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دالة توزيع الكثافة القطرية للمدارات الرئيسة لذرة الكاربون والأيونات  حساب

        )  المشابهة لها
 

 *ميسون عبد الحميد محمود      *وسن علي حسين             *خليل هادي البياتي

 

 2012، كانون الاول، 18استلام البحث 

 2014، شباط ، 51قبول النشر 

 :الخلاصة
r(D(تم حساب دالة توزيع الكثافة القطرية لجسيم واحد  1

للمدارات الرئيسة لذرة الكاربون والايونــات  

لذرة الكاربون والايون  Lوللقشرة  Kللقشرة  باستعمال تقنية التجزئة.تم عرض النتائج        ) المشابهة لها

عند زيادة العدد الذري تزداد احتمالية السالب لذرة البورون  والايون الموجب لذرة النتروجين . تمت ملاحظة أنه 

. تم في هذا البحث برمجة دالة  بزيادة العدد الذري (     )وجود الالكترونات قرب النواة وبذلك تقل قيمة  

 مال البرنامج الحاسوبي الماثكاد .فوك باستع -هارتري 

 
 دالة توزيع الكثافة القطرية -فوك-هارتري -مفتاحيه:كثافة الجسيمين الكلمات ال

 

 :المقدمة
ذري متعدد كثافة الجسيمين في أي نظام 

 :[1 ,2]الالكترونات يمكن أن تعرف كالأتي
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تمثل مجموعة من الإحداثيات الفضائية  xpاذ 

مما يشير إلى إن  dxpو pوالمغزلية للإلكترون 

،  n ,mالتكامل يشمل جميع الالكترونات باستثناء 
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(Multiplicity coefficient وضع ليضمن كون )

مصفوفة الكثافة من الرتبة الثانية عيارية لعدد أزواج 

 الالكترونات ضمن النظام ويكتب كالأتي:
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وعند التجزئة إلى أزواج فأن كثافة الجسيمين تكتب 

 بالصيغة :
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( هي المدارات المغزليةspin orbital )

 i,jفوك، اذ  -المعايرة المشغولة في تقريب هارتري

تشير إلى  m, nأرقام المدارات المغزلية المشغولة و

( نستطيع كتابة 5( في )(4الالكترونات ، وبتعويض 
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ويمكن تجزئة كثافة الجسيمين لكل غلاف الكتروني 

 كما يأتي :

يمكن كتابة كثافة الجسيمين كما      للغلاف 1- 

 يأتي :
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دالة ، أن    و    يتكون من مدارين Lالغلاف -2

)  مدار الكثافة لل ss LL ( يمكن كتابتها 22

 كالأتي :
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2P (أما الكترونات المدار PP LL ( فأن 22

 كثافة الجسيمين تكتب بالشكل الأتي :

*قسم الفيزياء ، كلية العلوم للبنات ، جامعة بغداد
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 دالة توزيع الكثافة القطرية لإلكترونين 
إن دالة توزيع الكثافة القطرية لإلكترونين تعطي 

قياسا لكثافة الاحتمالية لوجود الإلكترونين حول 

 r1منالنواة من خلال الإحداثيات القطرية في المدى 

 D(r1,r2). ومن خلال r2+dr2إلى r2وr1+dr1إلى

يمكن أن نتعرف على تأثير التفاعل بين الالكترونين 

تكون دالة توزيع   ,فضاءفي احتمالية توزيعهما في ال

الكثافة القطرية لكل قشرة الكترونية معرفة بالشكل 

 [6,5] :الآتي 
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 اذ تمثل
k

d البرم و
k

d  تشير إلى إن التكامل

لكل إحداثيات الزاوية لمتجه الموقع ويمكن التعبير 

  :عنها بالشكل

kkkk ddd sin   …(10)  

 

، وبذلك نستطيع حساب دالة توزيع k=2أو k=1اذ

 : [6]الكثافة القطرية لجسيم من المعادلة الآتية 
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  :الحسابات والنتائج
( تتتتم حستتتاب دالتتتة توزيتتتع 11باستتتتعمال المعادلتتتة )

الكثافتتتة القطريتتتة لجستتتيم للمتتتدارات الرئيستتتة لتتتذرة 

الكتتتتاربون والايونتتتتات المشتتتتابهة لهتتتتا ، وتتتتتم رستتتتم 

دالتتتتة توزيتتتتع الكثافتتتتة القطريتتتتة للمتتتتدارات الرئيستتتتة 

( ، 3( و)2( و)1كمتتتتتتا موضتتتتتتت  فتتتتتتتي الأشتتتتتتتكال )

 Lو Kللغلافتتتتتتين       والقتتتتتتيم العظمتتتتتتى للتتتتتتـ  

 ( .3( و)2( و)1موضحة في الجداول )

 

العظمدددد لدالدددة توزيدددع الكثافدددة  (: القدددي 1جددددو  )

لدددددذرة الكددددداربون  1Sالقطريدددددة ومولعهدددددا للمددددددار

 والايونات المشابهة لها .
1S Results and 

comparison 
Atom or Ion 

            

0.2097 

0.21 

2.4914 

2.484 

P.w 

Ref[7] 
B⁻ 

0.1743 

0.17 

3.0149 

3.022 

P.w 

Ref[7] 
C 

0.1488 

0.15 

3.5506 

3.564 

P.w 

Ref[7] 
N⁺ 

(: القدددي  العظمدددد لدالدددة توزيدددع الكثافدددة 2جددددو  )

لدددددذرة الكددددداربون 2Sالقطريدددددة  ومولعهدددددا للمددددددار 

 والايونات المشابهة لها .
2S Atom or 

Ion             

0.1673 0.074202 
B⁻ 

1.5619 0.49149 

0.1392 0.11069 
C 

1.2194 0.66359 

0.1173 0.15507 
N⁺ 

0.9883 0.85753 

 

