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 :ن تِيتقذ
 )ع(.ٝ اِّّٝ اػظٓ، نبحت اِعٔبٖيت ثمت، حضطيػبِٓ ثكط يؾبحت ٔمسؼ ٔٙد

 

 : ن تِيتقذ
 ئٟٕبٖ ٌطٔب يآفتبة خٛا٘ يتب اؾتٛا يوٝ اظ عّٛع وٛزو يٌطٔ يآغٛـ ٞب

 ط ٌبْ ثٝ ٌبْ ٕٞطاٜ ٔٗ ثٛزٜ ا٘سيٗ ٔؿيوٝ زض ا ياؾتٛاض يسْ ٞبٚخٛزقبٖ ثٛزٜ اْ ٚ ل

 پسضْ، ٔبزضْ، ثطازضاٖ ٚ ذٛاٞطاٖ ٟٔطثب٘ٓ....
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 :ز ٍتطکزيتقذ
ٓ ٚ يٕ٘ب يٓ ٔمسٚض اؾت، ٘ثبض ذساٚ٘س ػّٓ ٚ لّٓ ٔيٓ ضا وٝ ثطايٗ ؾپبؼ ٞبيثٟتط

وؿت ػّٓ ضا، ٘بثبٚضا٘ٝ ثط ٔٗ  تٝءثؿ يبٓ وٝ زض ٞيؾب يذبضؼب٘ٝ ؾط ثط آؾتب٘ف ٔ

س ٚ يٚ ٚؾؼت ثرك يػّٓ ٚٔؼطفتف ضٚقٙ يبياظ زض ييٌكٛز ٚزِٓ ضا ثب وؿت ٌٛٞطٞب

ٓ وٝ يٕ٘ب يٓ ٔيتمسٓ اِكّبٖ ٘جٛت ٚ أبٔت، يٓ ضا ثٝ ذب٘ساٖ ػظّيٗ زضٚزٞبيذبِهب٘ٝ تط

 .ؿط ٘جٛزيٓ ٔيٟب، ثسٖٚ اؾتٕساز اظ آٖ ثعضٌبٖ، ثطايٌصض اظ تٍٙٙبٞب ٚ ٌطفتبض

وٝ  يٓ زٞؿتب٘يزا٘ٓ اظ ظحٕبت اؾتبز ٌطا٘مسضْ، ؾطوبض ذب٘ٓ زوتط ٔط يط ذٛز لاظْ ٔث

بٖ ٘بٔٝ ضٚقٍٙط ضاٞٓ ثٛز٘س ٚ ٕٞٛاضٜ اظ اِغبف ٚ ٔطاحٓ يٗ پبيزض تٕبْ ٔطاحُ ا٘دبْ ا

 ٓ.يكبٖ ثٟطٜ خؿتٝ اْ تكىط ٕ٘بيا

ٗ يا ييوٝ زض خٟت ضإٞٙب يافتربض يزوتط ٟٔس ياظ اؾتبز ٔكبٚض ثعضٌٛاض، خٙبة آلب

 ٓ.يٕ٘ب ئ يٕب٘ٝ لسضزا٘يضا ٔتحُٕ قس٘س، نٕ يپػٚٞف ظحٕبت فطاٚا٘

س يزوتط ٚح يٚ خٙبة آلب يٙيحؿ يس ٔحّٕس ػّيزوتط ؾ يٚ ثب تكىط اظ خٙبة آلب

طفتٝ ٚ زِؿٛظا٘ٝ ٚ ثب حؿٗ زلت ٚ يبٖ ٘بٔٝ ضا پصيٗ پبيا يوٝ ظحٕت زاٚض نبحت

 ا٘س.ٕ٘ٛزٜ  يبضيح ٚ ضفغ ٘مٛل آٖ يظطافت، ثٙسٜ ضا زض تهح

كٝ ٔكٛق ثٙسٜ زض ياْ وٝ ٕٞ يع ٚ ٟٔطثب٘ٓ، ثطازضاٖ ٚذٛاٞطاٖ ٌطأياظ پسض ٚ ٔبزض ػع

 ئ يٙٝ فطاٞٓ ٕ٘ٛز٘س تكىط ٚ لسضزا٘يٗ ظٔيضا زض ا يظ ٔٙبؾجيُ ثٛز٘س ٚقطايازأٝ تحه

 ٓ.يٕ٘ب
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 ذُ:يچک

فب يا ييبيٕيٚ ق يىيعيف يسٜ ٞبيضا زض پس يٗ ِٔٛىَٛ ٞب ٚ اتٓ ٞب ٘مف ٟٕٔيف ثيثط ٞٓ وٙف ضؼ

ك اظ ٔحبؾجبت يزل يٗ ِٔٛىِٛيث يُ ٞبيپتب٘ؿ ٛتطٞب، أىبٖ ٔحبؾجٝيوٙس. أطٚظٜ ثب ٌؿتطـ وبٔپئ

 ط اؾت.يأىبٖ پصٗ يآغبظ يؾبذتبض اِىتطٚ٘

ثط  يٞب يا٘طغ ٔحبؾجٝ يثطا (SAPT) يبفتٝ تمبض٘يُ يٝ اذتلاَ تؼسياظ ٘ظط ،يمبتيٗ وبض تحميزض ا

