
 

 

 

42 

 

 2014/تووز                          (       4)4الوجلد           هجلة علوم ذي قار                      
 

 ISSN 1991- 8690                                                                                                     1991 - 8690الترقين الدولي 

 

 

 

 باستعمال دالة مترابطة Liو  Heلذرات  K(1S)حساب دالة توزيع الكثافة القطرية لجسيم واحد والقيم المتوقعة لمقشرة 
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 الخلاصة

ية .يدرس الترابط يعتبر الترابط الالكتروني من المؤثرات الميمة في الفيزياء ويكمن تأثيرىا عمى النتائج الفيزيائية خصوصا التي تتعمق بالفعاليات الذر      
ىذا البحث كانت الدالة  الالكتروني عن طريق دوال الترابط الالكتروني وىي تقريبات تحاول الحصول عمى نتائج تتضمن تأثير الترابط الالكتروني ,في

لاوربيتالات المستعممة ىي دالة ستيوارت و ماتسون والتي اجري تعديلات عمى الصيغة الأصمية لمدالة وىي عبارة عن دالة لتراكب الييئات لمجموعة من ا
,والقيمة  D(r1)فة القطرية لجسيم واحد الافتراضية .استخدمت الدالة في البحث لدراسة أنظمة بالكترونين حيث تضمن البحث حساب دالة توزيع الكثا

المتوقعة لجسيم واحد nr1  لذراتHe وLi . 
 

Calculation of One- particle redial distribution function and One- particle expectation 

value for K(1S) shell of He and Li atoms by Using Correlated function 

 

             Aliaa'a Abd-Mohsson Hassan                                         Khalil H. Al-Bayati  
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Abstract 
       The electronic correlation effect is the most important effectiveness in physics, which make changed in many 

physical result specially with that of atomic activeness. The approximation ,which study the electronic correlation is 

called "correlated function" .Sample of the correlated has been used in this study ,that function is the J.D. Stuart- F.A 

.Matson function by make change on the original formula .That function is of configuration interaction of virtual 

orbitals. That was for two electrons for study some of atomic propertes the one particle radial distribution function 

D(r1) and one particle expectation value  nr1
 for K(1S) shell of He and Li atoms .The results wear successful for  

giving the results that refer to an acceptable correlated function.         
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 المقدمة -1
بكونيا استطاعت إجراء  0391فوك  –تتصف دالة ىارتري       

تعديلات عمى دالة ىارتري )التقريب الذي وضع وكان أول تقريب يعالج 
 ) [1] مشكمة حل دالة الموجة لمذرات والجزيئات متعددة الالكترونات

والتي كانت تحتوي عمى مشاكل منيا إىمال مبدأ عدم التمييز ولا يمكن 
, دالة ىارتري لمجموعة الكترونات سوف تساوي  [2] تحقيق مبدأ باولي(

ناتج الضرب لدوال الموجة لكل إلكترون منفرد )لكل مدار( , شكل الدالة 
 [3]: يكون كالتالي 

 

يمثل  Nبينما  iداثيات الموقع للإلكترون تمثل دالة  إح ii)(حيث 
التعديلات التي ادخميا فوك جاءت باستعمال  عدد الالكترونات في الذرة.

تمكن  ىذا الإجراءفان  فكرة الحركة المغزلية عمى دالة ىارتري وبيذا 
ما كان يعتري دالة ىارتري من صعوبات )عدم من التغمب عمى 

 [1]الخضوع لمبدا باولي( .كان التعبير عن الدالة الموجية بمحدد سميتر 
 : [4]تكون الدالة بالشكل الأتي 

!حيث  

1

N يمثل ثابت العيارية و)(ii   [5]يمثل المدار المغزلي 
أن تكتب يمكن فوك لأي ذرة أو ايون  –دالة البرم المغزلية ليارتري  

 :[6]بالشكل الأتي 
 

 
 selfناتج عن طريقة المجال المقوم لذاتو  constantثابت  Ciحيث 

consisted field (SCF) وxi  دوال أساسية  من نوع مدارات سميتر
تعطى كما في المعادلة   Slater Type Orbitals (STO's)العيارية 
 الآتية:

 
حٍث           ٌمثم انجصء انقطسي نهدانة انمىجٍة و

),(
m

Y 


 

إن دالة ىارتري أىممت الحركة الترابطية  ٌمثم انجصء انصاوي.
للالكترونات أثناء حركتيا حول النواة وىي من المشكلات في ىذا 

فوك  تسمح  ببعض الترابط المكاني بين   –التقريب .إن دالة ىارتري 
الالكترونات ذات البرم المتوازي )التي ليا نفس البرم( الذي يعطي ما 

. ذلك الترابط يجعل من الطاقة   Fermi – holeيسمى بفجوة فيرمي 
فوك اقل من الطاقة الناتجة عن تقريب  –الناتجة عن تقريب ىارتري 

بأنيا  Löwdinالترابط وقيمتو يمكن إيجاده كما عرفة  .[1]ىارتري 
الفرق بين القيمة الذاتية المضبوطة لممؤثر الياممتوني وقيمتو المتوقعة 

