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 ثبؾٕٝ سؼبِی

 
 اثش تؼْذًبهِ اصبلت

 

٘بٔٝ حبنُ وبض قْٛ وٝ ُٔبِت ٔٙسضج زض ایٗ دبیبٖایٙدب٘ت ٔحٕٛز ٔحٕسی ؾٛضاٖ ٔشؼٟس ٔی

ٞب اؾشفبزٜ قسٜ اؾز، دػٚٞكی ایٙدب٘ت اؾز ٚ زؾشبٚضزٞبی دػٚٞكی زیٍطاٖ وٝ زض ایٗ دػٚٞف اظ آٖ

طای احطاظ ٘بٔٝ لجلا ثُٔبثك ٔمطضار، اضخبع ٚ زض فٟطؾز ٔٙبثغ ٚ ٔأذص شوط ٌطزیسٜ اؾز. ایٗ دبیبٖ

ٞیچ ٔسضن ٞٓ ؾُح یب ثبلاسط اضائٝ ٘كسٜ اؾز. زض نٛضر اثجبر سرّف )زض ٞط ظٔبٖ( ٔسضن سحهیّی 

 نبزض قسٜ سٛؾٍ زا٘كٍبٜ اظ اػشجبض ؾبلٍ ذٛاٞس قس.

 

 وّیٝ حمٛق ٔبزی ٚ ٔؼٙٛی ایٗ اثط ٔشؼّك ثٝ زا٘كٍبٜ سطثیز زثیط قٟیس ضخبیی اؾز.
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 :شمــسـّو ِــث ذینــقـت
 ثطایٓ ضا ٔؿیط ٔكىلار ٚ ثٛزٜ سحُٕ ٚ نجط اؾٜٛ وٝ اٚ ثبقس،ٔی ظ٘سٌیٓ ؾبض ؾبیٝ ٟٔطثب٘یف ؾبیٝ وٝ

 .ٕ٘ٛز سؿٟیُ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 
 

 

«هي لن یشکش الوٌؼن هي الوخلَقیي لن یشکش اللَِّ ػضّ ٍ جلّ»  

ٞب ٚ ثٝ زِیُ یبضییسی  ـب ٔدـزوشط ضٚی  ؾطوبض ذب٘ٓ ٌطا٘مسضْ  زا٘ٓ اظ اؾشبزثط ذٛز لاظْ ٔی

سكىط ٚ لسضزا٘ی  ٞبی ثی چكٕساقز ایكبٖ وٝ ثؿیبضی اظ ؾرشیٟب ضا ثطایٓ آؾب٘شط ٕ٘ٛز٘سضإٞٙبیی

 .ٕ٘بیٓ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 
 

 

 

 

 چکیذُ

ضٚ قسٜ اؾز. اظ ایٗ ٞبیی ٔب٘ٙس دبضویٙؿٖٛ ٚ آِعایٕط ٔكبٞسٜ٘یشطٚسیطٚؾیٗ زض اضسجبٌ ثب ثیٕبضی

 ی خسی زض سكریم ثیٕبضی اؾز.سكریم ایٗ ِٔٛىَٛ زض حیٗ فطایٙسٞبی ظیؿشی یه ٔطحّٝ

ٞبی وطثٙی ثب ٘بذبِهی ٞبی وطثٙی وبُٔ ٚ ٘بِِ٘ٛٛٝاثط ٘یشطٚسیطٚؾیٗ ضٚی ذٛال اِىشطٚ٘ی ٘بِِ٘ٛٛٝ

اظ خصة قیٕیبیی آِٛٔیٙیْٛ ثب اؾشفبزٜ اظ ٘ظطیٝ سبثؼی چٍبِی ُٔبِؼٝ قسٜ اؾز. ٘شبیح حبوی 

خصة ٘یشطٚسیطٚؾیٗ اثط لبثُ سٛخٟی ثط ذٛال اِىشطٚ٘ی  ٞبی وطثٙی اؾز.٘یشطٚسیطٚؾیٗ ضٚی ٘بِِ٘ٛٛٝ

