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 چكيده

منجملـه گـاز الكترونـي بـا در نظـر       در اين تحقيق هدف  بررسي ساختار و توزيع سيستم هاي بس ذره اي

. اده مـي كنـيم     استف )١(گرفتن بر هم كنش هاي مربوطه مي باشــد و در اين تحقيق از نظريه  تابعي چگالي كوانتومي                 

نظريه تابعي چگالي امروزه در دو نوع كوانتومي و كلاسيكي بسيار وسيع بكارمي رود كه در اينجا بيشتر بحث ها بـه         

 . نوع كوانتومي آن اختصاص مي يابد

در اين تحقيق نظريه تابعي چگالي را براي سيستم هاي بس ذره اي بكار مي بريم در واقع اين نظريه ريـشه                      

فرمي و مدلهاي وابـسته بـه آن يعنـي          -ما در مورد نظريه تابعي چگالي نظريه توماس       .  فرمي دارد  -ماس  در نظريه تو  

)فرمي مقـدماتي   -مدل توماس  )TF ,    ديـراك  - فرمـي  -مـدل تومـاس ( )TFD     ديـراك  -فرمـي - و مـدل تومـاس - 

)وايزاكر )TFDW    و مدلي كه به WTFD λ−         تـابع مـوج يـا چگـالي عناصـر          .  معروف است را بررسي مي كنـيم

 از روي معادله كلي بدست مي آيد و سپس چگالي را برحسب فاصله براي تمام اين                 Xe و   Kr و   Ar و   Neنادر

همانگونه كه مشاهده مي شود تمام اين چگالي ها  در يك فاصله معين از مركـز يـوني يـك                     .  رسم مي كنيم     عناصر

 . بيشينه دارند كه احتمال وجود الكترون در آن فاصله بيشتر از ديگر فاصله ها  مي باشد 

 محاسبه چگالي الکتروني ،اي  سيستم هاي بس ذره ، فرمي- مدل توماس،نظريه تابعي چگالي کوانتومي   :واژه هاي کليدي

 

 عهده دار مكاتبات *
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 مقدمه

امروزه نظريه تابعي چگالي نقش عمده اي در بررسي سيستم هاي بس ذره اي خصوصأ گازالكتروني و مايع               

ما نيز مي خواهيم با وارد كردن نظريه تابعي چگالي در نظريه هاي قبلي سيستم هاي بس ذره اي                   . فرمي ايفا مي كند     

در اين روش متغير اصلي چگالي گاز الكتروني        . سأله را كامل كرده و روشهاي فراگيرتري را معرفي نماييم           بررسي م 

انـرژي پتانـسيل و انـرژي بـرهم         , بدين ترتيب كه ما همه جملات انرژي آزاد شامل انرژي جنبشي            . نا همگن است    

 لاگرانژ مـي رسـيم   -ردن انرژي به معادله اولركنش با پتانسيل خارجي و برهم كنش بين ذرات را نوشته و با كمينه ك    

 شم و همچنـين هـوهنبرگ و كـوهن مـي باشـد و               -كه با حل آن چگالي بدست مي آيد اين مبحث ادامه كار كوهن            

))٢(شروع كاربرد نظريه تابعي چگالي در سيستم هاي  بس ذره اي الكتروني است ضـمنأ مـرمين        )minMer   نيـز بـا 

گسترش و كاربرد . ت رياضي نظريه تابعي چگالي موفق شد كه چگالي الكترون را در عمليات  وارد كند             انجام عمليا 

 .نظريه تابعي چگالي دربررسي سيستم هاي گاز الكتروني است 

 :در ادامه بطور مختصر تعدادي از كارهاي انجام شده با استفاده از نظريه تابعي چگالي شرح داده مي شود 

  )٤(من- يك گاز الكتروني در چگالي بالا توسط  ژل)٣(ستگيانرژي همب) ١(

 )٥(خواص گرمايي گاز الكترون توسط مرمين ) ٢(

  )١١(شم-كوهن  توسط)١٠-٩( وهمبستگي )٨-٧( شامل اثرات تبادلي)٦(معادلات خودسازگار) ٣(

قريب غير موضـعي      ت  )۱۳-٥،۱۲( شم و كوهن محاسبه نوسانات كوانتومي چگالي در گاز الكترون غيرهمگن توسط        ) ۴(

