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رشعثلاثلابابلا

رياغتلاةيرظن

اهمهأ)،ةفلتخملاتايوتسمللةقاطلاميقباسحلةطيسبةقيرطيهرياغتلاةيرظن

وأيئايزيفماظنيأل،ىوصقةيمهأنماهلامل(ىوتسمىندأ)يضرألاىوتسملاةقاط

اهل)ةيبيرجتةلادرابتخاونيمختقيرطنعكلذمتيو.ةيلمعملاميقلاباهتنراقمل(يئايميك

ماظنل،E،يضرألاىوتسمللةزيمملاةقاطلابسحننأدوناننأ:ًالثمضرتفنل

ةدمتعملاريغ)رجندورشةلداعملحعيطتسنالاننكلو،E1ناينوتلمهلابفصوييئايزيف

؟ةلضعملاهذهلحلىلثملاةقيرطلايهامف،اهتبوعصل(نمزلاىلع

ىضرألاىوتسملاةقاطباسح–1

يهو،ةمهمةقيقحىلإرظنلاهجوننأدونةقيرطلاهذهلةفصولاىلعفرعتننألبق

ةيرايتخاةلاديألهنأوهو(ًارخؤمهتبثنفوس)مهمأدبمىلعينبترياغتلاةيرظننأ

ىطعتةلادلاهذهلةبوسحملاةطسوتملاةقاطلانإف(ةلادلاهذهنكتامهم)(1)ةرياعم

:ةلداعملابلثمتوةزيمملايضرألاىوتسملاةقاط(عمىواستتوأ)نمىلعأةميق

E>(اوpH) ( 1 )

:ةيلاتلاتاوطخلاعبتنرياغتلاةيرظنقيبطتلو

,a....((ةرياعمةيبيرجتةلاد(نيمخت)رايتخا b(([(ايرلا

,d,***)ةلوهجملاتاريغتملانمددعىلعىوتحت b).

نم)ةيقيقحلاةلادلانعربعتنأضرتفيةلادلاهذه

Win d

قيرطنعF1ناينوتلمهلابةطبترملاوةبولطملاةقاطللةطسوتملاةميقلابسحت

ةقالعلامادختسا

W(a, b, . . .) = < )p Hا / <

,d,***)تاريغتملل(OptimumValue)ةيلاثملاميقلاداجيإوباسحل b)عبتن

dلثم)ةدحىلعريغتملكل(2)ةلداعملامسربىتأتتيلوألاةقيرطلا:نيتقيرط

ةقيرطلاهذهنكلو.مسرلانمالدبةقاطللةميقلقأرايتخاو(مسرلابامك

–أ



مكلااكيناكيمتايساسأ.٢٩٨

(2)ةلداعملالضافننأىهو،ةيناثلاةقيرطللأجلنكلذل،ًامامتةيلمعتسيل

:طرشلاققحتيتلاةيلاثملااهميقدجنمث،ةدحىلعريغتملكلةبسنلابايئزج

قاـ()فاـ 0, . . . و(٢)

6)d 6)b -

.(LOWerlimitS)ىرغصلاتاياهنلادنعكلذو

(2) ةلداعملاباهبضيوعتلاوةقباسلاةوطخلابتاريغتمللةيلاثملاميقلامادختساب–ج

ةميقلانمةبيرقنوكتنأضرتفملاو،ايمويةقاطللىلثملاةميقلاىلعلصحن

.(ةبولطملا)ةيلمعلا

:لماكتلاىلعقبطيرياغتلاأدبمنإف،ةريعمريغةلادلانوكةلاحخيب:ةظحالم

ـعا/اح

< (0 | (0 >

WW ) )ع

ةطسوتملاةقاطلانإف(ةلادلاهذهنكتامهم)،(،ةريعمةيرايتخاةلاديأل:ةيرظن

يضرألاىوتسملاةقاط(عمىواستتوأ)نمىلعأةميقيطعتةلادلاهذهلةبوسحملا

.ةزيمملا

رثؤملاو،انيدل(دقعموأطيسب)يئايزيفماظندوجوضرتفنةيرظنلاهذهتابثإل:تابثإلا

ةزيمملاةقاطلاتايوتسمنمةيئاهنالةئفهلو،فورعمهبصاخلاE1ينوتلمهلا

E)ر<...نإثيحبE>...>يE<Eوةرياعملا){7}ةزيمملالاودلاو

نإثيحبتايوتسملاهذهلةعباتلا(ةدماعتملا

</ا/رح=))0(

:ةيلاتلاةلداعملااهمكحت(نمزلاىلعدمتعتاليتلا)رجندورشةلداعمنإفهيلعو

Hا/>=E,ا/>)٦(

:ةزيمملاةقاطلاو

)V(</اHا/>=E

فرعنالاننألEاميقلاباسحًابلاغعيطتسنالاننأانهركذتننأبجيو

ةطبترم،ةلادضرتفنفوساذهلو،Hينوتلمهلارثؤملابةطبترملاو(ةزيمملالاودلا



٩٩٢|رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

طورشققحتاهنأادع،ةنيعمةيجومةلادلثمتنأاهلطرتشيالوHىنوتلمهلارثؤملاب

:طرشلاقفوةريعموةرمتسموةميقلاةيداحأاهنوكةزيمملاةلادلا

< (9| (0 > = 1 (٨)

