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        چكيدهچكيدهچكيدهچكيده

  

با استفاده از  3NpRhو3NpPdمحاسبه خواص ساختاري، الكتروني و گراديان ميدان الكتريكي تركيبات 

افزار  با استفاده از نرم (FP-LAPW)نظرية تابعي چگالي و امواج تخت بهبود يافته خطي با روش پتانسيل كامل 

WIEN2k محاسبات را با استفاده از تقريب  .انجام شده استGGA  وLDA كنش اسپين  در حضور برهم

بررسي  3NpPdو  3NpRhبر روي  را نيز spin-polarizedمدار و در غياب آن انجام داده، همچنين اثر 

ي ويژه الكتروني، گراديان ميدان يي و مشتق آن، ضريب گرمانتايج شامل پارامتر شبكه، مدول حجم. كنيم مي

دهد كه تقريب  نشان مي 3NpRhمحاسبات در تركيب . الكتريكي و اثر فشار بر روي آن است

Spinpolarized+GGA+SOC  و در تركيب در محاسبة پارامتر شبكه در توافق خوبي با مقدار تجربي

3NpPd   تقريبSpinpolarized+GGA+SOC گراديان ميدان  .در توافق خوبي با مقدار تجربي است

با افزايش فشار گراديان ميدان را بررسي كرديم و به اين نتيجه رسيديم كه الكتريكي را در فشارهاي مختلف 

در  Pd در اتم و 3NpRh تركيب در  Rhدر اتم s-dهمچنين سهم اوربيتال . كند الكتريكي افزايش پيدا مي

  .خيلي كم است p-p سهم اوربيتال در مقابل3NpPd تركيب 
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        تاريخچهتاريخچهتاريخچهتاريخچه

 ديدگاه مكانيك زهاي بين ذرات ا كنش بررسي خواص بلورها با در نظر گرفتن تمام برهم

براي بررسي . كوانتومي كاري بسيار پيچيده و در عمل بدون اعمال تقريب غير ممكن است

ها نظرية  هاي مختلفي ارائه شده است كه از ميان اين روش خواص بلورها تاكنون راهها و تقريب

قبل از اينكه نظرية تابعي چگالي با اثبات قضاياي . تابعي چگالي بهترين روش بوده است

ر از چگالي به عنوان متغي 1 توماس و فرمي 1927-1928كوهن كامل شود، در سال -هوهنبرگ

 و سپس توسط وايتس 1930 در سال 2بعدها اين نظريه توسط ديراك. اند اصلي استفاده كرده

 براي جملةلازم است ها در آن بود كه  مشكل تمامي اين روش.  كاملتر شد1935 در سال 3ذكر

 شد حال آنكه در لذا تقريب زيادي در محاسبات وارد مي. بزرگ انرژي جنبشي تقريب زده شود

شود و تقريب نهايي  انرژي جنبشي با دقت محاسبه مي اي از ي چگالي بخش عمدهنظرية تابع

 لذا محاسبات از دقت قابل توجهي ود،ش تنها بر روي جمله كوچك تبادلي همبستگي اعمال مي

. فرمي برخوردار است-در مقايسه با روش مبتني بر توماس

                                                
١ Tomas,Fermi 
٢ Dirak 
٣Vaits zeker 



 با gµ50 ،3NpF با احياء 1948 الدر س 3ديويدسونو 2فريدوسيلة  ه در ابتدا ب1نپتونيومفلز 

C1200 در Baبخار 
�

استفاده شده  5ايرينگو  4وسترامروش مشابه بوسيلة .  تهيه شده است

C637خالص يك فلز نرم نقره اندود با نقطة ذوب  نپتونيوم. است
�

در زير نقطة ذوب اين . ت اس

 مكعبي، تتراگونال و نپتونيوم بلوريساختار . آورد بلوري متفاوت را بوجود ميفلز سه شكل 

 با Lr تا Acبين از 15اكتنيدها شامل . پذير است يك فلز واكنش نپتونيوم.اورتورمبيك است