(: القدددي  العظمدددد لدالدددة توزيدددع الكثافدددة 3جددددو  )

لددددذرة الكدددداربون  2Pالقطريددددة  ومولعهددددا للمدددددار 

 والايونات المشابهة لها .
 2P 

Atom or 

Ion             

1.8262 0.28252 B⁻ 

1.2114 0.53076 C 

0.9172 0.74078 N⁺ 

 

 
(: دالة توزيع الكثافة القطرية لجس  واحد 1شكل )

لذرة الكاربون والايونات  Kللقشرة       

 المشابهة لها
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 لذرة الكاربون والايونات المشابهة لها   للمدار       (: دالة توزيع الكثافة القطرية لجس  واحد 2شكل )

 

 
(: دالة توزيع الكثافة القطرية لجس  واحد 3شكل )

لذرة الكاربون والايونات  2Pللمدار       

 المشابهة لها

 

  :منالشة ال
نلاحتتتت  إن القتتتتيم العظمتتتتى لدالتتتتة توزيتتتتع الكثافتتتتة 

تتتتتتزداد بزيتتتتتادة العتتتتتدد التتتتتذري ،  D(r1)القطريتتتتتة 

وبمتتتا يقابتتتل ذلتتتك نلاحتتت  نقصتتتانا فتتتي قتتتيم أنصتتتاف 

( ويعتتتتتتتزى r1أقطتتتتتتتار المتتتتتتتدارات الالكترونيتتتتتتتة )

الستتتتتتبب فتتتتتتي ذلتتتتتتك إلتتتتتتى زيتتتتتتادة قتتتتتتوة الجتتتتتتذب 

الالكتروستتتتتاتيكي بزيتتتتادة العتتتتدد التتتتذري ، وكتتتتذلك 

زيتتتادة تنتتتافر هتتتذن الالكترونتتتات متتتع بعضتتتها لتتتذلك 

كثافتتة القطريتتة تحتتدز زيتتادة فتتي قتتيم دالتتة توزيتتع ال

عنتتتتدما تبتعتتتتد  D(r1)، كمتتتتا نلاحتتتت  أن منحنيتتتتات 

كثيتترا عتتن النتتواة تبتتدأ بالاضتتمحلال إلتتى أن  تنتهتتي 

 إلى قيمة صغيرة جدا .

(تبتتتتتين أن أعلتتتتتى قيمتتتتتة 3( و)2( و )1والجتتتتتداول )

واقتتتتتل    لدالتتتتتة الكثافتتتتتة القطريتتتتتة هتتتتتي للمتتتتتدار 

والستتبب كلمتتا ابتعتتد    ثتتم اقتتل للمتتدار    للمتتدار

 المدار عن النواة تقل قوة جذب النواة . 

، فتتتي كتتتلا         فلتتته متتتداران أمتتتا الغتتتلاف 

المتتتتدارين نلاحتتتت  أن القتتتتيم العظمتتتتى لدالتتتتة توزيتتتتع 

تتتتتتتزداد  بزيتتتتتتادة العتتتتتتدد التتتتتتذري   D(r1)الكثافتتتتتتة

أي اقتتتتتتراب r1ويقابلتتتتته أيضتتتتتا نقصتتتتتان فتتتتتي قتتتتتيم 

 المواقع من النواة .

( نجتتتد أن هنتتتاك قمتتتتين ، 3ل)ومتتتن ملاحظتتتة الشتتتك

قمتتتتة صتتتتغيرة عنتتتتد مستتتتافة صتتتتغيرة متتتتن النتتتتواة 

وأختتتترى كبيتتتترة علتتتتى مستتتتافة ابعتتتتد منهتتتتا ،القمتتتتة 

الكبيتتتتتتتترة تمثتتتتتتتتل أغلبيتتتتتتتتة الاحتماليتتتتتتتتة لوجتتتتتتتتود 

الإلكتتتتترون وهتتتتو تمثيتتتتل لوجتتتتود الإلكتتتتترون فتتتتي 

، أمتتتا القمتتتة الصتتتغيرة فتمثتتتل احتماليتتتة    المتتتدار

تستتتمى) إن هتتتذن الظتتتاهرة    فتتتي المتتتدار  نوجتتتود

بظتتتاهرة الاختتتترا  ( أي أن الإلكتتتترون لتتته القتتتدرة 

ليمكتتتث متتتدة قصتتتيرة فتتتي  Lعلتتتى اختتتترا  الغتتتلاف 

 .   K القشرة

 

  :الاستنتاجات

 D(r1)القيم العظمى لدالة توزيع الكثافة القطرية 1-

تزداد بزيادة العدد الذري ، وبما يقابل ذلك نلاح  

 ( المدارات(r1نقصانا في قيم أنصاف أقطار

 الالكترونية .

   أعلى قيمة لدالة الكثافة القطرية هي للمدار  -2
 .   ثم اقل للمدار    واقل للمدار

قمتان ، قمة صغيرة عند مسافة  2Sتظهر للمدار  -3

صغيرة من النواة وأخرى كبيرة على مسافة ابعد 

 منها .
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Abstract: 
Radial density distribution function of one particle D(r1) was calculated for  main  

orbital of  carbon atom and carbon like ions (N
+
 and B

-
 )  by using the  Partitioning 

technique .The results presented for K and L shells for the Carbon atom and negative 

ion of Boron and positive ion for nitrogen ion . We observed that as atomic number 

increases the probability of existence of electrons near the nucleus increases and the 

maximum of the location r1 decreases. In this research the Hartree-fock wavefunctions 

have been computed using Mathcad computer software .  

  

 

 

 

 

 

  

 


