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 چکیده
 

می توانید . یکی از مسائل مورد علاقه دیزیکدانان بوده است حل سیست  های بس ذره ای همواره 

در روش . بس ذره ای را به دو روش کلاسیکی و کوانتومی مورد مطالعه و بررسی قرار داد  دستگاه

می باشد ،  سیست  بسیار دشوار کوانتومی حل این مسائل به عدت پیچیدگی های موجود در هامیدتونی

ه مسائل بایست از تقریب ها به گونه ای استفاده کرد که در عین ساده بنابر این برای حل این گون

     اولین تلاشها برای حل. سازی هامیدتونی ، تغییر عمده ای در جواب های نهایی ایجاد نشود 

 9191سپس در سال . توسط توماس و درمی مطرح شد  9180بس ذره ای در سال  سیست  های

جود ، تصحیحاتی بر این نظریه اعمال کرد اما این نظریه به خاطر دیراک برای ردع نارسایی های مو

هارتری  تابع موج را به عنوان متغیر  9182در سال . ولیه اش به دست دراموشی سپرده شدنواقص ا



 

اساسی در نظر گردت و با اعمال تقریب هایی که در ادامه آنها را ذکر خواهی  کرد ، به حل سیست  

عدم وجود خاصیت پاد تقارنی در تابع ) ، اما به خاطر اشکالات موجود های بس ذره ای پرداخت

نتایج این . هارتری و دوک تابع موج را به صورت دترمینان اسلاتر تغییر دادند  9191در سال (  موج 

روش نسبت به روش قبل سازگاری بهتری با نتایج تجربی داشتند و بنابراین بیشتر مورد استفاده قرار 

 .گردت 

نظریه تابع چگالی استفاده  هوهنبرگ و کوهن ، با کمک دو قضیه یکبار دیگر از 9184سال  در

 ئه معادلات کان ش  و حل سیست  هایظهور نظریه تابع چگالی به این صورت منجر به ارا. کردند

 .بس ذره ای با دقتی بیشتر از نظریه تابعی موج گردید 

 .به بررسی آن می پردازی  در این دصل نظریه تابعی چگالی را معردی و

 

 

 

 دستگاه بس ذره ای -1-1
 

       یک دستگاه. در دیزیک ماده چگال بررسی دستگاه بس ذره ای از اهمیت خاصی برخوردار است 

بس ذره ای به مجموعه ای از یون ها و الکترون ها گفته می شود که به صورت های مختدف مانند 

در دهه های اخیر بعد از بررسی خواص ات  ها و . ه اند ات  ، مولکول ، بدور گرد ه  جمع شد

مولکول ها بررسی خواص ساختاری و الکترونی بدورها مورد توجه بسیاری از پ وهشگران قرار 

. در این راستا نظریات زیادی مطرح شده و هر کدام نتایجی را به بار آورده اند .گردته است 

د که ه  نتایج آنها با تجربه در توادق باشد و ه  اینکه از پ وهشگران همواره به دنبال نظریاتی هستن

 .نظر محاسباتی مقرون به صرده و مورد قبول باشند

می مورد مطالعه و بررسی قرار یک دستگاه بس ذره ای را می توان به دو روش کلاسیکی و کوانتو

ر می گیری  و نیروی در بررسی کلاسیکی دستگاههای بس ذره ای بین ات  ها یک پتانسیل در نظ. داد

مشکل اصدی . آوری   وارد بر هر  ات  و انرژی کل دستگاه را با استفاده از این پتانسیل به دست می

زیرا نمیتوان پتانسیل واحدی را برای . این روش در انتخاب نوو پتانسیل مناسب برای هر ماده است 

دسته ای از مواد  پتانسیل خاص آن را تمام مواد انتخاب کرد و ما ناچاری  برای هر ماده یا لااقل 

    . علاوه بر این موارد ، پتانسیل با تغییر شرایط نظیر اعمال دشار بر دستگاه تغییر می کند . بسازی  

این . می شود که پتانسیل انتقال پذیر نیست و به محیط اطرا  وابسته است  در چنین صورتی گفته



 

رگیری پارامترهای بیشتر در عبارت پتانسیل ردع کرد که این عدی الوصول با به کا  مشکل را می توان

کار حج  محاسبات را ادزایش می دهد و از طر  دیگر در صورت کاهش تعداد این پارامترها 

مزیت اصدی روش کلاسیکی سرعت بالای محاسبات . محاسبات دیگر دقت لازم را نخواهد داشت 

مپیوترهای نه چندان سریع دستگاه های بسیار بزرگ را به کارگیری  کا است که در نتیجه می توان با

می توان بسیاری از خواص ماکروسکوپی یک بدور   به عنوان مثال .نیز با این روش بررسی نمود 

 .مانند دما را با استفاده از این روش مورد بررسی قرار داد 

ها و هسته های موجود  در بررسی معادله کوانتومی ، یک معادله شرودینگر برای مجموعه الکترون

بس ذره ای حل و کدیه     در درون بدور نوشته می شود با اعمال تقریب هایی این معادله شرودینگر

 .خواص بدور از جمده انرژی آن استخراج شود 

بررسی کوانتومی یک دستگاه بس ذره ای به دلیل وجود آثار کوانتومی به مراتب پیچیده تر از 

رسی دقیق آرایه ای از ات  های بدور به عنوان یک دستگاه بس ذره ای بر. بررسی کلاسیکی است