خواص . ن استسري اكتنيدها شامل تعدادي از عناصر نادر زمي. هستند 89-103عدد اتمي بين

همة . نسبت به همديگر داردشباهت كمتري ) انيوملانت (Laنسبت به ) اكتنيوم (Acشيميايي 

قابل  ها در آنمدار-شدگي اسپين يو و داراي خواص فلزي هستند و جفتنيدها راديواكتاكت

داراي خاصيت  3NpPd و 3NpRhدهد كه تركيب  مطالعات نشان مي. ]1[  استملاحظه

 5fهاي   كوچك باشد همپوشاني بين الكترون نسبتاNp-Npًزماني كه فاصلة . مغناطيسي است

 و گيرند فاصله ميها   از يونقابل ملاحظه به طور 5fهاي  هاي همسايه بزرگ است و الكترون اتم

فاصله تغيير ترين  وچككبا  در نتيجه شوند مغزه واقع مي sهاي  الكترونتحت تاثير كمتر 

همچنين . كند اي تغيير مي به طور قابل ملاحظه ، نپتونيوم در هستة s، چگالي Np-Npدر

عامل مهمي .  دارند 5fهاي  الكترونرفتار تاثير مهمي را بر روي نپتونيوم-نپتونيومفاصله جدايي 

 اتم 5fهاي  ترونشود ماهيت الك هاي اكتنيد مي هاي گوناگون در تركيب كه باعث بروز ويژگي

در اين پايان نامه دو تركيب . ين تركيبات جايگزيده هستند در ا5fي ها  الكتروناكتنيد است

3NpRh  3وNpPd كه آنها اين دليل استانتخاب اين دو تركيب به . كنيم را بررسي مي 

نظر مغناطيسي به ترتيب فرومغناطيس و داراي ساختار بلوري يكسان هستند ولي از 

در فصل دوم به مطالعة . پردازيم نامه به اين مباحث مي در اين پايان .پادفرومغناطيس هستند

افزار  اي، در فصل سوم حل معادلات كوهن شم، در فصل چهارم معرفي نرم ذره هاي بس سيستم

WIEN2k3 خواص دو تركيب  و فصل پنجم و فصل ششم در موردNpRh  3وNpPd  به

در ابتدا با محاسبة انرژي كل بلورها در ثابت شبكه و رسم نمودار انرژي بر . پردازيم ترتيب مي

را تعادلي شبكه، مدول حجمي و مشتق آن پارامتر حسب حجم، خواص ساختاري شامل 

                                                
١Neptunium 
٢ Fried 
٣ Davidson 
٤ Westrum 
٥ Eyring 
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ي در  با مقدار تجربGGAدر هر دو تركيب تقريب كه كنيم   ميكنيم و مشاهده محاسبه مي

شده ها انجام  ها است كه در تمام تقريب  شامل چگالي حالتسپس محاسبة. توافق خوبي است

همچنين ضريب . تاثير زيادي داردكنش اسپين مدار  در برهمشود كه   و مشاهده مياست

يدان الكتريكي اطراف هسته كه ناشي از عدم ژه را نيز محاسبه كرده، سپس گراديان م گرماي وي

ها  هاي مختلف در آن، در مكان هر يك از اتم تقارن توزيع ابر الكتروني است و سهم اوربيتال

  .شود ميمحاسبه 
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 فصل دومفصل دومفصل دومفصل دوم

اياياياي    ذرهذرهذرهذره    هاي بسهاي بسهاي بسهاي بس    مطالعة دستگاهمطالعة دستگاهمطالعة دستگاهمطالعة دستگاه     

 
 
 
 
 
 
 

 : مقدمه1-2

 حل معادلات شرودينگر بس براي . است1اي بس ذرههاي  دستگاهدينگر حل معادلات شروهدف 

كنيم و اين معادلات را به صورت  اي تبديل مي  شرودينگر تك ذرهةاي آنها را به چند معادل ذره

اي  ذره توان يك دستگاه بس  به دو روش كلاسيكي و كوانتومي مي.]2[ كنيم حل مي خودسازگار

ها يك  اي بين اتم ذره هاي بس در بررسي كلاسيكي دستگاه. ار دادرا مورد مطالعه و بررسي قر

را با استفاده از اين  گيريم و نيروي وارد بر هر اتم و انرژي كل دستگاه پتانسيل در نظر مي

