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  ۱۳۹۱ بهار، ۱، شمارة ۱۲  مجلة پژوهش فيزيك ايران، جلد

 
 
 
  

  

   قيدةترين مرتب  در چارچوب روش وردشي با پايين۳‐مو مايع هلية قطرةانرژي حالت پاي
 
  

  ۲ احمد رجبي و۲ ، ساره مطهري۱مجيد مدرس

  دانشكده فيزيك، دانشگاه تهران، تهران .۱
    تربيت دبير شهيد رجايي، تهرانگروه فيزيك، دانشكده علوم پايه، دانشگاه .۲

 mmodares@ut.ac.ir: پست الكترونيكي
  
  

  )۲۸/۱۰/۱۳۹۰ :دريافت نسخة نهايي ؛ ۶/۲/۱۳۹۰ :افت مقالهيدر(

  دهيچك
هاي  توزيع. گردد  ماي صفر مطلق محاسبه مي در د۳‐هليوم مايع نرمال ة قطرةانرژي حالت پاي ترين مرتبه قيد، و نوع توسعه يافته آن با پايين در اين كار با استفاده از روش وردشي

 به حـداقل   ۳‐هليوم مايع نرمال    ةدهيم كه براي تشكيل حالت مقيد قطر          را مورد استفاده قرار داده و سپس نشان مي         ۱سكسون‐مختلف چگالي، از جمله گؤسي ، شبه گؤسي و وود         
دست آمده براي انرژي حالت  مقادير به. يابد   اتم افزايش مي۳۰۰ تا حدود ۳‐ هليوماي مختلف چگالي و شعاع اتم ه البته اين تخمين بسته به انتخاب توزيع.  نياز داريمهليوم اتم ۲۰

  .هاي ديگر از جمله روش مونت كارلوي وردشي و پخشي و روش نظريه تابعي چگالي توافق خوبي دارد  قطره در مقايسه با روشةهاي تشكيل دهند پايه و تعداد اتم
  

  جونز‐سكسون، پتانسيل لنارد‐، روش وردشي، تابع توزيع چگالي، تابع توزيع گؤسي، تابع توزيع شبه گؤسي، تابع توزيع وود ، انرژي حالت پايه۳‐هليوم، مايع نرمال ۳‐هليوم ةقطر :ليديكهاي  واژه
  

  
  مقدمه .١

 سـاختار و خـواص دينـاميكي    ةدر طي بيست سال اخير، مطالع ـ  

ري از فيزيكدانان تجربي و نظـري        توجه بسيا  هليومقطرات مايع   

در بعد تجربي روشي مبتني بـر  ]. ۱[ را به خود جلب كرده است     

توري پراش توانـسته موفقيـت خـوبي را در شناسـايي قطـرات              

امـا كارهـاي نظـري بـر روي قطـرات           ]. ۲[ دست آورد    به هليوم

با استفاده از   ] ۳[  اولين بار با كار پندهري پنده و همكاران        هليوم

] ۴[ نت كارلوي وردشي و همچنين اسرينگاري و ترينر       روش مو 

هـاي    روش اًاخيـر . با استفاده از تقريب تابعي چگالي آغـاز شـد         

اند و در حال حاضر علاوه  اي داشته نظري پيشرفت قابل ملاحظه

 ةهـايي مثـل روش توابـع همبـست          هاي ذكر شـده روش     بر روش 

ير جسترو، روش مونت كارلوي پخشي و روش تابعي چگالي غ         

ار  بـه ك ـ   ۴ و   ۳-هليـوم  طيف محدود، بـراي قطـرات        ةجايگزيد

       ١   ]. ۶ و ۵ و ۱[ اند گرفته شده

 اتـم  ۴۰ تـا  ۲۰اند كه حـداقل   محاسبات ذكر شده نشان داده      

 در حالت مقيد مورد نياز اسـت،        ة براي داشتن يك قطر    ۳-هليوم

 حـد بـالا    ۳-هليـوم خواص متنـوع مـايع همگـن         اما با توجه به   

  ].۳[ واند به مراتب بيشتر باشدت  مي

، و نـوع    (LOCV)٢  قيـد  ةتـرين مرتب ـ   با پايين  روش وردشي    

آميـزي   موفقيـت  طـور    توانـسته بـه    (ELOCV)٣ توسعه يافتـه آن   

 عـادي كوانتومي همگن مثـل مـايع         مايعات ٤ةخواص متنوع تود  

در محاسـبات   ]. ۸[ دسـت آورد    اي را بـه      هـسته  ةو ماد  ۳-هليوم

____________________________________________ 
۱. Wood-Saxon 

۲. Lowest Order Constraint Variational  

۳. Extended Lowest Order Constraint Variational 

۴. Bulk  
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 ۱۶   احمد رجبي ومجيد مدرس، ساره مطهري  ۱، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