ا٘دبْ SAPT 2008ٚ ٔحبؾجبت ثب اؾتفبزٜ اظ ٘طْ افعاضقسٜ اؾت زٜ اؾتفب 2CS ٕطيٗ زيٞٓ وٙف ث

 .قسٜ اؾت

 زٚ ثطاظـ قسٜ اؾت.  يػهج-يٚضٚـ  فبظ هيغ٘ت يجيتطو تٓياٍِٛض ٕٞٝ زازٜ ٞب تٛؾظ ضٚـ

(، ُ )يػٕك چبٜ پتب٘ؿ يط پبضأتطٞبئمبز اضائٝ ٚ 2CS - 2CSُ يپتب٘ؿ يؾغح ا٘طغ ئسَ ثطا

ُ يت چبٜ پتب٘ؿي(، ٚ ٔٛلؼ) قٛز يس ٔيوٙف ٘بپس ُ ثطٞٓيپتب٘ؿ وٝ زضآٖ ٗ ٔٛ٘ٛٔطٞبيثفبنّٝ 

(Rm ) .ط يُ ثب ٔمبزيپتب٘ؿ يبَ ٔحبؾجٝ قسٜ اظ ؾغٛح ا٘طغيطيت زْٚ ٚيضطا ٔحبؾجٝ قسٜ اؾت

 زٞس. ي٘كبٖ ٔ يح تدطثيضا ثب ٘تب يؿٝ تٛافك ذٛثيٗ ٔمبيٚ ا ؿٝ قسٜ ا٘سئمب يتدطث
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 فصل اٍل

 يي هَلکَليت يتز تزّن کٌص ّا يهزٍر
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 هقذهِ 1-1

ي وٙٙسِٜٔٛىَٛ ٞب ٞؿتٙس ٚ آٖ چٝ وٝ تؼييٗوٝ ٚاحسٞبي ؾبظ٘سٜ ي ٔٛاز، اتٓ ٞب ٚ  ٔي زا٘يٓ

ٞبؾت. اظ ٔٛضز زْٚ ذٛال يه ٔبزٜ اؾت ِٔٛىَٛ ثٝ تٟٙبيي ٚ ػّٕىطز ِٔٛىَٛ ثب ؾبيط ِٔٛىَٛ

تحت ٘بْ ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي ٘بْ ثطزٜ ٔي قٛز وٝ غبِجبً ذٛال فيعيىي ٚ ثؿيبضي اظ ذٛال 

وٙف شضات آٖ ثب يىسيٍط چٍٍٛ٘ي ثطٞٓقيٕيبيي يه ٔبزٜ ثٝ ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي آٖ ٔبزٜ ٚ 

-وٙف زض ٔٛضز اتٓايٗ ثطٞٓ ؛وٙف يه ِٔٛىَٛ ثب ِٔٛىَٛ زيٍط ٟٔٓ اؾتٔطثٛط ٔي قٛز. ثطٞٓ

وٝ ٘يطٚٞبي ٔٛخٛز تط اؾت. ٘ظط ثٝ ايٗقٛز ٟٔٓٞب ثب يىسيٍط وٝ ٔؼٕٛلاً ٔٙدط ثٝ تكىيُ پيٛ٘س ٔي

ٞبي ثبقس ٚ ايٗ ٘يطٚٞب ثٝ ؾبيط ِٔٛىَٛزافؼٝ ٔيثيٗ زٚ ِٔٛىَٛ يب اتٓ ٞٓ اظ ٘ٛع خبشثٝ ٚ ٞٓ اظ ٘ٛع 

ضٚ ثب آٚضزٖ ايٗ ٘يطٚٞب وبض ثؿيبض ٔكىّي اؾت. اظ ايٗيبثٙس، ثٝ فطَٔٛ زضخٛاض ٘يع ٌؿتطـ ٔيٞٓ

٘تٛا٘ؿتٝ اؾت ايٗ ٘يطٚٞب  ٞبٞبي ظيبزي وٝ زض ايٗ ٔٛضز اضائٝ ٌطزيسٜ ٞيچ وساْ اظ آٖٚخٛز فطَٔٛ

 ضا زليمبً تٛنيف وٙس.

ٞبيي وٝ ثطاي تٛنيف ايٗ ٘يطٚٞب اضائٝ ٌطزيسٜ اغّت ثب ٘بْ تٛاثغ پتب٘ؿيّي يبز ٔي قٛز. َاظ فطٔٛ

لغجي زض ٘ظط ٞب وطٚي ٚ غيطٞب وٝ زض آٖ ِٔٛىَٛتطيٗ حبِتايٗ تٛاثغ ٔؼٕٛلاً ثطاي ثيبٖ ؾبزٜ

ٗ تطيٗ حبِت ٘يع زض ثؼضي اظ ٔٛاضز ايا٘س. حتي ثطاي ٕٞيٗ ؾبزٜقٛ٘س اضائٝ ٌطزيسٌٜطفتٝ ٔي

تٛاٖ ثٝ ٔٛاضزي اظ لجيُ ٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي ػبخع ٞؿتٙس. ػّت آٖ ضا ٔيٞب ثطاي قطح پتب٘ؿيُفطَٔٛ

ٞبي ٔٛلت، تغييط قىُ ِٔٛىَٛ اظ حبِت وطٚي ٚ ٞب، ايدبز زٚلغجيپصيطي ِٔٛىَٛلغجف

تٛاٖ اثطات لغجي ٕٞچٙيٗ ضؼف فطَٔٛ ٘ؿجت زاز. اِجتٝ ثب افعٚزٖ خٕلاتي ثٝ تٛاثغ پتب٘ؿيّي ٔي