مشكل اصلي اين روش در انتخاب نوع پتانسيل مناسب براي هر . آوريم دست مي پتانسيل به

ي مواد مشابه نيست بايد براي هر ماده يا لااقل هر دسته از ماده است، چون پتانسيل براي تمام

مواد يك پتانسيل مخصوص به آن ساخته شود كه اين پتانسيل نيز با تغيير شرايط نظير اعمال 

كارگيري پارامترهاي ه الاصول با ب توان علي اين مشكل را مي. كند فشار به دستگاه تغيير مي

دهد و از طرف  ه اين كار نيز حجم محاسبات را افزايش ميبيشتر در عبارت پتانسيل رفع كرد ك

در . ديگر در صورت كاهش تعداد اين پارامترها محاسبات ديگر دقت لازم را نخواهد داشت

                                                
١ Many-Body systems 
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 شرودينگر كل بلور جهت تعيين توابع موج و ويژه مقادير ةبررسي كوانتومي هدف حل معادل

 وجود دليل آن به ة دليل هاميلتوني پيچيد شرودينگري بهةحل چنين معادل. انرژي خواهد بود

. كنشي كه معمولاً در هيچ دستگاهي قابل جداسازي نيستند عملا غير ممكن است جملات برهم

اي در  ذره هاي بس هاي تقريبي مختلفي است كه براي دستگاه تنها راه موجود استفاده از روش

اكثراً خواص فيزيكي يك . اند افتهاند و به مرور زمان توسعه ي فيزيك ماده چگال ارائه شده

هاي  در روش. اي مثل بلور به نحوي به انرژي كل يا تغيير در آن مربوط است ذره دستگاه بس

كنيم و براي هر بخش  يوني تقسيم مي كوانتومي دستگاه را در اولين گام به دو بخش الكتروني و

از ويژه توابع و ويژه مقادير خواص كنيم و با استفاده   شرودينگر مربوط به آن را حل ميةمعادل

مزيت اين روش مستحكم بودن مبناي كار است، زيرا بر پاية . كنيم دستگاه را استخراج مي

توان خصوصيات   اين روش است كه ميبااصول اولية مكانيك كوانتومي استوار است و تنها 

سبات است كه با عيب اين روش حجم زياد محا. كوانتومي دستگاه را مورد بررسي قرار داد

هاي مناسب اين حجم زياد محاسبات را تا حدودي  استفاده از خواص تقارني و اعمال تقريب

اي را به معادلات  توانيم اين معادلات شرودينگر بس ذره به دو روش مي. دهيم كاهش مي

  .اي تبديل كنيم شرودينگر تك ذره

  2فوك-هارتري  و1روش هارتري -1

 تابعي چگالي   نظرية-2

  

 ذرات باردار منفي سبك و )هسته(اي از ذرات باردار مثبت سنگين  يك جامد مجموعه

 آورده 1-2هاي مغزه در شكل  هاي ظرفيت و الكترون محل قرارگيري الكترون. است )الكترون(

  .است شده

                                                
١ Hartree 
٢ Hartree Fock 
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  2 و مغزه1هاي ظرفيت گيري الكترون محل قرار: 2-1شكل 

  :شود  تقسيم ميو دستهبه دجامدات بلوري  موجود دري ها الكترون

نقش آنها در خواص فيزيكي بلور  وابستگي آنها به هسته زياد است و :ي مغزهها الكترون -1

  .اندك است

گسترش آنها بنا بر شرايط  وابستگي آنها به هسته كم است و ):والانس(ي ظرفيت ها الكترون -2

 بلور ناشي از اين ةعمدخواص  .كند  تغيير مي همانند خواص شيميايي و ساختار بلورمحيط

  .باشد مي ها الكترون

        .ناميم را در بلور يون مياطراف آن  ةي مغزها الكترون  هسته وةمجموع

        

 ::::اياياياي    ذرهذرهذرهذره    دستگاه بسدستگاه بسدستگاه بسدستگاه بسهاميلتوني هاميلتوني هاميلتوني هاميلتوني 2222----2222 
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)2-2-1(  

