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  تشکر و قدردانی

در اینجا بر . حمد و سپاس خداي را که توفیق کسب دانش و معرفت را به ما عطا فرمود

ي کارشناسی ارشد که در طول  گوار بویژه اساتید دورهدانم از تمامی اساتید بزر خود لازم می

اند تقدیر و تشکر  سالیان گذشته مرا در تحصیل علم و معرفت و فضائل اخلاقی یاري نموده

  . نمایم

که راهنمایی اینجانب را در  سرکار خانم دکتر زهرا توانگراز استاد گرامی و بزرگوار 

  . اند نهایت تشکر و سپاسگزاري را دارم تقبل نموده نامه این تحقیق، پژوهش و نگارش این پایان

بعنوان  جناب آقاي دکتر عادل رئیسیو  آقاي دکتر مسعود همدانیاناز جناب 

ي دفاعیه  نامه را مورد مطالعه قرار دادند و در جلسه استاد داور داخل دانشگاه که این پایان

  . نمایم اند سپاسگزاري می شرکت نموده

ي تحصیلات  که به عنوان نماینده آقاي دکتر مسعود همدانیان جنابدر پایان از 

  . نمایم تکمیلی دانشگاه قبول زحمت نمودند سپاسگزاري می

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  



  چکیده 
هاي زندگی بشر، امري غیر قابل انکار است  امروزه استفاده از فناوري نانو در تمامی جنبه

 با توجه به پتانسیل در این تحقیق. شود و وجود آن در عصر حاضر در تمامی علوم احساس می

میزان سمیت بسیار پایین و  هاي زیستی و با توجه به سامانه کارگیري در به در ساختارهاي نانو

از نانو ساختارهاي مخروطی شکل بور  پایداري شیمیایی بالاي ساختارهاي بور نیتریدي،

  بین نانومخروط  ه بررسی برهمکنشو با استفاده از محاسبات کوانتومی ب  نیتریدي بهره گرفته

در . شد  دار شده با برخی آمینواسیدها پرداخته بور نیتریدي پلاتین  بور نیتریدي و نانومخروط

براي  G(d)311-6+ي  با مجموعه پایه B3LYP/DFTمحاسبات کوانتومی انجام شده، از روش 

ظور محاسبات فرکانس به من G311-6ي  سازي ساختارهاي هندسی و از مجموعه پایه بهینه

  .استفاده شد

، بهترین انرژي و محاسبات فرکانس سازي بر اساس نتایج بدست آمده از محاسبات بهینه

در این پژوهش بر اساس اختلاف انرژي . آید برهمکنش بین آمینواسید و نانومخروط بدست می

سرین با  یدبین آمینواس برهمکنش ، بهترینشد در فاز آبی مشخصها،  آزاد گیبس سامانه

و در فاز گازي به  وجود دارد دار خروط بور نیتریدي پلاتیننانومخروط بور نیتریدي و نانوم

ترتیب آمینواسیدهاي آلانین و گلایسین بهترین برهمکنش را با نانومخروط بور نیتریدي و 

امیکی و هاي ترمودین ، کمیت در ادامه. کنند دار شده برقرار می نانومخروط بور نیتریدي پلاتین

ي  و رسانایی و میزان نشر الکترون در کلیه LUMOو  HOMOهاي  سطوح انرژي اوربیتال

  . آبی و گازي مورد بررسی قرار گرفته استها در فازهاي  سامانه

نظریه تابعیت  )4   محاسبات کوانتومی )3  آمینواسید  )2  نانومخروط  )1  :کلمات کلیدي

  انرژي برهمکنش )5   چگالی



  أ
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  ها  فهرست جدول

 صفحه  ....................................................................................................................................................... عنوان

 41  ................ اه سیستمي  در کلیهپایه  توابع  هاي آلفا، بتا و مجموعه تعداد الکترون: 1-2جدول 

و  BNNCهاي  سامانه) هارتري(و انرژي الکترونی ) دباي(ممان دوقطبی  :2-2جدول 
BNNC-A یدها در دماي و آمینواسK 15/298 در دو فاز گازي و آبی ،