ا٘س. اثط٘یشطٚسیطٚؾیٗ قسٜ nٞب ٘یٕطؾب٘بی ٘ٛع ٞبی وطثٙی ٘یٕطؾب٘ب زاقشٝ اؾز. ایٗ ٘بِِ٘ٛٛٝ٘بِِ٘ٛٛٝ

 ا٘س.ٞب  فّع ثبلی ٔب٘سِٜٛٝٞبی وطثٙی فّعی لبثُ سٛخٝ ٘جٛزٜ ٚ ایٗ ٘بِ٘ٛضٚی ٘بِِ٘ٛٛٝ

ٞبی أىبٖ اؾشفبزٜ اظ ٘بِِ٘ٛٛٝ ،ٞبی وطثٙی ثٝ خصة ٘یشطٚسیطٚؾیٗحؿبؾیز ذٛال اِىشطٚ٘ی ٘بِِ٘ٛٛٝ

 وٙس.سكریم ٘یشطٚسیطٚؾیٗ دیكٟٙبز ٔیوطثٙی ضا ثٝ ػٙٛاٖ حؿٍطی ثطای 
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ثب ٘بذبِهی  (0،10ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 27-3قىُ 

 69...............................................آِٛٔیٙیْٛ....................................................................................................................

ذبِهی ثب ٘ب (0،11ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 28-3قىُ 

 70...................................................................................................................................................آِٛٔیٙیْٛ................

ثب ٘بذبِهی آِٛٔیٙیْٛ زض  (3،3ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 29-3قىُ 

 70..............................................................................................................................حًٛض ِٔٛىَٛ ٘یشطٚسیطٚؾیٗ

٘بذبِهی آِٛٔیٙیْٛ زض ( ثب 5،5ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 30-3قىُ 

 71...............................................................................................................................حًٛض ِٔٛىَٛ ٘یشطٚسیطٚؾیٗ

ِٛٔیٙیْٛ زض ( ثب ٘بذبِهی آ0،9ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 31-3قىُ 

 71...............................................................................................................................حًٛض ِٔٛىَٛ ٘یشطٚسیطٚؾیٗ

زض ( ثب ٘بذبِهی آِٛٔیٙیْٛ 0،7ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 32-3قىُ 

 72..............................................................................................................................حًٛض ِٔٛىَٛ ٘یشطٚسیطٚؾیٗ

( ثب ٘بذبِهی آِٛٔیٙیْٛ زض 0،10ٞبی وطثٙی )ؾبذشبض ٘ٛاض اِىشطٚ٘ی ٚ چٍبِی حبلار ٘بِِ٘ٛٛٝ 33-3قىُ 

 72...............................................................................................................................ِٛىَٛ ٘یشطٚسیطٚؾیٗحًٛض ٔ
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هقذهِ 8-8  

ٞب ٚ ٔٛاز ٞب، ِٔٛىَٛٔحبؾجبر حبِز وٛا٘شٛٔی اسٓلسضسٕٙس ثطای  یه اثعاض 1ی سبثؼی چٍبِی٘ظطیٝ 

ی ایٗ ٘ظطیٝ، ثلافبنّٝ دؽ اظ ٔىب٘یه وٛا٘شٛٔی دبیٝ ی سمطیجی ٚ اِٚیٝوٙس. ٘ؿرٝخبٔس فطاٞٓ ٔی

ی قهز فمٍ ؾی ؾبَ دؽ اظ آٖ زض اٚاؾٍ زٞٝ ضیعی قس.زضن ٚ دبیٝ 3ٚ فطٔی 2سٛؾٍ سٛٔبؼ

ی سبثؼی چٍبِی زض یه ٛ یه ُٔٙك زلیك اظ ٘ظطیٝیه ؾ ، اظ6ٚ قٓ 5، و4ٗٞٛٞٛٞٙجطئیلازی، 

ی ی وٛا٘شٛٔی ضا ثط اؾبؼ ٔىب٘یه وٛا٘شٛٔی ثٙب ٟ٘بز٘س ٚ اظ ؾٛی زیٍط ثب ٔؼطفی یه ٘ظطیٝحبِز دبیٝ

ی یه ؾیؿشٓ ی حبِز دبیٝوٝ ثطای ٔحبؾجٝ 7ثٝ ٘بْ سمطیت چٍبِی ٔٛيؼیسمطیجی نطیح ٚ ضٚقٗ، 

