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في فضاء لشحنة الالكترون للانظمة الذرية ذات الالكترونين حساب القيمة المتوقعة 

 المكان
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  2010/   82/2  رتاريخ قبول النش

 

 الخلاصة
، ومقارنتها z=2, 3, … 7يهدف البحث الى حساب القيمة المتوقعة للشحنة الالكترونية للانظمة الذرية 

ع ذرة الهيليوم. تم حساب كثافة الاحتمالية الالكترونية لذرة الهيليوم والايونات المشابهة لها.  باستخدام دالة م

 فوك . –هارتري 

 

 فوك , القيمة المتوقعة , كثافة الاحتمالية –كلمات مفتاحيه : دالة هارتري 

  

 -المقدمة:

 
 1D(r (تم دراسة دالة التوزيع القطرية لجسيم واحد 

وهي مهمه لدراسة  الالكترونات في الذرة وتعني 

دراسة احتمالية دراسة الشحنة الالكترونية في كل  

غلاف وقد تم في هذا البحث دراسة هذه الدالة 

للانظمة الذرية التي تحتوي على الكترونين وكذلك 

وتعرف الدالة  (K)لبعض الذرات في الغلاف 

  [ 1]كالاتي : 

         (1 ....) 

 [2]حيث ان       

                                       

         (2....) 

حيث ان  ddd sin  ,ix  تشير
الى مجموعة الاحداثيات الفضائية والحركة المغزلية  

),,(و 21 Nxxx  . دالة موجية عيارية 

جسيم واحد ويستفاد من حساب توزيع الكثافة ل   
)1D(r  في ايجاد عامل الاستطارة لاشعة(x)   في

ايجاد القيم المتوقعة لجسيم واحد  nr1  عندما
22  n. 

وكما تم حساب القيمة المتوقعة لجسيم واحد 

 nr1 : [ 3]التي يمكن التعبير عنها بالاتي 

 

       (3....) 

 

 

 

فأن قيمة  0nعندما  nr1  يجب ان تساوي
 واحد )شرط   العيارية ( وهذا يعني 

     (4....) 
للقيم المتوقعة اهمية عندما تحسب لمناطق قطرية 
مختلفة حيث يمكن الاستفادة منها في مقارنة 

من احتمالية تواجد الالكترونات في المناطق القريبة 
النواة والمناطق البعيدة في كثافة الشحنة الالكترونية 
لكل غلاف الكتروني وفي، حساب الطاقة الكامنة 

 electron-nuclearلتجاذب الالكترون الى النواة 

attraction energy  من خلال 1

1r. 
ولمقارنة  2

1r   التي تحسب من دالتين موجيتين
ر الى كيفية تشابه توزيع الكثافة في المنطقة تشي

القريبة من النواة و 3

1r  تشير الى تشابه توزيع
الكثافة في المنطقة البعيدة في سحابة الشحنة 

 الالكترونية .
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( يوضح كثافة الاحتمالية لوجود 1شكل  )

 النواة  لبعض الذرات.حول  Kالالكترونات للقشرة 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

 

( يوضح كثافة الاحتمالية لوجود 2شكل )

ات الالكترونات حول النواة لذرة الهيليوم والايون

المشابهه لها

 

 

( يوضح كثافة الاحتمالية لوجود 1جدول ) 

 حول النواة  لبعض الذرات  Kالالكترونات للقشرة 
 المشابهة لها.

max)1D(r 1r Z Atom  

0.866 0.58 2 He 

1.407 0.37 3 Li 
1.948 0.27 4 Be 

2.471 0.23 5 B 

3.008 0.19 6 C 

3.572 0.15 7 N 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

( يوضدددددح كثافدددددة الاحتماليدددددة لوجدددددود 2جددددددول )

الالكترونددات حددول النددواة لددذرة الهيليددوم والايونددات 

 المشابهة لها.
max)1D(r 1r Z Atom or ion 

0.866 0.58 2 He 

1.407 0.37 3 +Li 

1.948 0.27 4 +2Be 

2.471 0.23 5 +3B 

3.008 0.19 6 +4C 

3.572 0.15 7 +5N 
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 ( يوضح القيمة المتوقعة لوجود الالكترونات حول النواة لذرة الهليوم والايونات المشابهة لها.3شكل )