 )٦(انجام گرديد درهمـين زمينـه  )١٤( گريفالكو-پتانسيل تبادل و انرژي جنبشي يك گاز الكترون ناهمگن توسط آلونسو     

 محاسبه ساختار بانـد     )٧(همچنين.   معرفي شد   )١٥(nHungtingtoچگالي تابعي موضعي براي انرژي جنبشي توسط        

 محاسبه برهم كنش هاي واندروالس در نظريه تابعي چگـالي           )١٦-٨( سوليتر -چگالی توسط شم  به كمك نظريه تابعي       

 . و همكاران محاسبه گرديد )١٨-١٧(توسط آندرسون 

در اين مقاله به كمك نظريه تابعي چگالي كوانتومي يك سيستم  بـس ذره اي سـاده مثـل اتمهـاي نئـون و                         

 .رار خواهد گرفت آرگون مورد بررسي ق

 نظريه تابعي چگالي كوانتومي 

 و توزيـع هـاي   )١٢(نظريه تابعي چگالي در واقع يك ابزار مفيـد بـراي محاسـبه انـرژي هـاي حالـت زمينـه                    

 . اتم ها و مولكولها و جامدات به ويژه براي سيستم هاي شامل تعداد زيادي از اتم ها يا مولكولهاسـت                    )١٩-١٢(چگالي

ز اين نظريه مي توان چگالي هاي دقيق حالت پايه و انرژي هاي سيستم هاي الكتروني را كـه تحـت                      با استفاده ا   )٢٠(

 . تاثير يك پتانسيل خارجي قرار دارند محاسبه نمود 

 . هاي مختلف را بررسي نمود   همچنين با استفاده از اين نظريه مي توان سيستم هاي غيرهمگن با برهم كنش             

 با  )١٦( .مي باشد ) LDA) ionApproximatDensityLocalريب چگالي موضعي    ترين تقريب بكاررفته تق    ساده

 را بدسـت    LDA همبـستگي    -استفاده از نظريه تابعي چگالي مي توان معادله شرودينگرتك اتمي با پتانسيل تبادلي            
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 اين تئوري بيان مي كند كه انـرژي حالـت زمينـه يـك سيـستم چنـد                   )١٦( .ز روي آن چگالي را محاسبه كرد      آورد و ا  

): الكتروني يك تابعي يكتا از چگالي الكتروني است          )[ ]rnF             كه اين تابعي يكتا به تمام سيستم هـاي الكترونـي در 

 ، براي سـادگي محاسـبات       )١٩(رجي چه تابعي از فاصله باشد     حالت پايه اعمال مي شود و مهم نيست كه پتانسيل خا          

سعي بر اين است که اتم در حالت برانگيخته نباشد اما مي توان با توجه به کلي بودن نظريـه بـراي حالـت                        " ترجيحا

يم بنابراين با داشتن اين تابعي تمام خواص حالت پايـه سيـستم را مـي تـوان                .  ته نيز محاسبات را دنبال کرد       يبرانگخ

)انرژي حالت پايه براي سيستمي كه در معرض پتانسيل          . بدست آوريم    )rv       شـود   قرار دارد به اين شكل نوشته مي: 

)١٩(                                                                      

                 ١(                 ( ) ( ) ( ) ( )[ ]rnFdrrnrvnEn += ∫                 

)كه )rnچگالي سيستم است و ( )[ ]rnF  تابعي چگالي مي باشد كـه مـستقل از ( )rv     اسـت بـا جـدا كـردن

 :قسمت كولني داريم 

              ٢(                          [ ] ( ) ( ) [ ]nGrdrd
rr

rnrnnF +′
′−

′
= ∫∫2

1 

]كه ]nGيك تابعي يكتا مثل [ ]nFمي باشد و به صورت زيرآن را بسط مي دهيم : 

          ٣  ([ ] [ ] ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ...,,0 +′′′′′′′′′+′′−′+= ∫ ∫ rdrdrdrnrnrnrrrLrdrdrrKrnrnnGnG    