ةميقلافرعن،انهةيبيرقتلاانتقيرطساسألكشيىذلا،رياغتلاأدبمنمو

:لماكتلابةقاطللةعقوتملا

W=<pا/ح)9( H

:ةروصلاب(ةزيمملالاودلابكوكفمك(ةلادلاراتخنفوسو

ا/>=الها/ا<)1.(

:نأدجن(1)ةلداعملالامعتسابو.تباوث(1ثيح

(ا)=ال(اراههار)=الهرهوةرادالاهبمث
i , / 1 ( 1 1 )

W = (ME E(1)=اللاهبمث

E) = اللاهبمث E (١٢)

ةميقلانأدجنهنمو

W – E = XE1) ا " (E – E ) (١٢)

-دـحمـلاباحصاب
positive E > Eا

ايلعةميقانيطعتةحرتقملاةلادلانأينعياذهو.اال>Eإمثنمو،ةبجومةيمكالإيهام

ةيواسمالاةقاطللةعقوتملاةميقلانوكتو.(ةزيمملاةقاطلانمربكأاهنأىنعمب)ةقاطلل

رخآىنعمبو)1ادعامرفصللةيواسم(1تباوثلاعيمجنوكةلاحتيبEةزيمملاةقاطلل

.(1)=/طرشلاققحتيامنيح



مكلااكيناكيمتايساسأ.٣هه

ةلادللرياغتلاةقيرطمادختسابنيجورديهلاةرذلاىوتسمىندأةقاطبسحا:لاثم

عم.ةيرايعملاتباثNويرايتخاريغتم(1ثيح(Ne=(1)"ةيرايتخالا

ناينوتلمهلابتكي(Aقحلملارظنا)ةيرذلاتادحولامادختسابهنأةظحالم

:ةيلاتلاةغيصلاب

مادختساب(7.00)ةيوركلاتايثادحإلانيبالةيرايعملاتباثبسحنًالوأانوعد:لحلا

=drانأةظحالمعم)ةيرايعملاطرش r: Sin td bd):

< )/ با(او<=لا (r) dr

CXO ر2777

= N * re - dr sin 410 . هاو

0 0 0

1 2 27

4a*

OXO "E27ـ 2

ةقباسلاةلداعملاةاواسمبو.)re"Chم–5)يسايقلالماكتلامادختسابو

0

3/2

4رV/|77ال-1دجN=ك

. /7

:نأملعنال=<(اماHاام>لماكتلاةميقباسحلو

رمي1|61و6)(2)2

HCD=–كا-كيبـــــr-تكلك–كلك
(/2با6(7-6(7-7م

(1

3/ 2 1

=ـيلم(ـهe")ـالف

2 /7 7 - 6)7- r

:(47ىطعياياوزلاىلعلماكتلانإثيح)ةقاطلاةلداعمدجنهنمو



رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

W/ = 47 (Hor dr = 4a"

0

*a1إ

= 4a " (ه–1،

cxo

–كركلا-4-9

(2a) 2 (2a) | 2

1=dيه-ه1-0=ج

ىلإدوعيكلذخيبببسلا.ىوتسملااذهلةيقيقحلاةميقلاىهلظتنأانهظحالن

.انتاباسحنيبنيجورديهلاةرذلىضرألاىوتسمللةيقيقحلاةزيمملاةلادلاانمدختسااننأ

0 .6 –

0 .3 –

6

0 .6 1.2 1.

-0 6

a (Hartree)

انعدتاباسحلاةحصنمدكأتنلنآلاو

2

ةلالكW-ب-هةقاطلاهذهمسرن

ةميقلاعقتنيأىرنل(1ريغتملاخيب

ىلثملاةميقلايهيتلا،ىرغصلا

(OptimumValue).مسرلابحضاولانم

تادحولاب)(1=1ةميقلانأقفارملا

يطعتيتلا،ىلثملاةميقلايه(ةيرذلا

انتبثأامك)ةقاطللةميقرغصأ

.(ًايضاير

ةقاطباسحلكلذو،اكيتاميثامجمانربلامادختساببتكيلاتلاجمانربلا

ةلادللرياغتلاةقيرطمادختسابنيجورديهلاةرذلاىوتسمىندأ

"Ne–رييغتناكمإلابًاضيأو.تاباسحلانمدكأتللجمانربلاذيفنتنكمي.الا

.اهلةبحاصملاةقاطلاميقباسحلالا1ةلادلالكش

ةيرايتخالا



مكلااكيناكيمتايساسأ

E1 =N e-5 {1+r}

aa = Integrate[r*2 E1" , ) sumptionsع.0,هل,ةك ـب a <0]

Solv=| ) ةه)ةيلي ( siate )eة ع )aa) == 1 , N[

T [1]

يك32يج5

{{--كبيك):-كبيك)

1 E1

E // simplify–(1كةوييتr)يتيجةين–=HE1
2ةج12ذنم

TT – Integrate [rك E1 + HE1 , {r م0)هعز , Assumptions ج- a < 0[ iaم"ج

( – 2 + a a

ج

[aةيجآ"1--0ر]select =Solve

{{a-ج1}}

b=a / . select [[1] ]

1

b }//NـجW /. {a

0ـ-5

ريغتم(1ثيح،((ال)=.ع"ةيرايتخالاةلادللرياغتلاةقيرطمادختساب:لاثم

فرعمدهجلاجمخيبكرحتيميسجلاىوتسمىندأةقاطبسحا،يرايتخا

:ىلاتلاك

OO .) ك0

٢)(-رط>0

عضنفوسطيسبتللو.ةفاسملاىلعةقاطلاةلاحوهليرايتخاتباثوهWمثيح

.Vـ=1
O

ذخأتةراتخملاةلادلانإف.اع<0امدنعةياهنالامىلإلوؤيدهجلانإثيح:لحلا

:يلكشلا



٣.مارياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

()رطلك0

(0( A ) - - CH Y

لWعم رط>0

:بابسحنكلذل،ةريعمريغةلادلاهذهنإثيحو

CXO 1

=dr"*رامثع|=

"4a-(ماو)