ثٛزٖ ٚ غيطوطٚي ثٛزٖ ضا تب حسٚزي زض ٘ظط ٌطفت. ػلاٜٚ ثط ايٗ ٔٛاضز حتي اٌط فطَٔٛ اضائٝ قسٜ 

ٞب ػسْ زلت ٚخٛز اظ زلت ثبلايي ثطذٛضزاض ثبقس، ٔؼٕٛلاً اؾتفبزٜ اظ پبضأتطٞبيي وٝ زض تؼييٗ آٖ

 ٌيطي ٔؼبزِٝ ايدبز ٔي وٙٙس.زاضز ٔكىلاتي ضا زض ثٝ وبض

 

 ًيزٍّاي تيي هَلکَلي  2 -1

ثبقس. اِٚيٗ ثبض يٛ٘ب٘يبٖ حسؼ  ٞب ٔيي آٖٞب ٔٙكبء ا٘سيكٝ زضثبضَٜ  ٚخٛز ا٘ٛاع ٘يطٚٞب زض ثيٗ ِٔٛىٛ

ا٘س. تب اٚاذط زٞٝ  ي يه خبٔس ثب ٘يطٚيي ثٝ يىسيٍط ٚنُ قسٜظزٜ ثٛز٘س وٝ شضات تكىيُ زٞٙسٜ

  .[1]اقتٔيلازي چيعي ثيف اظ يه تهٛيط ْٔٛٞٛ زض ٔٛضز ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي ٚخٛز ٘س 1700
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 1800ي ٔٛئيٍٙي ٚ زض اٚايُ زٞٝ اِٚيٗ ثحث خسي زض ٔٛضز ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي زض ٔٛضز پسيسٜ

 قطٚع قس.

ذعز؟ آيب ثيٗ شضات ؾبظ٘سٜ آة  ٞب ٔغطح ثٛز؛ چطا آة زض ِِٛٝ ٔٛييٙٝ ثٝ عطف ثبلا ٔيايٗ پطؾف

ي وٝ اظ ٘ٛع زافؼٝ ٞؿتٙس ا٘س؟ زض نٛضت ٘يطٚي خبشثٝ ٚخٛز زاضز؟ يب ايٙىٝ ٘يطٚٞب وبٔلاً زافؼٝ

 ي آة زض حبِت ٔبيغ ٚ خبٔس زض وٙبض يىسيٍط ٍ٘ٝ زاقتٝ ٔي قٛ٘س؟چٍٛ٘ٝ شضات ؾبظ٘سٜ

ٞبي ِِٛٝ ٔٛئيٗ ثؿتٍي ٘ساضز،  خبيي وٝ ثبلا ضفتٗ آة زض ِِٛٝ ٔٛئيٙٝ ثٝ ضربٔت زيٛاضٜاظ آٖ

ٙي اٌط ٘يطٚي وٙٙس يؼٞبي ثؿيبض وٛتبٞي ػُٕ ٔي ٔٙغمي اؾت وٝ فطو وٙيٓ ٘يطٚٞب زض فبنّٝ

ثبيؿت ؾطػت ٘فٛش  قس ٔي وطز ٞط چٝ ضربٔت زيٛاض ثيكتط ٔي ٞب تب فبنّة ظيبز ػُٕ ٔي ِٔٛىَٛ

 آة ثط ضٚي زيٛاض ثٝ ؾٕت ثبلا ثيكتط قٛز.

 

  3زضٌيط ايٗ چٙيٗ افىبضي ثٛز٘س ِٚي تب ظٔب٘ي وٝ ٔبوؿَٛ 2ٚ ٌٛؼ 1زا٘كٕٙسا٘ي ٕٞچٖٛ لاپلاؼ

بٜ ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي ثطضؾي وطز وؿي زض ايٗ ٔٛضز ضفتبض ٌبظٞب ضا اظ زيسٌ 1868زض ؾبَ 

 .[1] ز٘ظطي ٘سا

 

ي ٌبظٞب زض آٖ ظٔبٖ ثٛز اضائٝ زاز. ثط عجك اي ضا وٝ زض تٛافك ثب ضفتبض قٙبذتٝ قسٜ ٔبوؿَٛ ٘ظطيٝ

٘كبٖ زاز وٝ ٘يطٚي   4ثبقٙس. ثِٛتعٔٗ ٌفتٝ ٔبوؿَٛ ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي اظ ٘ٛع زافؼٝ ذبِم ٔي

ٞب ضا  ثبقس. ٚي وٝ ِٔٛىَٛ ٞب ٔي يىي اظ ا٘ٛاع ٘يطٚٞبي ٔٛخٛز ثيٗ ِٔٛىَٛ ٔبوؿَٛ تٟٙب

٘ٛقت  5تيٙساَ 1871اي ٘بٔيس، ٘يطٚٞبي خبشثٝ ضا غبِت زا٘ؿت. زض ؾبَ  ٞبي ذيّي پيچيسٜ قبذم

 ٞب زاضاي خبشثٝ زٚ خب٘جٝ ٞؿتٙس. وٝ اتٓ

زض   8ٟٔٓ زا٘ؿت. ٚا٘سضٚاِؽ اؾتفبزٜ وطزٜ ٚ ٘يطٚٞبي خبشثٝ ضا 7تبٔؿٖٛ -اظ آظٔبيف غَٚ 6ؾبتطِٙس

 ٔؼبزِٝ حبِت ٌبظٞب ٞٓ خبشثٝ ٚ ٞٓ زافؼٝ ضا زض ٘ظط ٌطفت.

