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هچکید  
 یکوانتوم ییایمیش یهاروشاستفاده از  ،یهمبسته قو یپودرها ریو سا f عناصر یدهایهسته و حل ساختار اکس یسنجفیمحاسبه خواص ط یبرا

ضرورت دارد  نیشود، بنابرا درنظر گرفته بریت کنشبرهم لازم است الکترون، - هسته یهایسنجفیط یواقع یسازمدلجهت  .است یضرور ترقیدق

 دیتول یبردار یهالیکه با پتانس است یبردار لیپتانس کی وعامل ایجاد دهدیالکترون را بر محور آن نشان م کی نیکه چرخش اسپ گانت عبارت تا

 نیکنش متقابل باز برهم یناش یکه اثرات عقب ماندگ جیگ و عبارت تعامل خواهد بود سیستم درموجود در گرید یهاشده توسط تمام الکترون

-راکیدای هامیلتونین چهار مؤلفهکامل  یمقاله، اجرا نیا در .دناضافه شو یلتونیبه هام کند،یم فیدو الکترون را توص یچرخش یبردار یهادانیم

 انندم ومیهل یهاونی هیپا حالت یهایانرژ سهیبا مقا کار یدقت اجرا. صورت گرفته است یچند موج هیبا پا تحلیل چند رزولیشن با مطابق تیبر-ولنک

 DIRACدر برنامه  یگاوس هیپا هو محاسبات مجموع GRASPدر  یعدد یشعاع و تداخل )VAMPyR( تونیکه با کد پا Z Z,X)-2(+ شیباردار در افزا

چند  بیاست و به تلورانس و ترتمستقل  انتخاب شده  یااز مدل بار هستهبه دست آمده نتایج  مشاهده شد که بررسی گردیده است.شده، انجام 

 مربوط به جیو گ یسیسهم مغناط ،یالکترون های دوکرد که در گونه دییتأ جینتا ن،یا بر دارد. علاوه یگبست یچند موج یلژاندر انتخاب یاجمله

 است. کسانیر اقدماز نظر  s یهاتالیاورب
 gmail.com61ghavaminia@: دار مکاتباتعهده *

 

 های کمیابالکترون، خاک -طیف سنجی هستههامیلتونی بریت،  کلیدی:کلمات 
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 مقدمه -1

ی ونی ومیتیل یهایترمانند با ییایمیالکتروش یهاخازن اند.اهمیت بسیار زیادی پیدا کرده و قدرتمند منیا یانرژ رهیذخ لیوساامروزه 

نسبت به  الاترتوان ب یچگال تر وکمزمان شارژ دارای  [4] شفاف یرسانا یهالمیو ف [3]یآب یهاخازن، شبه[2]یونی ومیتیل یها، خازن[1]

 یهاورق صورت به، رسخاک نیچنو هم دهایدروکسیفلزات واسطه، ه یدهایاکس ،یشش ضلع بور نیتریدمانند  موادی .هستند هایباتر

 هیلاورت تکبه ص یکیمکان یبردارهیبا لا 2004در سال  است که گرافن یدوبعد یماده نیترشدهشناخته اند.شده یبردارهیلا یدعدوب

کرده است به همین ود استفاده از آن را محد گرافن، هیچندلا یدر ساختارها هاهیلا نیب یواندروالس فیضع وندیساده و پ یمیش شد. دیتول

گردید  رائها یدیجد یهایژگیویابی به جهت دست عنصر هستند کیاز  شیب یکه حاو یاهیو لا دهیچیپ یساختارهااده از استف ایده دلیل

ضر، تعداد مواد شوند. در حال حا میخاص تنظ یهایژگیبه و یابیدست و برایارائه دهند تری بیش یبیترک یرهایتعداد متغ تا بتوانند

 یدهای( و کالکوژنوربنیترید و  گرافن)مانند  یواندروالس یباند شش ضلع یبه دو گروه نسبتاً کوچک ساختارهاشده  یبرداریهلا یدیاکسریغ

صورت به هیلا ندفلزات واسطه چ یدهایترینوو کرب دهایکارب ,)2MoS( مولیبدن دی سولفید و )2WS(سولفید تنگستن  مانند یاهیلا یفلز

nAX1n+M، (M هیفلز واسطه اول کی ، A گروه  یک عنصر ازA (، 14و  13 یهاگروه ترشی)بX  کربن یا نیتروژن وn  است 31 تا 1از) ،

 یوجههشت یهامکان X یهااند و اتمشده ختهیخالص درهم آم Aعنصر گروه  یهاهیبه هم با لا کینزد M یهاهیلا .[1]محدود شده است