 ض ضا ٞسایز ٕ٘ٛز٘س.ضٚز، ایٗ ؾبذشبای ثٝ وبض ٔیشضٜثؽ

ی آٖ ؾیُ وبضٞبی ی سبثؼی چٍبِی ٔحجٛثیز فطاٚا٘ی وؿت ٕ٘ٛزٜ، وٝ ٘شیدٝاظ آٖ ظٔبٖ ٘ظطیٝ

ثبقس. ثب سٛخٝ ثٝ ایٗ ی فیعیه ِٔٛىِٛی ٚ حبِز خبٔس ٔیٔحبؾجبسی ا٘دبْ قسٜ سٛؾٍ آٖ زض ظٔیٙٝ

چٍبِی ٚخٛز زاقشٝ ٚ ثطذی ی سبثؼی ٞبی اؾشفبزٜ اظ ٘ظطیٝٔٛفمیز ٕٞٛاضٜ سٕبیُ ثطای ٌؿشطـ ظٔیٙٝ

 .٘مبٌ ٔجٟٓ آٖ ثٝ ٔطٚض ظٔبٖ اظ ثیٗ ضفشٝ اؾز

ی سبختبس الکتشًٍیهسئلِ 8-6  

 ی غیط٘ؿجیشی قطٚزیٍٙط ٔؿشمُ اظ ظٔبٖ اؾز:ٞسف انّی ٔحبؾجبر ؾبذشبض اِىشطٚ٘ی، حُ ٔؼبزِٝ

 ̂                                                                                                                                     1  1                                                                                                        

اِىشطٖٚ اؾز وٝ ثٝ سطسیت ثب ثطزاضٞبی ٔىبٖ  Nٞؿشٝ ٚ  Mٞبٔیّشٛ٘ی ؾیؿشٕی قبُٔ  ̂ وٝ زض آٖ 

 قٛ٘س.ٔكرم ٔی   ٚ    

                                                           
1-Density Functional Theory (DFT) 

2-Thomas 

3-Fermi  

4-Hohenberg 
5-Kohn 

6-Sham 

7-Local Density Approximation (LDA)  
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 ضا ثٝ نٛضر ظیط ثؿٍ زاز: ̂ قٛز، زض ٔمیبؼ اسٕی ٔی سٛاٖ ٔكرم ٔی
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  ػسز اسٕی ٞؿشٝ اؾز.    ثٝ خطْ اِىشطٖٚ ٚ  Aی ٘ؿجز خطْ ٞؿشٝ   ی ثبلا زض ضاثُٝ
  ٚ   

  

 ٞؿشٙس. 1٘یع ػٍّٕط لادلاؾی

ی اَٚ ثٝ سطسیت ا٘طغی خٙجكی اِىشطٖٚ ٚ ٞؿشٝ، ؾٛٔیٗ خّٕٝ ثیبٍ٘ط زٚ خّٕٝ  (2-1) یزض ٔؼبزِٝ

ی وِٛٙی ثیٗ ی زافؼٝی وِٛٙی ثیٗ اِىشطٖٚ ٚ ٞؿشٝ، چٟبضٔیٗ ٚ دٙدٕیٗ خّٕٝ ٕ٘بیف زٞٙسٜخبشثٝ

 ثبقٙس.ٞب ٔیٞب ٚ ٞؿشٝاِىشطٖٚ

 6اٍپٌْبیوش-تقشیت ثَسى 8-1

وٙس. َجك انَٛ اِىشطٚ٘ی ٘مف حیبسی ثبظی ٔی زض ٔحبؾجبر ؾبذشبض ]1[اٚدٟٙبیٕط -سمطیت ثٛضٖ

ٞب، دطٚسٖٛ سطیٗ ٞؿشٝٞبؾز، حشی ثطای ؾجهٞب ثؿیبض ثیكشط اظ اِىشطٖٚػملا٘ی ایٗ سمطیت خطْ ٞؿشٝ

سط اظ ٞب ثؿیبض آٞؿشٝٞبؾز، ثٙبثطایٗ زض ثیكشط ٔٛاضز ٞؿشٝثطاثط اِىشطٖٚ 300زاضای خطٔی حسٚز 