 G(d)311-6 .........................  44+و مجموعه پایه  DFT/B3LYPشده با روش  بهنه

 طول پیوندهاي مربوط به پیوندهاي درون مولکولی نانومخروط بور نیتریدي :3-2جدول 
در  ،G(d)311-6+ي  و مجموعه پایه DFDT/B3LYPشده با روش  بهینه

 K15/298 .....................................................................  45 محیط گازي و آبی در دماي

 زوایاي پیوندي مربوط به پیوندهاي درون مولکولی نانومخروط بور نیتریدي :4-2جدول 
، در G(d)311-6+ي  و مجموعه پایه DFDT/B3LYPشده با روش  بهینه

 K 15/298 ...................................................................  45و آبی در دماي محیط گازي 

و  BNNC-Ptهاي  سامانه) a.u(و انرژي الکترونی ) D(ممان دوقطبی  :5-2جدول 
BNNC-Pt با آمینواسیدها در دماي K 15/298 48  ............ در دو فاز گازي و آبی 

پیوندهاي مربوط به پیوندهاي درون مولکولی نانومخروط بور نیتریدي  طول: 6-2جدول 
، در ي مطلوب و مجموعه پایه DFT/B3LYPشده با روش  دار بهینه پلاتین

 K 15/298 ...................................................................  49 محیط گازي و آبی در دماي

مربوط به پیوندهاي درون مولکولی نانومخروط بور نیتریدي زوایاي پیوندي  :7-2جدول 
، در ي مطلوب و مجموعه پایه DFT/B3LYPشده با روش  دار بهینه پلاتین

 K 15/298 ...................................................................  50 محیط گازي و آبی در دماي

نانومخروط  –در سیستم جاذب آمینواسید ) ZPE) (a.u(ي صفر  انرژي نقطه :8-2جدول 
 56  ............................................................. در دو فاز گازي و آبی K 15/298  در دماي

نانومخروط  -در سیستم جاذب آمینواسید ) ZPE) (a.u(ي صفر  انرژي نقطه :9-2جدول 
  .................................... و فاز گازي و آبیدر د K 15/298 دارشده در دماي پلاتین
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 BNNC-Ptبا آمینواسیدها و  BNNCهاي  براي سامانه) BSSE )a.uمقادیر  :10-2جدول 
 57  ................................................................................ با آمینواسیدها در فاز گازي و آبی

بین آمینواسیدها با نانومخروط بور نیتریدي و  )kJ/mol(انرژي برهمکنش  :1-3 جدول
 62  ...... در فاز گازي و آبی K 15/298 در دماي دار شده نانومخروط بور نیتریدي پلاتین

، مربوط ZPEو  BSSE بر اساس ) kJ/mol(انرژي برهمکنش با تصحیح انرژي  :2-3جدول 
نانومخروط بور نیتریدي و نانومخروط بور نیتریدي  ي آمینواسیدها با به سامانه

 63  ................................ گازي و آبی هايفاز در K 15/298 دار شده در دماي پلاتین

هاي  در سامانه ها به همراه شدت سیگنال اعداد موجی مربوط به رأس مخروط :3- 3جدول 
BNNC  وBNNC-Pt شده با روش  بهینهDFT/B3LYP ي مطلوب  و مجموعه پایه

 K 15/298 ................................................................................  64 در فاز گازي و آبی و دماي

هاي نانومخروط بور نیتریدي و نانومخروط بور  مربوط به سامانه شدید اعداد موجی :4-3جدول 
شده در فاز  بهینه سیدها با نانومخروط بور نیتریدي دار شده و آمینوا نیتریدي پلاتین

 K 15/298...  65 دماي دري مطلوب  و مجموعه پایه DFT/B3LYPگازي و آبی با روش 

بهینه شده با روش  ،BNNC-Pt-A هاي اد موجی شدید در سامانهاعد :5-3جدول 
DFT/B3LYP در دمايي مطلوب  و مجموعه پایه K 15/298  در فاز گازي و

 66  ...................................................................................................................................... یآب

