ؾ

 قٛز.  ی ِٕٔٗٛی ٔی ای ثب ؾطٖز ٚ حبفٓٝ ضایب٘ٝ

ٞبی اِىشطٚ٘ی  ، ثطای سٗییٗ ٚیػٜ حبِز2أب زض ضٚـ وٛا٘شٛٔی یب ٕٞبٖ ضٚـ اثشسا ثٝ ؾبوٗ

ی قطٚزیٍٙط ثطای سٗساز ظیبز ٞؿشٝ  ثبقس، لاظْ اؾز ٔٗبزِٝ ای ٔی شضٜ زض ثّٛضٞب وٝ یه زؾشٍبٜ  ثؽ

ی قطٚزیٍٙط ثب ٞبٔیّشٛ٘ی وٝ ثشٛا٘س وُ زؾشٍبٜ ضا  ٚ اِىشطٖٚ ٔٛخٛز زض ثّٛض حُ قٛز. حُ ٔٗبزِٝ

ٞب أىبٖ دصیط ٘یؿز چٖٛ زض ضٚـ وٛا٘شٛٔی حدٓ  سطیٗ ضایب٘ٝ سٛنیف ٕ٘بیس حشی ثب دیكطفشٝ

ی قطٚزیٍٙط سه  زِٝ ضا ثٝ چٙس ٔٗبزِٝٞبیی ایٗ ٔٗب ٔحبؾجبر ظیبز اؾز دؽ ثبیس ثب اٖٕبَ سمطیت

ی ضٚـ وٛا٘شٛٔی زض آٖ اؾز وٝ  [.  ٔعیز ٖٕس3ٜای سجسیُ وطز ٚ ؾذؽ آٖ ضا حُ ٕ٘ٛز ] شضٜ

ی وٛا٘شٛٔی اؾشٛاض اؾز ٔجٙبی وبض ٔؿشحىٓ ٚ زلیك اؾز.  ی انَٛ اِٚیٝ چٖٛ ٔحبؾجبر ثط دبیٝ

قٛ٘س ٚ فمٍ اظ ضٚـ وٛا٘شٛٔی لبثُ  ٞب ٔطثٌٛ ٔی ٞبی ثّٛض وٝ ثٝ ضفشبض اِىشطٖٚ ٌی ثًٗی اظ ٚیػ

ٞب، ٔیساٖ ٔغٙبَیؿی اَطاف ٞؿشٝ ٚ ؾبذشبض ٘ٛاضٞبی  ثطضؾی ٞؿشٙس ٘ٓیط چٍٍٛ٘ی دیٛ٘س ثیٗ اسٓ

 ثبقٙس.  ا٘طغی ٔی

 

 ّا ای ٍحل هعادلات آى ررُ ّای تط ی دظتگاُ هطالعِ 2-2

ثب یىسیٍط ثط ای اظ سٗساز ظیبزی شضار ) ٔكبثٝ یب غیط ٔكبثٝ ( وٝ  شضٜ  یه زؾشٍبٜ ثؽ  

ٞب ٚ ثّٛضٞب ٞؿشٙس وٝ ٞط وساْ اظ  ٞب، ِٔٛىَٛ وٙف زاض٘س سكىیُ قسٜ اؾز. ایٗ شضار ٔب٘ٙس : اسٓ ٞٓ

ٞب ثؿشٝ ثٝ ٘ٛٔ ٔؿئّٝ، زلز ٚ   ی ایٗ زؾشٍبٜ ا٘س. ثطای ُٔبِٗٝ سٗسازی اِىشطٖٚ ٚ ٞؿشٝ سكىیُ قسٜ

ٞب ٚ  قٛز، وٝ ٞط وساْ وبؾشی ٔیؾطٖز ٔٛضز ٘یبظ اظ یىی اظ زٚ ضٚـ ولاؾیىی یب وٛا٘شٛٔی اؾشفبزٜ 

                                                           
1- Many-Body System 

2- Ab - intio 
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ای  زض ضٚـ وٛا٘شٛٔی اثشسا ثٝ ٘ٓطیٝ سه  شضٜ ٞبی ثؽ ی زؾشٍبٜ ٞبیی زاض٘س. أب ثطای ُٔبِٗٝ ٔعیز