-22hرمي

H-–جميدقوهام(ب)دهجلالاجمنيبكرحتيميسجلاناينوتلمهلانأملعنو

:كلذلو

22Co h22رمي

dr"م–بتك+راطايرامع"re"=––اH| (10) =(CO

(تاو)-(بفا)-اعم-هللا
CO h2

= xe" يس- (ar – 2) + A e م-
0 2711

2 oo cxo 2

= - اهنع. (CIA – 2)dr ببدع-"،13-لطب3
4ol 8d27110ـm

مثنم

رح22

w(0)–كالكلالالخ_أهر3_

< (0 | (0 > 2In 2d

3/n \" 6) W(a)

ةقاطلاو(ب)يهىلثملاهةميقنأدجنتبتك–0ةقالعلامادختسابو

:ىهةيلاثملا

"(9h/3ـ"(2h"9/2h.)(ألاي3-أ-yا

2mا2h*2)43711ا23711)4711 " 2a 2m"

رياغتلاةقيرطمادختسابيطخلايقفاوتلابذبذتمللىوتسمىندأةقاطبسحا:لاثم

:ةيرايتخالاةلادلل

cos(ar)–بكدك-
(0( A ) = 2d 2d

0 elsewhere



مكلااكيناكيمتايساسأ.٣هع

h"1,ميه.هج1هي * d

ةرمنمةثلاةلداعملابفرعيناينوتلمهلاويرايتخاريغتم(1ثيح

kثيح =In Co.ىضرألاىوتسملاةلادباهنراقو،ةيرايتخالاةلادلامسرااهنمو

.طيسبلاىقفاوتلابذبذتملل

، H = –

<pHا/>

ةميقلاباسحل:لحلا

< (9 | (0 >
:وهوماقملاباسحبًالوأأدبنا(ه)–

T /2d T /2d

"cos=ا-اهماهم (ar) dr=(او)

– 7 / 2d

.1171.1rت

=–––Sin(T) – –– | ––Sin(– Tr)

4d 4d 4d / 4d

– 7 / 2d

لآ17117171

=ـل---ـل=ـل

4d 4d 2d

:ىلاتلاكبسحيطسبلاو

1*2d h2 d/7رمية

(p H ا)=همسريتلا2ءإمهماما )dr

/011لالب

– 7 / 2d

h2 dة2/7 2 1 dة2/7

0s" (ar )drداع*ىos(ar )dA +5 kتيبى(cos(arنكتدص-ص

2711 d r – 7 / 2d

– 7 / 2d

– coS(CIA )

h ot * dة2/7 dة2/7

2 cos" (ar )alr + s"(arخ/6داع*ى0 )dr
/11

– 7 / 2d – 7 / 2d

اللحرملا

/و

rت.*h"a

= )ـ + I
2711 ( 2 ) 2

:نأتبثأو/وةميقلابسحا:ىلزنمبجاو

1 T /2d k r3ت لآ7

"cos=كيباكك–كك (ar) dx"دعk–=م/ 2ـCIA(2(اَي

– 7 /2d

:لجنهنمو

*h "a * . Tr k | Tr " Tr l Trh "a Trk | Trرح

H | (10) – ـل)----اـل----|=-+–يبا––1

6|"4m 8aا(ب)ةر,""ايبيpH)



٢هحارياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

:نأدجنلضافتلابو

6)d m 2a "

:ىهىلثملا(1ةميقنأدجنرفصلابةقباسلاةميقلاةاواسمو

ه-(ب)يسي

:ىهاهلةلباقملاةقاطلاو

2 1/ 2 2

A-اكلا-B,0.56786-اك–لا-0.16123
12 2 224 4

:ىلثملاةقاطلاىلعلصحناهنمو

12361.00.56786–./W=ـE O رياني ––hoo + h (1) = 0.56786h (1)

2 0.56786

= )جلم(1.357 2



مكلااكيناكيمتايساسأ/٢.1

.ةيقيقحلاةميقلانمربكأ%١٤ىهو

اهتنراقمو(-27/2/7ميقلابددحملاىدملاخيب(د)ةضرتفملاةلادلامسرلو

:ةيقيقحلاةلادلاب

b 1/4 /11 (1)

ا/اب(راع)=)(م-أ/b2=.د

h7لآ

:لكشلابةريعملاوةضرتفملاةلادلافرعننأبجي

Ncos(ar)–بكاكيا
( (A) = 201 2d

0 elsewhere

،(ىلزنمبجاوككرتي)هباسحلهسلانمو،ةيرايعملاتباثوهNثيح

ما2

:ةقالعلابىطعتوًاقباستبسحدقهوN-اكوهو
.- رتوت

2ـTT1/24/122ـ4/12

a–اكاككــحلا–كااك–1–5/07536
77 12 2 77 12 2

ًاصوصخو،ةضرتفملاوةيقيقحلا،نيتلادلانيبقرفلاىدمحضوييلاتلامسرلا

"/او(..)ةيقيقحلاةلادلانعربعيلصتملاطخلاوذىنحنملا..=0لوحفصتنملانيب

.((د)ةضرتفملاةلادلانعربعيعطقتملاينحنملاو

1

0.9 –

0.8 –

0.6 –

0.5 –

0.4 –

0.3 –

0.2 –

0.1 –

رال6مح WC7

-2.5 -2 -1 .5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5 2 2.5

x (Radians)