جمله اول سمت راست مربوط به حالت پايه است جمله دوم مربوط به برهم كنش هـاي دوتـايي اسـت و                      

  :)٢٠( بالاتراست كه در نهايت به صورت زير نوشته مي شودجملات سوم به بالاتر مربوط به برهم كنش هاي

    ٤  ( ( )[ ] ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )[ ][ ]rnENUrnErdrdrnrnrrUdrrnrVrnTE polelext +−+′′′−++= ∫ ∫ 0
2
1 

 T قـسمت بلنـد بـرد پتانـسيل كـولني و           elU, انرژي هاي پلاريزاسيون     polE, تعداد الكترونها    Nكه در اين رابطه   

 .انرژي جنبشي است 

در حالت كلي مي دانيم كه انرژي كل يك سيستم شـامل انـرژي جنبـشي و پتانـسيل و در صـورت وجـود                      

, فرمـي   -در ادامه نظريـه تومـاس     . انرژي برهم كنش با اين پتانسيل نيز بايد وارد محاسبات گردد            , پتانسيل خارجي   

وايزاكرمورد بررسي قرار خواهد گرفت و بـا كمينـه كـردن            -اكدير-فرمي-ديراك و همچنين توماس   -فرمي-توماس

 .معادله برحسب چگالي را بدست آورده و در نهايت روش عددي حل اين معادله را مطرح مي كنيم ,انرژي كل

) الكتروني با چگاليN براي يك سيستمEفرمي و مدلهاي وابسته به آن رابطه انرژي حالت پايه  -در توماس  )rn به 

         :صورت زير مي توان نوشت 

         ٥(                                [ ] [ ] ( ) ( ) [ ]∫ ++= nVdrrvrnnTnE ee 
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]كه در رابطه بالا      ]nTانرژي جنبشي تابعي و انتگرال( ) ( )∫ drrvrnش با پتانسيل خارجي اعمال شده  انرژي برهم كن

]و ]nVee    الكترون بـه صـورت زيـر مـي         -انرژي برهم كنش الكترون   . الكترون مي باشد    - انرژي برهم كنش الكترون

 :باشد 

        ۶(                                                      

[ ] [ ] [ ]nKnJnVee −=                   

] در رابطه بالا   كه ]nJ     و) انرژي پتانسيلي كـولني     ( الكترون    - قسمت كلاسيكي برهم كنش الكترون[ ]nK 

 : و به صورت زير تعريف  مي شود  .الكترون مي باشد-قسمت غير كلاسيكي برهم كنش الكترون

          ٧(                                       [ ] ( ) ( )
∫∫

−
= 21

12

21

2
1 drdr

rr

rnrnnJ 

 در نظـر گرفـت در نتيجـه         neeV][ و   nT][ در اين است که نمي توان مقادير دقيقي بـراي            ٥مشكل اساسي رابطه    

 .ناگزيريم که تقريبهاي مختلفي براي حل اين مشکل مورد استفاده قرار دهيم 

  TF)(فرمي-توماسمدل 

)اولين تقريب بكاررفته براي حل رابطه        ]به اين ترتيب كه   .  توسط توماس و فرمي ارائه شد        5( ]nT   انـرژي 

لكترون را ا -كنش الكترون فرمي كه مربوط به گاز الكتروني يكنواخت غيربرهم كنشي است و برهم          -جنبشي توماس 

]هم فقط از نوع كلاسيكي در نظر گرفتند يعني         ]nK       در نتيجه رابطـه     .  را مساوي صفر قرار دادند(  بـه صـورت     6(

 زير بدست مي آيد 

            ٨ (                                        [ ] [ ]nJnVee = 

                : به صورت زير مي شود )٢٢-٢١(فرمي- معادله انرژي توماس٥ اين رابطه در رابطه با استفاده از

      

         ۹ (                            [ ] [ ] ( ) ( ) [ ]∫ ++= nJdrrvrnnTnE TFTF 

]حال به جاي ]nTTF قرار داده و داريم : 

                 ( )3
2

23
10
3 π=KC                      ( )∫= drrnCT KTF

3
5

 