 

                                                 
1
 -Laplace 
2
 -Guss 
3
 -Maxwell 
4
 -Boltzmann 
5
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ثب ايٗ  1ثحث زض ٔٛضز خعئيبت ٔٙكبء ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي اظ اٚايُ لطٖ ثيؿتٓ قطٚع قس. زثبي

ٞب زاضاي يه ٕٔبٖ زٚ لغجي زائٕي ٞؿتٙس، پيكطفت لبثُ تٛخٟي ثٝ ٔٛضٛع  فطو وٝ ٕٞة ِٔٛىَٛ

ٞبي فؼّي ٘يع اظ ٔىب٘يه وٛا٘تٛٔي ضاٜ خسيسي ضا ٘كبٖ زاز وٝ زيسٌبٜ 1920ي زض اٚاؾظ زٞٝزاز. 

ٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي تٛؾظ زا٘كٕٙساٖ ٔرتّف آغبظ  ٞب اضائٝ پتب٘ؿيُ آٖ ٘بقي قسٜ اؾت. زض ٕٞيٗ ؾبَ

ض زاز. ا٘تكب 1924اِٚيٗ ٔمبلات ذٛز زض ايٗ ضاثغٝ ضا زض ؾبَ  2خٛ٘ع -ٌطزيس. ثٝ ػٙٛاٖ ٔثبَ ِٙبضز

تٛاٖ ثٝ زٚ ٌطٜٚ تمؿيٓ وطز: ٘يطٚٞبي زافؼٝ ٚ ٘يطٚٞبي خبشثٝ.   ٘يطٚٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي ضا ٔي

ٞب وبٔلاً ثٝ ٞٓ ٘عزيه ثبقٙس ٚ زض ٚالغ  زٞٙس وٝ ِٔٛىَٛ ٘يطٚٞبي زافؼٝ ظٔب٘ي ذٛز ضا ٘كبٖ ٔي

بي ؾرت وٙٙس ٚ ٔكرم وٙٙسٜ لغطٞ ٞب ضا تؼييٗ ٔي ٕٞيٗ ٘يطٚٞبي زافؼٝ ٞؿتٙس وٝ قىُ ِٔٛىَٛ

 ٞب ٞؿتٙس. ِٔٛىَٛ

ٞب اظ  ي ػُٕ ثيكتطي زاض٘س ٚ ٔؼٕٛلاً ظٔب٘ي وٝ اتٓ٘يطٚٞبي خبشثٝ ٘ؿجت ثٝ ٘يطٚٞبي زافؼٝ زأٙٝ

ٞب ٚ  زٞٙس. ٚخٛز ٘يطٚٞبي خبشثٝ ثيٗ اتٓ يىسيٍط زٚض ٞؿتٙس، ٘يطٚٞبي خبشثٝ ثيكتط ذٛز ضا ٘كبٖ ٔي

 قٛز. بٔس قسٖ ٔٛاز ٔيٞبي قيٕيبيي، ٔبيغ ٚ يب خ ٞب ثبػث تكىيُ پيٛ٘س ِٔٛىَٛ

 

 سْن ًيزٍّاي تيي هَلکَلي 1-3

ٞبي ثيٗ ِٔٛىِٛي، تمؿيٓ ثٙسي آٟ٘ب ثٝ ٘يطٚٞبي ثب ثطز وٛتبٜ ٚ  وٙفضٚـ ؾبزٜ ثطاي ثطضؾي ثطٞٓ

ٞب ثٝ ا٘ساظٜ وبفي ثٝ ٞٓ ٘عزيه ثبقٙس وٝ  ثبقس. ظٔب٘ي وٝ ِٔٛىَٛ ٘يطٚٞبي ثب ثطز ثّٙس ٔي

اي ٚ ثٝ  ٙس، زض ايٗ حبِت ٘يطٚٞبي ثب ثطز وٛتبٜ وٝ اظ ٘ٛع زافؼٝاثطاِىتطٚ٘ي آٟ٘ب ثتٛا٘س ٕٞپٛقب٘ي و

 .آيٙس قست خٟت زاض ٞؿتٙس، ثٛخٛز ٔي

ثبقٙس.  ٘يطٚٞبي  ٘يطٚٞبي ثب ثطز ثّٙس قبُٔ چٟبض ٘يطٚي اِىتطٚ٘ي، اِمبيي، پطاوٙسٌي ٚ ضظٚ٘ب٘ؿي ٔي

ا٘س. ٘يطٚٞبي  تٛنيفاِىتطٚ٘ي زض ٚالغ ٕٞبٖ ٘يطٚٞبي وِٕٛجي ثٛزٜ ٚ ثط عجك لبٖ٘ٛ وِٕٛت لبثُ 

ثبقٙس.  ٞبي اِىتطيىي ثب يىسيٍط اظ ايٗ ٘ٛع ٔي لغجيٞب يب چٙس لغجيوٙف زٚحبنُ اظ ثطٞٓ