٣ه/أرياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

ةيطخلارياغتلاةيرظن–٢

يطخعمجنعةرابعيه(ةحرتقملاةيبيرجتلاةلادلانأانهضرتفنفوس

(Linearcombination)الىتلاو،ةفورعملاوةددحملا/اوةيرايتخالالاودلاضعبل

ةيبيرجتةلادمدختسنفوسحاضيإلاةلوهسلو.ةدماعتموأةريعمنوكتنأاهلطرتشي

()(CI,(1م)=Cl/ا--(1و/او)1ع)

- > اما( Hاهمح

:نأدجن،ال-كليكلماكتلاباسحلو.ةيرايتخاتاريغتم(1,ثيح

<d>=<(1)|(1),/ا--(اي/اوا(Cl+1/1و/او>

:: :k :k ::

= )1,)1 ال11--(1و61واليو -- Clاو) (اودألاو-- الواdإ :

<(Hا(حد<a/4هيا/لواHاه/به/او>

:k :: :k ::

= Cl Clإ H1ر01و) ا-- A1وو -- Clإ Clو F1 dو--(او F1 و

:زومرلاانمدختساثيح

Hر–</اHا/رح=Hري

S)=</ا/رح=Sرب

:ةروصلاىلعWW7يوتحتىتلاةلداعملامدختسننآلاو

:: :k :k ::

dClاو H--وF1وClإCl--ووIF1)1و)--)HإClCl

:k :k :: :k

= W(aa) ال+(101واليد -- Cl dجرألاو+هيd S(

( 1 0 )

6) W 6) W هو-------7-وههمهي .

ةدج-0––0)لضافتلامدختسنالةقاطللايندلاةميقلاىلعلوصحللو
ClإClو

:نيتيتآلانيتلداعملاىلعلصحنف

(H

(H

–WS

9/Wـ

0=a(ي,WS–ريa+(H(ر
( ٦١ )

0=a(ويWS–يبa+(H(21ر 2

تالداعملاةيرظنلًاعبتو.هيو،تاريغتملانيبةيطخلاةيربجلاتالداعملانمجوزامهو

اذإ((1=(1ي=0لحلاريغهنأىنعمب)،ىرفصريغلحدجويهنإفةيطخلاةيربجلا

:وهو.رفصلابتالماعملاددحمانيواس



مكلااكيناكيمتايساسأ

(H1 – WS) (H

WS) (H–يH)

–WS,ي)

–WSوي)

12

= 0 (١٧)

22

فوسىئاهنلالحلانأىنعياذهو.ااخيبةيناثلاةجردلانمةلداعمىلعلصحناننإف

ةميقىندألارذجلاراتخنساننإفرياغتلاأدبمىلعءانبو،ةقاطللنيتميقوأنيرذجانيطعي

.يضرألاىوتسملاةقاطلىلعألادحلالقألاىلعوأ،ماظنلليضرألاىوتسملاةقاطليثمتل

سيلًامومعوهو)لوألاراشملاىوتسملاةقاطلىلعألادحلاىطعيةلداعملل:ىناثلارذجلا

.(ةبولطملاةقدلاب

:ماعلالكشلابةيبيرجتةلادلااهيفنوكتتيتلاوةماعلاةلاحلل

NT

((d.هي....)=الهنا)1/(
71=1

حي

6) W

aة

= 0, i = 1,2, . . . /V

i

ماعلاددحملاىلعلصحناهنموةيطخلاةيربجلاتالداعملانمAVىلعلصحنس

H ) –WS Hي – WSو باموه Hي – WS اي

H - 18 Hنيب يببلا .. Hيري -ws = 0 (١٩)

Hيهاـ/9ـWWSHيب–WSيمي
N1

H
N1 NT 2 NT 2

ةلداعملالحب.ااريغتملاخيبAVةجردلانمدودحلاةددعتمنعةرابعةلداعملاهذهو

àبيمكلاماظنلاةقاطلةيبيرقتلاةميقلانعربعتل،المأاهيمسنل،ةميقىندأرايتخاو

تايوتسمللةيبيرقتلاميقلانعربعتAV–1اهددعوةيقبتملاروذجلاميق.يضرألاىوتسملا

1–AVةيقبتملا.

:ةروصلابىطعيتايثادحإلايداحألهجلخادبكرحتيميسجل:لاثم

0 0 < .Y < 1

V(راع)=
CO 0 < .) ح1

ةيرايتخالاةلادللةيطخلارياغتلاةقيرطمادختسابىوتسمىندأةقاطبسحا



٢ ، 9 | رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

((CIوClو,ا)=(Cl+1/1و/او;

ا/دا(1–1),/او=."(1–1)"

.ةققحم(CI)10,(1و,0)=(((1,(1و,1)=0ةيدودحلاطورشلاوةيرايتخاتاريغتم(1رثيح

ههههرحh*)12..5ههههههههم

ةزيمملاةقاطلاتايوتسموH––5مقوهينوتلمهلارثؤملاناملعنلاثملااذهل:لحلا

ii 2 هوهب2_2 h2

= 1 مدختسنفوسطيسبتللو E = 71 - 777 2,1 تالماكتلانإفهيلعويه
2711

:ىلاتلاكبسحت

1

/ dr = دت(1–4-2.٣ )(lr = 1/30;