در حوزه  دیکه مرز جد سازندیم یشفاف یرسانا یدهایاکس اب،یکم یهاخاک ن،یعلاوه بر ا .کنندیدهنده را پر مشکل یهاهیلا نیب

تند که آنها را به هس یکیالکتر یشفاف و رسانا یهستند که از نظر نور یفردحصر بهرفتار من یمواد دارا نی. ااندساخته کیاپتوالکترون

نازک،  هیلا یهاستوریصفحه تخت، ترانز یشگرهاینما ،یدیخورش یهامانند سلول ینور کیالکترون یهااهاز دستگ یاریدر بس یدیکل یاجزا

 . کندیم لیتبد [5]ساطع نور  یودهاید

رهای قدرتمند با استفاده از ابزاالکترون -هسته یهایسنجفیطبا  ابیکم یهامواد فلزات واسطه و خاک یکیساختار الکترون یبررس

، متأسفانهاما  بسیار مهم است.الکترون  یاتلاف انرژ یسنجفیو ط کسیجذب پرتو ا یسنجفیط کس،یفوتوالکترون پرتو ا یسنجفیمانند ط

مدار،  - نیاسپ یاهکنشمانند برهم یتی. همه اثرات نسبستندین ریقابل تفس ی به طور مستقیمتیاثرات نسب لیبه دل این مواد فیط

نقش خواهند داشت.  یاالکترون هسته یهافیدر ط ،یتیظرف یهاهسته و الکترون نیو ب تیپوسته ظرفالکترون در  - کنش الکترونبرهم

به  تواندیم ،ردیگیرا درنظر م یالکترون یبستگو هم هم تیکه هم نسب یهل اولوبر محاسبات اص یمبتن یتمحاسبا کردیرو کی ن،یبنابرا

چند  هیپا ( باMRA) رزولوشنچند  زیبر آنال یمبتن یکوانتوم یمیدر ش کردهایرو بهتریناز  یکی کمک کند. ییهافیط نیچن ریتفس

[ 6]یاسخ خطپمحاسبات  یکل شیموارد کم و ب یوابسته به زمان برا تیفوک و موجود – یهارتر یتابع هیبه نظر راًیاست که اخ یموج

طه و مواد فلزات واس فیط یسازامکان مدل رزولیشنآنالیز چند در  یتینسب ثراتاز ا ریمتغ روش کیاست. در واقع،  افتهیگسترش 

چند  هیپا کیمتوسط در  دانیم یو مولکول یکولن اتم - راکید مدل مقابله با مشکل یبرا ترپیش. کندیرا فراهم م ابیکم هایخاک

 [.7و 8] ارائه شده بودچهارمؤلفه ای و  یقیتطب یموج

ها تنها با عبارت کولن مانند الکترون نیکنش متوسط بکه در آن برهم شوندیساکن در نظر گرفته م یها بارهاالکترون ،یمدل نیدر چن

سرعت محدود نور را  لیبه دل ریکنش دو الکترون است که اثرات تأخبرهم یمرتبه برا نیترنییپا یتینسب بیتقر نی. اشودیم یسازمدل

 طیشرا نیالکترون در نظر گرفته شوند. بنابرا-هسته یهایسنجفیط یواقع یسازمدل یراب دیاثرات مهم هستند و با نی. اردیگیم دهیناد

 :کندیاضافه م 2گیجو 1ی گانتهابه نام یدو عبارت منف بیبه ترت نیلتونیهم تیرب[. 9و10] شوددرنظرگرفته  دیبا بریت کنشبرهم

Ĥ
Col
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Col
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(α⃗ 1∙∇1)(α⃗ 2∙∇2)r12
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αi ∼ ∇ × φ  نیاسپ تالیدو اورب کرل نیاسکالر بضرب حاصل به عنوان یتینسبریتوان در حد غیرا م گانت عبارت
i

 .[11] مشاهده کرد

 دیتول یبردار یهالیکه با پتانس کندیم جادیا یبردار لیپتانس کیمحور خود،  یالکترون رو کی ینیبدان معناست که چرخش اسپ نیا

 لیپتانس کی ،یبردار یهالیپتانس نیا نیکنش بخواهد داشت. برهم کنشبرهم ستمیموجود در س گرید یهاشده توسط تمام الکترون

و الکترون را  (αi·∇i) یچرخش یبردار یهادانیم نیکنش متقابل باز برهم یناش یماندگاثرات عقب جیدهد. اصطلاح گیدست ماسکالر به

 کند.یم فیتوص

ای هسته یسنجفیدر محاسبه خواص ط ژهیهستند، به و نیفوق سنگ ای نیعناصر سنگ یکه حاو ییهاستمیتوان در سیسهم را نم نیا

