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 حساب العلاقة الألكترونية لذرة الميثيوم في الحالة المستقرة
 

 *صلاح عبد الله حسون             *خميل هادي البياتي 
 *بان حسن عادل الأسعد

 
 24/5/2002تاريخ قبول النشر 

 
 الخلاصة 
ان الهدد م  ددن البوددر سددو  راةددي اللألقددي بددين ا للتروندداف لددحرل الليسيددوم نددلا الوالددي ال ةددت رل  ددن  ددلل  

 f(r12)باةدت  ام ال الدي        وال ي ي ال توقلأي لل ةاني بدين اللتدرونينf(r12) لترونلا لال راةي  الي التوزيع البينلا ا
نددلا الوددالتين ال  ددر ل والسلسيددي تددم  ت يدديم نمددول نير ددلاث تددم نددلا سددحا البوددر  اةددت  ام ال الددي ال وميددي   KLلل شددرل 

 ث1993لهارتري نوك ال نشورل عام 
 

 نمول نير لا،  الي سارتري، اللساني الاللترونييثكممات مفتاحية: 
 

 المقدمة
اةت   ف  الي التوزيدع البينيدي ندلا ال  دا  
ال لددانلا لدددحرل الهليدددوم ندددلا الوالدددي الار ددديي  دددن قبدددل 

[ ، وي لدددددددن  راةدددددددي اللألقدددددددي 1لولةدددددددون ونيلةدددددددون 
الاللترونيي للل زوج  ن الاللتروناف للغلم الواو  

بأةددت  ام ال الددي ال وميددي لهددارتري نددوك نلألدد  ةددبيل 
 ث [2,3 ينال ص ر ال سال ي لن  لوظي 

قددد  تدددم ندددلا سدددحا البودددر توليدددل حرل الليسيدددوم و راةدددي و 
اللألقددي بددين لددل زوج اللترونددلا للغددلم الواودد ث ان 

 ي نظدددام حري   ΓHF(Xm,Xn)لساندددي المةدددي ين 
 ددددن ارللتروندددداف ي لددددن ان يلتدددد   Nيوتددددوي علدددد  
 -:[3باللألقي ا تيي 

            
(1)   …  

 
 

 م دوع لدل  دن  تمدف ال  دا  و تمدف  Xiوير ت سدل
 ، وانiالبرم للللترون 

 ..dXN…dXp  تدددددددد ل علدددددددد  تلا ددددددددل لسانددددددددي لددددددددل
 ث n,mا للتروناف  اع ا 
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N ت سددل عدد   ا زواج ا للترونيددي بأعتبددار ان 

ΓHF(Xm,Xn)   ت سل  الي 

وان ناتج التلا ل لل الي يلأطلا ع    n,mللمةي ين 
 -:[3 الازواج نلا النظام ولا تلا
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  -[:4لا تلا  (1)ولوةا  لساني المةي ين ي لن لتابي ال لأا لي
(3)       … 

 
Γij :ي لن ان يلت  باللألقي ا تيي- 

(4)       … 

 
(5)       … 

 

 
 الاللتروناف رقم ي سلن   n,mي سلن اوربيتال البرم بين ا    i,jوير ان

 

 النظرية
تلأطد  بال لأا لدي الاتيدي  (i,j)ان اوت اليي توزيع ال ةاني البينيي الاللترونيي ال ران ي لزوج  دن الاللترونداف 

 5:    ]- 

 

      ثثث             (6) 

 

 -وسلا  الي عياريي وي لن التلأبير عنها بال لأا لي الاتيي:

 
 
 
 
 

 

                                       

 ثثث      (7)

 
 
 

 -:[ 1 ا ا ال ي ي ال توقلأي لل ةاني البينيي  للترونين نأنها تلأط  بال لأا لي الاتيي 
 
  

(8)      … 

 
 

 [ث7[  6  ينولل زي   ن ال لألو اف ي لن  راملأي ال ص ر 
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 الحسابات والنتائج

 الددددي  تددددم وةددددا  (6)بأةددددت  ام ال لأا لددددي  
  KαKβللغددلم   f(r12)التوزيددع البينيددي الاللترونيددي

  (1)والشددلل   (1)ول ددا  و دد  نددلا المدد ول رقددم
نالنتدددداوج  و ددددوي   وا ددددا بالنةددددبي للوالددددي ال  ددددر ل

يو د    (3)ا ا الوالدي السلسيدي نالشدلل  (2)بالشلل
 ثالنتاوج 

ال ي ددي ال توقلأددي  تددم وةددا  (8)بأةددت  ام ال لأا لددي و 
ول ددددددا  و دددددد  نددددددلا  r12 لل ةدددددداني بددددددين اللتددددددرونين

 .(2)الم ول رقم
ال ددرب بددين الوالددي ال  ددر ل والسلسيددي ولغدر  تو ددي  

ن ددد  تدددم رةدددم ال دددرب بدددين الددد التين ل دددا  و ددد  ندددلا 
  ث(4)الشلل

 

 
 

 دالة التوزيع البينية الالكترونية لذرة الميثيوم (1)جدول

 

f(r12)max r12(a.u) Shell 

1.0259 0.6 K 

0.03204 
0.26772 

0.5 
3.3 

KL(1S) 