٘يطٚٞبي اِمبيي ثيٗ زٚ ِٔٛىَٛ، ٘تيدٝ اِمبء ٌكتبٚض زض يه تٛظيغ ثبض، تٛؾظ زض ِٔٛىَٛ زيٍط 

اي زض آٟ٘ب  طوت ظاٚيٝثبقٙس. ٘يطٚٞبي پطاوٙسٌي ثيٗ زٚ ِٔٛىَٛ غيطلغجي وٝ ثطآيٙس ا٘ساظٜ ح ٔي

زض ٞط ِحظٝ زضيه آضايكي ٞؿتٙس  A ٞبي ٔٛخٛز زض ِٔٛىَٛ آيٙس. اِىتطٖٚ نفط اؾت ثٛخٛز ٔي

                                                 
1
 -Debye 
2
 -Lennard-Jones 
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اي يه زٚ لغجي ضا زض  وٙٙس. ايٗ زٚ لغجي ِحظٝ وٝ يه زٚ لغجي ٔٛلتي ضا زض آٖ ايدبز ٔي

 وٙس. اِمب ٔي Bِٔٛىَٛ 

آٚضز وٝ  اي ضا ثٛخٛز ٔي يطٚي خبشثٝيه ٘ Aاي زض  ثب زٚ لغجي ِحظٝ Bزٚ لغجي اِمب قسٜ زض 

 ٕٞبٖ ٘يطٚي پطاوٙسٌي اؾت.

 

 جًَش -پتاًسيل لٌارد 1-4

تطيٗ پتب٘ؿيُ ثيٗ ِٔٛىِٛي اؾت ثطاي اِٚيٗ ثبض زض ؾبَ خٛ٘ع وٝ تمطيجبً ٔؼطٚف -پتب٘ؿيُ ِٙبضز

 ٔغطح ٌطزيس.1خٛ٘ع .اي .ٔيلازي تٛؾظ زا٘كٕٙس اٍّ٘يؿي ج 1925

ٞبي ظيبزي وٝ ثط  خٛ٘ع ٔؼطٚف قس. ٚي ثؼس اظ تحميمبت ٚ ثطضؾي -بضزايٗ پتب٘ؿيُ ثؼساً ثٝ ٘بْ ِٙ

ٚ ٕٞچٙيٗ ثب ثطضؾي ٘يطٚٞبي ثيٗ  [1]ز اثط ا٘دبْ زاضٚي تؼسازي اظ ٌبظٞب ثٝ ٚيػٜ ٌبظٞبي ثي

 ِٔٛىِٛي اظ ضٚي تغييطات ٌطا٘طٚي ٘تبيح ذٛز ضا ثٝ عٛض ذلانٝ ثٝ قطح ظيط ثيبٖ وطز:

٘يطٚٞبي ٔٛخٛز ثيٗ زٚ اتٓ ثب اؾتفبزٜ اظ زٚ خّٕٝ اؾت وٝ ٞط  تطيٗ ضٚـ ثطاي ثيبٖ ٔيساٖ ػٕٛٔي

 ٞبي ٔٙفي اظ فبنّٝ ٞؿتٙس.زٚ تٛاٖ

ضٚز ٚ زيٍطي ٔٙفي اؾت ٚ  ٞب ٔثجت اؾت ٚ ثطاي ثيبٖ ٘يطٚٞبي زافؼٝ ثٝ وبض ٔي يىي اظ ايٗ خّٕٝ

 ثطاي ثيبٖ ٘يطٚٞبي خبشثٝ اؾت.

 تٛاٖ ثٝ نٛضت ظيط ثيبٖ وطز: ايٗ لبٖ٘ٛ ضا ٔي

(1-2 )     
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 اظ ٞٓ فبنّٝ زاض٘س.   rي  ي ٘يطٚي ٔٛخٛز ثيٗ زٚ اتٓ اؾت وٝ ثٝ ا٘ساظٜ ٘كبٖ زٞٙسٜ fزض ايٗ ضاثغٝ 

  nٚm  ٝزٚ ٔمساض نحيح ثٛزٜ ثغٛضيىm < n  .اؾت .تبثؼي اظ فبنّٝ اؾت 
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  n ٚmاؾت. ثب تٛخٝ ثٝ ايٗ ٔمبزيط اظ  6ٚ 12تيتثٝ تط n  ٚm تمطيجبً ٔؼطٚفتطيٗ ا٘تربة ثطاي

( 6-12خٛ٘ع) –ي پتب٘ؿيُ  ِٙبضز  آيس وٝ ثٝ ٔؼبزِٝٔيثب تغييط خعيي ثٝ نٛضت ظيط زض  (2-1ٔؼبزِٝ )

 ٔؼطٚف اؾت.

