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Quantisierung als Eigenwertproblem

E. Schrodinger, 1926
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𝜓 𝐫
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𝐑

𝐫
𝑒 = ℏ = 𝑚 = 4𝜋𝜖0 = 1 ⇒

هارتری 
بوهر  5.3 × 10−11 m

4.4 × 10−18 j

قل است و دینامیک الکترون، از دینامیک هسته مست: تقریب آدیاباتیک
.فقط به مکان لحظه ای هسته بستگی دارد

𝐻 = −
𝛻𝑟
2

2
−
1

𝑟

𝐫
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–13.61 eV

–3.40 eV

–1.51 eV

–0.85 eV

Δ𝐸 =
ℎ𝑐

𝜆

nm

n=1

n=2

n=3

n=4

657 nm
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A B

همبستگی الكترونی

⇒ Ψ 𝐫1, 𝐫2 ≠ 𝜓1 𝐫1 × 𝜓2 𝐫2

ج می شود موو تابع پیچیدگی معادله شرودینگر موجب همبستگی بین الکترون ها 
.عملا امکان حل تحلیلی معادلات کوانتمی وجود نداردو 
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متشكل از تعداد زيادی الكترون و هسته

الكترونالكترون-هسته  هسته

سامانه  بس ذره ای
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.تتحرک پذیری الکترون ها خیلی بیشتر از هسته ها اس
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ت و اس، از دینامیک هسته ها مستقل دینامیک الکترون ها•
.به مکان لحظه ای هسته ها بستگی دارد

.ی شود، موجب برانگیختگی الکترونی نمدینامیک هسته ها•

ه دینامیک سامان
:بس ذره ای

Ψ 𝐫𝑖 , 𝐑𝛼 = Ψ𝑒(𝐫𝑖) × Ψ𝐼 (𝐑𝛼)



یب برن راپنهایم-تقر

۱۴۰۴تابستان  فرمانروای جهان ناشناخته ها          سیدجواد هاشمی فر، دانشگاه صنعتی اصفهان: کوانتم 21/40

الکترون ها

هسته ها

 

𝑖

−𝛻𝑖
2

2
+ 

𝑖>𝑗

1

𝐫𝑖 − 𝐫𝑗
+ 

𝑖,𝛼

−𝑍𝛼
𝐫𝑖 − 𝐑𝛼

Ψ𝑒 𝐫𝑖 = 𝐸𝑛(𝐑𝛼)Ψ𝑒
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Entanglement 


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Complication

Application
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مش-رهیافت کن 
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یون

Walter Kohn
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𝛻2

2
+ 𝑉𝐻 𝐫 + 𝑉𝑥𝑐 𝐫 − 

𝛼

𝑍𝛼
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یه تابعی چگ الینظر
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𝑛 𝐫

𝑛 𝐫

گیهمبست-تبادلی تقریب های  مختلف  

LDA

GGA

GW

mGGA

Hybrid

ACBN0
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Octopus

هیپیش بینی خواص مواد، بدون نیاز به داده های آزمایشگا
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آزمایشگاه مجازی

:ی کندمحاسبات ابتدا به ساکن کوانتمی، خواص مواد را با دقت خوبی پیش بینی م
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نمونه مرجع

نمونه مجهول

F OF+O



(یار بالافشار بس)بررسی مواد در شرایط غیرعادی 

Shear

Comp.

هسته جبه
خارجی

km

Physics of the Earth and Planetary Interiors (1981) 297

Science (1999) 1326
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MgSiO3
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(یناعماق زم)بررسی مواد در شرایط غیرعادی 

(km/s)(GPa)
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مکان های تعادلی
U

x

U

θ

پیکربندی  های تعادلی
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نرمجهش
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