ٞب زض ٔیساٖ سِٛیس قسٜ سٛؾٍ ٞب اِىشطٖٚضٚ زض ثؿیبضی اظ ظٔیٙٝوٙٙس. اظ ایٗٞب حطوز ٔیاِىشطٖٚ

 ٞب اؾز.ٞب اظ ٞؿشٝوٙٙس. ایٗ یه انُ ػملا٘ی ثطای خسا وطزٖ حطوز اِىشطٖٚٞب حطوز ٔیاِىشطٖٚ
ی ثیٗ قٛز ٚ ػجبضر ٟ٘بیی، زافؼٝ٘ظط ٔی ( نطف2-1ی )مطیت اٚدٟٙبیٕط اظ زٚٔیٗ خّٕٝ ٔؼبزِٝسحز س

ٞب ضفشبضوٙس. ػجبضر ثبلیٕب٘سٜ زض سٛا٘س ثٝ ػٙٛاٖ یه ثبثز زض دیىطثٙسی ٞؿشٝٞب ٔیٞب ٚ ٞؿشٝاِىشطٖٚ

   قٛز:ی ظیط ثیبٖ ٔیقٛز ٚ ثب ضاثُٝ( ٞبٔیّشٛ٘ی اِىشطٚ٘ی ٘بٔیسٜ ٔی2-1ی )ٔؼبزِٝ
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 ی قطٚزیٍٙط قبُٔ ٞبٔیّشٛ٘ی اِىشطٚ٘ی ثٝ ایٗ نٛضر اؾز:ضاٜ حُ ٔؼبزِٝ

                                                                                                                                                4  1  

                                                                                                                                                5  1  

                                                           
1-Laplacian operator 

2-The Born-Oppenheimer approximation  
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ٞب ثٛزٜ وٝ ثٝ َٛض ٔؿشمیٓ ثٝ ٔرشهبر ی حطوز اِىشطٖٚسبثغ ٔٛج اِىشطٚ٘ی سٛنیف وٙٙسٜ

 ثبقس.ٚاثؿشٝ ٔی (  )ٚ ثٝ نٛضر دبضأشطی ثٝ ٔرشهبر ٞؿشٝ  (   )اِىشطٚ٘ی 

 (r)ٔرشـهبر فًبیی  ٚ (𝜔)ی اؾذیٙی ٞب ثبیس، ٔكرهٝػلاٜٚ ثط ایٗ ثطای ٔؼطفی وبُٔ اِىشطٖٚ

 قٛز:٘كبٖ زازٜ ٔی Xٞب ضا ٘یع زض ٘ظط ٌطفز. ایٗ چٟبض ٔرشهٝ ضا ثٝ نٛضر یىدب ثب دبضأشط آٖ

  {  𝜔}                                                                                                                                               6  1  

 قٛز.ٌطفشٝ ٔی ٘ظط  زض               اِىشطٚ٘ی ثٝ نٛضر N سبثغ ٔٛج ثطای یه ؾیؿشٓ 

 قٛز:ٞب ثٝ نٛضر ظیط ٘ٛقشٝ ٔیی ٞؿشٝی ثبثز زافؼٌٝطفشٗ خّٕٝ ٘ظط ا٘طغی وُ ثب زض

         ∑ ∑
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 نطف ٘ظط ذٛاٞس قس.   زض ازأٝ اظ ٘ٛقشٗ ظیط٘ٛیؽ  

 8دتشهیٌبى اسلیتش 8-4

وٙس وٝ سبثغ وٙٙس. ایٗ انُ ایدبة ٔیاظ انُ َطز دبئِٛی دیطٚی ٔی ٞب فطٔیٖٛ ٞؿشٙس ٚاِىشطٖٚ

 ، زٚ اِىشطٖٚ ٘بٔشمبضٖ ثبقس.Xی خبیی ٔرشهٝٔٛج اِىشطٚ٘ی ٘ؿجز ثٝ خبثٝ

Φ                     Φ                                                            8  1  

وٙكی ثطٞٓ َطیك سطویت ذُی ٘شبیح ٞبضسطی وٝ سبثغ ٔٛج اِىشطٚ٘ی غیطزسطٔیٙبٖ اؾّیشط ثٝ ذٛثی اظ 