(1-3)                                        
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لغط ؾرت شضات ٔٛضز ٘ظط اؾت. ٕ٘ٛزاض ايٗ پتب٘ؿيُ زض  ٕك چبٜ پتب٘ؿيُ ٚ ػ زضايٗ ٔؼبزِٝ 

اي اؾت  فبنّٝ وٝ زض قىُ ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت، عٛضي( ٘كبٖ زازٜ قسٜ اؾت. ٕٞب1ٖ-1قىُ)

اي اؾت وٝ زض  قٛز، فبنّٝ تؼبزِي ٌفتٝ ٔيوٝ ثٝ آٖ فبنّٝ  rm ثبقس ٚ ٔي 0)(r وٝ زض آٖ 

ٔيٙيٕٓ ا٘طغي پتب٘ؿيُ يب ػٕك چبٜ  ثبقس. تطيٗ ٔمساض ذٛزـ ٔيآٖ ا٘طغي پتب٘ؿيُ زاضاي وٓ

 ي تؼبزِي ٚخٛز زاضز. پتب٘ؿيُ اؾت وٝ زض فبنّٝ

 
 ٘عخٛ -ٕ٘ٛزاض پتب٘ؿيُ ِٙبضز ( 1-1قىُ )                              

  زاضاي ٚاحس ا٘طغي اؾت وٝ اٌط ثط حؿت غَٚ ثيبٖ قٛز، ػسز ثؿيبض وٛچىي اؾت. أب ثطاي

وٙٙس وٝ ثب  تمؿيٓ ٔي 1لطاض زٞٙس، آٖ ضا ثط ثبثت ثِٛتعٔٗ 1000تب  1ايٙىٝ آٖ ضا زض حسٚز اػساز ثيٗ 

ي  ثٝ ايٙىٝ ا٘طغي پتب٘ؿيُ زض فبنّٝقٛز. ثب تٛخٝ  ايٗ ػُٕ ٚاحس آٖ ٘يع ثٝ زضخٝ وّٛيٗ تجسيُ ٔي

ٔكتك   (3-1اظ ٔؼبزِٝ ) rmتٛاٖ ثطاي ثسؾت آٚضزٖ  ثبقس، ٔي ، زاضاي وٕتطيٗ لغط ٔيrmتؼبزِي، 

 .[2]ٌطفت، ٚ ٔكتك حبنُ ضا ٔؿبٚي ثب نفط لطاض زاز

 

 

                                                 
1
 -  Boltzman Constant 
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 اليزيهؼادلِ ٍ 1-5

 

٘بٔٙس. ؾبزٜ  يقٛ٘س ضا ٔؼبزلات حبِت ٔ يٌبظٞب ٘ٛقتٝ ٔ P V Tف ضفتبض يتٛن يوٝ ثطا ئؼبزلات

 يبضٞبزض فك يظ ذبنيف قسٜ اؾت. أب ٌبظٞب تحت قطايسٜ اَ تؼطيٌبظ ا يٗ ٔؼبزِٝ حبِت ثطايتط

 زٞٙس. يسٜ اَ ٘كبٖ ٔيثبلا اظ ذٛز ضفتبض ا يبض وٓ ٚ زٔبٞبيثؿ

 
 

 تٛاٖ ٘ٛقت. يط ٔيسٜ اَ ضا ثٝ نٛضت ظيا ئؼبزِٝ حبِت ٌبظٞب 

 

Lim PV = nRT 

 

P      0 

 

 
 

 يثبقٙس. ثطا يط ٔيئؿتمُ اظ تغ ٚ  سٜ اَ يس وٝ زض حبِت ايتٛاٖ فٟٕ ياظ زٚ ضاثغٝ ثبلا ٔ

 طات ييس تغيبٖ وٙس، ثب يضا ث يميب ٕٞبٖ ٌبظ حميسٜ اَ يط ايوٝ حبِت ٌبظ غ يسٖ ثٝ ٔؼبزِٝ ايضؾ

ٔغبثك  يطات ضا ثٝ نٛضت ذغييٗ تغيح ايٗ تهحيٓ زض اِٚيطيضا زض ٘ظط ثٍ Pضا ٘ؿجت ثٝ  ٚ 

 ٓ.يطيٌ ي( زض ٘ظط 7ٔ-1( ٚ )6-1) ئؼبزِٝ ٞب

(1-6)                                            Lim PV = nRT(1+BP) 

 

(1-7               )                                           
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( خطْ 7-1ثبقٙس. ثط اؾبؼ ضاثغٝ ) يط ثبثت ٚ تبثغ ٘ٛع ٌبظ ٚزٔب ٔئمبز ٚ  وٝ زض آٖ 

سٜ اَ ثٛزٖ ٌبظ زض يط ايزض فكبض نفط، وٝ زض آٖ اثطات ٔطثٛط ثٝ غ اظ ٔمساض  (M) ئِٛىِٛ

 س.يآ ي٘رٛاٞس زاقت، ثسؾت ٔ يٍط ؾٟٕيز خّٕٝ

 

زٞس،  ي٘كبٖ ٔ( 6-1ثط ذلاف آٖ چٝ ضاثغٝ  ) P ٔمبثُ زض  PVطات ييزٞس، تغ يتدطثٝ ٘كبٖ ٔ

 :قٛز يٝ ٔيٗ ٔؼبزِٝ ضفتبض ٌبظٞب ثٟتط تٛخيثٝ ا يثبقس. ثب افعٚزٖ خٕلات اضبف يٕ٘ يذغ

 

(1-8                        ) 

ت يضط Bp(T). [3]بَ ٔكٟٛض اؾتيطي( ثٝ ٔؼبزِٝ 8ٚ-1ثٝ نٛضت ) يميحم ئؼبزِٝ حبِت ٌبظٞب

 قٛز. يف زازٜ ٔيٞٓ ٕ٘بB2(T)  بي Bبَ اؾت وٝ ثٝ نٛضت يطيزْٚ ٚ
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 دٍمفصل 

 يافتِ تقارًيل يِ اختلال تؼذيًظز
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 هقذهِ  1-2