0

1

;630/1=alr("1–2-4دع)"الا،اعددت

0

S

S =

11

22

1

%يه–ادع(1–2)بد)(1–1/140
0

الو

1 1

H = . / Eiy dا = – /
0 0

2 1

كانه-2.)1–1(1=1/3
dr 0

1 رح1 d ا/

Hيو=.ايلiyيه=–ايتيقب

00

1

= -2 دت(1–8مث+19"–18دع"ـب6رت "(dr = 2/105;

0

1 1 2

dرح

Hي=./Eyيه=–/1
0 0 لا

1

1/15=Ir()6–-12-7–1(.2-=ال

0

:ددحمللرذجرغصأىهىوتسمىندأةقاطو

1ال)(1ال

3 30 15 140

_1____ا/2____

14015/ا630105



مكلااكيناكيمتايساسأ ١٢ه

ةلداعملابددحملاكوكفمنمىتأيالثيح

W* –112WV + 1008 = 0

:روذجلااهلىتلا

W = 9.8698 and 102.13

.ةـضرتفملاةلادلاةلوهسنممغرلاب71=1ىضرألاىوتسمللناتقفتمامهو

رياغتلاةقيرطةطبساوبةبوسحملاةقاطلانيبفالتخالانأانهداجنو

ىلاتلالودجلارظنا)ةريبك11=2راثملالوألاىوتسمللةيقيقحلاةميقلاوةيطخلا

.(ةنراقملل

71 W Wييبيب=تr in*

9/1/اه/٩.٨٦٩٦

٢ | 1 . ٢٩٢٠١٢.ع//ع

ميقباسحلاكيتاميثامجمانربلامادختسابباتكيلاتلاجمانربلا

جمانربلاذيفنتنكمي.ةيطخلارياغتلاةقيرطةطساوبقباسلالاثمللةقاطلا

ميقباسحل12و11لاودلالكشرييغتناكمإلابًاضيأو،تاباسحلانمدكأتلل

.ةقاطلا



١١٢ | رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

x(1)مثةعx=2ك(1-2)ك –X=1تت

* - 2511 - 21 lixع

[1]

"-م2
ع22=لبتت21تاريج

0

1

s12 = لاتت2 E1 ixت

[1]

s21=s12

1

h11 = لات1يب(-5مدع.2و E1) dlik

[1]

1

h12 = لات1يب(-5عدي.23 E2) dlx

[1]

h21=h12

1

h22 = لا E2 + )- 3 مدعووةتال)تةمي

0

12W SـW S11 h12ـh11

AA = غت( WT s21 h22 TNTـ s22

مم1تت1تت7.1تت

((5–يج.ج-جج،(ج-1ج،جج-جيج

Solve [D et [AA] == 0 , W] / /N

{{Wـب9.86975}،{Wـي13.102}}

دهجلايئاهنالقودنصخيبروصحمميسج:لاثم

W W ىداحأداهجلخادبكرحتيالهضرع

:ةروصلابىطعيتايثادحإلا

ةقاطلا0AAعدكج

L=(راع)V

Lرات)ةكدك–A(L

تLمادختسابنييوتسمىندألاودوةقاطبسسحا

:ةيرايتخالاةلادللةيطخلارياغتلاةقيرط



مكلااكيناكيمتايساسأ

2.ر.17نا

)T-و/او;الا.داهنمCl+1/01=(اوو.ا),1))()

((CI,(1و,0)=(((1)و(1و,L)=0ةيدودحلاطورشلاوةيرايتخاتاريغتم(1رثيح

**ههههه

.هاعدعصحتملا

:ةروصلاىلعبتكييذلاناينوتلمهلامدختسا:لحلا

h2 (12

رمي(أ)––5مق0عدعا

H(A) – رح h * (12 L

)A–رات-يككاك/ر IL--م(6)=ـــــH
2)(*A(2m dr.)و

:ةيتآلاتالماكتلاباسحل

L L/2 L 2 ـ112

H ) = . / Eiy dا-/او H lAاه/ + او/ Hي/اهlr = +(بفا )ج
0 0 L / 2 4 Tr

L L/2 L 2 - 2

رحAM-7-2.77ر

Hييد./يلiyيهت-/اوH/او(IA+ا/ايHي/او(lr=ج–+–,
0 0 L / 2 ر71114

2h 2 1 1

711ةساهاجلاليربا)( 171

= 0

r h*AL2ر

() كـبكك –W
InL 4

:نأدجناهنمو

2ـ22ـ2

E-يكيبهلجلبلجاريي-2يلهالا
27/1/ر4ت7111rر4

نكميةبوسحملاةقاطلاميقنمو.4رثوملادهجلاميقىلعنادمتعيونيتقاطلقأامهو

:امهوةماعلاتالداعملاىلعلوصحلابةزيمملالاودلاباسح



١٣٢ارياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

112r Ahر

01 + AIارا–4–يب | – WW/ ج--(1مالم(0)=0
ا)(يال(0)