0.26457 3.35 KL(3S) 

 

 لذرة الميثيوم  r12القيمة المتوقعة لممسافة بين الكترونين (2)جدول
 

n=2 n=1 n=0 n=-1 n=-2 Shell 

0.89360 0.83950 1 1.64988 4.71722 K 

18.18520 3.91686 1 0.33696 0.27030 KL(1S) 

18.18521 3.92742 1 0.30837 0.11994 KL(3S) 
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 لذرة الميثيوم Kدالة التوزيع البينية الالكترونية لمقشرة  (1)شكل

r12(a.u) 
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 لذرة الميثيوم KL(1S)دالة التوزيع البينية الالكترونية لمقشرة الوسطية لمحالة المفردة (2)شكل
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 لذرة الميثيوم KL(3S)دالة التوزيع البينية الالكترونية لمقشرة الوسطية لمحالة الثلاثية  (3)شكل
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تأثير فيرمي ويمثل الفرق بين دالة التوزيع البينية للاغمفة الوسطية لمحالة المفردة والثلاثية لذرة   (4)شكل 
 الميثيوم

r12 (a.u)                                                             
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 مناقشة النتائج
  يظهر ةلوك اللساني الاللترونيدي  (1)الشلل رقم

ويلوددددظ نددددلا    ثKالبينيددددي لددددحرل الليسيددددوم لل شددددرل
 1.0259الشددلل ان اعلدد  قي ددي بينيددف   دد ارسا 

نلوددظ نددلا  ث r12=0.6 تلددون نددلا ال و ددع
 الددي التوزيددع البينيددي الاللترونيددي  (2)الشددلل رقددم 

 (1s)للوالددددددي ال  ددددددر ل   (KL)لل شددددددرل الوةددددددطيي
بةب  ا دتلم البدرمث ان    وزعي عل  لسانتين 

 0.03204اعلد  قي ددي بينيددف لل  دي الاولدد  سددلا 
والتدددلا تلألدددس عدددن   r12=0.5 لا ال و دددعنددد

ا دددا  Kاوت اليددي توامدد  الاللتددرونين نددلا ال شددرل  
لل  دددددددددي السانيدددددددددي   اعلددددددددد  قي دددددددددي بينيدددددددددف

 r12=3.3ندددددددلا ال و دددددددع  0.26772نتةددددددداوي
ن اوت اليددددددددي عاليددددددددي لتوامدددددددد  عددددددددوالتددددددددلا ت ةددددددددر 

يظهددر  (3)ث الشددللKL الاللتدرونين نددلا ال شدرل 
ةددلوك سددحد ال الددي للوالددي السلسيددي،ان اعلدد  قي ددي 

ونددلا  r12=3.35نددلا ال و ددع 0.26457بينيددف
سدددددددحا الشدددددددلل نلودددددددظ عددددددد م اوت اليدددددددي توامددددددد  

 بةددب  تددأسير نير دددلا K الاللتددرونين نددلا ال شددرل
وي لددددددن  لوظددددددي نتدددددداوج  الددددددي التوزيددددددع البينيددددددي 

  K ، KL الاللترونيدي لدحرل الليسيدوم ندلا ال شدرتين
الدحي يو د  ال ديم اللأظ د    (1) رقدمبالمد ول 

 ث   ل الي التوزيع البينيي الاللترونيي

  عندد  ال دديم الةددالبي لددد (2)نلوددظ  ددن المدد ولn 
 KL(1S)نددددلن ال ي ددددي ال توقلأددددي للوالددددي ال  ددددر ل 
 KL(3S)البر   ا سو عليف عن  الوالدي السلسيدي

 .واللألس صوي 

 0عنددددد  ا يلدددددونn   ندددددلن ال ي دددددي ال توقلأددددددي
لاوت اليدددي توامددد  الاللتدددرون ودددول الندددوال يةددداوي 

 ثواو اً وسحا سو شرط اللأياريي 

  لغر  عر  سأسير نير لا ن   تم وةا  ال درب
بددددددين  الددددددي التوزيددددددع البينيددددددي لل ل ددددددي الوةددددددطيي 
للوددددالتين ال  ددددر ل والسلسيددددي للددددحرل ول ددددا  و دددد  

 ث (4)بالشلل 

  ال ي دي اللأظ د   ان (4)ل ا ويلوظ  ن الشدلل
ل الددددي التوزيددددع البينيددددي نددددلا الوالددددي ال  ددددر ل البددددر 
  اعليددف نددلا الوالددي السلسيددي وحلددك لان ال ةدداني 
بددين الاللتروندداف حاف البددرم ال تلأددالس اقددل  ددن 
ال ةدددداني بددددين الاللتروندددداف حاف البددددرم ال تددددوازي 

 وسحا يت ب  ع قاع ل باوللاث
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Abstract 
          The aim of this work is to study the correlation between the electrons for Li 

atom in ground state through the calculation of   the inter-particle distribution function 

f (r12) and inter-particle expectation values     . By using the f(r12) function for KL 

shell in both singlet and triplet state .The Fermi hole have been evaluated  .In this 

work the Hartree-Fock wave function (1993) have been used.                                                                       

 

 

Key Words: Fermi hole, Hartree Function, electron density. 
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