آنتروپی  و ، ظرفیت گرمایی)a.u(انرژي آزاد گیبس  داخلی وهاي انرژي  کمیت :6- 3جدول 
)cal/mol.K (ها با در برهمکنش بین آمینواسیدBNNC  وBNNC-Pt  بهینه شده

و آبی در  گازي هايدر فازي مطلوب  و مجموعه پایه DFT/B3LYPروش با 
 K 15/298 .......................................................................................................................  68دماي 

مربوط به ) cal/mol.K(و تغییرات آنتروپی ) Kcal/mol(آزاد گیبس تغییرات انرژي  :7-3جدول 
دار شده با  برهمکنش نانومخروط بور نیتریدي و نانومخروط بور نیتریدي پلاتین

  ....................................... K 15/298در دماي  گازي و آبی آمینواسیدها در فازهاي
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هاي  و اختلاف انرژي بین اوربیتال )LUMO )evو  HOMOي ها اوربیتال  انرژي :8-3جدول 
LUMO  وHOMO )HLG) (ev(  در نانومخروط بور نیتریدي و نانومخروط بور

  .................................................................... دار شده در فاز گازي و آبی نیتریدي پلاتین
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، BNNCهاي  براي سامانه) ev(یمیایی و سختی شیمیایی مقدار پتانسیل ش :9-3جدول 
BNNC-Pt ،BNNC-A  وBNNC-Pt-A  74  ..........................در دو فاز گازي و آبی 
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  ها فهرست شکل

نانومخروط بور نیتریدي ) b. (mol-B-1200نانومخروط بور نیتریدي ) a( :1-1شکل 
1200-Zig-B ...................................................................................................................  28 

و روبرو ) راست(از نماي بالا  B34N34H12ساختار نانومخروط بور نیتریدي : 1-2شکل 
  ................................................................) ..............................................................چپ(

36 

سرین در فاز گازي ) cآلانین ) bگلایسین ) aي مولکول   شده ساختار بهینه :2-2 شکل
ي  و مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش  )پایین(و فاز آبی ) بالا(

+G(d)311 -6 .................................................................................................................  43 

و  DFT/B3LYPبا روش   شده ساختار نانومخروط بور نیتریدي بهینه :3-2شکل 
 K 15/298 ................................................  46در دماي  G(d)311-6+مجموعه پایه 

با روش ي آمینواسیدها با نانومخروط بور نیتریدي  ینه شدهساختار به: 4-2شکل 
DFT/B3LYP ي و مجموعه پایه+G(d) 311-6  و فاز ) راست(در فاز گازي

 a (BNNC-gly .b (BNNC-ala c (BNNC-ser ...........................  47) چپ(آبی 

 DFT/B3LYPروش  با  شده دار بهینه ساختار نانومخروط بور نیتریدي پلاتین: 5-2شکل 
 K 15/298........................................................  51ي مطلوب در دماي  و مجموعه پایه

و  DFT/B3LYPشده با روش  ، بهینهBNNC-Pt-Aهاي  کمپلکسساختار : 6-2شکل 
و فاز آبی ) راست(در فاز گازي ، K 15/298مجموعه پایه مطلوب در دماي 

-a (BNNC-Pt-gly .b (BNNC-Pt-ala c (BNNC-Pt-ser BNNC )چپ(

Pt-ser ...............................................................................................................................  52 

ه شده نانومخروط بور نیتریدي و گلایسین، بهیني  مربوط به سامانه IRطیف : 7-2شکل 
 K 15/298در دماي  G(d) 311 -6+و مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش 

 53  ..................................................................................)پایین(و آبی ) بالا(در فاز گازي 

 و دار شده ي نانومخروط بور نیتریدي پلاتین مربوط به سامانه IRطیف  :8-2شکل 
و مجموعه پایه مطلوب در  DFT/B3LYPبهینه شده با روش  ،گلایسین
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 54  ........................................ )پایین(و فاز آبی ) بالا(در فاز گازي  K 15/298دماي 