 دطزاظیٓ.  اِىشطٚ٘ی ٔی

 

 ای  ررُ ی تط ی تک الکترًٍی ٍحل هعادلِ ًظریِ 1 -2-2

ای ضٚقی ثطای حُ  ی قطٚزیٍٙط ثٝ ٔٗبزلار سه شضٜ ی سه اِىشطٚ٘ی ثب سجسیُ ٔٗبزِٝ ٘ٓطیٝ

ٞب زض یه خبٔس، ثبیس  . ثطای ثطضؾی ضفشبض اِىشطٖٚ زٞس آٖ ٚ دیسا وطزٖ حبِز دبیٝ ٚ ا٘طغی آٖ ٔی

ُ اظ ی ٔؿشم . ایٗ سبثٕ ٔٛج اظ ٔٗبزِٝ ای ٔحبؾجٝ قٛز شضٜ اِىشطٚ٘ی ثطای زؾشٍبٜ ثؽ سبثٕ ٔٛج سه

 ای ٖجبضر اؾز اظ :  شضٜ ی قطٚزیٍٙط وُ زؾشٍبٜ ثؽ . ٔٗبزِٝ آیس زؾز ٔی ظٔبٖ قطٚزیٍٙط ثٝ

 ̂ ( ⃗ ، ⃗⃗ )      ⃗ ، ⃗⃗                        (2-2-1)     

ا٘طغی وُ زؾشٍبٜ اؾز ٚ ٞبٔیّشٛ٘ی ٔطثٌٛ ثٝ   سبثٕ ٔٛج وُ زؾشٍبٜ ٚ   ( ⃗⃗   ⃗ ) وٝ زض آٖ 

 [:4ظیط اؾز] نٛضر ایٗ زؾشٍبٜ ثٝ

 

(2-2-2)  
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∑
  

| ⃗   ⃗ |
 

   

 

    
∑

      

| ⃗⃗  
  ⃗⃗  

|     

 

ٞب  خطْ اِىشطٖٚ   خطْ ٞؿشٝ ٚ    ٔرشهبر اِىشطٚ٘ی،   ⃗ ٔرشهبر ٞؿشٝ،   ⃗⃗ وٝ 

ی زْٚ ا٘طغی خٙجكی  ٞب، خّٕٝ ی اَٚ ا٘طغی خٙجكی ٞؿشٝ ( خ2ّٕٝ-2-2ی ) اؾز. زض ٔٗبزِٝ

ی چٟبضْ دشب٘ؿیُ  ٞب، خّٕٝ ٞب ٚاِىشطٖٚ وٙف ثیٗ ٞؿشٝ ی ؾْٛ دشب٘ؿیُ ثط ٞٓ ٞب، خّٕٝ اِىشطٖٚ

س ٚ ثطای ثبق ٞب ٔی وٙف ثیٗ ٞؿشٝ ی دٙدٓ دشب٘ؿُ ثط ٞٓ ٞب ٚ خّٕٝ وٙف ثیٗ اِىشطٖٚ ثطٞٓ

 نٛضر ظیط ٘ٛقز :  سٛاٖ ثٝ ( ضا ٔی2-2-2ی )  ٌی ضاثُٝ ؾبزٜ

 ̂   ̂   ̂   ̂     ̂     ̂                                        (2-2-3)  

 ی ٞؿشٝ اؾز.  ٘كب٘ٝ Nی اِىشطٖٚ ٚ  ٘كب٘ٝ eوٝ زضآٖ  
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بض ثطز سب ٞبٔیّشٛ٘ی و ٞبی سمطیجی ثٝ ی قطٚزیٍٙط وُ زؾشٍبٜ ثبیس ضٚـ ثطای حُ ٔٗبزِٝ

ٞبیی زض ایٗ ظٔیٙٝ  ای وٝ قبُٔ سمطیت ای سجسیُ وٙس. ٘ٓطیٝ ای ضا ثٝ ٞبٔیّشٛ٘ی سه شضٜ شضٜ ثؽ