)ديراك -فرمي- مدل توماس )TFD 

],)٢٣(ديراك-فرمي-در مدل توماس   ]nT           فرمي - همان تابع انرژي جنبشي در نظر گرفته شده در مدل توماس

]است ولي در عبارت مربوط به      ]nVee  علاوه بر [ ]nJ, [ ]nK           هم موجود است و براي آن مقدارانرژي تبادلي بـراي 

  )٢٤( :يك گاز الكتروني يكنواخت كه با محاسبه ديراك بدست آمده است را قرارمي دهند
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             ٩(                                                 [ ] ( )∫= drrnCnK e
3
4

      

 :كه در رابطه بالا 

                                                 7386.03
4
3 3

1

=⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=
πeC 

 : ديراك به صورت زير بدست مي آيد-فرمي-در نتيجه انرژي توماس

    ١٠(                 [ ] ( ) ( ) ( ) [ ] ( )∫ ∫ ∫−++= drrnCnJdrrvrndrrnCnE eKTFD
3
4

3
5

 

 TFDW)(وايزاكر-ديراك-فرمي- مدل توماس

اين ناهمگني چگـالي الكترونـي      . تا اينجا اثرات ناهمگني در چگالي الكتروني در نظر گرفته نشده  است                           

ــد      ــب چگــالي موضــعي آن را در نظــر  نمــي گيرن ــي در تقري ــزرگ اســت ول ــسبتاً ب ــا ن ــا و مولكوله ــم ه . در ات

)وايزاكر )kerWeizsac     در نظـر گرفـت او امـواج تخـت را بـه صـورت اصـلاح         بـراي اولـين بـاراين موضـوع را 

)شده ) riKera   )٢٥( . بردارموج كل مي باشدK بردار ثابت وa در نظر گرفت كه+1..

                                           :فرمي به صورت زير است -تصحيح وايزاكر براي انرژي جنبشي توماس

             ١١(                            [ ]
( )
( )∫

∇
= dr

rn

rn

m
nTW

2
2

8
h      

 :و در نتيجه انرژي كل به صورت زير مي باشد 

        ١٢(                               [ ] [ ] [ ]nTnTnT wFWTF λλ += 

اما بعدها مشخص شد كـه نظريـه بـسط    .  را برابر يك در نظر گرفته است    λدر رابطه بالا وايزاكر پارامتر                 

 بايد λگراديان پيش بيني مي كند كه     
9
. وايزاكر جمله مرتبه دوم را براي  بسط گراديان درنظر گرفته اسـت              .  باشد   1

)وايزاكر-ديراك-فرمي-بنابراين انرژي توماس )TFDWيا ( )WTFD λ− به صورت زير درمي آيد : 

    ١٣      ([ ] ( ) ( )
( ) ( ) ( ) [ ] ( )∫ ∫ ∫∫ −++

∇
+=− drrnCnJdrrvrndr

rn

rn
drrnCnE eFWTFD

3
4

2

3
5

8
λ

λ 

        

  )٢٦(.  تا مرتبه دوم بكار رفته است١٣البته نظريه بسط گراديان در رابطه 

 اگر انرژي كل تابعي به صورت زير باشد    

            ١٤(                     ( )[ ] [ ] [ ] ( ) ( ) [ ]∫ +++= nVdrrnrvnTnTrnE eeWTF 9
1            
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)از قيد تعداد الكترون ثابت يعني      )∫ = Ndrrn              كنـيم كـه      استفاده مي كنيم و معادله انرژي  كل تابعي را كمينـه مـي

 :منجر به معادله ديفرانسيل زير مي شود 

         ١٥(                ( ) [ ]
( ) ( ) [ ]

( ) µ
δ
δ

δ
δ

=+++
rn
nVrv

rn
nTrnC eeW

K 9
1

3
5 3

2

  

 .  ضريب لاگرانژ براي اين قيد است و با انرژي فرمي برابر است µآن كه در 

 بـه   ١٥براي كمينه كردن انرژي كل تابعي ازمشتقات تابعي استفاده مي كنيم و در نتيجـه معادلـه                               

 :صورت زير به دست مي آيد 

                 ١٦(          ( ) ( )
( )