ثيٗ  يٞبُزاضز. پتب٘ؿي يإٞيت ثؿيبض ظيبز يِثيٗ ِٔٛىٛ يٞبافعايف زا٘ف ٔب اظ پتب٘ؿيُ   

ٚ ضفتبض  ئِٛىِٛ يٞب، خبٔسٞبؼبت ذبِم، ٔحَّٛآَ، ٔبيسٜغيط اي يذٛال ٌبظٞب ئِٛىِٛ

 يٞبُاظ پتب٘ؿي يوٙٙس. ثب آٌبٞيٗ ٔتؼيي ئحيغ -ظيؿت يٞبضا زض ؾبٔب٘ٝ ئِٛىِٛ يٞبٔدٕٛػٝ

ضا ٔٛضز  يثيِٛٛغيى ٚ ي، قيٕيبييفيعيى يٞبسٜاظ پسي يٚؾيؼ ئحسٚزٜ تٛاٖئ يٗ ِٔٛىِٛثي

ٝوٝ زض قجي ياظ ٔيساٖ ٘يطٚٞبي يٚ ثرك يٞيسضٚغ٘ يٞب، ؾٟٓ پيٛ٘سٞبُلطاض زاز. ايٗ پتب٘ؿي يثطضؾ

ٚ  يزاضٚي يٞبط٘سٜپصي يٞبوٙفٓ، ثطٞٓآ٘عي – 1ٝثيٗ ٔبزٜ اِٚي يپيٛ٘سٞب ٕٞب٘ٙس يفطايٙسٞبي يؾبظ

اتٕؿفط  يٞبٙسٔغبِؼٝ فطاي يچٙيٗ ثطا. ٞٓوٙٙسيف ٔنيٌيط٘س ضا تٛئٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔ غيطٜ

 طز.ٌيئٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٔ يٕظٔيٗ ٚ اؾتطئٛقي

ُ ؾجه وٝ ثٝ زِياؾت،2 هزيبثبتيٕط آاپٟٙبي -ثط اؾبؼ تمطيت ثٛضٖ ئفْٟٛ پتب٘ؿيُ ثيٗ ِٔٛىِٛ 

 يٞبيا٘طغ طز.ٞب خسا وضا اظ ٞؿتٝ يتٛاٖ حطوت اِىتطٚ٘ يٞب، ٔٞب ٘ؿجت ثٝ ٞؿتٝثٛزٖ اِىتطٖٚ

ٞب ٞؿتٙس اظ ٔرتهبت ٞؿتٝ يٙس تبثؼآييثٝ زؾت ٔ يٍٙط اِىتطٚ٘وٝ اظ حُ ٔؼبزِٝ قطٚزي ياِىتطٚ٘

ه ِٔٛىَٛ ٔٙفطز حطوت ٞؿتٝي يوٙٙس. ثطايفب ٔٞب ايحطوت ٞؿتٝ يُ ضا ثطاپتب٘ؿي يٚ ٘مف ا٘طغ

وٝ ثب يىسيٍط  ٞباظ ِٔٛىَٛ يا. زض ٔدٕٛػٝاؾت يٚ اضتؼبق ي، چطذكيٞب قبُٔ حطوت ا٘تمبِ

 يثيٗ ِٔٛىِٛ يٚ ٘يطٚٞب ي، اضتؼبقبت زاذُ ِٔٛىِٛيلٛ يزضٖٚ ِٔٛىِٛ يوٙف زاض٘س ٘يطٚٞبثطٞٓ

ثيٗ  يٞبوٙفوٙٙس. ثطٞٓئِٛىَٛ ٞب ضا تؼييٗ ٔ ي٘ؿج يٚ چطذك يا٘تمبِ يٞبتط، حطوتفضؼي

 ثبقٙس.  يٞيسضٚغ٘ يٚا٘سضٚاِؽ يب پيٛ٘سٞب يتٛا٘ٙس اظ ٘ٛع ٘يطٚٞبئ ئِٛىِٛ

ثيٗ  يٚ ٔحبؾجٝ پتب٘ؿيُ ٚ يب ا٘طغ يثيٗ ِٔٛىِٛ يٞبوٙفثطٞٓ يثطضؾ يثطا يٌٛ٘بٌٛ٘ يٞب٘ظطيٝ 

اؾت وٝ ثط اؾبؼ ثؿظ  يٞب، ٘ظطيٝ ٔىب٘يه وٛا٘تٛٔاظ ايٗ ٘ظطيٝ ياضائٝ قسٜ اؾت. يى ئِٛىِٛ

َٛ ِٔٛىه اظ ٞط ي يٞبٔيّتٛ٘ ٔرتُ ٘كسٜ )ٔدٕٛع ي( ثب ٞبٔيّتٛ٘ RS)  3قطٚزيٍٙط – ياذتلاَ ضيّ

ٔرتُ  يوُ ٚ ٞبٔيّتٛ٘ يزض ايٗ ثؿظ، اذتلاف ثيٗ ٞبٔيّتٛ٘  ثبقس. يثط ٕٞىٙف وٙٙسٜ( ٔ يٞب

ثبض يب اثطات  يقٛز. ايٗ ضٚـ اثطات ٕٞپٛقب٘ ي٘بٔيسٜ ٔ V̂ي٘كسٜ، ػٍّٕط ثطٕٞىٙف ثيٗ ِٔٛىِٛ