 و سـاير    LOCVبين نتايج حاصـل از روش       ن توافق خوبي    يپيش

اند،   توسعه يافته  ةترين مرتب  تر كه فراتر از پايين     هاي پيچيده  روش

همچنين نشان داده شده است كـه بـسط         ]. ۸[ حاصل شده است  

، از همگرايـي  LOCVي بنـد  فرمـول ار رفتـه در  اي بـه ك ـ    خوشه

هاي سه جسمي به مراتـب        بالايي برخوردار است و سهم خوشه     

مزايـا و   ]. ۱۰و ۹[ هـاي دو جـسمي اسـت        ازسهم خوشـه  كمتر  

ي اين روش به طور كامـل در چنـدين مقالـه مـرور و             بند  فرمول

  ].۱۳ و ۱۲ ،۱۱ ،۷[ مورد بررسي قرار گرفته است

در اين مقاله ما با استفاده از نتايج به دسـت آمـده از اعمـال                   

 در دماي صـفر  ۳-هليوم مايع ةاين روش در بررسي خواص تود     

. پردازيم     مي ۳-هليوم ة به مطالعه و بررسي حالت مقيد قطر       مطلق

طور كـه انتظـار       مايع را همان   ةلازم به ذكر است كه چگالي قطر      

  . ايم هرود، به صورت سه تابع توزيع نزولي انتخاب نمود  مي

بخش دوم ما روش     در: باشد    هاي زير مي    اين مقاله شامل بخش      

هـاي مختلـف      توزيـع . دهيم     مي مورد استفاده را به اختصار توضيح     

چگالي، پارامترها و محاسبات مربوط به انرژي قطـره، بـراي مـايع             

در پايـان، دربخـش     . آوريـم      را در بخش سوم مـي      ۳-هليومهمگن  

  .پردازيم  داده و به بحث و بررسي مي چهارم نتايج را نمايش

  

  ۳‐هليومبراي مايع همگن  LOCVي روش بند فرمول .۲
 :شود   به صورت زير نوشته مي۳-هليوم نرمال هاميلتوني مايع

)۱    (  ,( )
A A

i

ii i j

P
H V ij

m
= < ≠

= +∑ ∑
2

1 1
2

  