. مستدزم حل معادله شرودینگر کل بدور ، جهت تعیین توابع موج و وی ه مقادیر انرژی خواهد بود 

به خاطر وجود جملات بر همکنشی که )   آنحل چنین معادله شرودینگری به دلیل همیدتونی پیچیده 

تنها راه موجود استفاده از . عملاً غیر ممکن است ( گاهی قابل جدا سازی نیستند معمولاً در هیچ دست

روش های تقریبی مختدفی است که برای دستگاه های بس ذره ای در دیزیک ماده چگال ارائه شده 

اکثر خواص دیزیکی یک دستگاه بس ذره ای مانند بدور به نحوی به انرژی کل و یا تغییر در آن . اند 

  گرچه خواص یک بدور به عنوان یک دستگاه  بس ذره ای را از پارامترهای مختدفی. است مربوط 

از .ولی بستگی این خواص به انرژی کل از اهمیت بیشتری برخوردار است .می توان بدست آورد

اینرو انرژی همانند یک وسیده آزمایشگاهی چند منظوره برای بررسی خواص گوناگون بدور به کار 

مثلاً اگر در بدوری با ساختارهای متعدد به دنبال پیدا کردن پایدارترین ساختار در .شود  می  گردته

مزیت استفاده از روش . یک دما و دشار خاص باشی  ، باید کمترین انرژی ساختار را جستجو کنی  

است و  زیرا بر پایه اصول اولیه مکانیک کوانتومی استوار. کوانتومی ، مستحک  بودن مبنای کار است 

خواص . تنها در این روش است که می توان خصوصیات کوانتومی دستگاه را مورد بررسی قرار داد 

که به ردتار .... بدوری مانند گرادیان میدان الکتریکی ، میدان مغناطیسی دوق ریز در اطرا  هسته و 

در درمول کلاسیکی الکترون ها مربوط می شوند تنها با استفاده از این روش قابل بررسی هستند و 

به عنوان . مشکدی که در روش کوانتومی وجود دارد حج  بالای محاسبات است . ظاهر نمی شوند 

یون و از همین مرتبه (  عدد آووگادرو )  9189مثال می دانی  که هر مول از یک جس  دارای   

این مطدب .حل شود الکترون می باشد و معادله شرودینگر باید برای این مجموو از ذرات نوشته و 



 

حکایت از حج  زیاد محاسبات دارد که با استفاده از روش های تقارنی و اعمال تقریب های مناسب 

 .این حج  زیاد محاسبات را تا حدودی کاهش می دهی  
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به  دستگاه های بس ذره ای ، برای اولین بار در بررسی کوانتومی 9180توماس و درمی در سال 

جای استفاده از تابع موج بس ذره ای ، چگالی الکترونی آن را به عنوان متغیر اصدی برای حل مسئده 

مطرح کردند و با قید ثابت بودن تعداد ذرات سیست  و با وردش انرژی بر حسب چگالی ، چگالی 

     تاتیکی را آن ها نشان دادند که بررسی های اس. حالت پایه و انرژی حالت پایه را محاسبه کردند

در این طرح از . می توان با استفاده از تخمین چگونگی توزیع الکترون ها در یک ات  بدست آورد 

روابط مربوط به گاز الکترونی همگن استفاده کردند و آنها را به طور موضعی برای ابر الکترونی غیر 

در این ایده آمده است که . دهمگن که در ات  ها ، مولکول ها و جامدات وجود دارند به کار بردن

درمول های توماس درمی . الکترون ها به صورت یکنواخت در دضای داز شش بعدی توزیع شده اند

 :بر اساس چنین درضیاتی بیان شده است 

3دضا را به شکل سدول های مکعبی به اندازه 
l =V∆   که در هر سدول به (. 9)درنظر می گیری

در هر . ممکن است در هر سدول تعداد الکترون ها متفاوت باشند . الکترون وجود دارد  ∆Nتعداد 

3حج   
l  الکترون ها تحت تاثیر پتانسیل موثر از طر  بار هسته و توزیع دیگر الکترون ها قرار ،

. درض می کنی  که در هر سدول الکترون ها ردتاری شبیه به درمیون های مستقل داشته باشند  . دارند 

ت در دمای صفر درجه کدوین صورت می گیرد همچنین سدول ها مستقل از یکدیگر البته این درضیا

 .می باشند 

 

 

 

 

 فرمی  -معادله اصلی توماس  -1-3
 

حج  اشغال . داری   برای یک گاز الکترونی همگن در دضای واروون ، کره ای به شعاو درمی 

در نتیجه تعداد کل نقاط به صورت زیر . ی باشد م(  l /π8 ) 9شده توسط هر ذره در این دضا برابر

 .محاسبه  می شود 



 

(9-9) 

                                
 

(9-8)
 

تعداد نقاط    = =    

(9-9) 

 

تعداد الکترون ها     = N= 2  

 

 

(9-4) 

 
                        

با استفاده از اندازه حرکت درمی ، چگالی پایه سیست  محاسبه شده و سپس بر حسب متغیر مکان 

 .شود ی  داده میتعم

(9-1) 

 
 

(9-8) 

 
 :درمی بدست می آید  –با استفاده از رابطه انرژی معادله اصدی توماس 

(9-0) 

  
(9-2) 

 
 