, أو تكون بشكل [7]ىتمام فوك لمحالة موضع الا –في تقريب ىارتري 
يجاد دالة الموجة الدقيقة لأي نظام  دالة مترابطة حيث إن حساب وا 
يتطمب السماح بترابط الكتروني ,إن إدراك تأثير الترابط يكمن في فيم 

ىناك نوعان من الترابط  الالكتروني  . [8]التفاعل بين الالكترونات 
البرم ىنا مبدأ باولي يحفظ :النوع الأول تكون فيو الالكترونات متوازية 

الالكترونات منفصمة عن بعضيا وىذا يقود إلى فجوة فيرمي )أيضا 
فوك(,أما النوع الثاني:يتضمن الالكترونات ذات  -توفره دالة ىارتري 

البروم المختمفة )المتعاكسة البرم( حيث يكون التأثير ىنا وفقا لمتنافر 
لمزيد من المعمومات عن . [9]الكولومبي وىو ما يسمى بفجوة كولوم 

  .[10]عن فجوة فيرمي وفجوة كولوم راجع المصدر 
 مبدأ تراكب الهيئات  -2

( ىو Configuration Interactionإن مبدأ تراكب الحالات )      
مبدأ عام في الفيزياء يشمل جميع الظواىر الخطية أما الظواىر غير 
الخطية فإنيا لا تخضع ليذا المبدأ مطمقا. وىو استعمال مجموعة واسعة 
من دوال الأساس التي تودي إلى تحسين كبير في قيمة الطاقة 
المحسوبة وذلك بسبب إدخال تأثير الترابط ,إن دالة موجة تراكب 

عبارة عن الجمع الخطي لمجموعة من دوال الأساس لعدد  الييئات ىي
N   من الالكترونات ,ان الطاقة الناتجة عن دالة موجة تراكب الييئات

نفرض أنً لدينا  .[11]ىي اعمي من الطاقة الحقيقة غير النسبية 
........  تصف حالات النظام, 0Ψ  ,2Ψ  ,9Ψمجموعة  من الدوال 

فعندئذ يمكن كتابة الدالة الجديدة  المسموحة.فيذه الدوال تدعى بالدوال 
Ψ المسموحة بالشكل الآتي: التي تمثل المجموع الخطي لمدالات 

 
ولما كانت معادلة شرويدنكر معادلة تفاضمية خطية لذا حموليا تخضع 

فالجمع الخطي   2Ψ و 0Ψن  اكانت ىناك دالت فإذا. بمبدأ التراك إلى
 ليا يعطى بالعلاقة : 

 

)(rRn
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سوف تصف نفس شروط الدالة المقبولة التي تخضع  Ψعمما إن الدالة 
تمثل حالة معينة لمنظام ,إلا إنيا  Ψمع إن الدالة  2Ψو  0Ψليا 

 [12] .ليست الحالة المسموحة لمنظام 
 النظرية -3
استخدمت في ىذا البحث دالة مترابطة مكونو من مجموعة من       

افتراضية تمثل دالة ماتسون الحدود تمثل الحدود اوربيتالات 
التي استعممت كدالة مترابطة عمى ىيئو مجموعة من  [13]وستيوارت

الاوربيتالات الافتراضية بطريقة تراكب الييئات لذره او غلاف 
ذات الإلكترونين في الغلاف  Heبإلكترونين )استعممت لذرة اليميوم 

K(1S)ت تمثل حدود ( ,تم في ىذا البحث استعمال الدالة بإجراء إضافا
مضافة )حدود تمثل اوربيتالات افتراضية(  وأصبحت متكونة من ست 
حدود , سميت الدالة المترابطة المعدلة او المطورة  ,استعممت ىنا 

وكذلك القيمة  D(r1)لحساب دالة توزيع الكثافة القطرية لجسيم واحد 

المتوقعة لجسيم واحد  nr1  لمقشرةK(1S)  لذراتHe وLi   الدالة.
 المترابطة تكون بالشكل التالي:

 
 حسبت الكثافة الكمية بالمعادلة التالية:

 
 مساوية إلى : D(r1)بذلك تكون 

 
 ونحصل عمى القيمة المتوقعة لجسيم واحد  nr1بتكامل قيمة

 D(r1) 

 :[14]وكالاتً 

 

 النتائج -4
( نتائج دالة توزيع الكثافة القطرية لجسيم واحد 0يحوي الجدول )        
D(r1) ( والمواقع المقابمة ليا 3بتطبيق المعادلة )r1  إنصاف أقطار(

 D(r1)((. يلاحظ من الجدول إن قيم 7بور( لمدالة المترابطة )معادلة )
. عند   r1ويقابل ذلك نقصان في قيم  zتزداد مع زيادة العدد الذري 

نة ىذه النتائج مع نتائج تم الحصول عمييا من استعمال دالة غير مقار 
  D(r1)(( تبين زيادة في قيم (HFفوك  –مترابطة )دالة ىارتري 