( )ijV r از محاسـبات  در ما كه است هليوم يها اتم نيب ليپتانس 

  ].۱۵[ايم  كرده استفاده جونز -لنارد ليپتانس

 ستمي ـس مـوج  ابعت ديق ةمرتب نيتر نييپا باي  وردش روش در   

)ي  عني كنش برهمي  دارا ... )NΨ  حاصلـضرب  صورت به را ،12

 يعن ـي،  كـنش  بـرهم  بـدون  ستميس موج تابع در يهمبستگ تابع

( ... )Nφ   ]:۱۲ و ۱۱ ،۱۰[ ميريگ   مينظر در ،12

)۲  (     ,( ... ) ( ... ) ( ... )N F N NφΨ =12 12 12 

)اي  ذره Nي همبــستگ تــابع آن در كــه ... )F N12، تــوان   مــيرا 

 ازي  متقـارن هـاي     حاصلضرب مجموع صورت به جسترو همانند

  :نوشتاي  ذره دوي همبستگ توابع

)۳ (      .( ... ) ( )
i j

F N f ijδ
>

⎛ ⎞
⎜ ⎟=
⎜ ⎟
⎝ ⎠
∏12  

 ةفاصـل  به فقط ۳-هليوم عيماي  اتم نيب ليپتانس نكهيا به توجه با

 ازي  تـابع  زي ـن رايي  دوتـا ي  همبـستگ  تابع لذا است، مرتبط ها اتم

 ـ بـه ي  همبستگ تابعي  وابستگ البته. ميريگ   مي اتم دو ةفاصل  ةتكان

 قـرار ي  بررس ـ مـورد ] ۱۱ [مراجـع  دري  نياسپ وي  مداراي    هيزاو

 و فـوق  صـورت  بـه ي  همبـستگ  توابـع  انتخـاب  با. است گرفته

ي دارااي    ذره N ستميسي  انرژ وانت  اي، مي   خوشه بسط از استفاده

  ].۱۲ و ۱۱ ،۱۰[ داد بسط ريز صورت به را كنش برهم

)۴      (     .[ ]F MBE T E f= + 

FT بـه  كه استي  ونيفرم گاز ةذر واحد بري  جنبشي  انرژ همان 

  :شود   ميفيتعر ريز صورت

)۵   (   .( )Fk
f

F
k

kkT
N m m

=

= =∑
2 22

0

1 3

2 5 2
  

[ ]MBE f بسط صورت به است، كنش برهم ازي ناشي انرژ كه 

 دسـت  بـه  ريز صورت بهي  وردش اصل از استفاده با واي    خوشه

  ].۱۴ و ۱۲-۱۰[ ديآ  مي

)۶(  
[ ] ,

... .

F MB

F

H
E f T E

N
T E E

ψ ψ

ψ ψ
= = +

= + + +2 3

1

  

E2، فيتعر ريز صورت به و استي  دوجسمهاي    هخوشي  انرژ 

  :شود  مي

)۷    (     .( )
a

i j
E ij ijυ

>

=∑2 12 

) به )υ  تـابع  برحـسب  كـه  نـد يگوي  جسم دو موثر ليپتانس ، 12

) ،يهمبستگ )f ) جـونز،   -لنـارد ي  اتم نيب ليپتانس و ،12 )V 12، 

  :ديآ   ميدست به ريز صورت به

)۸    (     .( )( ) ( ) ( ) ( )r f r f r V
m

υ = − ∇ +
2

2 212 12  

 مربوط عبارت ةذر تكي  برا تخت موج توابعگيري    كار به با حال

  :ميآور   ميدست به ريز صورت به راي دوجسمهاي  خوشه به

)۹ (       ,( ) ( )FE g r r d rρ υ= ∫ 3
2

1

2
  

  آن در كه

)۱۰   (    ,( ) [ ( )]F Fg r k r= − 21
1

2
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  ۱، شمارة دوازدهم جلد    قيدةرچوب روش وردشي با پايين ترين مرتب در چا۳-هليوم مايع ة قطرةانرژي حالت پاي  ۱۷

  

  

  و

     .
( )

( )
J x

x
x

= 13  

( )J x1  بهنجارش ديق. هست ك يةمرتبي كرو بسلي آشنا تابع 

  :]۱۰[ شود   ميداده ريز صورت به موج توابع

)۱۱    (     ,( ( ) )g r d rρ − = −∫ 3
2 12 121 1 

) رابطــه نيــا در )g r2  بــه و اســتي دوجــسم عيــتوز تــابع ، 12

  ]۱۴[ شود   ميداده بسط ريز صورت

)۱۲    (        . ( ) ( ) ( )
N

n n

g r f r g r
=

⎡ ⎤
⎢ ⎥= ∆
⎢ ⎥⎣ ⎦
∑2

2 12 12 12

2

 

 م،يكنــ اســتفاده آنهــا از ميــدار قــصد كــه ،بــسط اول جملــه دو

  :از ندا عبارت

)۱۳  (     

[ ( )] ( )

( )[ ( ) ( ) ( ) ( )]

( ) ( ) ( , , ),

f

F F F F

F

g r g r r

h r k r k r k r k r

d r h r h r g r r rρ

∆ =

−

+ ∫

2 12 2 12 13

2
13 23 12 23 13

3
13 13 23 3 12 23 13

  

  آن در كه

)۱۴ (  
( , , ) [ ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )] .