 ی سه اِىشطٚ٘ی ٘بْ زاضز.  ثبقس، ٘ٓطیٝ

ای اؾز، وٝ زض  شضٜ ٞبی حُ ٔؿئّٝ ثؽ ی سبثٗی چٍبِی یىی اظ ٟٕٔشطیٗ ضٚـ ضٚـ ٘ٓطیٝ

قٛز. زضٕٞیٗ ضاؾشب اِٚیٗ ؾبزٜ  ای سجسیُ ٔی ی سه شضٜ ای ثٝ ٔؿئّٝ شضٜ ی ثؽ ایٗ ضٚـ ٔؿئّٝ

 قٛز. اؾشفبزٜ ٔی 1ٞبیٕط -ادٗ -ؾبظی اظ سمطیت ثٛضٖ

  

 اپي ّایور  -تَرى  -تقریة 2-2-2

ٌیطز ٚ فطو ثط ایٗ اؾز وٝ  ٞب ضا خساٌب٘ٝ زض ٘ٓط ٔی ٞب ٚ ٞؿشٝ ایٗ سمطیت حطوز اِىشطٖٚ

وٙس. زض ایٗ سمطیت ثٝ زِیُ خطْ ذیّی  ٞب حطوز ٔی اِىشطٖٚٞط اِىشطٖٚ زض ٔیساٖ ٘بقی اظ زیٍط 

ٞب ؾبوٗ زض ٘ٓط  ٞب، ٞؿشٝ ٞب، زض ثطضؾی حطوز اِىشطٖٚ ٞب زض ٔمبیؿٝ ثب خطْ ٞؿشٝ وٓ اِىشطٖٚ

ٞب زض  ٞب، اِىشطٖٚ ای ٚ زض ثطضؾی حطوز ٞؿشٝ ٞب زض حبِز سٗبزَ ِحٓٝ قٛ٘س ٚ اِىشطٖٚ ٌطفشٝ ٔی

(  ثٝ زٚ ٔٗبزِٝ یىی 1-2-2ی  ی قطٚزیٍٙط وُ )ٔٗبزِٝ ایٗ ٔٗبزِٝقٛ٘س. ثٙبثط حبِز دبیٝ فطو ٔی

 [:5قٛز وٝ ایٗ زٚ ٔٗبزِٝ ٖجبضسٙس اظ ]ٞب سجسیُ ٔی ٞب ٚ زیٍطی ثطای ٞؿشٝ ثطای اِىشطٖٚ

( ̂ +  ̂ -  +  ̂ - )   ( ⃗ )=      ( ⃗ )                                                   (2-2-4)  

( ̂  +  ̂ -  +  ̂  )   ( ⃗⃗ )=       ( ⃗⃗ )                                             (2-2-5 )   

 

ٞب ٚ ٞٓ  ّٖز خطْ لبثُ سٛخٝ ٞؿشٝ آیس. اظ َطف زیٍط ثٝ زؾز ٔی ثسیٗ سطسیت ا٘طغی وُ زؾشٍبٜ  ثٝ

قٛ٘س،  ٞب شضاسی سٕیع دصیط سّمی ٔی دٛقب٘ی ٘بچیع سٛاثٕ ٔٛج زٚثطٚی ) ََٛ ٔٛج وٛسبٜ زٚثطٚی ( آٖ

ی قطٚزیٍٙط  ٞب ضا ولاؾیىی ثطضؾی وطز ٚ ٘یبظی ثٝ حُ ٔٗبزِٝ ی ٔطثٌٛ ثٝ آٖ سٛاٖ ٔٗبزِٝ دؽ ٔی

ثبقس.  ای ٕ٘ی ثؽ ٞؿشٝ  

 [: 4قٛز] نٛضر ظیط ٘ٛقشٝ ٔی ادٗ ٞبیٕط ثٝ -( ثب زض ٘ٓط ٌطفشٗ سمطیت ثٛضٖ 2 -2 -2دؽ ضاثُٝ ) 

                    (2-2-6)  