 مربوط به  سومجمله .ون استالكتر  به ترتيب انرژي جنبشي براي هسته ودومو اول جمله 

 والكترون -كنش بين الكترون  مربوط به برهم چهارم جمله،ها الكترون كنش بين هسته و برهم

  .]2[هسته است -كنش بين هسته  مربوط به برهم پنجمجمله
                                                
١ Valance 
٢ Core 
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αR
�

ir ،مختصات هسته=
 .هااست جرم الكترون=iM و جرم هسته=αM ،ها مختصات الكترون=�

                                                                                                                                                                                    :اي ذره  دستگاه بسشرودينگرة معادل

( ) ( )i iĤ r ,R E r ,Rα αψ = ψ
� �� �                                                                                             )2-2-2(  

( )αψ ,ir R
��

                                                                                                                                            .                                                       وج كل دستگاه استتابع م ::::

 ها الكترونيون وجود دارد   بين الكترون وي كهكنش  به علت برهم دستگاهبا توجه به هاميلتوني

        .اي بنويسيم لات تك ذرهتوانيم ازهمديگر جدا كنيم تا بتوانيم يكسري معاد ها را نمي يون و

       (3-2-2)              e N e e e N N N
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆH T T V V V− − −= + + + +     

براي جداسازي بخش الكتروني و يوني معادله شرودينگر بايد از يكي از دو تقريب زير استفاده 

  :كنيم

   استاتيكةتقريب شبك-1

  1تقريب بورن اپنهايمر-2

  

         استاتيك استاتيك استاتيك استاتيكةةةةتقريب شبكتقريب شبكتقريب شبكتقريب شبك2222----2222----1111 

ها در   يونكنيم كه فرض مي تقريب  در اينرودينگر مستقل از زمانبراي حل معادله ش

  .مكان تعادلي خود ثابتند

  

        تقريب بورن اپنهايمرتقريب بورن اپنهايمرتقريب بورن اپنهايمرتقريب بورن اپنهايمر2222----2222----2222 

 ها الكتروناي از  هايي كه ما در فيزيك ماده چگال با آنها سروكار داريم از مجموعه دستگاه

ها   را از هستهها الكترونساب  حاپنهايمر-با استفاده از تقريب بورن .اند ها تشكيل شده هسته و

  :]٣[  كنيم دو حركت را به طور جداگانه بررسي ميكنيم و توان جدا  مي

  ها حركت هسته-2                       ها الكترونحركت -1

 بسيار سنگينتر هستند ها الكترونها در قياس با  كه يون به دليل اين: ها الكترون حركت -1

  .گرفتها را ساكن در نظر  توان يون مي ،ها نالكتروهنگام بررسي حركت 

                                                :شود به صورت زير نوشته ميدر اين حالت تابع موج 

                                                
١ Born-Oppenhimer Approximatiom 
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(4-2-2)                                      ( ) ( ) ( )el
i r ir ,R r ,R Rα α αψ = ψ φ
� � �� � 

)كه )Rαφ
�

)    ،،،،يونتابع موج مربوط به ، ، ، ،  )el
r ir ,Rαψ

ir، ، ، ، تابع موج مربوط به الكترون    ،،،،��
�

 ةمختص    ،،،،

Rα    ،الكترون

�
        .است     يونةمختص، 

Rα    در نتيجهگيريم  در نظر ميثابت را ها  مكان يون كنيم و  را بررسي ميها الكترون وقتي

�
به     

ir و    عنوان پارامتر عمل كرده
�

  .اصلي استمتغير  

 :انرژي جنبشي در مكان يون

(5-2-2)  

  :شود يون به صورت زير بيان مي-يون و يون-كنش الكترون هم انرژي پتانسيل بر

 (6-2-2)   
2

i
e N

i, i

e Z
V

4 r R
−

α α

=
π −∑ ��                                                              

(7-2-2)  

  :شود دستگاه را به صورت زير تعريف ميهاميلتوني 

)2-2-8(    e e e e N N N
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆH T V V V− − −= + + + 

N ،،،،با توجه به ثابت بودن پتانسيل يون NV cte− اي برابر با   آن را به صورت لحظهتوان مي    =

  : براي هاميلتوني داريمر نتيجهد .بگيريم است    صفر در نظر

)2-2-9(                                                                                                                                                            e e e e N
ˆ ˆ ˆ ˆH T V V− −= + + 