2 - 2

هعمهلهتا-0 7111ر

نيتلداعملابEةميقلابضوعن،Eةميقللةرظانملاةزيمملاةلادلاباسحلو

ةلداعملاحبصتلو.ريخألادحلاادعامرفصلللوؤتدودحلاعيمجنأدجنفنيتقباسلا

انعضواذإنكلو.(اي=0عضوانيلعبجوتيهنإفىلوألاكرفصللةيواسمةريخألا

ةلاداندرأاذإو،رفصلاادعامةميقيأوهلحلا؟(1ىلإةبسنلابلاحلاوهامف(1=0

.(1و=1و(1=0نأدجنEوةيناثلاةميقلاىلإةبسنلابو.(1=1راتخننأبجيفةريعم

:يلاتلالودجلاىلعلصحنمثنمو

ةزيمملاةميقلاةزيمملاةلادلا

211*rhر

E=كتيب-5AL+–ج(نم)
rLار I27/1/ر4ت

22r th - AL2ر

Eي=كيكهبتكتكاsin(كيك)
7111رL/ر

ةطقنلاىلإةبسنلابلثامتموهو)داهجلاخيبرييغتلانأيهوانهةمهمةظحالمانلو

وةيجوزةلاد/ةلادلا)نيلثامتمريغامهنألنييوتسملانيبطلخيمللاثملااذهب(د=ج

.د–بةطقنلابرمييذلالثامتلاروحملةبسنلاب(ةيدرفةلادايةلادلا

ةماعنيرامت-٢

حلصتالاذاملحضو،Lةعبسودحاودعبيذ،عبرميئاهنالدهجرتبàبميسجلا-1

.رياغتلاةقيرطبىضارألاىوتسملاةقاطباسحل//(ءا)=يبدةلادلا

يرايتخاريغتم(ثيح/او–"(1–1)ةيرايتخالاةلادللرياغتلاةقيرطمادختساب-٢

. 1 ةعبسودحاودعبىذ،عبرميئاهنالدهجرتب àبسحا بميسجلاىوتسمىندأةقاط

</اHا/>412a(4a).ب.يبيب
WW/ = = ناتيتا-أ

</ابا/او>201–1



مكلااكيناكيمتايساسأ.١٤٢

d=1.11237نأتبثأ–ب

Thامبد9.90نأتتبثأاهنمو

5

ريغتم)ثيح/(7)-اع"ةيرايتخالاةلادللرياغتلاةقيرطمادختساب-٢
لآ71

.نيجورديهلاةرذلىوتسمىندأةقاطبسحايرايتخا

رح4|3-1-.--

عباتلوح--نأتبثأ–أ

y - 5 نأتبثأ–ب

Wنأتبثأ-ج -–0.375 H

يرايتخاريغتم(1ثيح/اوCe=(1)"ةيرايتخالاةلادللرياغتلاةقيرطمادختساب–4

.نيجورديهلاةرذلىوتسمىندأةقاطبسحا

3/2 . Cl

ع2

تجتنأتبثأ-أ
c = "

2

رمي01تهمتت

H/اوح-هجناتبتلا-بل I|او/>

W.د–H0.5نأتبثأهنمو(1ريغتمللةيلاثملاةميقلابسسحا–ج

يرايتخاريغتمهثيح،Ce=(1)"ةيرايتخالاةلادللرياغتلاةقيرطمادختساب-4

.نيجورديهلاةرذلىوتسمىندأةقاطبسحا

3/ 4

201 تحهتات

C=اكانأتبثأ–أ
لآ71

301 201 1 / 2

ا/>Eنأتبثأهنمو(1ريغتمللةيلاثملاةميقلابسحا–ج

ةلالدللرياغتلاةقيرطمدختساىطخلاىقفاوتلابذبذتمللىوتسمىندأةقاطبابسحل–6

ناينوتلمهلاويرايتخاريغتمهثيحCe=(1)"ةيرايتخالا

h2 (12 اميف
ـ––ــ

2m dr" 2



٣١مارياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

2 2

,ـ19ةيلاثملاةميقلانأتبثأهنمواا_(1fأ.ام

277 . 2711 801

نأتبثأ–ب

h (1) هيهوهههب٩,*.ههههبهم5همهمتهمةا

.E0=اWin-ـجيهيقفاوتلابذبذتمللىوتسمىندأةقاطنأتبثأ-ج

ةلادللرياغتلاةقيرطمدختسايطخلايقفاوتلابذبذتمللىوتسمىندأةقاطباسحل–أ

1

,A–ي2ةيرايتخالا CI( =C)ر9ىرايتخاريغتم01ثيحالا
C1)--هيهيلا

h * (12

H=–كب

2m dr*

بلغت
2

3

1/ 2

(1 تحهتتا

C = ناتيتا-أ

لآ71

h " moo a*

ج+
4Ind 2

2

نأتبثأ–ب

77

.Of="/–ليل

./2mo

P-ا-يبديهيقفاوتلابذبذتمللىوتسمىندأةقاطنأتبثأ-ج

ةبسنىهو"يث-5-1-04-4ةطخلاةبسنمثنمو

:ةروصلاباتلددهجلاةلاددوجوبودعبلايداحأقودنصخيبكرحتيميسجل-٧

V(دع)––Vم6(-)

:ةيرايتخالاةلادلامادختساب.ةقاطلاتادحوهلوتباثWمثيح

"-Ae=(ع)/

:ةيلاتلاميقلانمققحت،يرايتخاريغتمالثيح

d

.كل––22ط/ا
dr

ii- هنأل=–(22–4تةث)/ا
dr



مكلااكيناكيمتايساسأ ! ٦٣١

. . . م/4/14/1277

111 – A =ـ1=ج A = اـرا

22 لآ7

. 1 d *

(KE(ا-ب -A)1ـV

ا/ا)=2/2

22 1/2

W – rم - (ماو)--(أ )ه W

لآ7

2 / 2

wi-رتا.=–كلل

لآ7

.. K .E. 1
W11– = طدص=

P.Aق.2

:ةروصلاباتلددهجلاةلاددوجوبودعبلايداحأقودنصخيبكرحتيميسجل––٨

:ةيرايتخالاةلادلامادختساب.ةقاطلاتادحوهلوتباثالوثيح

/ا(راع)=Ne-أ

:ةيلاتلاميقلانمققحت،يرايتخاريغتم4

h* (1 * h 2

wiii-1/=–يكناب/–يلع-"رت(1–2-2)
2m dr * 2711

V/1-تك*N–1،2-أ-N-ـiv
1X )/ ا/ا)لهلالا=ال

x-(0/11"/ا)=–

2 Co

77 N - e-2 –2"رت )ة0 alr = 2

2711

*Nممامتهانم=-.ايب w–=(ا/|xi- ( V
--COال Oـ

. - h2

xii – WW = ) T /ا )ا + )/ W ا)-اة-ا"و

ox = 1, then the condition–مxiii-Using h =V

ةWـ
6ر2و

22+هب"