                                                           
1- Born-Open Himer Approximation 
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ی زْٚ ا٘طغی دشب٘ؿیُ ٘بقی اظ ثط ٞٓ وٙف  ٞب، خّٕٝ ی اَٚ ا٘طغی خٙجكی اِىشطٖٚ وٝ خّٕٝ

 ٞب اؾز.  ٞؿشٝ -ی ؾْٛ ا٘طغی دشب٘ؿیُ ثطٞٓ وٙف اِىشطٖٚ ٚ خّٕٝ اِىشطٖٚ –اِىشطٖٚ 

 

 ی ؼرٍدیٌگر تط الکترًٍی  حل هعادلِ  2-3

ای، ضٚقی ثطای  ی قطٚزیٍٙط ثٝ ٔٗبزلار سه شضٜ ی سه اِىشطٚ٘ی ثب سجسیُ ٔٗبزِٝ ٘ٓطیٝ

ٚ ضٞیبفز زٞس. زضایٗ ٘ٓطیٝ اظ ز حُ آٖ ٚ دیسا وطزٖ حبِز دبیٝ ٚ ا٘طغی حبِز دبیٝ، اضائٝ ٔی

 سٛاٖ ضفشبض وٛا٘شْٛ ٔىب٘یىی ٔٛاز ضا ٔٛضز ثطضؾی لطاض زاز.   ٔی

 ایٗ زٚ ضٞیبفز ٖجبضسٙس اظ:

 ضٞیبفز سبثٗی ٔٛخی  -1

 ضٞیبفز سبثٗی چٍبِی  -2

 

 رّیافت تاتعی هَجی  2-3-1 

ٔٗبزلار  2اؾّیشط –فٛن  –ٚ ٞبضسطی  1ٞبی ٞبضسطی زض ضٞیبفز اَٚ ثب اؾشفبزٜ اظ سمطیت

سٛاٖ ثٝ  قٛز اظ خّٕٝ وبضثطزٞبی ایٗ ٘ٓطیٝ ٔی ای سجسیُ ٔی ای ثٝ ٔٗبزلار سه شضٜ شضٜ ثؽ

ٞبی ٔغٙبَیؿی  ٌی ٞبی اِىشطٚ٘ی  ٚ ٚیػٜ ، ٘ٛؾبٖ   ٞب نٛضر سبثٗی اظ سطویت اسٓ ی ا٘طغی ثٝ ٔحبؾجٝ

 ٞب  اقبضٜ وطز.  ٞب ٚ ِٔٛىَٛ اسٓ

 الف: تقریة ّارتری 

ایٗ انُ اؾشٛاض اؾز وٝ زض حبِز دبیٝ حطوز ٞط اِىشطٖٚ ٔؿشمُ  ی انّی ٞبضسطی ثط ایسٜ

ٞب ضا  ی اِىشطٖٚ وٙف ثیٗ ٕٞٝ ٞب زض یه ٔیساٖ ذبضخی ٘بقی اظ ٞؿشٝ اؾز ٚ ثط ٞٓ اظ ؾبیط اِىشطٖٚ

وٝ چٍبِی ثبض، ٔشٛؾٍ ٌیطی ضٚی سٕبْ  َٛضی سٛاٖ ثب یه ٔیساٖ اِىشطیىی خبیٍعیٗ ٕ٘ٛز، ثٝ ٔی

 اؾز.  ٞب ٞبی ایٗ اِىشطٖٚ حبِز

                                                           
1- Hartree Approxmation 

2- Hartree-Fock-Slatar Approximation 
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یه    قٛز وٝ   ٔكرم ٔی    زض ایٗ سمطیت حبِز ٞط اِىشطٖٚ ثب یه سبثٕ ٔؿشمُ

ٞب ثب حبنُ يطة سٕبْ ایٗ اضثیشبَ ٞب ٘كبٖ  اضثیشبَ ٘بْ زاضز. سبثٕ ٔٛج وبُٔ یه زؾشٍبٜ اظ اِىشطٖٚ

 [ :6ثبقس ] نٛضر ظیط ٔی ثٝ   ی سه اِىشطٚ٘ی ثطای اضثیشبَ  قٛز. ٔٗبزِٝ زازٜ ٔی

 ̂     ⃗        ⃗)           (2-3-1)  