بهینه شده با ، ي نانومخروط بور نیتریدي و آلانین مربوط به سامانه IRطیف  :9-2شکل 
در  K 15/298در دماي  G(d) 311-6+وعه پایهو مجم DFT/B3LYPروش 

  ................................................................................ )پایین(و فاز آبی ) بالا(فاز گازي 
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و  دار شده ي نانومخروط بور نیتریدي پلاتین مربوط به سامانه IRطیف  :10-2شکل 
و مجموعه پایه مطلوب در دماي  DFT/B3LYPروش بهینه شده با  ،آلانین

K 15/298  55  ................................................. )پایین(و فاز آبی ) بالا(در فاز گازي 

بهینه شده  ،ي نانومخروط بور نیتریدي و سرین مربوط به سامانه IRطیف  :11-2شکل 
 K 15/298در دماي  G(d) 311-6+و مجموعه پایه DFT/B3LYPبا روش 

 55  ....................................................................... )پایین(و فاز آبی ) بالا(در فاز گازي 

و  دار شده ي نانومخروط بور نیتریدي پلاتین مربوط به سامانه IRطیف  :12-2شکل 
لوب در دماي و مجموعه پایه مط DFT/B3LYPبهینه شده با روش  ،سرین

K 15/298  56  ................................................. )پایین(و فاز آبی ) بالا(در فاز گازي 

و  )چپ(و فاز آبی ) راست( در فاز گازي ) بالا( HOMO  هاي اوربیتال :1- 3شکل 
( در فاز گازي  در نانومخروط بور نیتریدي )پایین( LUMO  هاي اوربیتال

 75  ............................................................................................. )چپ(و فاز آبی ) راست

و  )چپ(و فاز آبی ) راست( در فاز گازي ) بالا( HOMO  هاي اوربیتال: 2- 3شکل 
در  دار شده در نانومخروط بور نیتریدي پلاتین )پایین( LUMO  هاي اوربیتال

 76  ......................................................................... )چپ(و فاز آبی ) راست( از گازي ف

و  )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي  )بالا( HOMOهاي  اوربیتال :3-3شکل 
نانومخروط بور نیتریدي با   در برهمکنش )پایین( LUMOهاي  اوربیتال

 77  .......................................... )چپ(و آبی ) راست(فاز گازي  در) پایین(گلایسین 

و  )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي ) بالا( HOMOهاي  اوربیتال :4- 3شکل 
نانومخروط بور نیتریدي   در برهمکنش )پایین( LUMOهاي  اوربیتال
  ......................... )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي  دار شده با گلایسین پلاتین
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هاي  اوربیتالو  )چپ(و آبی ) راست(فاز گازي ) بالا( HOMOهاي  اوربیتال :5-3شکل 
LUMO )هاي نانومخروط بور نیتریدي با آلانین در فاز  در برهمکنش )پایین

  ....................................................................................... )چپ(و آبی ) راست(گازي 
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و  )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي ) بالا( HOMOهاي  اوربیتال :6-3شکل 
نانومخروط بور نیتریدي   در برهمکنش )پایین( LUMOهاي  اوربیتال
 80  .............................. )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي  دار شده با آلانین پلاتین

و ) چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي ) بالا( HOMOهاي  اوربیتال :7- 3 شکل
نانومخروط بور نیتریدي با   در برهمکنش )پایین( LUMOهاي  اوربیتال
 81  ............................................................... )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي سرین 

و  )چپ(و آبی ) راست(در فاز گازي ) بالا( HOMOهاي  اوربیتال :8-3شکل 
نانومخروط بور نیتریدي   در برهمکنش )پایین( LUMOهاي  اوربیتال
 82  ............................ )چپ(و آبی ) راست(دار شده با سرین در فاز گازي  پلاتین
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  )Abbreviation(فهرست علائم و اختصارات 
 