 يآٖ اظ زلت ٚ اػتجبض ذٛثٌيطز. ِصا ٘تبيح  ياِىتطٖٚ ضا ٘بزيسٜ ٔ ي٘فٛش ثبض ٚ ٘يع اثطات تجبزِ

تط اؾت. ثبقس وٝ اظ ٘ظطيٝ لا٘سٖ وبُٔ ئ يپصيطثبقس. ٘ظطيٝ زيٍط، ٘ظطيٝ لغجف يثطذٛضزاض ٕ٘

                                                 
 
1
 Substrate 
2
  Adiabatic Born-Oppenheimer 
3
 Rayleigh-Schrodinger 
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ضا  ياِىتطٚ٘ يٌيطز. أب لبزض ٘يؿت اثطات تجبزِيثبض ضا زض ٘ظط ٔ يظيطا ايٗ ضٚـ اثطات ٕٞپٛقب٘

 ثيبٖ وٙس. 

 ثبقس: يزض زؾتطؼ ٔ يٗ ِٔٛىِٛيٞٓ وٙف ث ُ ثطيثسؾت آٚضزٖ پتب٘ؿ يزٚ ضٚـ ثطا يثٝ عٛض وّ

ت يضط ،ٔب٘ٙس يتدطث يط تؼبزِيٚ غ يتؼبزِ يىيٙبٔيتطٔٛز يٗ ضٚـ قبُٔ اؾتفبزٜ اظ زازٜ ٞبياِٚ

 ٗ ضٚـ ٚخٛز زاضز:يأب زٚ ٔكىُ ػٕسٜ زض اضتجبط ثب ا ثبقس يبَ ٔيطيزْٚ ٚ

 زٜ قسٜ اؾت.ُ ضثظ زايپتب٘ؿ يٝ ذبل اظ ؾغح ا٘طغيثٝ ٘بح يىيٙبٔيت تطٔٛزيٞط ذبن-1

 ٗ ظز.يتٛاٖ ترٕ يضا ٕ٘ يعٚتطٚپيُ ٘بايپتب٘ؿ يؾغح ا٘طغ-2

 .ثبقس ئ 1ٗيآغبظ يتبَ ِٔٛىِٛياٚضث يٚضٚـ زْٚ قبُٔ اؾتفبزٜ اظ ٔحبؾجبت تئٛض

زٚ ضٚـ ٟٔٓ ثطاي ٔحبؾجبت آغبظيٗ ؾغٛح ا٘طغي پتب٘ؿيُ ٚاٖ زض ٚاِؿي ٚخٛز  زاضز، اِٚيٗ 

-وٙف ضا ثط حؿت ا٘طغيا٘طغي ثطٞٓ اؾت وٝ  ( SAPT) ضٚـ ٘ظطيٝ اذتلاَ تؼسيُ يبفتٝ تمبض٘ي

. ضٚـ زْٚ [4]وٙسلغجف پصيطي، اِمبيي ٚ پطاوٙسٌي ثيبٖ ٔي اي،زافؼٝ ٞبي اِىتطٚؾتبتيه،

وبٔپيٛتطٞب أىبٖ ٔحبؾجٝ پتب٘ؿيُ ثب ٌؿتطـزض ٚالغ  ٔحبؾجبت آغبظيٗ ، ضٚـ اثطِٔٛىِٛي اؾت

اظ ايٗ  ييى .پصيط اؾتأىبٖ آغبظيٗ يىتطٚ٘اِ يزليك اظ ٔحبؾجبت ؾبذتبض يثيٗ ِٔٛىِٛ يٞب

 يوٛا٘تٛٔ يقيٕ يٞبضٚـ ثب اؾتفبزٜ اظ ثط٘بٔٝ اؾت. ٔحبؾجبت ايٗ 2ٞب، ضٚـ اثط ِٔٛىَٛضٚـ

ثيٗ  يٞبوٙفاظ عجيؼت ثطٞٓ يفيعيى پصيط اؾت. ٔحبؾجبت ضٚـ اثط ِٔٛىَٛ ثيٙفضايح أىبٖ

 A ٚB يٞبٔٛ٘ٛٔطٚ ABزيٕط يثطا يتطٚ٘ضا ٘ساضز. زض ايٗ ضٚـ ٔؼبزلات قطٚزيٍٙط اِى ئِٛىِٛ

 اظعطيك:  

(2-1 )                    Ĥ E
i i i i
 

                
 i =AB, A, B              

 
Ĥوٝ س آييثسؾت ٔ 

i
،

i
 ،E

i
 ئِٛىِٛ يزض فضب ي، تبثغ ٔٛج ٚ ا٘طغيثٝ تطتيت ٞبٔيّتٛ٘  

(i)  .ٞؿتٙس 

 يٞبيوٙف زيٕط ٚ ا٘طغثطٞٓ ياظ اذتلاف ثيٗ ا٘طغ A  ٚB يوٙف ثيٗ ِٔٛىِٛثطٞٓ يا٘طغ    

-اظضاثغٝ ظيط ثٝ لايٝ ثؿتٝ يٞبؾبٔب٘ٝ يوٙف ثطاثطٞٓ يضٚـ ا٘طغآيس. زض ايٗ يزؾت ٔٞب ثٝٔٛ٘ٛٔط

 آيس :يزؾت ٔ

            (2-2     )                                    E E E E
AB A B

       

                                                 
1
-Ab initio 
2-

 Supermolecule method 