 وٝ زض آٖ:

 ̂         ⃗      ⃗             (2-3-2)  

 ⃗ ا٘طغی دشب٘ؿیُ وِٛٙی یه اِىشطٖٚ زض ٘مُٝ    ٍّٖٕط ا٘طغی خٙجكی،    وٝ زض ایٗ خب 

ٞبی ٔٛخٛز زض ؾیؿشٓ  وٙف چٍبِی وُ ثبض ٘بقی اظ اِىشطٖٚ ٞب ٚ ثطٞٓ ٞؿشٝ  وٙف ثب ٘بقی اظ ثط ٞٓ

 قٛز : اؾز وٝ ثٝ نٛضر ظیط ثیبٖ ٔی   ی اثط ذٛز ثط ٞٓ وٙف زض  ا٘طغی ذٙثی وٙٙسٜ   ٚ 

    ⃗    ∫  
    ⃗⃗     

 ⃗⃗⃗ 

| ⃗⃗-  ⃗⃗⃗|
   ⃗⃗⃗  (2- 3-3  )  

 ثبقس. اْ ٔیiٞب زض اضثیشبَ  سٗساز اِىشطٖٚ   ٖ وٝ زض آ

 قٛز: زض ایٗ نٛضر دشب٘ؿیُ وِٛٙی ثٝ نٛضر ظیط ثیبٖ ٔی

(2-3-4)           

    ⃗  
  

 
 ∑  ∫ 

  (  ⃗⃗⃗⃗ )     ⃗⃗⃗⃗  

| ⃗    ⃗⃗⃗⃗ |
 

   ⃗⃗⃗⃗

 

 N-1اِىشطٖٚ، ٞط اِىشطٖٚ زض ٔیساٖ اِمبئی ٞؿشٝ ٚ  Nٙبثطایٗ زض یه زؾشٍبٜ قبُٔ ث

ؾبظز  ٔیؿط ٔی   ٌیطز. ٔٗبزلار ٞبضسطی سٗییٗ سبثٗی ا٘طغی ضا ثب اؾشفبزٜ اظ سٛاثٕ  اِىشطٖٚ لطاض ٔی

 ثبقٙس، وٝ ثبیس وٕیٙٝ قٛز.  ( ٔی1-3-2ی ) ؾبظٌبض ٔٗبزِٝ -ٚ آٖ خٛاة ذٛز

 ٖجبضر اؾز اظ وٕیٙٝ قسٖ ا٘طغی ) انُ ٚضزـ(: ای ثبیس ضٖبیز وٙس،  شضٜ قطَی وٝ حبِز ٔٛج ثؽ

 [ ]  〈 ̂〉  
〈 | ̂| 〉

⟨ | ⟩
   (2-3-5)  

قٛز. اٌط ثطای سبثٕ ٔٛج  ای حبنُ ٔی وٝ سٛؾٍ ایٗ انُ یه زؾشٝ ٔٗبزلار سه شضٜ

ی زؾشٍبٜ ضا ٔكرم  ، ا٘طغی ضا ٔحبؾجٝ وٙیٓ وطاٖ ثبلای ایٗ ا٘طغی، حبِز دبیٝ آظٔبیكی 
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ی ٞبٔیّشٛ٘ی زؾشٍبٜ ثؽ اِىشطٚ٘ی  ثب اؾشفبزٜ اظ انُ ٚضزـ ٔٗبزِٝ 1928وٙس. ٞبضسطی زض ؾبَ  ٔی

ی ٔؿشمُ اظ ظٔبٖ قطٚزیٍٙط ثٛز ٚ زض آٖ ٞط زٚ شضٜ  ضا دیسا وطز، وٝ ایٗ ٔٗبزِٝ قجیٝ ٔٗبزِٝ

سٛاٖ ٘شیدٝ ٌطفز وٝ سمطیت ٞبضسطی  قٛز. دؽ ٔی ی ٔٙفطز زض ٘ٓط ٌطفشٝ ٔی نٛضر یه شضٜ ثٝ