 وٙس.قٛز، ایٗ قطایٍ غیطسمبض٘ی ضا ثطآٚضزٜ ٔی٘بٔیسٜ ٔی

وـٝ  وٙٙس، ثٝ َٛضیضا اقغبَ ٔی   ٚ    ٞبی اٚضثیشبَ-ٔثلا اٌط زٚ اِىشطٖٚ زاقشٝ ثبقیٓ وٝ اؾذیٗ

  ثبقس، زض ایٗ نٛضر ذٛاٞیٓ زاقز:   ٚ اِىشطٖٚ زْٚ زض     اِىشطٖٚ اَٚ زض 

                                                                                                                     9  1  

لـــطاض زٞـــیٓ، ذـــٛاٞیٓ    ٚ اِىشـــطٖٚ زْٚ ضا زض    ٚ اظ ؾـــٛی زیٍـــط اٌـــط اِىشـــطٖٚ اَٚ ضا زض 

 زاقز:

                                                                                                                   10  1  

 سطویت ذُی ایٗ زٚ ػجبضر ثٝ نٛضر ظیط ذٛاٞس ثٛز:

                                                           
1-Slater determinant  

3 



 
 
 

Φ        
 

√ 
(                             )                                                    11  1  

 ی ثبلا زض ضاثُٝ 

√ 
 ثبقس.يطیت ثٟٙدبضـ ٔی 

 وٙس.خبیی زٚ اِىشطٖٚ ضا سًٕیٗ ٔیػجبضر ثبلا ٘بٔشمبضٖ ثٛزٖ سبثغ ٔٛج ٘ؿجز ثٝ خبثٝ

Φ         Φ                                                                                                           12  1  

 سٛاٖ ثٝ نٛضر یه زسطٔیٙبٖ ٘ٛقز:ٔی ضا (11-1ی )ٔٛج غیطسمبض٘ی ٔؼبزِٝ سبثغ

Φ        
 

√ 
|
            

            
|                                                                                   13  1  

اِىشطٚ٘ی زسطٔیٙبٖ اؾّیشط ثٝ نٛضر ظیط  Nثطای ؾیؿشٓ  قٛز.ایٗ ػجبضر زسطٔیٙبٖ اؾّیشط ٘بٔیسٜ ٔی 

 قٛز:٘ٛقشٝ ٔی

Φ            
 

√  
||
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 قٛز:ٞب ٘كب٘ٝ ٌصاضی ٔیاِىشطٚ٘ی زسطٔیٙبٖ اؾّیشط سٛؾٍ اِىشطٖٚ Nثبیس سٛخٝ زاقز وٝ ضزیف 

ٌصاضی ٞب ٘كب٘ٝی اؾذیٗٞب ثٝ ٚؾیّٝٚ ؾشٖٛ(   )ٚ ضزیف ٟ٘بیی  (  )، ضزیف زْٚ (  )ضزیف اَٚ 

 (.  )ٚ ؾشٖٛ ٟ٘بیی  (  )، ؾشٖٛ زْٚ (  )ؾشٖٛ اَٚ  قٛ٘س:ٔی

خبیی زٚ ضزیف زسطٔیٙبٖ اؾّیشط ذٛاٞس ثٛز ٚ ایٗ ثبػث خبیی ٔرشهبر زٚ اِىشطٖٚ ثطاثط خبثٝخبثٝ

وٙس. ػلاٜٚ ضٚ زسطٔیٙبٖ ُٔبثك ثب ٘یبظ ٘بٔشمبضٖ ثٛزٖ ػُٕ ٔیقٛز ٚ اظ ایٗػلأز زسطٔیٙبٖ ٔیسغییط 

وٙٙس، ٔٙدط ثٝ زاقشٗ زٚ اٚضثیشبَ ضا اقغبَ ٔی-ظٔبٖ یه اؾذیٗثط ایٗ زاقشٗ زٚ اِىشطٖٚ وٝ ٞٓ

 ؾشٖٛ یىؿبٖ زض زسطٔیٙبٖ اؾّیشط قسٜ وٝ ایٗ ثٝ ٔؼٙبی نفط ثٛزٖ زسطٔیٙبٖ اؾز.