givesزاب=0.374,زاب=–1.109



١٧٢رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

W(را)=–1.903

:ةروصلابيطعيتايثادحإلايداحأداهجلخادبكرحتيميسجل-٩

0 0 < .Y < 1

V(راع)=
CO 0 < .) ح1

ةيرايتخالاةلادللةيطخلارياغتلاةقيرطمادختسابىوتسمىندأةقاطبسحا

((CI,(1وو.ال)=(Cl+1/1و/او;

ألا=.(1–1),/او=."(1–1)

((CI,(1و,0)=((CI,(1و,1)=0ةيدودحلاطورشلاوةيرايتخاتاريغتمغلبثيح

:ةيتآلاتالماكتلابسحا:ةدعاسملل

1

d = " (1 – 2 - 4 )"دع alr = 1/30;

0

1

;1/105=alr(*1–2داعهبداع)الا،اعددنأ

0

1

;60/1=alr(*2+داعx–1)دت=IA)أ/أ/او

0

S" =

1 1 ا/ا

22
S" =

.الو

1 1 2 1

dرح

H1 – . / Eiy dا=–/1=2إ(دت–د (d = 1/3;

0 0 0

1 11 2

Hيي–يطيه–-يأ=–د(2–8+6ت)1–2/15
0 0 0

1 11 2

1/6=ar(2–8+6دع)–=يهام–-بفاEiy/ي–أH
0 0 0

:دجوأاهنمو

(4-) 4 -

1ال)(1الا

606/ا10515

= 0



مكلااكيناكيمتايساسأ . ١٨٣

W72 WVـ52 + 420 = 0 بسحاو: ةلداعملاروذجاهنم

ىداحأداهجلخادبكرحتيالهضرعدهجلاىئاهنالقودنصخيبروصحمميسج–/\

:ةروصلابىطعيتايثادحإلا

AA 0 عدكج

L=(راع)V

Lا)ةكدك–A(L

ةلادللةيطخلارياغتلاةقيرطمادختسابنييوتسمىندألاودوةقاطبسحا

ةيرايتخالا

2.ر.77ماع

)T-و/او;الا.دازنمCl+1/1)=(و,اClوCI)0)

((CI,(1و,0)=((CI,(1و,L)=0ةيدودحلاطورشلاوةيرايتخاتاريغتم(1رثيح



١٩٢رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

(A.13)قحلم

رياغتلاةقيرطمادختسابمويليهلاةرذ

ىندأةقاطباسحلةماعلارياغتلاةيرظنلرشابمقيبطتالإوهامىلاتلالاثملا

١مويليهلاةرذنوكتتو .)He( مويليهلاةرذلىوتسم

اهتنحشةاونبنيطبترم(٢و١)نينورتكلإنم

الا،(1,1)=/او(T)/او(12)

الا،(1)=ام
171

ريغتم(1ويضرألاىوتسملابنيجورديهلاةرذنورتكلإلاةزيمملاةلادلايه

مادختساب،ةرذلاهذهلناينوتلمهلا.رياغتلاةيرظنمادختسابهتميقبسحتفوسيرايتخا

:ةروصلاذخأي،ةنكاسةاونلانأرابتعاو(1قحلملارظنا)ةيرذلاتادحولا

Ze=2e

رمح12211

1.Aك–ك+ـثـ–Vث–:Vث–=H
r*"2".2برمي"A(rم1)

1 2 12

:ةروصلابناينوتلمهلاعضننأبسانملانمفةلأسملاةذهلحلو

12–d 1 Cl d –2 d1رمح

fـكـجلv-كبلككباككبطمقر = - v
2 r 2 و7/و/و7

:ةروصلاب(ةيرذلاتادحولاب)نيجورديهلاةرذلارجندورشةلداعممادختسههبابو

)3.A((0--(ب)كاو-v2جل i r i 2 i هو

a" a " a * (a – 2) (a – 2) 1

Ir dr)"2"1"-ثيبااع-"1"2"ا–ب–أــب--+ـثـام=(W(a
(o)-ليبراr22/17ماعو

12



مكلااكيناكيمتايساسأام٢٠

2a" - 2 –2dr 6 –2d(T + Tو (

w(ه)=ـهبكككككdr+كيبلكيبل،مهمي
لآI7ملآ12/7

= –a * 424) - 2( 3 ه_27-
8 8

Zريغتمللىلثملاميقلاداجيإلو.Bقحلملابةيسايقلاتالماكتلاانمدختسادقو

W/ (a)6.هم5همهمت )d(ىوتسمىندأةقاطوه==2–بنأدجنف:

001

27 د7\"/د7\/د7د7\ث
E=W.دd"–ك-d=--.-ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ1=1ــ

8 16 8 / ا1616

eV77.45ـ=H2.8477ـ=

Hةيلمعلاةميقلابةنراقم(قرف٪٢)ةلوبقمةميقىهو --7898eV2905-.