 وٙس. ٞب زض ثّٛض ٔحبؾجٝ ٔی ؿشٝ ثٝ آٖ ضا ثطای اِىشطٖٚٞبی ٚاث ٌی سٛاثٕ ٔٛج ٚ ٚیػٜ

 أب ٞبضسطی زٚ ٘ىشٝ ضا ٘بزیسٜ ٌطفز :

سٛا٘ٙس زض یه حبِز اضثیشبِی یىؿبٖ ثبقٙس. چٙیٗ  َجك انُ َطز دبئِٛی ثیف اظ زٚ اِىشطٖٚ ٕ٘ی -1

 ظٚخی ثبیس زض خٟز ٞبی اؾذیٙی ٔربِف ثبقٙس. 

٘ؿجز ثٝ سغییط ٞط زٚ    سٕیع ٞؿشٙس ٚ زض ٘شیدٝ سبثٕ ٔٛج ٞب اظ ٘ٓط فیعیىی غیط لبثُ  اِىشطٖٚ -2

 خفز اِىشطٖٚ ثبیس ٘بٔشمبضٖ ثبقس. 

دؽ ٘شبیح ایٗ سمطیت ثب سدطثٝ ؾبظٌبضی ذٛثی ٘ساضز ٚ ایٗ ٖیت سٛؾٍ فٛن ٚ اؾّیشط 

 [.7اؾّیشط ٘بْ ٌصاضی وطز٘س] –فٛن  –ثطَطف قس ٚ دؽ اظ انلاح، سمطیت ضا سمطیت ٞبضسطی 

 اظلیتر –فَک –ّارتریب: تقریة 

قٛز. زض ایٗ ٘ٓطیٝ اظ ٔٗطفی یه سبثٕ  زض ایٗ سمطیت انُ َطز دبئِٛی زض٘ٓط ٌطفشٝ ٔی  

ای، قطٚٔ  شضٜ نٛضر سطویجی اظ سٛاثٕ حبِز سه ای، ثٝ حبِز دبز ٔشمبضٖ ثطای ؾبٔب٘ٝ ثؽ شضٜ

ٙیٓ، ایٗ ضاٞی اؾز و ی قطٚزیٍٙط سه اِىشطٚ٘ی ضا سِٛیس ٔی وٙیٓ ٚ ثب اٖٕبَ انُ ٚضزقی ٔٗبزِٝ ٔی

نٛضر یه زسطٔیٙبٖ  زؾز آٚضزٖ ا٘طغی حبِز دبیٝ. سبثٕ ٔٛج )حبِز( ثؽ اِىشطٚ٘ی ضا ثٝ ثطای ثٝ

 [: 8اؾّیشط ثٝ قىُ ظیط اؾز ]

    ⃗      ⃗   
 

√  
|

  
 
  ⃗          ⃗     

 
  ⃗  

   
  

 
  ⃗           ⃗     

 
  ⃗  

|  (2-3-6)  

 وٝ ٖٙبنط زسطٔیٙبٖ ثٟٙدبض٘س. 

اِىشطٚ٘ی ٚ ثب اؾشفبزٜ اظ ٔٗبزِٝ قطٚزیٍٙط  حبَ ثب زاقشٗ ٞبٔیّشٛ٘ی یه زؾشٍبٜ ثؽ

 آیس :  زؾز ٔی نٛضر ظیط ثٝ ا٘طغی زؾشٍبٜ ثٝ         ̂ 

    〈   | ̂|   〉  (2-3-7)  

 ̂  -
 

 
        ⃗    
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 فٛن اؾز.  -ی زْٚ دشب٘ؿیُ ٞبضسطی ی اَٚ ثرف ا٘طغی خٙجكی ٚ خّٕٝ وٝ زض آٖ خّٕٝ

ثٝ     قٛ٘س چٖٛ  ؾبظٌبض حُ ٔی –نٛضر ذٛز اؾّیشط ثٝ –فٛن –ٔٗبزلار ٞبضسطی

ی اضثیشبِی ا٘شربة وطزٜ ٚ زض  ؾبظٌبض اثشسا یه ٔدٕٖٛٝ –ٞب ثؿشٍی زاضز. ثطای حُ ذٛز اضثیشبَ