( )
( ) ( ) ( ) ( )∫ =−′

′−

′
++

⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢

⎣

⎡
∇

−
∇

+ µλ rnCrd
rr

rnerv
rn

rn
rn

rn
rnC eK

3
122

2

2

3
2

3
4

2
2

83
5  

 

 نتايج و بحث

 به يك معادله يك بعدي كاهش مي يابـد و در            ١٦معادله  ) پوسته بسته   (براي اتم هاي با لايه بسته       

)آن معادله )
r
Zrv  .  مي باشد =−

 :با تبديلات 

      ١٧(                                                                    ( ) ( )rrnry 2
1

= 

                                                                       2
1

rx = 

 : به صورت زير تبديل مي شود ١٦معادله 

         ١٨         (( ) ( ) ( ) ( ) ( )[ ] ( ) 088
3
48

3
51 2

3
5

3
2

3
7

3
2

2

2

=++⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛+⎟

⎠
⎞

⎜
⎝
⎛−

∂
∂

−
∂
∂ −

xyxxUxyx
C

xyxC
x
xy

xx
xy eK µ

λλλ
   

 :كه در رابطه بالا 

                                                                       rvU = 

        ١٩(  ( ) ( ) ( ) ⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
′

′
′−′′′+−= ∫ ∫

∞ ∞

x x

xd
x

xyxxdxyxNZxU 18 222π تابع( )xy  

) و x)محـدود (در مبدا و هم در بي نهايت هر دو به سمت صفر مي روددر يك شبكه متناهي                   هم )xy  بـه ix و iy 

                                                                                                                  :تبديل مي شوند كه
  Mi ,...,1,0= 
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 :و شرايط مرزي را نيز در نظر مي گيريم 

          ٢٠(                               0,00 == Myy 

)مشتقات )xy مي تواند بر حسب تفاضل هاي متناهي بيان شود ١٨ در معادله . 

        ٢١(                                  ( ) ( )
∆
−

=
∂

∂ −+

2
11 nnn yy

x
xy 

        ٢٢(                         ( ) ( )
2

11
2

2 2
∆

−+
=

∂
∂ −+ nnnn yyy

x
xy  

 .  اندازه شبكه مي باشد ∆كه

} منجربه يك دستگاه معادلات جبري غيـر خطـي بـراي           ١٨درمعادله   ٢٢ و ٢١جايگزين كردن معادلات     }iy 

  .كه به روش تكرار مي توان به صورت زيراين معادله را به صورت عددي حل و جواب را به دست آورد . مي شود 

}وµيك حدس اوليه براي     ) ١ }0
iy       زده مي شود و پس از آن ( )xU } در شبكه مجزا به عنـوان      ١٩  از معادله  0 }0

iU 

 . محاسبه مي شود 

} و0µبا) ٢ }0
iUلات براي دستگاه معاد{ }1

iy توسط روش چند بعدي نيوتن مي تواند حل شود  

 . كه خودش تكراررا در بردارد 

 :سپس شرط بهنجارش بررسي مي شود ) ٣

                                              ( )∫ = Nxdxxy 28π          or                        

                                    ( )23            ( )∫ = Ndrrn 

}اگر اين شرط توسط  }1
iy برآورده نشود مرحله ( }  و ثابت نگهداشتن 0µ با يك حدس ديگربراي 2( }0

iU  تكـرار

 . مي شود 

{ }1
iy1بهنجار شده وµ وابسته مي توانند به سهولت توسط روش نصف سازي ( )tionBi sec پيدا شوند  . 

},با اطمينان از همگرايي   ) ٤ }1
1y جديد با{ }0

iy  1سـپس ) تركيبـات جديـد     30%حـدود . (يب مـي شـود     اوليه تركµ 

}و }1
iy برمي گردد تا زمانيكه خودسازگاري حاصل شود١ تركيب شده به عنوان ورودي به مرحله  . 

 .  در تمام مراحل نگهداشته مي شود)٢٠(توجه كنيد كه شرط مرزي معادله 

 قرار مي دهيم و شرط همگرايـي نيـز          01.0 و 1000 به ترتيب  ∆ و Mبه جاي , ام محاسبات شرح داده شده      در تم 

 :به صورت زير مي باشد

                                      410−≤
∆

i

i

y
y
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)StationPowerFortran  را به روش عددي و با استفاده از نرم افزار ١٨هايت معادله در ن )FPS حل

ت غير خطـي     كه همان روش نيوتن براي حل دستگاه معادلا        .forNewtبه اين ترتيب كه از زير برنامه      . مي نماييم   

  بـه ازاي مقـادير      Arو معادلـه ديفرانـسيل فـوق را بـراي اتـم هـاي               , استفاده مـي كنـيم      , مي باشد   ) چند متغيره (

2سپس نمودار اين اتم ها را رسم مي كنيم  و محور افقـي را              .  به روش عددي حل مي كنيم        λمختلف
1

r    و محـور 

nrعمودي را  .  در نظر مي گيريم 2

 

 گيري نتيجه 

 تفسير فيزيکي نمودارها

 ملاحظه مي شود چگالي الکتروني در فاصله هاي نزديک و دور از هسته  صـفر مـي                   ۳و۲و۱همچنانکه در شکلهاي    

نـشان دهنـده وجـود    ً که اين موضوع دقيقـا  باشد ، اما در يک فواصل معيني مقدار چگالي نسبتاً قابل ملاحظه است              

 مدارهاي مشخص الکتروني در فواصل معيني از هسته مي باشند 

) كميت١– ٣در شكلهاي  )rnr 2 بر حسب2
1

rبراي اتم آرگون در λ هاي مختلف رسم شده است   . 

.  

  
  

  نمايش حاصلضرب توان دوم فاصله از مبدا در چگالي الكتروني بر حسب جذر فاصله براي:1شكل

اتم آرگون در 
9
1

=λ  

  

Archive of SID

www.SID.ir

www.sid.ir
www.sid.ir


٣٥ ۱۳۸۷ بهار، ۶۷ شماره ،۱۸ جلد ،)JSIAU(مجله علوم پايه دانشگاه آزاد اسلامی، 

  

  

  

  

  

  

  

  

نمايش حاصلضرب توان دوم فاصله از مبدا در چگالي الكتروني بر حسب جذر فاصله براي اتم آرگون در :2شكل 

5
1

=λ  

  

  

  

  

  

  

  

  

نمايش حاصلضرب توان دوم فاصله از مبدا در چگالي الكتروني بر حسب جذر فاصله براي اتم آرگون در :3شكل

3
1

=λ  

و بـه محاسـبه چگـالي       . فرمي را به كمك نظريه تابعي چگالي تعمـيم داديـم            -در اين تحقيق روش توماس    

 . هاي مختلف پرداختيم λ با تصحيح وايزاكر براي Xe وKr وAr وNeيالكتروني براي اتم ها

 هـاي   λهمچنين براي يك اتم خاص و با توجه به اينكه چه ناحيه اي از اتـم را مـي خـواهيم بررسـي كنـيم بايـد                          

و در نهايت معادله كلي را بيان مي كنيم كه شامل تمام حالات خاص بيان شده مي باشـد و ايـن                      . متفاوتي بكار برد    

)معادله ديفرانسيلي برحسب چگالي    )rn             مي باشد كه ما اين معادله را به روش عددي حل مـي نمـاييم و بـراي اتـم 

Arدر نمودارهايي چگالي  nرا بر حسب r چگالي محاسبه شده چگالي حالت زمينه است .  رسم مي نماييم . 
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اگر به نمودارها توجه كنيم مشاهده مي نماييم كه در فاصله تقريباً يك واحد فاصله كـاهش يافتـه از مركـز                      

شينه در چگالي مشاهده  مي شود كه مربوط به اين است كه احتمال پيدا كردن الكترون در آن فاصله ها                     هسته يك بي  

اما در فواصـل نزديـك بـا توجـه بـه اينكـه              . بيشتر است و در فواصل دورتر چگالي به سمت صفر كاهش مي يابد              

 واقعيت موجـود كمـي متفـاوت        معادلات بكاررفته به صورت تقريبي مي باشند ممكن است جواب به دست آمده با             

  .باشد كه لازم است در آينده اين موضوع بيشتر بررسي شود 
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