 قٛز:  ٔی رشهط قسٖ ػجبضر زسطٔیٙبٖ اؾّیشط، فمٍ ػٙبنط لُطی آٖ ٘ٛقشٝثطای ٔ

Φ            |                   ⟩                                                                             15  1  

سٛاٖ ثبقس، زض ایٗ نٛضر ٔی          ٞب ٕٞٛاضٜ ثٝ نٛضر اٌط سطسیت لطاضٌیطی اِىشطٖٚ

 ٘ٛقز:

Φ            |       ⟩                                                                                                       16  1  
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 8فَک -تقشیت ّبستشی  8-1

ای ثٛزٜ وٝ خبیٍبٜ ثطخؿشٝفٛن زاضای -ضٚـ ٞبضسطی) 4-1 (یٞبی سمطیجی حُ ٔؼبزِٝزض ٔیبٖ ضاٜ

فٛن، ثٝ نٛضر -ظٔبٖ اظ ضٚـ ٞبضسطیثٝ نٛضر ٞٓ ؾبظز.سط ٕٞٛاض ٔیغبِجب ضاٜ ضا ثطای ٔحبؾجبر زلیك

اِىشطٚ٘ی  ٚ ؾبذشبض ]3[خبٔسار  ٘مم زض ،]2[ی ٔؿبئُ ػّْٛ ٔرشّف خصة ٌؿشطزٜ ثطای ُٔبِؼٝ

 قٛز.اؾشفبزٜ ٔی ]4[٘بضؾب٘بٞب 

ی یه اظ زسطٔیٙبٖ اؾّیشط ثٝ ػٙٛاٖ سمطیجی اظ سبثغ ٔٛج حبِز دبیٝ فٛن ثب اؾشفبزٜ-ضٚـ ٞبضسطی

 قٛز:اِىشطٚ٘ی آغبظ ٔی N ؾیؿشٓ

| ⟩  |                ⟩                                                                                           17  1  

وطز، دؽ اظ  ضا سًٕیٗ ذٛاٞس 2اِىشطٖٚ اظ انُ َطز دبئِٛیا٘شربة ایٗ سمطیت اظ سبثغ ٔٛج، سجؼیز 

ٞب، اٚضثیشبَ-ثٟشـطیٗ اؾذیٗ 3َجك انـُ ٚضزقی آٖ ثٝ سؼییٗ ثٟشطیٗ سبثغ ٔٛج ٘یبظ ذٛاٞیٓ زاقز.

 ٞبیی ٞؿشٙس وٝ زاضای ا٘طغی ثبثز ٚ دبیساض ثبقٙس،آٖ

  
∫⟨    | ̂|    ⟩   

∫⟨    |    ⟩   
                                                                                                               18  1  

ضا ٚضزـ زاز. اِجشٝ ثبیس ایٗ لیس ضا ٘یع  {  } ٞبیاٚضثیشبَ-ٔٙس اؾذیٗسٛاٖ ثٝ نٛضر ٘ظبْؾذؽ ٔی

⟨  |  ⟩ثبقٙس، ٞب ٔشؼبٔس ٔیاٚضثیشبَ-زض ٘ظط ٌطفز وٝ ایٗ اؾذیٗ وبض ثبیس سب ظٔب٘ی ازأٝ ، ایٗ    

فٛن -زؾز یبفز ٚ ایٗ أط ٔٙدط ثٝ ثیبٖ ا٘طغی ٞبضسطی     یبثس وٝ ثشٛاٖ ثٝ وٕشطیٗ ا٘طغی اِىشطٚ٘ی

 قٛز:ٔی

    ⟨  | ̂|  ⟩  ∑∫  
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)                                            19  1  

 
 

 
∑∫  

            
  

  

  
                          

 
 

 
∑∫  

            
  

  

  
                        

 اِٚیٗ خّٕٝ اظ ؾٕز ضاؾز ػجبضر اؾز اظ:

∑∫  
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1-Hartree-Fock approximation  

2-Pauli exclusion principle  

3-Variational principle  
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