یه           ̂ ی ٚیػٜ ٔمساضی  ٚ حُ ٔٗبزِٝ ̂ ( لطاض زازٜ ٚ ثب زاقشٗ 7 -3 -2ی ) ٔٗبزِٝ

( 7-3-2زؾز آٔسٜ ٚ زٚثبضٜ ایٗ ٔدٕٖٛٝ ضا زض ٕٞبٖ ٔٗبزِٝ ) ثٝ   ⃗    ی خسیس ثطای  ٔدٕٖٛٝ

ٞبی ٚضٚزی ٚذطٚخی  ی اضثیشبَ وٙیٓ سب ٔدٕٖٛٝ لسض سىطاض ٔی آٖزٞیٓ ٚ ایٗ ُٖٕ ضا  لطاض ٔی

ٞب  ثبقٙس وٝ اظ ضٚی آٖ ٞبی حبنُ، سبثٕ ٔٛج وُ زؾشٍبٜ ٔی یىی)ٍٕٞطا( قٛز زض ایٗ حبِز اضثیشبَ

 سٛاٖ ٔكرهبر زؾشٍبٜ ضا ثطضؾی وطز. ٔی

 ز زاضز : وٕه ضٞیبفز سبثٕ ٔٛخی زٚ ایطاز اؾبؾی ٚخٛ ای ثٝ شضٜ ثٙبثطایٗ زض حُ ٔؿبئُ ثؽ

زاض٘س وٝ ثطای زؾشٍبٞی ثب سٗساز ظیبز  N3ای اثٗبزی ثطاثط  شضٜ Nسٛاثٕ ٔٛج زض یه زؾشٍبٜ  -1

 یبثس. اِىشطٖٚ حدٓ ٔحبؾجبر افعایف ٔی

 سبثٕ ٔٛج وٝ ٔشغیط انّی اؾز،  لبثُ ا٘ساظٜ ٌیطی ٘یؿز.  -2

بِی زض ضٞیبفز زْٚ ی سبثٗی چٍ ی ٘ٓطیٝ ٞبی ایٗ ٘ٓطیٝ، ثٝ ُٔبِٗٝ حبَ ثطای ثطَطف وطزٖ ٘مم

 قٛز.  یٗٙی ضٞیبفز سبثٗی چٍبِی دطزاذشٝ ٔی

 

 رّیافت تاتعی چگالی  2 -3 -2

ٞبی  ٌی ٞب ثطای ٔحبؾجٝ ٚ ثطضؾی ٚیػٜ سطیٗ ضٚـ زض ضٞیبفز سبثٗی چٍبِی یىی اظ ضایح

ی سبثٗی چٍبِی  ٞب، ٘ٓطیٝ وٙف ثیٗ ؾُٛح آٖ ٞب، ثّٛضٞب ٚ ثطٞٓ ٞب، ِٔٛىَٛ ؾبذشبضی ٚ اِىشطٚ٘ی اسٓ

ٗ وبض ٌطفشٝ قس. زض ای ی ؾبذشبض اِىشطٚ٘ی خبٔسار ثٝ ٔیلازی ثطای ٔحبؾجٝ 1965اؾز، وٝ زض ؾبَ 

ضٞیبفز ثطای یه زؾشٍبٜ زض دشب٘ؿیُ ذبضخی ٔٗیٗ، چٍبِی اِىشطٚ٘ی ضا ٔشغیط انّی زض٘ٓط 

 ٌیط٘س.  ٔی

قٛز وٝ  ثیبٖ ٔی  ⃗    نٛضر سبثٗی اظ چٍبِی اِىشطٚ٘ی ٌی زؾشٍبٜ ثٝ زضایٗ ضٞیبفز ٚیػٜ

زض ضٞیبفز ( وٝ N3ثط ذلاف سبثٕ ٔٛج لبثُ ا٘ساظٜ ٌیطی اؾز. ٖلاٜٚ ثطایٗ ٔكىُ سٗساز ظیبز اثٗبز )