F F F

F F F F

g r r r k r k r

k r k r k r k r

= − +

+ +

2 2
3 12 23 13 12 23

2
13 12 23 13

1
1

2

1

2

  

n بـه  مربـوط  جملـه  كردن وارد با =  ـتوز تـابع  بـسط  در ، 2  عي

  شود   مينوشته ريز صورت به بهنجارش ديقي دوجسم

)۱۵  (   ,( ) ( ) ( )( )(F Fg r f r g r d rρ − − = −∫ 1 2 3 1  

   اي

      .( ) ( )Fg r f r d rψ ψ ρ= =∫ 2 3 1 

 لازم ].۱۲ - ۱۰[ است شده برده كار به ماي  قبلي  كارها در ديق نيا

ζ تيكم است ذكر به ψ ψ= اي   خوشـه  بسطيي  همگرا ،1−

 آوردن دست به در فوق ديق كردن واردي  برا. كند   مي فيتوص را

ــرژ ــرا روش ازي ان ــامع بيض ــژ نين ــره لاگران ــيبه ــر   م   . ميب

ــا ــتفاده بــ ــ از اســ ــر ةمعادلــ ــژ،-اولــ ــارت لاگرانــ  عبــ

( , , ) { }[ ]L r f f r E fλ ψ ψ′ = +2
) تـابع  بـه  نسبت را 2 )f r 

 را ، λ لاگرانژ، نينامع بيضر و ميكن   مي نهيكمي  تابع صورت به

در . شـود  ارضـا  زي ـن بهنجارش ديق كه ميينما   مي انتخابي  رطو

اي،   شـود كـه تـابع همبـستگي دو ذره              فرض مـي   LOCVروش  

( )f r    اي    مشخصي بـه تـابع همبـستگي دو ذره         ة ، در يك فاصل

)فرميوني پاولي،    ) ( ( ))p Ff r g r
−

=
1

اين انتخاب بـه    . ، ميل كند  2

 نوعي اثرات همبستگي ناشي از آماركوانتومي ذرات را نيز وارد

طبيعي است كه با در نظر گرفتن اين شكل         . كند    محاسبات ما مي  

البته خود تابع پاولي در     . تابع همبستگي بايد نتايج بهتري بگيريم     

  .كند  نهايت در فواصل دورتر به يك ميل مي

ت تابع توزيع دو جسمي بـراي       در عبار كه  شايان ذكر است       

n =  سـهم  اگر كه ميرس  ي ميانتگرالي ليفرانسيد معادله ك ي به 3

 بـا ي  وردش ـ روش ميكن ـ محاسـبات  وارد را جملـه  نيا ازي  ناش

 ،ELOCV افته،ي توسعه روش به ، LOCV د،يق ةمرتب نيتر نييپا

ي كارلو مونتي  ها روش با آن از حاصل جينتا كه ابد،ي     مي ءارتقا

 بـا  تينها در ].۱۲ و ۱۰،  ۷[ شد خواهد مشابهي  پخش وي  وردش

  :ميدار بالا حاتيتوض به توجه

)۱۶     (  .LOCV FE T E= + 2      ELOCV FE T E E= + +2 3  

  

 عيمـا  ةقطـر ي  بـرا ي  انرژ ةمحاسب وي  چگالي  ها عيتوز. ۳
  ۳‐هليوم

كـه قطـر       بـا فـرض ايـن      ،قطره درون در ها اتم عيزتو ةنحوي  برا

 ـتوز تـابع  سـه  از،   باشـد  Rاي به شعاع      كره  اسـتفاده ي  چگـال  عي

   .ميكن  مي

  )S-موج(ي گؤس عيتوز تابع -الف

)۱۷   (  ,( ) ( ) ( ) r
G Gr r r e

N
αρ ρ ρ ρ −= = =

2

0
1

   

 يمربع ـ نيانگيم جذرهاي چگالي و در نظر گرفتن      بهنجار كردن توزيع   با

r2مقادير ،، به عنوان شعاع قطره ρ0 وα شوند   ميمحاسبه قابل  

)۱۸ (  ,( )j r drρ =∫ 1   

  و

  ,( )jR r r drρ= ∫2 2  

)۱۹  (  ,/( )
R

ρ
π

= 3 2
0 2

3 1

2
  

  و

  .
R

α =
2

3 1

2
  

  )P و S امواج( يگؤس شبه عيتوز تابع -ب

)۲۰  (   . ( ) [ ] r
QG r r e αρ ρ α −= +

22
0 1 2  
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 ۱۸   احمد رجبي ومجيد مدرس، ساره مطهري  ۱، شمارة دوازدهم جلد 
  