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 حول النواة لبعض الذرات Kيوضح القيمة المتوقعة لوجود الالكترونات للقشرة ( 4شكل )
 

 

 ( يوضح القيمة المتوقعة لوجود الالكترونات حول النواة لذرة الهيليوم والانظمة3جدول )

 
n=2 n=1 n=0 n=-1 n=-2 Z Atom 

1.184 0.927 1.000 1.687 5.995 2 He 

0.445 0.572 1.000 2.687 14.910 3 +iL 

0.446 0.573 1.000 2.685 14.888 3 Li 

0.232 0.414 1.000 3.687 27.825 4 +2Be 

0.232 0.414 1.000 3.681 27.753 4 Be 

0.141 0.324 1.000 4.687 44.738 5 +3B 

0.143 0.325 1.000 4.674 44.538 5 B 

0.096 0.267 1.000 5.687 65.654 6 +4C 

0.097 0.268 1.000 5.664 65.234 6 C 

0.069 0.226 1.000 6.687 90.569 7 +5N 

0.070 0.228 1.000 6.653 89.841 7 N 
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 الحسابات والنتائج:
لقددد تددم دراسددة الخددواة النظريددة للفيدداء المكدداني 

لدالدددة التوزيدددع القطريدددة والقيمدددة المتوقعدددة لدددبعض 

الددذرات والايونددات فددي فيدداء المكددان، ومددن  ددلال 

 -ملاحظة الرسوم والجداول نستنتج   ما يأتي:

  ( يبدين القديم 1(والشكل  رقدم ) 1في الجدول  )

توزيدع الكثافدة القطريدة العظمى ومواقعها لدالة 

فدي الفيداء المكداني  max ) 1D(rلجسديم واحدد

ومدن  دلال هدذه القديم نلاحد   )s)1K  للغلاف 

للدددددددددددددددددذرات المتعادلدددددددددددددددددة كهربا يدددددددددددددددددا 

(N,C,B,Be,Li,He)  زيددددادة القدددديم العظمددددى

للدالة تقابلها اقتراب مواقع تلك القديم مدن الندواة 

وزيدادة قدوة التندافر هدذا الغدلاف  )s)1Kللغلاف

 حسب قانون كولوم .  Lالغلاف مع 

  كددذلك نلاحدد  العلاقددة نفسددها اذا قارنددا بددين كددل

ذرة والايون المشابهه لها كما موضح بالجددول 

 ( .2( والشكل رقم)2رقم )

  عند مقارنة كل ذرة وايونها نلاحد  زيدادة القديم

العظمى للدالدة تقابلهدا اقتدراب مواقدع تلدك القديم 

ة جدول رقدم من النواة ويمكن ملاحظتها بمقارن

 (.2( وجدول رقم)1)

  من  لال دراسدة القيمدة المتوقعدة لجسديم واحدد

 nr  لذرة الهليوم والايونات المشابهه  1

 

 الاستنتاجات

لجميع الذرات والايونات التي تدم دراسدتها  .1

في هذا البحدث بزيدادة العددد الدذري تدزداد 

بة تأ ذ القيم السدال nالقيمة المتوقعة عندما 

اي ان احتمالية وجود الشدحنة الالكترونيدة 

كلمددا اقتربنددا مددن النددواة وتقددل هددذه الدالددة 

القيم الموجبة ،كمدا موضدح   nعندما تأ د 

 .[6](3,4(  والشكل ) 3بالجدول )  

عند كدل عمليدة تدأين تدزداد .8 nr عنددما  1

n  تأ ذ القيم السالبة هذه الدالة عندما تأ دد

n   3الموجبة كمدا موضدح بالشدكل ) القيم 

 ( .  3( والجدول ) 
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Abstract:- 

         The aim of this work is to  calculate the one- electron expectation value  nr 1  

of the electronic charge of atomic system  Z=2,3….7 and we compare with He atom . 

the electronic density function D(r1) of He atom and like ions are evaluated . using 

Hartree –Fock wave.   

 

 

 
 