  : داريم شرودينگرةمعادلبراي در نتيجه 

( ) ( ) ( ) ( )el el
e e e e N r i el r i

ˆ ˆ ˆT V V r ,R E r , R− − α α+ + ψ = ψ − −10 2 2
� �� �

 كننـد   در مقايسه با هسته بسيار سريعتر حركت مي        ها الكتروناز آنجايي كه    : ها حركت هسته -2

در . جديد وفق دهنـد ة  حالت پاياتوانند خود را ب  به سرعت مي ها الكترون فرض كرد كه     توان مي

 متغيـر ديگر پارامتر نيست بلكـه يـك   αR    كنيم اين حالت چون حركت هسته را نيز بررسي مي      

        .است

  : داريم2و1با توجه به حالت 

( ) ( ) ( )i iĤ r ,R E r ,Rα αψ = ψ − −11 2 2
� �� �

  :در رابطة بالا داريم) 4-2-2(با جايگذاري رابطة 

( ) ( )( ) ( ) ( )( ) ( )el el
r i tot r iĤ r ,R R E r ,R Rα α α αψ φ = ψ φ − −12 2 2

� � � �� �

 :كنيم و در نتيجه داريم را در رابطة قبل وارد مي) 10-2-2(معادلة 

NT 0=

N NV cte− =
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( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( )el el
e N e e e N N N r i tot r i

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆT T V V V r ,R R E r ,R R− − − α α α α+ + + + ψ φ = ψ φ
� � � �� �  

( )− −13 2 2  

  :نويسيم  هاميلتوني مربوط به حركت هسته را به صورت زير مي

( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( ) ( )el el
e e e e N r i el r i

ˆ ˆ ˆT V V r ,R R E r ,R R− − α α α α+ + ψ φ = ψ φ − −14 2 2
� � � �� �

  :كنيم جايگذاري مي) 13-2-2(ة بالا را در رابط

( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( )el el el
N N N r i el r i tot r i

ˆ ˆT V r ,R R E r ,R R E r ,R R− α α α α α α+ ψ φ + ψ φ = ψ φ
� � � � � �� � �

( )− −15 2 2  

  :حركت هسته را در نظر داريم در نتيجه داريم

( ) ( ) ( ) ( )N N N el tot
ˆ ˆ ˆT V E R E R− α α+ + φ = φ − −16 2 2

� �
  

را به  ها توان معادله مربوط به آن  موج دوبروي كوتاه هستند لذا ميطولها سنگين و داراي  هسته

 را به روش كوانتومي حل معادله ها الكترونكه در مورد  در صورتي .لاسيكي حل كردروش ك

  .پردازيم  كه در ادامه به آنها ميوجود دارد (2-2-9) ةچندين روش براي حل معادل .كنند مي

 

        حل دستگاه بس الكترونيحل دستگاه بس الكترونيحل دستگاه بس الكترونيحل دستگاه بس الكتروني2222----3333 

 ذره تبديل  شرودينگر تكةابتدا بايد معادلة شرودينگر بس الكتروني را به تعدادي معادل

  .كنيم  براي اين كار از دو روش زير استفاده مي.كنيم

مولكول مناسب است و در شيمي كوانتومي مورد   براي اتم و اين روشفوك-هارتريروش -1

در اين روش تابع موج     ....براي جامدات دقت آن كم استو گيرد  استفاده قرار مي

( )nx , x , xψ 1 2

� � �
 اساسي در نظر متغيربه عنوان )  تعداد ذراتn( متغير است 3n كه شامل …

  .شود گرفته مي

  و روش توماس فرميي  چگالي تابعنظريةروش -2

ي  شود و با وردش انرژ ر گرفته مي اساسي در نظمتغيردر اين روش چگالي الكتروني به عنوان 

  .آيد به دست مي) شم-معادلات كوهن( معادلات تك ذره ،نسبت به آن

  

        فوكفوكفوكفوك----ارتريارتريارتريارتريههههتقريب تقريب تقريب تقريب     1111----3333----2222



  ١٠ 

) تا اوربيتال اسپيني متعامد Nرا با حاصلضرب  ψ ،]4[در تقريب هارتري  )1 1xψ در نظر  �

) اوربيتال فضايييك گيريم كه هر كدام حاصلضرب  مي )k xφ )اسپيني اوربيتال و يك � )sσ 

 .است

)2-3-1                                                    (    ( ) ( ) ( )1 2 1 1 2 2x , x , x xψ = ψ ψ� � � �
… … 

نويسند، كه شكل اين  فوك تابع موج را به صورت دترمينان اسليتر مي-در روش هارتري

  : دترمينان به صورت زير است

  

)2-3-2( 

و
N!