PM3   Parameterized Model Number 3 

AM1  Austin Model 1 

MNDO Modified Neglect Of Differential Overlap 

SCF-HF Self Consistent Field – Hartree Foch  

CI  Configuration Interaction 

CS  Coupled Cluster  

DFT  Density Functional Theory  

KS  Kohen – Sham 

DZ  Double - Zeta 

BSSE  Baisis Set Superposition Error 

ZPE  Zero Point Energy 

SCRF  Self Consistent Reaction – Field  

ASC  Apparent Surface Charge 

PCM  Polarizable – Continuum Model 

IPCM  Isodensity Polarizable – Continuum Model 

SCIPCM Self Consistent Iso Density Polarizable – Continuum Model 

IEFPCM Integral Equation Formulation Polarizable – Continuum Model 

BNNC  Boron Nitride NanoCone 

SWBNNC Single Wall BNNC 

MWBNNC Multi Wall BNNC 

HOMO Highest Occupied molecular Orbital 

LUMO  Lowest Occupied molecular Orbital 

HLG  HOMO-LUMO Gap 

 

  

  

  



 

  

  فصل اول 
  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 مبانی نظري



2 

 

  

  

  

  
  

  

  مبانی نظري
  

  

اي از دانش شیمی است که سعی در حل مسائل شیمی با کمک  شیمی محاسباتی، شاخه

از جمله انرژي کل، گشتاور دو (ها  ي خواص مولکول ها دارد و هدف اصلی آن محاسبه رایانه

شیمی محض که در قالب  در این رشته از نتایج. باشد می...) هاي ارتعاشی و  قطبی، فرکانس

ها استفاده  ي ساختار و خواص مولکول اند براي محاسبه هاي مؤثر کامپیوتري درآمده برنامه

هاي  ي اطلاعات بدست آمده از آزمایش کننده که نتایج آن معمولاً کامل شود، در حالی می

هاي  واکنش ها یا گویی در مورد مولکول از شیمی محاسباتی براي پیش یگاه. شیمیایی هستند

همچنین بسیاري از محققین . شود شوند، استفاده می جدید که بعدها به طور تجربی بررسی می

هاي شیمیایی و طراحی سنتزهاي  ها به کمک کامپیوتر و داده از این روش براي طراحی مولکول

هاي  هاي محاسباتی براي ترکیب تکنیک. گیرند ها و مواد نو بهره می زگرآلی، داروها، کاتالی

در واقع، . اند، نیز قابل استفاده است هایی که هنوز شناخته نشده ناپایدار و حتی براي ترکیب

توان بر اساس  ها را نمی ها و الکترون مطالعه و بررسی حرکت ذرات میکروسکوپی، مانند هسته

ک ي حرکت این ذرات با کم از این رو، بررسی و مطالعه. قوانین مکانیک کلاسیک توجیه نمود

شیمی کوانتوم، قوانین مکانیک کوانتوم را در مسائل مربوط به . مکانیک کوانتوم انجام پذیرفت
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ي مکانیک کلاسیک و مکانیک  شیمی محاسباتی به دو دسته. دهد شیمی مورد استفاده قرار می

شود که قوانین مکانیک کوانتومی براي بررسی و توجیه حرکت ذرات  کوانتوم تقسیم می

  ]. 2و  1[رود  به کار میمیکروسکوپی 
  

  مکانیک کوانتومی -1- 1
کنند، مکانیک کوانتومی نامیده  هاي میکروسکوپی از آن پیروي می مکانیکی که سیستم

قوانین مکانیک . هاي شاخص این مکانیک، کوانتش انرژي است شود، زیرا یکی از جنبه می

ي  و به وسیله 1925در سال ] 3[ 3و جوردن 2، بورن1ي هایزنبرگ کوانتومی به وسیله

ي تابع  حالت یک سیستم مکانیک کوانتومی به وسیله. بیان شد 1926در سال ] 4[ 4شرودینگر

  . شود ، که تابعی از مختصات ذرات و زمان است، توصیف می Ψحالت 

iℏ ப
ப୲

= H   )1-1(  

که با کمیت کلاسیکی انرژي است  عملگر هامیلتونی مکانیک کوانتومی Hدر این معادله 

ي شرودینگر در مکانیک کوانتومی مانند قانون دوم نیوتن در مکانیک  نقش معادله. ابقت داردمط