 یقیتطب رزولوشنچند  زیرا در چارچوب آنال 3بریت-کولن-ای دیراکهامیلتونین چهار مؤلفهکامل  یاجرا دمقاله قصد دار نیگرفت. ا دهیناد

د شد خواهداده نشان   Z )2-(ZXشیافزا در باردار اریبس مانند ومیهل یهاونی هیپا حالت یهایانرژ سهیبا مقا دقت اجرا جادر این .دارائه کن

 DIRACدر برنامه  یگاوس هیپا هو محاسبات مجموع GRASP [13]در  یعدد یشعاع تداخلو  [12] (VAMPyR) تونیه با کد پاک

 .شودیانجام م[ 14]

 محاسبات -2

[ 1و0در بازه ] Ψi(x) یبند اسیبه نام توابع مق متعامد بهنجاراز توابع  یانظر گرفتن مجموعه با دررزولیشن چند  لیو تحل هیتجز

 کیشده توسط  فیبازه تعر n n2 اسیدر مق که یطوراست، به ییدوتا میتقسبرای بسط این توابع روش  نیتر. متداولشوندایجاد می

  :دیآیدست مهب ریصورت زبه ]/n2)/1,(l+n2l( ام lدر بازه  یبند اسیکه توابع مق یطوربهوجود دارد،  =n2, 0L-1شاخص 

(1) ψ
il
n=2(n 2⁄ )ψ

i
(2

n
x-l) 

 
 n اسیدر مق یبنداسیتابع مق دهدیکه اجازه م شوندیهم متصل مبه یاسیتوسط روابط دو مق یبعد یهااسیتوابع در مق ن،یبراعلاوه

 کیدر  یبنداسیقم یاز فضاها یساختار منجر به نردبان نی. اددست آور به n-1س ایدر مق یگذاراسیاز توابع مق یخط یبیعنوان ترکرا به

 متراکم است: 2Lکه در  شودیم یلسکوپدنباله ت

(2) S0
k⊂S1

k⊂…⊂Sn
k⊂…⊂L2 

 
 ستند.ه n اسیدر مق متناظرتوابع به  نسبتn+1  اسیدر مق یبنداسیبه عنوان مکمل متعامد توابع مق یسپس توابع چند موج

(3) Sn
k⊕Wn

k=Sn+1
k ,   …Wn

k⊥Sn
k 

 
 هستند.  دهیچیبا چهار جزء پ ییبردارها یمولکول یهاتالیاورب ،یتیچارچوب نسب کیدر 

 است: یاو مبادله میمستق یمجموع اجزا Nالکترون  کنندهنییتعتابع موج تک کی یدو الکترون برا یانرژ

(4) 
Eee= 〈

1

2
∑∑ g (r i,rj

⃗⃗  ⃗)

N

j≠i

N

i=1

〉SD = ∑∫ dr 1 ∫ dr 1Ψp
+

pg

(r 1)Ψg
+(r 2)g(r 1,r 2)Ψ

p
(r⃗⃗ 

1
)Ψg(r 2)-

∑∫ dr 1 ∫ dr 1Ψp
+

pg

(r 1)Ψg
+(r 2)g(r 1,r 2)Ψ

g
(r⃗⃗ 

1
)Ψp(r 2) 

 

Ψk یشیتابع آزما کیبا توجه به  یعملکرد زیبا تما ایو مبادله میمستق نیانگیم دانیم یو عملگرها
E ( r ') ندیآیبه دست م. 

=g(r 1,r 2) کولنعملگر  یبرا
I1∙I2

r12
 انرژی کولنی برابر است با:  

 

                                                           
3 Dirac-Coulomb-Breit 
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(5) 
ECoulomb= 

1

2
∑∑∫ dr 1 ∫ dr 2Ψp

A

pg

(r 1)Ψp
A(r 1)

1

r 12
 Ψ

g

B

(r 2)Ψg
B(r 2)

AB

-

1

2
∑∑∫ dr 1 ∫ dr 2Ψp

A

pg

(r 1)Ψg
A(r 1)

1

r 12
ψ

g
B(r 2)Ψp

B(r 2),

AB

 

 

 :شوداستفاده می دانیم نیانگیمرتبط با م یو تبادل میمستق یاستفاده از اپراتورها یبرا ریاز دستورات ز

(6) JCoulombψ
k
= [∫ dr 2

∑ Ψg
+(r 2)ψ

g
(r 2)g

|r 1-r 2|
] ψ

g
(r 1)= [∫ dr 2

ϱ(r 2)

|r 1-r 2|
] [ψ

k
] 

 

KCoulombψ
k
=∑ψ

g
(r 1)

g

[∫ dr 2
Ψg

+(r 2)ψ
g
(r 2)

|r 1-r 2|
] = ∑[ψ

g
] V⃗⃗ gk

Coulomb

g

 (7)  