  

  

  .وضيح داده شده در متنهاي يك قطره برحسب روش اعمال شده، تابع توزيع چگالي به كار رفته و شعاع ت انرژي بستگي، شعاع و تعداد اتم .۱ جدول

minN ( )r A00  min ( )E K  min ( )R A0  تابع توزيع چگالي  روش اعمال شده  

۳۹۶ ۳۱/۰  ۳۷۷/۰-  ۷۰/۲  

۱۰۰  ۴۹/۰  ۳۷۷/۰- ۷۰/۲ 
۳۲ ۷۲/۰  ۳۷۷/۰- ۷۰/۲ 

LOCV 

۳۱۶ ۳۱/۰  ۸۶۰/۰- ۵۰/۲ 
۸۰ ۴۹/۰  ۸۶۰/۰- ۵۰/۲ 
۲۵ ۷۲/۰  ۸۶۰/۰- ۵۰/۲ 

ELOCV 

  تابع توزيع گوسي

۲۷۲ ۳۱/۰  ۷۱۴/۰-  ۳۸/۲  

۶۹  ۴۹/۰  ۷۱۴/۰- ۳۸/۲ 
۲۲ ۷۲/۰  ۷۱۴/۰- ۳۸/۲ 

LOCV 

۲۱۲ ۳۱/۰  ۳۸۰/۱- ۱۹/۲ 
۵۴ ۴۹/۰  ۳۸۰/۱- ۱۹/۲ 
۱۷ ۷۲/۰  ۳۸۰/۱- ۱۹/۲ 

ELOCV 

  تابع توزيع شبه گوسي

۲۷۲ ۳۱/۰  ۷۷۶/۰-  ۳۸/۲  

۶۹  ۴۹/۰  ۷۷۶/۰- ۳۸/۲ 
۲۲ ۷۲/۰  ۷۷۶/۰- ۳۸/۲ 

LOCV 

۲۰۲ ۳۱/۰  ۴۴۵/۱- ۱۷/۲ 
۵۲ ۴۹/۰  ۴۴۵/۱- ۱۷/۲ 
۱۷ ۷۲/۰  ۴۴۵/۱- ۱۷/۲ 

ELOCV 

  سكسون -ع توزيع وودتاب

  

 ةرابط معادلات از استفاده با زين قسمت نيا دري گؤس عيتوز همانند

)۱۸(، ρ0 وα ــه را ــت  ب ــيدس ــآور   م ــه مي ــه ك ــترت ب ــز بي    ري

  :باشند  مي

)۲۱ (  , 
/

R
ρ

π

⎛ ⎞
= ⎜ ⎟

⎝ ⎠

3 2

0 2

1 9 1

4 4
  

  و

  .
R

α ⎛ ⎞= ⎜ ⎟
⎝ ⎠

2
3

2
  

  سكسون -وود عيتوز تابع -پ

)۲۲  (          . ( )
exp

ws r
r R

a

ρ
ρ =

−⎡ ⎤+ ⎢ ⎥⎣ ⎦

0

1

 

 ضـخامت  a چگالي در مركـز هـسته اسـت،          ρ0  فوق ةدر رابط 

 از استفاده با هم قسمت نيا در. باشد   مي قطره شعاع R و سطح

 كـه  تفاوت نيا با ،ميآور   مي دست  به را عيتوز شكل) ۱۸ (رابطه

  .ميينما   ميحلي عدد به صورت را عادلاتم بار نيا

ي انرژ كه ميرو  ي مي انرژ ةمحاسب سراغ به مراحل نيا از بعد   

  .است محاسبه قابل ريز ةرابط از ذره واحد بر

)۲۳   (   . , ( ) [ ( )] ( )i j
i j jdropletE R E r r drρ ρ= ∫  

ــ در ــوق ةرابط  j=G, QG or WS و i=LOCV ,ELOCV ف

, و iE هك است ذكر به لازم. باشند  مي ( )i j
dropletE R  بي ـترت بـه 

) ازي توابع )j rρ و R هستند.  