        ....است ضريب بهنجارش تابع موج1

)توان اوربيتال متعامد  وسيله آن مي هروشي است كه بفوك - هارتريتقريب )ixψ را كمينه  �

 .كنيم

        

        1111 قضاياي هوهنبرگ كوهن قضاياي هوهنبرگ كوهن قضاياي هوهنبرگ كوهن قضاياي هوهنبرگ كوهن2222----3333----2222

تابع موج حالت  (2-3-6) هاميلتوني ةبراي يك دستگاه الكتروني توصيف شده بوسيل

] انرژي ي كمينه كردن تابعةوسيل  هايه بپايه و انرژي حالت پ ]E ψ 5و2 [شود مشخص مي.[  

)2-3-15(
 

[ ] gsE Eψ ≥                                                                                                                 

    

)2-3-16(  

  .گيريم الت غير تبهگن را در نظر مي در اين بررسي ح

تحت تاثير پتانسيل   را در نظر بگيريد كه در حالت پايه والكترونييك دستگاه بس  -1111ةةةةقضيقضيقضيقضي

چگالي الكتروني منحصر بفردي، پتانسيل خارجي را  استاتيك قرار دارد خارجي موضعي و

                                                
١ The Hohenberg-Kohn Theory 
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( ) ( ) ( )
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)ه  يك به يك بين چگالي حالت پايةيك رابط به عبارت ديگر .كند مشخص مي )rρ  دستگاه �

)و پتانسيل خارجي ) جامد مولكول، اتم،(چند الكتروني  )extV r
�

  . وجود دارد

)چگالي الكتروني : اثبات )rρ الكتروني در نظر  Nغير تبهگن دستگاه  ة را براي حالت پاي�

)پتانسيل خارجي كنيم كه دو  فرض مي. كنيم مي از برهان خلف استفاده .گيريم مي )V r
�

، 

( )V r′ ) با  موجود است كه� )rρ و در نتيجه  شوند مشخص مي در حالت پايه  يكسان�

تابع موج حال . را خواهيم داشت است يكسانآنها ة  حالت پايكه چگالي ′H و Hهاميلتوني 

را به عنوان  ψ′براي اثبات قضيه . گيريم هستند در نظر ميكه متفاوت  ψ،′ψبا  دهش بهنجار

 (2-3-15) ة معادل رجوع شود به گيريم  نظر ميدر Hتابع آزمون براي 

( ) ( ) ( )( )
gs

gs

ˆ ˆ ˆ ˆE H H H H

E r V r V r dr ( )

′ ′ ′ ′ ′ ′ ′ ′< ψ ψ = ψ ψ + ψ − ψ

′ ′= + ρ − − −∫ 17 3 2
� � � �

 

gsE و E ةانرژي حالت پاي به ترتيب H  وH′ به طور مشابه  .هستندψبه عنوان تابع موج  را 

  .گيريم در نظر مي ′Hبراي 

( ) ( ) ( )( )
( )

gs

gs

ˆ ˆ ˆ ˆE H H H H

E r V r V r dr

′ ′ ′< ψ ψ = ψ ψ + ψ − ψ

′= − ρ −

− −
∫

18 3 2

� � � �

)براي                                 در نتيجه  :داريم با جمع اين دو رابطه  )rρ توانيم  يكسان نمي �

)پتانسيل متفاوتي داشته باشيم بنابراين چگالي  )rρ )  منجر به يك� )V r
�

خواص  ةو هم شده 

]انرژي پتانسيل  حالت پايه، انرژي جنبشي و ]V r
�

)انرژي كل  و  )E rρ  
 .كند را تعيين مي �

)با داشتن : يعني با توجه به اين قضيه )V r
�

)معلوم است و در نتيجه  ψمقدار تابع   )rρ � 

) توانيم با داشتن چگالي با توجه به اين برهان مي. شود مشخص مي )rρ   وψ و در نتيجه �

)مقدار  )V r
�

 بين چگالي، تابع موج و در حقيقت يك تناظر يك به يك .دست بياوريم را ب

): پتانسيل به اين شكل وجود دارد ) ( )V r r↔ ψ ↔ ρ� �
 انرژي كل به صورت زير . وجود دارد

  ]:2[شود  بيان مي

( ) ( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( ) ( )

N e e e

HK

E r T r V r V r

F r r V r dr

− −ρ = ρ + ρ + ρ              

= ρ + ρ − −   ∫ 19 3 2

� � � �

� � � �

 :كنيم تعريف مي

( ) ( ) ( ) ( )HK e eF r T r V r−ρ = ρ + ρ − −          
� � �

20 3 2

 

gs gs gs gsE E E E′ ′+ < +



  ١٢ 

eeV J= + كيسي غير كلاجمله                                                           ( )− −21 3 2     

اي تابع منحصر   دستگاه بس ذرهةانرژي حالت پاي براي يك پتانسيل خارجي معين، -دومدومدومدوم    ةةةةقضيقضيقضيقضي

 .كند عيت ميتابع انرژي از اصل وردشي نسبت به چگالي تب. بفردي از چگالي حالت پايه است

طبق . ت پايه استلشود همان چگالي حا  ميپايهكنيم چگالي كه منجر به انرژي حالت  ثابت مي

)قضية اول  )rψ ) تابع يكتايي از � )rρ  خواص دستگاه از جمله انرژي كل ةبنابراين كلي.  است�

  :ابراينبن. دستگاه تابع يكتايي از چگالي است

  

)2-3-22(  

)در حالت كلي به ازاي هر  )rρ ) يك تابعي انرژي � )E rρ  
  .شود  تعريف مي�

  :كنيم تعريف مي

)2-3-23(  

)كنيم  فرض مي )n
min rψ �

  .را كمينه كند   تابع موجي باشد كه 

  

  

)2-3-24(  

)تابعي انرژي متناظر با ) 22-3-2( در رابطة طبق تعريف تابعي انرژي )n
min rψ �

 به صورت زير 

  :شود نوشته مي

)2-3-25(  

  

)كه در آن     )n
min rψ �

) تابع موج متناظر با چگالي است كه          )E rρ  
اگر ايـن  . كند  را كمينه مي �

د قضيه اثبات شده است اما اگر فرض كنيم اين چگالي با            چگالي مساوي چگالي حالت پايه باش     

  :چگالي حالت زمينه مساوي نباشد بنابراين طبق خاصيت انرژي حالت پايه داريم

)2-3-26(    

:در رابطة بالا داريم) 25-3-2(با جايگذاري رابطة   

)2-3-27                                                         (( ) ( ) ( )ext gsV r dr F r E rρ + ρ ≥ ρ      ∫
� � � �  

:شود انرژي حالت پايه به صورت زير تعريف مي  

( ) ( ) ( ) ( ) ( )ext e e
ˆ ˆ ˆE r r V r r V T r−ρ = ψ ρ ψ ρ + ψ ρ + ψ ρ                  

� � � � �

( ) ( ) ( )e e
ˆ ˆF r min r V T r−ρ = ψ ρ + ψ ρ          

� � �

( ) ( )e e
ˆ ˆr V T r−ψ ρ + ψ ρ      

� �

( ) ( ) ( ) ( ) ( )min e e min gs e e gs
ˆ ˆ ˆ ˆF r r V T r r V T r− −ρ = ψ ρ + ψ ρ ≤ ψ ρ + ψ ρ                  

� � � � �

( ) ( ) ( ) ( ) ( )ext e e ext
ˆ ˆ ˆE r r V V T r V r dr F r−ρ = ψ ρ + + ψ ρ = ρ + ρ              ∫

� � � � � �

( ) ( )gsE r E rρ ≥ ρ      
� �


