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ا ک اا ک مباني شيمي کوانتوميمباني شيمي کوانتوميا

ش ششته رشته شيميرشته شيميشته

واحد واحدتعداد ۳۳::تعداد ۳۳::تعداد واحدتعداد واحد

  

    
  شيمي کوانتوميشيمي کوانتومي: : منبعمنبع

دکـتر قاسم خداداديدکـتر قاسم خدادادي::تاليفتاليف ييي م ير م ر

  دانشگاه پيام نور دانشگاه پيام نور : : انتشارات انتشارات 

کننده ه کنندهته ه افتاده::ته ن افتادهمح ن اصفهان––مح کز م عل ئت ه اصفهانعضو کز م عل ئت ه عضو عضو هيئت علمی مرکز اصفهانعضو هيئت علمی مرکز اصفهانمحسن افتادهمحسن افتاده::تهيه کنندهتهيه کننده

۱۳۸۵۱۳۸۵//۶۶//۱۱: : تاریختاریخ
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مكانيك كلاسيك منظومه هاي ذره ايمكانيك كلاسيك منظومه هاي ذره اي



منظومه آزادي هاي درجه و منظومهمختصات آزادي هاي درجه و مختصات و درجه هاي آزادي منظومهمختصات و درجه هاي آزادي منظومهمختصات

بتحركت بايد نسبت به يك چهارچوب معين كه آن را ثابت  ر ن ين رچوب چه ي ب بت ي ب ت ر
فرض مي كنند مطالعه شود



لهبهفضادرMمادينقطهوضع داروس داركهOMب ب   برداركه OMبرداروسيلهبهفضا درMمادينقطهوضع
م  محورسه رويبرآنتصاويريا داردنامMموضعي
شودميتوصيف
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مولكول،اتم، الكترون،است،پيش دركهايمسئلهبهبنا
طل مي فرض مادينقطهراكيهانياجرامحتيومعمولياجسام

.كنند.كنند



رجپس هر ذره در چهار چوب مكانيك كلاسيك سه درجه ي ي چوب ر چه ر ر ر پس
آزادي را دارد

 در كه مولكول مانند باشد شده تشكيل ذرهN از منظومه اگر
لنگا لچندازا للك تشدتشك فضادآنضا   فضادرآن وضعاستشدهتشكيل مولكولچندازاولنگاه
  مي توصيف و مشخصziوyiوxiدكارتيمختصات3N با

شود



ذ تكانه ذعت تكانه سرعت و تكانه ذرهسرعت و تكانه ذرهعت

dr

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v dt
v

بردارزمان به نسبتمشتق:تعريفبهبناسرعتبردار
ذرهموضعي



استكميتي : ذرهتكانهخلاصهصورتبهياخطيتكانه يروربيي ي
m آن در كه mv برابر و سرعت بردار با همراستا برداري
تذ ا استذرهجرم
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تكانهگشتاور كهكماندوداخل كميت:ايزاويهتكانه
ت تOختصاتداهن ا است،O ،مختصاتمبدابهنسبت

تايزاويهتكانهمشتق اب،لحظههدر،زمانبهن ب برابر ،لحظه هردر،زمانبهنسبتايزاويهتكانهمشتق
ذرهبرواردنيرويگشتاوربااست



اي زاويه تكانه لفه ايم زاويه تكانه لفه مولفه تكانه زاويه ايمولفه تكانه زاويه ايم
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يلكار انرژي جنبشي و انرژي پتانسيلكار انرژي جنبشي و انرژي پتانسيل پ رژي و ي ب ج رژي يلر پ رژي و ي ب ج رژي ر

 استمساويدهدميانجاممكان تغيرايندرنيروكهكاري
لا دضا Fdrداداين drوFبردار دواينردهضربحاصل با

cos... drFdrFdW 





B

drFW cos.A


B

FdFdFW (


 

B
A zyx FdyFdxFW (

 
B

A iidxF
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گآ تغير زمان گذشتباكهاستنقطه آندرذرهپتانسيلانرژي
ماندمثابتوكندنم ماندميثابتوكندنمي

تار پاي و ن دان و(م وات است)كن است)كنسرواتيو(ميدان نيرو پايستار



حركتجريان درBوAنقطهدو بينذرهبهواردنيرويكار
VAآ )حركتآغز( AنقطهدرVتابع مقداربااستمساويذره

عكسيعني )حركتانتهاي(BنقطهدرVتابعمقدارمنهاي ي ي(ربعره ي)ره سي
Vتابعتغيرات



ژ ان قا ل ژا ان قا ل ژ((ا ان گ ژا ان گ ))ا ))پايستگي انرژيپايستگي انرژي((اصل بقاي انرژياصل بقاي انرژي
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د ك ان ا ژ ان قا ل ا كه اصل بقاي انرژي را بيان مي كندك



مكانيك لاگرانژ ، هاميلتون و ژاكوبيمكانيك لاگرانژ ، هاميلتون و ژاكوبي

كند تغ ات خت ت تغ ا ت ن لات ا شكل معادلات نيوتن با تغير سيستم مختصات تغير مي كندشكل

ميرويمكروي مختصاتبهدكارتي مختصاتازوقتيچنانكه يچ يزو يرويمرويبر
شودنميحفظمعادلاتآن

  مختصاتي سيستمهردرآوريمميبدستكهمعادلاتياما
زش دا كندحفظاخ م ميكندحفظراخودارزش
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يمختصات تعميم يافتهمختصات تعميم يافته ييم يم

دكارتي مختصات3Nباشد ذرهNشاملمنظومهاگر
اهد داشتخ داشتخواهد

اما ممكن استعداد درجه هاي آزادي سيستم كمتر از اين و 
 :باشد به طوري كهnمثلاً برابر باً

Nn 3



تاينايندد تص يمختصاتمختصاتص يديگ انممnnنامنامبهبهديگ انت دات داپ پ   پيداپيداتوانيمتوانيم  ميميnnنامنامبهبهديگريديگري  مختصاتمختصاتصورتصورتاينايندردر
مم    مختصاتمختصات  وونوشتهنوشتهqq11,q,q22,q,q33,,……,qn,qnراراآنهاآنهاكهكهكنيمكنيم
ناميمناميمميمييافتهيافتهتعميمتعميم

ااكااااا   هايعبارت كهاستبديهيمختصاتتغيراتاينازپس
T وVوLنوشت توانميكهطوريبهكندمينيزتغير: يروو نيوريبييز تو و
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ومومفصل دومفصل دوم

کوانتوم مکانيک هاي کوانتومپايه مکانيک هاي پايه هاي مکانيک کوانتوميپايه هاي مکانيک کوانتوميپايه



بررس و کشف به کوانتوم بررسمکانيک و کشف به کوانتوم ::مکانيک کوانتومي به کشف و بررسيمکانيک کوانتومي به کشف و بررسي::مکانيک

ماهيت دوگانه نور  •

ن• ت ف ا ذ ا ا سيماي موجي  و سيماي ذره اي فوتوني•

تعميم نظريه موج •
 ذرات مادي به ويژه الکـترون  •

.مي پردازد



اثر=۱۹۰۵۱۹۰۵ کشف نسبيتخاصو نظريه ارائه ۱۹ ۵۱۹ ارائه نظريه نسبيت خاص و کشف اثر۵

 فوتوالکـتريک، اثر کامپتون و نظريه فوتوني نور 

 کوانتومي–پيدايش مکانيک موجي  ==۱۹۲۳۱۹۲۳



کارساز نبودن مکانيک کلاسيک در قلمرو ذره هاي بنيادي يا بطور کلي 

ز در قلمرو ريزقل

ک ز ذه فتا ان زگ فضا در فضايــي بزرگ و  بي مانع رفتار ذرهبه جز حرکت

.وجود هر مسيرمعيني را رد مي کند ي ي



زمايش دو شکاف
ٓ
زمايش دو شکافا
ٓ
ا




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زمايشهاي دقيق در دهه هاي اخير بيان کننده اين است کـه الکـتـرون و هـر 
ٓ
ا

ه ک نه ت ا
ٓ
ا ل ا ت نا ه ذ ک نه گ ا ن ذره بنيادي ديگر ، نه يک ذره به معناي متداول ان است و نه يک موج به ذ

ن قائل هستيم
ٓ
.معنايــي که در فيزيک کلاسيک براي ا ي



ط طا رابطه دوبرويرابطه دوبرويا

 :بر اساس نظريه فوتوني اينشتاين 

به يک پرتوm=0ذره اي به نام فوتون ، با جرم ساکن

ن بهتکـفام به فرکانس
ٓ
وسرعت،که انرژي وتکانه ا

:وابسته استانتشار نور  C
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رتعميم رابطه برقرار شده در مورد فوتون برای ساير ذراتتعميم رابطه برقرار شده در مورد فوتون برای ساير ذرات ير بری ون و ور ر رر بر ب ر رميم ير بری ون و ور ر رر بر ب ر ميم

لــويــي دوبــروي کــه الکـتــرون را يــک ذره بــا يــک مــوج وابســته  مــي دانســت بــا تکيــه بــر 

روابط نسبيتي رابطه بين طول موج ايـن مـوج وابسـته و تکانـه الکـتـرون را بـه شـکل 

:زير اثبات کرد ر ب زير

hياh
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mv
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P
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:کوچک بودن سرعت ذره نسبت به سرعت نور ور ر ب ب ر ر ن بو وچ

Pداشتن عبارت غير نسبيتي براي تکانه  

 :تکانه ذره در صورت  نزديک بودن سرعت ذره  به سرعت نور
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  اصل عدم قطعيت  يا اصل نامعينياصل عدم قطعيت  يا اصل نامعيني

قط ل ذا ک الا ا ا ق اط ا ک ا بيان کننـده ارتبـاط مسـتقيم بـا جنبـه احتمـالاتي حرکـت ذره :اصل عدم قطعيت

ها و ارائه شده توسط ورنر هايزنبرگ



مشخص نبـودن مسـير بـراي هـر ذره  بـه معنـاي کلاسـيک در قلمـرو ريـز بـه دليـل 

t ، مکـــان و تکانـــه ذره را بـــه دقـــت دلخـــواه tاينکـــه  ممکـــن نيســـت در هـــر لحظـــه

.تعيين کرد ر يين

زمايش پراش الکـترون ها راهي  براي اثبات عدم قطعيت
ٓ
ما ري ي ر پر
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بطوري که
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 xyz pxpyوpz

لف ا کا ا ذ ا ا ک ق ا ل ا افــزايش بــه دلخــواه دقــت يکــي از مختصــات ذره باعــث کــاهش شــناخت مؤلفــه اف

.مربوط به تکانه مي شود ي



سوم سومفصل فصل سومفصل سومفصل

ان ک ک کان ض ل انا ک ک کان ض ل اصول موضوعه مکانيک کوانتومياصول موضوعه مکانيک کوانتوميا



حالت تابع يا موج حالتتابع تابع يا موج تابع موجي يا تابع حالتتابع موجي يا تابع حالتتابع

:مبناي بحث

با شدت نور و دامنه امواج) نور (رابطه امواج الکـترومغناطيسي  •

غناط• ا ک الکت تنا ا نه ا دامنه ميدان متناوب الکـتريکي يا مغناطيسي•

 شدت نور متناسب است با توان دوم دامنه موج



در نمودار تداخل چون شدت در هر نقطه بـا احتمـال رسـيدن ذرات : نکـته

ا ک ا ا ا ا ا ط
ٓ
به ان نقطه متناسب است،  دامنه هاي دو باريکه باهم جمع مي شوند نه ا

.شدت ها



ال ت ذا ه ته تاا tx تابع-موج وابسته به ذره:موج احتمال tx,

تابع : احتمال دامنه 

بورنسيزوجير : بورن ماکسديدگاهازموجتفسير


.احتمال رسيدن ذره به هر نقطه را توان دوم       نشان      مي دهد نه خود      






ل ا ض ل لا ا ض ل اصل موضوع اولاصل موضوع اولا

هــر حالــت فيزيکــي قابــل حصــول سيســتم تــابعي بــه ايــن نــام : تــابع حالــت وابســته 

ن حالت مي باشد
ٓ
.دارد که شامل همه معلومات فيزيکي قابل دسترسي در ا



زمان و  ذره مکاني مختصات از تابعي : )حالت تابع( موجي تابع

 txi , 

نمايشگر تمامي مختصات مکاني ixي ي م ر ي م

، تعيين کننده احتمال بودن ذره در tتوان دوم تابع موجي در هر لحظه معين ي ع م

ixموضع فضايــي

dvdP 2



 .تابع حالت ممکن است حقيقي باشد يا موهومي: در حالت کلي 

ٓ    نوشــته      مــي شــود کــه در ان       تــوان دوم تــابع حالــت در واقــع بــه صــورت

.مزدوج مختلط        است

 
 وج ز



ه١ ذ کت ح بودن :يکبعدي :يک بعدي بودن حرکت ذره١.

X فقط تابع دو متغيرX وt است.

dvdP 2 dvdP 



:سه بعدي بودن حرکت ذره.۲

ن
ٓ
 تابعي از سه متغير فضايــي و زمان خواهد بود که نماد ا

است يا tzyx tr .يا              است                  tzyx ,,, tr ,

ا ا ,  zسه مختصه  y , xبيان کننده مکان ذره

 d d dd 2  dxdydztzyxdP ,,,2

  rdtrdP ,2  ,



متحرک۳ ذره چند يا دو از مرکب اي :منظومه  :منظومه اي مرکب از دو يا چند ذره متحرک.۳

تابع      تابعي از مختصات تمامی ذره ها و زمان 

   2121
2 ,, drdrtrrdP 



موج تابع بودن نرماليزه و مرزي موجشرايط تابع بودن نرماليزه و مرزي شرايط مرزي و نرماليزه بودن تابع موجيشرايط مرزي و نرماليزه بودن تابع موجيشرايط

ـــــــــــــر هـــــــــــــاي پيوســـــــــــــته مکـــــــــــــاني  -۱ ـــــــــــــابعي از متغي نجـــــــــــــا کـــــــــــــه ت
ٓ
ـــــــــــــت از ا ـــــــــــــابع حال ت

ا نقط
ٓ
ا ال ا گال ا ف نقط

ٓ
ا ا ت ا ا Xx يــا       اســت و تــوان  دوم ان در هــر نقطــه فضــاچگالي احتمــال در ان نقطــه را

.لذا تابعي است پيوسته,نشان  مي دهد
Xix

يي



.کند نمي ميل نهايت بي به اي نقطه هيچ در تابع اين -۲

 زيرا

.استاحتمال بودن ذره در هر نقطه مقداري معين و کوچکـتر از يک



:بنابراين  :بنابراين

.باشد معين و محدودXدر حتي بايد حالت تابع -۳

ا ا ا ک ا ا ط ظ ل ک در يک لحظـه معـين در هـر نقطـه فضـا بـيش از يـک  مقـدار نمـي توانـد داشـته -۴

.باشد



نجــا کــه دامنــه احتمــال همــان تــابع مــوجي اســت لــذا داراي يــک مقــدار :نکـتــه
ٓ
راز ا ي ري وجي بع ن م ل م ج ز

 )تابع تک مقداري . (است 

 )يا سيستم ( محدوديت هاي قائل شده در حرکت ذره  : شرايط مرزي 

  dxtxdP 2,



نرماليزه نرماليزهشرط شرط نرماليزهشرط نرماليزهشرط

 . گويند موج تابع نرماليزه شرط را زير انتگرال

  1,
2

 


dxtxP   , 




کوانتومي مسائل حل در حل مسائل کوانتوميدر

مدن بدست •
ٓ
 همنوع  توابع از نامتناهي رديفي  ا

.انتخاب مجموعه اي که حائز شرايط مرزي است  •

وردن بدست •
ٓ
ن دادن قرار و انتگرال محاسبه يعني C ا

ٓ
 ۱ برابر ا



موجي توابع کردن :نرمال :نرمال کردن توابع موجي

انتخاب مجموعه اي از بردارهاي همسو و هم جهت  با  طول واحد از بـين مجموعـه 

بردارها از .اي از بردارهااي



))هاهااپراتوراپراتور((دومدوم  موضوعموضوعاصلاصل وعلل وعو وومومو وپر پر

و بيـان کننـده يـک) نـه يـک کميـت فيزيکـي نـه يـک تـابع (يک نماد رياضـي:اپراتور

ي.عمل معين رياضي ري ين مل

 .موجوديت مستقل را نشان داده و خواص بسيار کلي را نمايان مي سازد

 .نوشتن تابعي به صورت ضرب معرف تاثير اپراتور بر روي تابع است



خواص  اپراتور هاخواص  اپراتور ها

شت۱ اتن ÂB̂ا وAاپراتوردومجموعنوشتن.۱

B̂

Bصورت به

BA ˆˆ ا اÂB̂تاث Bت BA :تاثير جدايAوBبر روي توابع و 

 .جمع کردن نتايج اين دو تاثير



BA نوشتن. ۲  :به معناي حاصلضرب دو اپراتور  ˆˆ

ن دو عامل و نتيجه دو عمل رياضي پـي در پـي 
ٓ
ايـن تـاثير از راسـت بـه چـپ تاثيرمتوالي ا

.است
 

.تعويض پذيري در ضرب دو عامل وجود ندارد:نکـته



 ) جبري  عدد ( اسکالر يک عامل دو از يکي هرگاه :نکـته

ن اپراتور که باشد 
ٓ
   .است شدن برابر a واقع در ضرب نتيجه ، است همان خود ا

   

1̂:واحد اپراتور  نماد

 .اپراتور واحد معرف عدم تغيير است



ا اnا ا اک ا ا اث ا با تاثير دو بار اپراتور: يک اپراتورnتوان از درجه -۳

Âتابع روي ؛f(x)ب داريم A بر روي تابعf(x)داريم ؛

   xfAxfAA 2ˆˆ.ˆ    

n

n

AAAA ˆˆ....ˆ.ˆ  
n



ا)ک(ا ا اک ا Âا Aوارون اپراتور :يک اپراتور )معکوس(وارون -۴

1ˆˆ Âنوشته مي شود ، نشانه عمل معکوس1Aکه

ط ˆˆ1̂ا 1AAف شت 11است و از اين رو با رابطه AAشود مي تعريف.



خط خطاپراتور اپراتور خطياپراتور خطياپراتور

:در نظر باشد  Cو يک اسکالر  f(x)هرگاه يک تابع   -۱

     )(ˆˆ)(ˆ xgAxfAxgxfA 

fگ :در نظر باشد  gو fهر گاه دو تابع -۲

   dxgAfdxgfA    ˆ...ˆ



ک ت م ه ات کاپ ت م ه ات اپراتور هرميتيکاپراتور هرميتيکاپ

اغلب توابع مختلط هستند  و  نه  در مکانيک کوانتوميتوابع موجود

ق  .حقيقيق

ـــــد و عـــــدد            اپراتورهـــــاي وارد در محاســـــبات کوانتـــــومي ضـــــرايب موهـــــومي دارن
1i

ي ي ي

1i.نيز در  عبارت   ديده مي شود



 حقيقي اند 
ً
يد لزوما

ٓ
نها به دست      مي ا

ٓ
 .کميت هاي فيزيکي که مقاديري براي ا

تابع اپراتورg(x)وf(x)دو و است مختلط عموم حالت در در حالت عمومي مختلط است و اپراتورg(x)وf(x)دو تابع

Âهرميتيک است اگر رابطه زير برقرار باشد:

   dfdf   ˆˆ   dxgAfdxgfA    ...



دوم موضوع دوماصل موضوع اصل موضوع دوماصل موضوع دوماصل

 هرميتيک و خطي اپراتور  يک پذير مشاهده فيزيکي کميت هر به : دوم اصل

:زيرشرحبهاستوابسته :زيرشرحبهاستوابسته

يعني مختصات دکارتي x،y،zبه متغير هاي) الف( 

x̂ ŷẑ .يعني خود اين متغيرها نسبت داده می شود,       ,       اپراتور هاي     , ذره



ه)( ذ خط تکانه ت دکا هاي ؤلفه PPPه و     ,      به مؤلفه هاي دکارتي تکانه خطي ذره    )ب(

 
xPyPzP

ˆˆˆ
xD و         که نشانه مشتق نسبت,                 اپراتور هاي

i
ˆ

yD
i

ˆ
zD

i
ˆ

 

i . نسبت داده می شود , ضرب در         هستندzو x،yبه 


 

نها       
ٓ
,        نماد ا

ً
.خواهد بودو         طبعا xP̂yP̂zP̂ ه ب,م بوو د .و xyz



کميت)ج( هر به وابسته هاي اپراتور وردن
ٓ
ا بدست براي براي بدست اوردن اپراتور هاي وابسته به هر کميت)ج(

 

فيزيکي ديگر مانند تکانه زاويه اي ، انرژي جنبشي و غيره ، 

 

ن کميت بر حسب مختصات دکارتي ، 
ٓ
 در عبارت کلاسيک ا

 

قرار مي دهيم)ب(و)الف(اپراتورهاي وابسته راطبق دستور  و بق ر ب و ي و يمبوپر ي رر



اپراتور انرژي پتانسيلاپراتور انرژي پتانسيل

ن فقــط  خــود مختصــات باشــد ، اپراتــور 
ٓ
هــر تــابع يــا کميتــي کــه در عبــارت ا

بود خواهد تابع ن
ٓ
ا خود در ضرب نشانه ن

ٓ
ا به .وابسته به ان نشانه ضرب در خود ان تابع خواهد بودوابسته



ل ا ا)(Vا ا ا ا ا ا تابعي از ذرات مختصات ذره ، اپراتور:)(Vتابع پتانسيل

ٓ)(rV 
شود م نوشته ن

ٓ
وابسته به ا

)(rV نوشته مي شود.

  2

2
1 kxxV 
2

2ˆ1ˆ kV 2

2
xkV 



ش ژ ان ات شا ژ ان ات اپراتور انرژي جنبشياپراتور انرژي جنبشيا
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اينکه به توجه 12با i با توجه به اينکه

Dp 2
2

2 ˆˆ 
 yy D

i
p 2

zz D
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ن لت ها ات نا لت ها ات اپراتور هاميلتونياپراتور هاميلتونيا

 
2  V
m

pxH
ixi

ˆ
2

ˆ,ˆˆ 2 
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اپراتور يک ويژه مقدار و ويژه اپراتورتابع يک ويژه مقدار و ويژه تابع ويژه و مقدار ويژه يک اپراتورتابع ويژه و مقدار ويژه يک اپراتورتابع

است با مقدارÂاپراتور ) يا ويژه تابع(تابع ويژه  fتابع

: اگر , a )مقدار ويژه يا( ويژه

Â
ا اا اfا ا ا ا کfا ا باشـد کـه afتاثير و نتيجه ايـن تـاثير تـابعي ماننـد fبر روي تابعي ماننداپراتور    

ن
ٓ
.است)مثبت يا منفي(ضريب عددي aدر ا ي ير

 



:مثال

اتور اپ
dDX ˆتا قت فته گ نظ ا

:مثال

اپراتور
dx

DX را در نظر گرفته ، وقتي روي تابع

  xxD ˆ xeاثر کند خواهيم داشت:   xx
X eeD  

 :بنابر اين داريم  

xeتابع ويژهXD̂با مقدار ويژه

 .ممکن است مثبت ، حقيقي يا موهومي باشد 



هاهااپراتوراپراتوردربارهدربارهمهممهممطالبمطالبخلاصهخلاصه

عمليکنماداپراتور، گيري،مشتق،ضربمانندرياض  گيري،مشتق،ضربمانندرياضي،عمليکنماداپراتور

   

تابعيجلويدرضربصورتبهکهاستگيريانتگرال

 

ن روي بر که
ٓ
 .شود مي نوشته کند اثر خواهد مي ا



اپراتور ها را بين خود مي توان جمع ، تفريق، ضرب کرد •

درمورد ، عمليات اين در توابع و اعداد به مربوط قواعد اما اما قواعد مربوط به اعداد و توابع در اين عمليات ، درمورد  

ل ا ل ا ک ا ا اپراتورها هميشه صدق نمي کند ؛ از جمله حاصلضرب دوا

.اپراتور درحالت کلي جابه جايــي پذير نيست 



ن دواپراتور,گاه ضرب دو اپراتور جابه جا پذير باشد •
ٓ
ا د ب پذير ج ب ج ور پر و ور,رب پر و ن

دراين صورت با ناميدن دو. مي نامند را جا به جا شدني

AوBاپراتور  :مي توان نوشت ˆˆ

ABBA ˆˆˆˆ  ABBA 



Pxوxجا به جاي پذير نبودن • به دليل جا به جايــيˆˆ

xDXپذير نبودن دو اپراتور  ˆ,ˆ

 استفاده از تاثير اپراتورها بر يک تابع دلخواه براي يافتن

روابط بين اپراتور ها



ˆ )ساده يا مرکب(Âهر گاه از تاثير يک اپراتور•

ن تابع ضرب در يک اسکالر
ٓ
به  aبر يک تابع ، خود ا

يد، تابع مورد نظر تابع  ويژه
ٓ
و اسکالرÂدست مي ا

a  مقدار ويژه مربوطه است. 



ا اق لق لقا ظاقا ظاان ان انتظارانتظارقابلقابلمقدارمقدار

 مختصـه مکـاني 
ً
يدر مکانيک کوانتومي اندازه گيري يک کميت مشاهده پذير ، مـثلا ير پ مي ي يري ز ي و و ي ر

ن کميت به دست دهـد کـه جنبـه احتمـالاتي پيـدا مـي 
ٓ
، مقدار به خصوصي را براي ا

.کندک

 dxtxxPX 


  dxtxxPX 


 ,



گ دانستن خطاي اندازه گيري يا نامعيني  در کنار مقدار ميانگين هر کميتگ

  222  xxx
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رماصل موضوع چهارماصل موضوع چهارم چ وع و رمل چ وع و ل

معادله شرودينگرمعادله شرودينگر  

از ديدگاه مکانيک کوانتومي؛

حرکت تابع:معادله تحول و تغيير وسيله به سيستم تحول کننده تعيين معادله معادله تعيين کننده تحول سيسـتم بـه وسـيله تغييـر و تحـول تـابع :معادله حرکت

حالت که از معادله شرودينگر الهام گرفته از تابع هاميلتون و اصل بقاي انرژي در 

.است)  T+V=E(سيستم منزوي
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:اصل چهارم 

جـواب هـاي مـورد ،جوابهـاي واجـد شـرايط تحميـل شـده بـر تـابع حالـت

تند ه ودينگ ش معادله د ول .قبول در معادله شرودينگر هستندق



ععتجزيه معادله شرودينگر تابع زمانتجزيه معادله شرودينگر تابع زمان

ل ان ف لا ا ل ل ل اا ا قا ش ا با مشتقات جزيـــي ؛ جداسـازي اولين مرحله در حل معادلات ديفرانسيل

رمتغير ها از يکديگر ي ي ز ير

و نيـروي (مسـتقل از تغييـرات زمـان  Vپتانسـيل هـا ي ): پايسـتار( کنسـرواتيو 

ها يل پتان اين از )مشتق )مشتق از اين پتانسيل ها



 :شرط جداسازي متغير ها

در  tديـده نشـدن متغيـر ( تـابع پتانسـيل بـه طـور صـريح تـابع زمـان نباشـد . ۱
ن
ٓ
 )عبارت ا

نباشدVپتانسيل.۲ زمان فضا(تابع ي نقطه هر در ن
ٓ
ا مقدار بودن مستقل مستقل بودن مقدار ان در هر نقطه ي فضا ( تابع زمان نباشد Vپتانسيل.۲

 )از گذشت زمان 
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ت؟ غازي
ٓ
ا ط ا ت؟ش غازي
ٓ
ا ط ا شرايط اغازي چيست؟شرايط اغازي چيست؟ش

وارد کردن ثابت ها يــي در حل هر معادله ديفرانسيل

مشخص نبودن جوابها مگر دادن ثابت هاي داده اي



کوانتوم وضع يا حرکت غازي
ٓ
ا شرايط روي از ها ثابت مشخص کردن ثابت ها از روي شـرايط اغـازي حرکـت يـا وضـع کوانتـومي مشخصکردن

غازي سيسـتم در معـادلات ديفرانسـيل حرکـت
ٓ
در مکانيـک  کلاسـيکي ( ا

 )و  مکانيک کوانتومي



غازي
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)(t=0مقذار تابع  در لحظه اي معين مثلا
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ٓ
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ته ک اي ض ال ت ا گال ات تغ دا نمودار تغييرات چگالي احتمال موضعي براي يک بسته موجن



:مشخصه بيان کننده ي جايگزين پذير بودن ذرات ي

ً
نقطه ي بيشينه  t=0دانسيته ي احتمال موضعي در يک لحظه ي معين مثلا
بود خواهد اندکي مقدار ديگر نقاط در و دهد مي .نشان مي دهد و در نقاط ديگر مقدار اندکي خواهد بود.نشان



ييذره در جعبه يک بعديذره در جعبه يک بعدي

0x V0 x

Lx 0

V
0VLx 0

xL
0V
VxL V

)(xV 0)( xV )(xV



22 mEd 02
2  


mE

dx
d

2

2mE
2اگر

2d 02
2  

dx
d

xBxAx  cossin)( 



رزيبه دليل پيوسته بودن تابع موجي ، شرايط مرزي ري وجي بع ن بو پيو يل ب

x)(تابع  X=Lو  X=0ايجاب مي کند که در

.صفر بشود 

x=0BAدر  لهB=0پ00 ج فقط و xدر 0BA 00پسB و فقط جمله 0

.سينوس مي ماند ي وس ي

x=LLA sin0ک گ ط ش ا x=LLAدر sin0 و اين شرط مي گويد که

ازLا ح بصح مض باشدبايد  .باشدبايد مضرب صحيحي ازLزاويه
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 ,به دليل بسيار بزرگ بودن مقـادير انـرژي پتانسـيل در طبيعـت الگـوي ذره در جعبـه

ل است
ٓ
.يک الگوي ايده ا

 .با وجود بزرگي زياد مقادير انرژِي پتانسيل در طبيعت هرگز بي نهايت نمي شود



ن
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 :اهميت الگوي ذره و نتايج ا

مناسب براي تخمين انرژي  •

ذره رفتار درک براي مناسب  مناسب براي درک رفتار ذره 

ذ ال ا مناسب حالت ذره
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جدولل



ينتايج مهم حاصل از الگوي ذره در جعبه ي سه بعدينتايج مهم حاصل از الگوي ذره در جعبه ي سه بعدي ي ي م يج ي ي م ج

بمناسب بودن الگوي سه بعدي براي مطالعه تقريبي منظومه هـاي سـه بعـدي بـه -۱ ي ب ي و ريبي بري ي ب وي ن بو ب

در عبـارت  mو سـپس جـرم ذره ي  aيـا Lدليل فـاکـتور  اصـلي بـودن بعـد جعبـه 
انرژيا

يبرابر بودن نتايج  حاصل در  مورد حد  پيوسـتگي  و          نـا پيوسـتگي و بـزرگ و -۲ ي ج

 کوچک بودن فاصله ي بين تراز هاي انرژِي در الگوي يک بعدي و سه بعدي



يکسان نبودن نمودار ترازهاي انرژي در الگوي سه بعدي و يک بعدي و ناتواني  -۳

.براي بيان فرمول ساده اي براي اين ترتيب ؛ وفشرده تر بودن ترازهاي انرژي 



 .چند حالتي بودن تراز ها در صورت برابري دو يا هر سه بعد با هم   -۴

انرژي۵ معين يکگستره در ترازها تعداد از حالات تعداد بودن بيشتر .بيشتر بودن تعداد حالات از تعداد ترازها در يک گستره معين انرژي -۵



ها ات ا ا خ ه هاازگشت ات ا ا خ ه بازگشت به خواص اپراتورهابازگشت به خواص اپراتورهاازگشت
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لها لک م تعاش ا کت لهاح لک م تعاش ا کت حرکت ارتعاشي مولکولهاحرکت ارتعاشي مولکولهاح

حرکت ارتعاشي اتمها در مولکول:ارتعاش مولکولي

مولکول دو اتمي= الگوي فيزيکي اساسي براي اين مطالعه 



:مراحل زير را در نظر داشته باشيد  ي ب ر ر ر زير ل ر

ارتعاش-۱ حرکت و حرکتچرخش ، انتقال حرکت به مولکول حرکت تجزيه تجزيه حرکت مولکول  به حرکت انتقالي ، حرکت چرخشي و حرکـت ارتعاشـي  -۱

)نوساني(

.اثبات حرکت نوساني دو اتم با حرکت نوساني يک جرم -۲
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حرکت ارتعاشي مولکول در تقريب اول ، نوسـان هارمونيـک اسـت و تعيـين حـدود 

تق  .اين تقريبا



تجزيه حرکت مولکولتجزيه حرکت مولکول
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شکلشکل

.ترازهاي انرژي چرخنده صلب در صفحه

نمايش حالت ها با دايره هاي کوچک

ويژه=صف مقادي مقادير ويژه=صفر
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يتوابــع ويــژه دو اپراتــور جابــه جــايــي پــذير بــه هــر دو اپراتــور تعلــق دارنــد و يــک توابــع ويــژه دو اپراتــور جابــه جــايــي پــذير بــه هــر دو اپراتــور تعلــق دارنــد و يــک  يع ع

..دنباله کامل تشکيل مي دهنددنباله کامل تشکيل مي دهند

مشــاهده :ويژگــي مشــترک دو توابــع در پيامــد جــا بــه جــايــي پــذير بــودن دو اپرراتــور ور پرر و ن بو ير پ ي ي ج ب ج پي ر بع و و ر ي ويژ

نها بطور همزمان قابل شناخت اند 
ٓ
 .پذير هاي فيزيکي  وابسته به ا
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زيکمفهمفه زيکف يجاجاجابهجابهف يپذي هاپذي ات هااپ ات اپ اپراتورهااپراتورهاپذيريپذيري  جاجاجابهجابهفيزيکيفيزيکيمفهوممفهوم

 کميت که است فيزيکي واقعيت اين گوياي اپراتورها بودن پذير جايــي جابه

تههاي نهابهواب
ٓ
زمانبطوا اندشناختقابله .اندشناختقابل همزمانبطورانهابهوابستههاي



ديگر عبارت به

نها به توان مي
ٓ
 همزمان تعيين و گيري  اندازه و داد نسبت معيني مقادير همزمان ا

ا
ٓ
ااالا .نيستمعناازخاليانها

2L̂هم باĤهاميلتوني اپراتور  بودن پذير يــي جا جابه
و

zL̂صلب چرخنده در . 
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شکلکل



ازهايازيکهبه۱ ژيت تهحالت2J+1تعداد،Jشمارهباان واب  وابستهحالت 2J+1تعداد،Jشمارهبا انرژي ترازهايازيکهربه -۱
 . است

نسبتايزاويهتکانهمؤلفهوسيلهبهحالتهااين-۲

راستاي .شوندميمتمايزهمازoz،zLبه ويزمzبه راستاي



، ozبه نسبت اي زاويه تکانه مؤلفه -۳
zLعددرا

کوانتومي
Jmکند مي مشخص . 

Lاگ۴


ؤلف فضا لاLا zLرا در فضا ، مؤلفهLبردارگيريجهت-۴

ا ن ◌ٌ
ً
لا کا ا گ از

معلومرا

.مي سازد و جهت گيرهاي  کاملا◌ معيني است



 بر صلب چرخنده براي فيزيکي هاي پذير مشاهده تعداد بيشترينبودن محدود - ۵
ک :کميت سه

 

    انرژي  -   

 

  اي زاويه تکانه مطلق قدر -   

 

zLايزاويهتکانهمولفه- zايزاويهتکانهمولفه - 



فصل ششمفصل ششم

اتم هيدروژن اتم هيدروژن 
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: کوانتومي نظر از ها حرکت جداسازي  و هاميلتوني اپراتور  تبديل مراحل

، xو X ،Y،Zنوشتن هاميلتوني برحسب مختصات مرکز جرم بردار  . ۱

yz)ا r)ل y،z)    مؤلفه هاي(r



ونشان دادن اين که هاميلتوني سيستم به هاميلتوني حرکت مرکز جرم و.۲ جرم ز ر ر ي و ي ب م ي ي و ي ين ن ن

 .تجزيه مي شود ) نسبت به مرکز جرم (هاميلتوني حرکت دور مرکز جرم 



X , Y , Zدکارتيتبديل هاميلتوني دوم از مختصات. ۳
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يي

و         ،rبه مختصات قطبي 



2211 ZmZm  2211 YmYm  2211 XmXm
X



21

2211

mm
ZmZmZ





21

2211

mm
YmYmY





21

2211

mm
X





)(...11

2
ˆ

2

2

2

22

rV
XmXm

H 


















2 2211 XmXm  



  222 12m
   
























 2
121

22
21

12 12

2
xmXxmmXmm

m



2

    )(]12
2

22

2

2
2 rV

m









     )(]2

221
2

21

V
xmXxmmXmm 

111ˆ
222   )(...111

2
ˆ

2
21

2
21

rV
xmmXmm

H 































22222222 
)(

2)(2
ˆ

2

2

2

2

2

22

2

2

2

2

2

2

21

2

rV
zyxZYXmm

H 









































  



  





    

   EZek
22222











     zyxEezyx

r
k

zyx
,,,,

2 222 












 










   111 2
22  





 





    





 ,,

sin
1sin

sin
11,, 2222

2
2

2 r
rrr

r
rr

r 










































 2ˆ1 L   22
2

2
2 1

r
L

r
r

rr

















    ),(,,  YrRr     ),(,,  YrRr

  ),()11(1,ˆ
1

2
1

2  mm YYL 

  0)11(12)(1 2
2





  RZekErdRd    0)11(12)(1

22
2

2 



















 rR

rr
ZekEe

dr
rdRr

dr
d

r 




ف ا ل ا ت ا ا ت ال 0Eا
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0Eاعمال چند تغيير براي ساده تر شدن معادله با فرض

rpبعدبيمتغيرکردنوارد .۱ با ضريب ثابت بي ب ر ب
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ي گذا ينا گذا انتالتهايالتهاينا انتک نتکتکاتاتک نالکت الکت الکـترونالکـترونتکتکاتماتمکوانتوميکوانتوميحالتهايحالتهاينامگذارينامگذاري

Lگ  .انجام پذيرفته است  Lاين نامگذاري در ارتباط با مقاديرعددکوانتومي

 در ، اتم هسته دور   دورتا در احتمال دانسيته فضايــي توزيع فرم L به بستگي

R( )  فرم تعييندر R(r)يعني،موجيتوابعشعاعيقسمتبودنتاثيربياولدرجه

.دانسيتهتوزيع يوزيع



اطط ان کتتن کف اف ال اا ال اتاتا اتمياتمياوربيتالهاياوربيتالهايفيزيکيفيزيکيتعبيرتعبيروونمايشنمايشطرزطرز

همطرح نبودن موضوع مدار و مسير معين در اين مدلها -۱ ين ر ين ير و ر وع و ن بو رح

در نقاط) يا ذرات(مطرح بودن احتمال حضور ذره -۲

مختلف



شازنظ ا ان تال شا ا زان تت ّتاا کتضازت  حرکت وضعاز تجسّميتااستتوزيعايننمايش،اوربيتالهانمايشازمنظور

 .شود حاصل هسته دور  به الکـترون
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وردن دست به
ٓ
 : ها حالت از يکي در بار توزيع ا

رسم تغييرات در يک راستاي معين يعني رسم تغييرات تابع       و. ۱
2 2حسب تغييرات برrو ثابت نگه داشتن

 و



بررسي و رسم ثابت تغييرات بر حسب.۲ و
2

 در يک صفحه معين rوبه ازاي

ل۳ ا ا ا ا)۲(ا)۱(کل با)۲(يا)۱(تعيين شکل فضايــي منحني هاي حاصل در.۳

ازتغيير 02 تا 0زيير



ات اتتغ زتاتاتغ زت اعت اعش ش شعاعيشعاعيتوزيعتوزيعتابعتابعتغييراتتغييراترسمرسم
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ااککطط دانسيتهدانسيتهتکتکسطوحسطوح
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انه زهاک اaات تق تهثا الا(اان ت ت)ا اهکها اخت  اختياربهکه است)احتماليا(باردانسيتهثابتمقدارa:بارتوزيعهايکرانه
 . نامند مي نيز اربيتال مرزي  سطوح را سطوح اين  داريم مي بر



  يا xoy، xoz هاي صفحه از يکي در اربيتال مرزي  سطوح از هايــي مقطع بيان

yozانهلهه فاتدا دتال د yozجديدتاليفاتدررايانهوسيلهبه.
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 قدرت با دستگاهي با مشابه هاي منظومه و هيدروژن  اتم طيف  برداشت

ک الافک .بالاتفکيک



مقياس با خط دو درHبالمر سري  خط اولين تشکيل

فاصله به موجي اعداد
1365.0 cmهم از . 

  و 589.5 موج طول به خط دو از متشکل ،D خط ، سديم زرد خط

588 .نانومتر99588.99
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ا اطاالکااکااالاث  مغناطيسي ممان والکـترونايزاويهتکانه بينبوهرايسيارهمدلاثبات

ندورانازحاصل
ٓ
.هستهدوربهذرها


L

m
e

e


2

 مغناطيسي مماناي زاويه تکانه

Le
 z

e
z L

m2


)1(
2

 llelz me
2



2meem2



زمايشنتايجتاثير
ٓ
تکميلدر،هيدروژنطيفدرطيفخطوطبودندوتايوا  تکميلدر، هيدروژن طيفدرطيفيخطوط بودندوتايــيوازمايشنتايجتاثير

.اتم الکـتروني ساختار و الکـترون به مربوط هاي نظريه

زمايشات نتايج نبودن همخوان
ٓ
 طبق بر  شرودينگر کوانتومي مدل هاي داده با  ا

 . ليدن دانشگاه از اولنبک .ج و گودسميت . س تحقيقات



 دارد ذاتي اي زاويه تکانه و خودي حرکت نوع يک الکـترون که اي فرضيه انتخاب

ن از ناشي مغناطيسي ممان که
ٓ
 که بطوري  ، است شده کوانتومي خود نوبه به ا

نمؤلفه
ٓ
کندمکسبمقداردوفقطميدانامتداددرا .کندمي کسبمقدار دوفقطميدانامتداددرانمؤلفه



ن را گويند:  اسپيناسپين
ٓ
 .حرکت و تکانه زاويه اي مربوط به ا

: نتيجه در

وارد شدن عدد کوانتومي چهارمي وابسته به اسپين در توصيف حالتهاي الکـتروني 

ا هsکه نشا .نشان مي دهيمsکه با عدد 



ات فا فظ ااااط اااطاگان  واردبامغناطيسيهايگيرياندازههايدادهوهاطيفظريفساختارتعبير
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سایت مرجع دانشجوی پیام نور

 نمونه سوالات پیام نور : بیش از 110 هزار نمونه سوال همراه با پاسخنامه

تستی و تشریحی

 کتاب ، جزوه و خلاصه دروس

 برنامه امتحانات

 منابع و لیست دروس هر ترم

 دانلود کاملا رایگان بیش از 140 هزار فایل مختص دانشجویان پیام نور
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