واقتراب المواقع في  Heونقصان لذرة  Liباستعمال الدالة المترابطة لذرة 

( إن منحنيات 0الحالتين لمذرتين من النواة. كما نلاحظ من الشكل )
D(r1) دأ بالاضمحلال عندما تبتعد كثيرا عن النواة وتنتيي الى قيمة تب

مساويو لمصفر. والسبب في النقصان الحادث في ذرة اليميوم ىو 
التجاذب الكولومبي الذي حسب بدقة اكثر خلال الدالة المترابطة واقل 

فوك خلال البحث  –لدالة ىارتري  منو في الدالة غير المترابطة .
 . [15]ستعانة ببيانات حسبت النتائج بالا

 
 

Max.D(r1) r1 

Result and 

comparison 
W.F Atom 

0.8653 

0.7806 

0.9217 

0.587 

0.509 

0.535 

P.W. 

P.W. 

Ref.[16] 

HF 

CI 

CI 

He 

1.4001 

1.4707 

1.4059 

0.387 

0.368 

0.365 

P.W. 

P.W. 

Ref.[16] 

HF 

CI 

CI 

Li 

    

 
 

 

 

( يحوي القيم المتوقعة لجسيم واحد 2الجدول ) nr1  الناتجة من
( لمدالة المترابطة ويحوي الجدول أيضا نتائج لمدالة 01تطبيق المعادلة )

عمى مواقع بعيدة  Liو He( لذرات HFفوك  –غير المترابطة )ىارتري 
 n=2الأقرب لمنواة وانتياء بالموقع  n=-2وقريبة ابتداء من  الموقع 

( إن متوسط نصف القطر الذي يسمى بالقيمة 2.نلاحظ من الجدول )
المتوقعة لجسيم واحد  nr1  لكل  2-إلى  1-تزداد في القيم السالبة(

لزيادة تأثير التجاذب الحاصل بين  ذرة( أي في المواقع القريبة من النواة
,ونلاحظ  Liإلى  Heالالكترونات والنواة كما وتزداد تمك القيم من 

ارتفاع قيم  nr1  باستعمال الدالة المترابطة عن استعمال الدالة غير
المترابطة وذلك لتأثير الترابط الالكتروني المحسوب ضمن الدالة 

وىذا يشير  0تكون القيمة المتوقعة لجسيم واحد= n=0المترابطة .عند 
 1+من  nأما عند القيم الموجبة لـ  إلى أن خاصية العيارية متحقق .

( أن قيم 2نلاحظ من الجدول) 2+إلى  nr1 تقل حيث تقل احتمالية

Li 

 D(r1)( انقٍم انعظمى ندانة تىشٌع انكثافة انقطسٌة نجسٍم واحد 1انجدول )

 K(1S)انمعدنة انمتسابطة نهقشسة  CI و HFوانمىاقع انمقابهة نها ندانة  

 )وحدة ذزٌة( Li و  Heنرزات 

 

(انمىاقع وانقٍم انعظمى ندانة تىشٌع انكثافة انقطسٌة نجسٍم واحد 1انشكم )

D(r1)  ندانةHF  غٍس انمتسابطة ودانةCI  انمعدنة انمتسابطة نرزاتHe 

 Li. و 
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تواجد الالكترونات بعيداً عن النواة فيما عدا ذرة اليميوم )لابتعاد القشرة 
K(1S) وىذا الحال متطابق الحصول في الدالة المترابطة المطورة )

  وغير المترابطة
  

 

 

 
 

         

 

        

 الاستنتاج -5
تزداد وتقترب  D(r1)دالة توزيع الكثافة القطرية لجسيم واحد   -0

 مواقعيا من النواة بزيادة العدد الذري   باستعمال الدالة المترابطة.
القيمة المتوقعة لجسيم واحد  - 2 nr1  باستعمال الدالة المترابطة

وتكون قيميا  zوتزداد بزيادة العدد الذري  nتزداد عند القيم السالبة لقيم 
 اكبر من قيميا عند الابتعاد عن النواة  وذلك لا يحصل في ذرة اليميوم 

أعطت الدالة المترابطة قيما جيدة لمخصائص قيد البحث وأعطت  -9
 فوك. –مع نتائج العمل مع دالة ىارتري  توافقا جيدا

كدالة مترابطة تم العمل بيا نجحت الدالة في أداء وضيفتيا كدالة  – 4
 Heلذرة  K(1S)تقريبية استعممت كدالة موجة لإلكترونين في الغلاف 

 وأعطت عيارية توضحت في نتائج القيم المتوقعة لجسيم واحد. Liو 
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 CIو  HFنهدوال ( مقازنة انقٍم انمتىقعة نجسٍم واحد 2انجدول )

 )وحدة ذزٌة(  K(1S)انمعدنة نهقشسة 

انمعدنة CI و  HFندانة ( انقٍم انمتىقعة نجسٍم واحد 2انشكم )

 Li و He نرزات 
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