ةقاطلايهو،(IP)لوألانيتلادهجعمةبرقملاجئاتنلانراقننأعيطتسنًايلمعو

:لعافتلامامتإل،ةرذلاجراخىلإ15رادملانمنورتكلإعزنلةمزاللا

"e-ـب"HeـجHe

E–يEم–ج(IP)

:ةقالعلانمبسحتو

– ( 7 – 5 1 – 1 72

ev-2–(يب–IP) = (Z)

H =–54.4 eV2.0––يE

انيطعتةيرظنلاةميقلانإفاذل

(IP) – – 2.0 H + 2.905 H = 0.905 H = 23.05 eV

H)ةيلمعلاةميقلانمرغصأىهو =24.6 eV0.904)٦ىلاوحب٪.

:ىليامانهظحالنو

ةغيصلانممغرلابةيلمعلاةميقلانمةبيرقةميقتطعأرياغتلاةقيرطنإ–أ

ىلعلوصحلاعيطتسنًاديقعترثكأةلادانلامعتساب.ةحرتقملاةلادللةطسبملا



٣٢١|رياغتلاةيرظن:رشعثلاثلابابلا

مادختسابكلذو،يلاتلالودجلارظنا)ةيلمعلاةميقلانمًادجةبيرقةميق

يرتراهتادحولامهلأطخلاوةقاطلا.(Iا=1+1و1=1–1زومرلا

ةحرتقملاةلادلاىضارألاىوتسملااأطخلا

ام-2ـ0.15377500.2

e"وa=27/16ـ0.05602.8477

e " cosh(C1), a = 1.67, c = 0.48 ـ0.02832.8754

e"(1 + c1 ), a = 1.69, c = 0.142 ـ0.02692.8768

جتانكلذو.ةاونلل(Effectivecharge)ةرثؤملاةنحاشلااهنأبرسفت(1<2ةميقلا–ب

ةنحشبرثأتيىناثلانورتكلإلانإثيحب،ةاونلابجحينورتكلإلكنأنم

.٢ةميقلانملقأاهرادقمةاونلانم

عيمجاهنمتعزنيتلاتارذلاضعبل(IP)لوألانيأتلادهجلاةيلمعميقدجوي-ج

:ىلاتلاكىهو،1كىوتسملابنادجاوتينيينورتكلإادعامتانورتكلإلا

Zىرذلاددعلااةرذلاةيرظنلاةميقلاةيلمعلاةميقلا|أطخللةيوتلملاةبسنلا

(eV) (eV) /

2 He 23.2 24.5 5.31

3 Li" 74.1 75.6 1.98

4 Be" " 152.2 153.6 0.91

6 ح0.763933904

8 O6 ـ0.14738737

ةيلمعلاةميقلانيبقرفلاب)اهنعانربعيتلا،ةيوئملاةبسنلانأظحالنلودجلانم

يرذلاددعلاةدايزعملقت،1**برض(ةيلمعلاةميقلاىلعةمسقمةيرظنلاةميقلاو

. Z



مكلااكيناكيمتايساسأام٢٢

Hينيجورديهلاءيزجنويأ

نيجورديهلاءيزجنويألةيطخلارياغتلاةيرظنلرشابمقيبطتالإوهاميلاتلالاثملا

نيكسامتم(٢و١)نينوتوربنمنوكتييذلا(Hي)
ا/

ىندأةقاط(تالماكتلاباسحنودب)شقان:لاثم

مادختسابنيجورديهلاءيزجنويألامهتلادونييوتسم

ةيرايتخالاةلادلامادختسابةيطخلارياغتلاةقيرط

(C+1/1)=0و/او;

)1.B(الا–طعت"ا/لو=طعت

1 . /7 و3م2./7

طبارتمنورتكلإلاةقاطىندأةلاحلةزيمملاةلادلل/زمرت.ةيرايتخاتاريغتم(1,ثيح

.(نوتوربعم

ءزجلالامهإمتثيح)يبيرقتلاناينوتلمهلافرعننيجورديهلاءيزجنويألا:لحلا

(ةاونلاةكرحبصاخلا

رمح1111

)2.B(ك–كهبثك–"Vث–=H

2 r r R

تالماكتلاو

Hر–ك/اHا/رح=Hر:

S)=</ا/رح=Sرب

ددحملاىلعلصحنهنمو

(WS–يH1– W) (H)
= 0 (B.3)

(W–يوWS) (H–يH)

نأدجنهنمو

)4.WS( (B–يW=. (H–اH
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امهوامهتالادونييوتسمىندأةقاطنعناربعينيرذجىلعلصحنهانمو

WW _ El-t Hاو

" 1 + S (B.5)

WW _ El-Hاو

- 1 – S

ةلداعملامدختسنامهبنيتطبترملانيتلادلاباسحلو

a (H1 – W) + a (H1 – SW) = 0 (B.6)

- H. . -ب- H

،-ه(4)و،-هبنأدجنا-كفرذجلامادختسابو --

H..Hـ

.(1)=(1(/ا–/او)و(1)=–(1ينأدجنال-كلتلقرذجلامادختسابو

1 - همتت

.Cl,=–=بنآتبتلا<(ابا(لو>=1دماعتلاةيصاخمادختساب:ىلزنمبجاو

S2أ/2ب

1 - -

ةقاطلاتايوتسمذخأتاذهلوClو-5-5-نآتبثأ<(ابا(لا<=1مادختسابو

:لكشلااهبةطبترملالاودلاو

ال–الباهب.-يكل
1 + S Sم/2+2

(B.7)

WW7 _ El-Hاو=الا–/او
- 1 – S و(19_./2_2 S