ٔشغیط اؾز وٝ ثبٖث وبٞف حدٓ  3ٔشغیط فمٍ  N3خبی  خب ٚخٛز ٘ساضز ٚ ثٝ سبثٕ ٔٛج ثٛز، ایٗ
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ُٔطح  1فطٔی –سٛؾٍ سٛٔبؼ  1927ٖٙٛاٖ ٔشغیط اؾبؾی زضؾبَ  [. چٍبِی ث9ٝقٛز] ٔحبؾجبر ٔی

 [.10ٌطزیس]

 فرهی –ی تَهاض  الف: ًظریِ

ٌیطی اظ سٙبْط یه ثٝ یه ثیٗ چٍبِی شضٜ  ی سبثٗی چٍبِی ٚ ثب ثٟطٜ ثب دیكطفز ٘ٓطیٝ

  ای اظ حبِز دبیٝ، قرم زض خؿشدٛی ثؿٍ سبثٗی ا٘طغی حبِز دبیٝ  شضٜ -ٚ سٛاثٕ ٔٛج ثؽ  ⃗   

ی  ثبقس، وٝ ٘ٓطیٝ ای ٔی ثٝ خبی ٔبسطیؽ چٍبِی زٚ شضٜ  ⃗   ی  ثط حؿت چٍبِی حبِز دبیٝ

 نٛضر ظیط ثیبٖ قسٜ : ی اؾز وٝ ثٝ ٔی اِٚیٗ سفؿیط اظ چٙیٗ ٘ٓطیٝفط –سٛٔبؼ 

(2-3-8                                             )   [    ⃗ ]     
 

 ⁄   ⃗  ∫     ⃗    ⃗   ⃗                                                                                    

 ثؿشٍی ٘بزیسٜ ٌطفشٝ قسٜ اؾز.  ٞٓ-زٞس اثط سجبزِی وٝ ٘كبٖ ٔی

سٛاٖ  فطٔی ثطآٚضز يٗیف اظ ا٘طغی خٙجكی اؾز. چٖٛ ٔی -ی سٛٔبؼ ٘مم اؾبؾی ٘ٓطیٝ

ٖٙٛاٖ سبثٗی اظ چٍبِی اِىشطٖٚ اذشیبض وطز. اظ زیٍط ٘مبٌ  ٞبی ٔرشّفی ثطای ا٘طغی خٙجكی ثٝ قىُ

ٞب اؾز، وٝ ٘شبیح ایٗ ٔسَ ثطای ٌبظٞبی چٍبِیسٜ ثب ٘شبیح  ٘جٛزٖ ِٔٛىَٛيٗف ایٗ ضٚـ ٔحهٛض 

 سدطثی ؾبظٌبض ٕ٘ی ثبقس.

 1930زضؾبَ  2فطٔی، زیطان –ی سٛٔبؼ ٞبی ٔٛخٛز زض٘ٓطیٝ ثطای ضفٕ ٘بضؾبیی

ی اؾبؾی ضا ثبثز  زٚ لًیٝ 3وٛٞٗ ٚ ٞٛٞٙجطي 1964وٝ زضؾبَ  ٞبیی اٖٕبَ وطز سب ایٗ سهحیح

 [.9ی سبثٗی چٍبِی ٞؿشٙس ] یب ٔجٙبی ٘ٓطیٝوطز٘س وٝ ایٗ لًب

ضٚز ٚ  وبض ٔی ی سبثٗی چٍبِی فمٍ ثطای ٔحبؾجبر حبِز دبیٝ ثٝ ثبیس سٛخٝ زاقز وٝ ٘ٓطیٝ

ٞبی ٔرشّفی اؾشفبزٜ وطز سب زؾشٍبٜ ثؽ  ثؿشٍی ٞٓ، ثبیس اظ سمطیت ٞٓ –ثطای سبثٗی ا٘طغی سجبزِی 

 ای سجسیُ قسٜ، سب لبثُ حُ ٌطزز.  ای ثٝ زؾشٍبٜ سه شضٜ شضٜ

 

 

 

                                                           
1- Thomas-Fermi 

2- Dirac 

3- Kohn-Hohenberg 