  

  يبررس و جينتا. ۴
 و مذكور روش دو از استفاده با آمده دست   به جينتا ۱ جدول در

 هليوم اتم شعاع r0. است شده آوردهي  چگال مختلفهاي    عيتوز

/ از كه است A00 /  تا 31 A00 اما بـه ايـن نكتـه    .  متغير است 72

توانند بـا يكـديگر      ها درون قطره مي    هم بايد توجه داشت كه اتم     

ــند  ــته باش ــاني داش  ــ . همپوش ــاني از رابط ــزان همپوش ــه مي  ةك

/
r r⎛ ⎞= ⎜ ⎟

⎝ ⎠

1 3

0 0
5

3
 ـآ   مـي  دست  به     تعـداد  گردانـستن يد طـرف  از. دي
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  ۱، شمارة دوازدهم جلد    قيدةرچوب روش وردشي با پايين ترين مرتب در چا۳-هليوم مايع ة قطرةانرژي حالت پاي  ۱۹

  

  

    

 .هاي مختلف هاي اعمال شده توسط گروه هاي يك قطره برحسب روش انرژي بستگي و تعداد اتم .۲جدول

 مرجع  روش مورد استفاده  ك قطرهيهاي   اتمتعداد ك قطره بر حسب كلوينيانرژي بستگي 

)۷۴۳/۰- (–) ۰۳۶۲/۰-( ۲۴۰-۴۰  VMC  ]۳[ 

۰۸۶/۰-  ۲۹  DFT ]۶[  

)۴۱۲/۰- (–) ۰۰۰۶/۰-(  ۷۰-۳۰  DMC ]۱۶[  

  

 كـه  اسـت  مهـم  مـا ي  برا زين هليوم قطره ةدهند ليتشكي  ها اتم

  .نمود محاسبه را آن ريز ةرابط از توان  مي

)۲۴      (  .droplet
RN
r

⎛ ⎞
= ⎜ ⎟⎜ ⎟
⎝ ⎠

3

0

  

 ـ       ما مهم  ۱در جدول     از  هليـوم  ة قطـر  ةترين خـواص حالـت پاي

با توجه به   . ايم   انرژي نسبت به شعاع قطره را آورده       ةجمله كمين 

اين جدول نتايج دو توزيع شبه گؤسـي و وود سكـسون بـسيار              

نتـايج   ELOCVو مطـابق انتظـار ازروش        نزديك به يكديگرنـد   

توان به ايـن مطلـب          از آن جمله مي    بهتري حاصل شده است كه    

 كـه  آمـده  دسـت   بـه  -K۴/۱اشاره كرد كه انرژي بر واحـد ذره         

 ۳-هليـوم  كنواخـت  ي عيمـا  ةذر واحد بري  انرژ به كينزد اريبس

 ـ دروني  هـا  اتم تعداد گريدي  سو از. است  تـا  ۲۰ از قطـره  ك ي

. است ريمتغ آزاد هليوم اتم شعاع ابانتخ به بسته هليوم اتم ۳۰۰

 ـي مقـدار ۳-هليـوم  ةقطـر  شـعاع  نكـه يا گـر يد جالـب  ةنكت  نيب

A0۱۷/۲ و A0۷/۲ است ثابت اًبيتقر كه دارد .  

 از گـر يدهـاي     روش از حاصل جينتا ۲ جدول در تينها در   

 مونــت روش ، (VMC)ي وردشــي كــارلو مونــت روش جملــه

 را  (DFT) تابعي چگالي    ةينظر روش و (DMC)ي  پخشي  كارلو

شـود نتـايج حاصـل از ايـن             طور كه مشاهده مي    همان. ايم  آورده

  . مذكور توافق كلي داردةهاي پيچيد گزارش با نتايج روش

اي براي محاسبه خواص   بس ذرهروشبه طور خلاصه ما از         

دهـد كـه        محاسبات ما نشان مي   . ايم   بهره برده  ۳-هليومهاي    قطره

 ،ياتم ـ مختلـف هاي    شعاع وي  چگال عيتوز تابع انتخاب به بسته

توانـد        مـي   ۳-هليـوم  قطرات مـايع     ةهاي تشكيل دهند    تعداد اتم 

  .  ذره متغير باشد۳۰۰ تا ۲۰حدوداً بين 
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