تواند در یکی از  مستقل از زمان باشد، سیستم می Vهنگامی که انرژي پتانسیل . کلاسیک است

براي یک حالت ایستاده، تابع حالت به . اي که براي آن میسر است، قرار گیرد هاي ایستاده حالت

Ψ୬رت صو =  ψ୬e
ି୧୲

ℏൗ تابع موج مستقل از زمان . است Ψ୬ تابعی از مختصات ذرات است ،

هاي خوش رفتار  کند و یکی از جواب هاي ذرات سیستم را توصیف می ها و حرکت که موقعیت

براي یک . باشد انرژي سیستم می E୬ي مستقل از زمان شرودینگر است که در آن  معادله

. ي شرودینگر مولکولی قابل محاسبه است م مولکولی، تمام خواص مولکولی از حل معادلهسیست

  :ها به صورت زیر است عملگر هامیلتونی براي این سیستم

Hୣ = K +  Kୣ +  V +  Vୣ +  Vୣୣ )1-2 (  
                                                             
1 Heisenberg 
2 Born 
3 Jourdan 
4 Schrodinger 
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ها و  ها و الکترون هبه ترتیب عملگرهاي انرژي جنبشی براي هست Kୣو  Kکه در آن 

V  وVୣ  وVୣୣ ها و  ها، جاذبه بین الکترون ي بین هسته به ترتیب انرژي پتانسیل دافعه

ي شرودینگر بسیار  با این عملگر هامیلتونی، حل معادله. هاست ي بین الکترون ها و دافعه هسته

ها،  یکی از این تقریب. ي گوناگون داریمها پیچیده است و براي حل آن نیاز به استفاده از تقریب

ي  ماکس بورن و روبرت اپنهایمر نشان دادند که بررسی جداگانه. اپنهایمر است -تقریب بورن 

ها به علت جرم بسیار  هسته. اي یک تقریب بسیار خوب است هاي الکترونی و هسته حرکت

کنند و در مدت زمانی که  کت میها حر تر از الکترون ها، خیلی آهسته زیادتر نسبت به الکترون

هاي حرکتی را انجام  ها تعداد زیادي از چرخه کنند، الکترون ي کوتاهی را طی می ها فاصله هسته

ها و نه به سرعت  ها درون یک سیستم مولکولی به موقعیت هسته دهند، لذا توزیع الکترون می

  :]4[ وان مطابق زیر نوشتت ي شرودینگر را می با این تقریب، معادله. آنها بستگی دارد
  

Hୣ୪ୣ(r, R)ψୣ୪ୣ 
(r, R) = Eୣ୪ୣ(r) ψୣ୪ୣ(r, R) )1-3 (  

  

به ترتیب عملگر هامیلتونی، تابع موج و انرژي الکترونی  Eୣ୪ୣو  ψୣ୪ୣو  Hୣ୪ୣکه در آن 

 اي از هامیلتونی کل بدست هامیلتونی الکترونی از حذف عملگر انرژي جنبشی هسته. است

  :آید و برابر است با  می
  

Hୣ୪ୣ = −
1
2
ቆ

∂ଶ

∂x୧
ଶ +

∂ଶ

∂y୧
ଶ +

∂ଶ

∂z୧
ଶቇ −

Z୧
|R୍ − r୧|

+ 
1

หr୧ − r୨ห
+

୬

୨வ

୬

୧ୀଵ



୍ୀଵ

୬

୧ୀଵ

୬

୧ୀଵ

 

∑ ∑ ె
หୖିୖెห


வூ


୍ୀଵ  )1-4(  

  

ي دوم عملگر انرژي  الکترون، جمله nملگر انرژي جنبشی ي اول، ع که در آن جمله

الکترون و  nي بین  هسته، جمله سوم انرژي پتانسیل دافعه Nالکترون با  nي  پتانسیل جاذبه

اي در  ي بین هسته انرژي دافعه. باشد هسته می Nي بین  ي چهارم، انرژي پتانسیل دافعه جمله

. شود ها ثابت در نظر گرفته می قریب، مواضع هستهي بالا ثابت است، چون در این ت معادله