 
 نوشت: ریصورت زفشرده به شکلتوان بهیمتناظر را م یاو مبادله میمستق ،یتک الکترون ن،یانگیم دانیم یعملگرها

(8) EGuant=-
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pp

(r 1)∙j 
gg

(r 2))

r12
+
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pg

(r 1)) (j 
gp

(r 2))

r12
pgpg

 

 

(9) JGauntψ
k
=∑[∫dr 2

∑ Ψg
+(r 2)αvψ

g
(r 2)g

|r 1-r 2|
] αvψ

g
(r 1)

v

= [∫ dr 2
j(r 2)

|r 1-r 2|
] ∙[αψ

k
] 

 

(10) KGauntψ
k
=∑∑ αvψ

g
(r 1)

v

[∫ dr 2
j
gkv

(r 2)

|r 1-r 2|
]

g

= ∑ [αψ
g
]∙V⃗⃗ gk

Gaunt

g

 

 
 مؤلفهبردار با چهار  کی iψ اشغال شده اربیتالهر شد. تر استفاده عبارت فشرده یسیبازنو یبرا انیجر یچگال یکه در آن از بردار دکارت

ψتابع 
i
A با  A ∋ {1,2,3,4} ست و اj

pg,v
=∑ Ψ̅p

A
αv

ABΨg
B

AB اربیتالجفت  یبرا یمدار انیجر یاز چگال یدکارت مؤلفه کی pg  .است

j جزام انیجر یاست که عناصر آن چگال یسیماتر  j نیبنابرا
pg;v

 است.  

کنند. مقدار کار یبا هسته با فاصله معکوس استفاده م پیچش یبرا کولنی یاز همان عملگرهاتبادلی گانت و  میمستق یعملگرها

 . د( سروکار دارانیجر ی)چگال یدکارت یبردار یهاتی( با کمتهیاسکالرها )دانس یبه جا رایز ابدییم شیسه افزا بیضر با یمحاسبات

رسند، بار یکولن به نظر م کنشبرهماز یتر از عبارات ناشدهیچیپ گانت نیانگیم دانیم یاگرچه عبارات عملگرهالازم به ذکر است 

توان یم ،یهر مؤلفه دکارت یراو ب صفر استریچهار عنصر غ یفقط دارا  α⃗ از بردار مؤلفههر  رایاست ز ترشیب سه برابرآنها فقط  یمحاسبات

 شود.یمانند اندرکنش کولن ضرب م قاًیشده دق لیتبد  α⃗ تالیرا محاسبه کرد که سپس در اورب« گانت لیپتانس» کی

، برای تنظیم دقت محاسبات استفاده k، و مرتبه چند جمله ای، εدیراک هارتری فوک از دو پارامتر -پیاده سازی چند موجی کولن

 .مشاهده می شود خطاهای نسبی در دقت پایین با آستانه برش برای عناصر سنگین سازگار نیست( 1)طور که در جدول همانکند. می

ای انتخاب مدل هسته .دست آوردتر بهو عناصر سنگین 34Kr + برای  = 6k =   ، 4-10εتوان برایرا نمی SCF طور خاص، همگراییبه

 ینا .تر مبتنی بر شبکه استبرای بازتولید رویکرد سنتی  = 10ε-8 مانند نیازمند تحمل محدودغیرفیزیکی در این مورد با یک بار نقطه

 ین،هستند. علاوه برا یابدون توجه به انتخاب مدل هسته ینعناصر فوق سنگ یفبه توص ( قادرMWs) یکه چند موج دهدمینشان 

MWs ،یاتم یمدار یها یهبرخلاف مجموعه پا (AO) در  یرند.گیقرار نم یمرز یطشرا یرتحت تأث یراکجزء د 4حل معادله کامل  یبرا

]  .دهدینشان م ینیدو اکت یدلانتان یحاو یهاگونه یهسته الکترون هایسنجییفط برای را یقیکاملاً تطب یکردرو آینده یسنجامکان ینواقع، ا
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 GRASPو  VAMPyR روش هایفوک از-یهارتر-کولن-راکید هیحالت پا یمحاسبات انرژ نیبدون علامت ب ینسب یخطا تمیلگار

با مرتبه  VAMPyR. محاسبات نشان داده شده است (1)در شکل  1𝑠2 یکیالکترون یکربندیدر پ دهاینیاکت یو برخ بینج یگازها برای

k = 10، ε = 10لژاندر ،  یاچند جمله
 است.  انجام شده 8-

موجود  اصول اولیهو  VAMPyRدر  1s2 یکیالکترون یکربندیدر پ دهاینیو اکت بینج یگازهای محاسبه انرژی براگانت  اختلال حیتصح 

kلژاندر   یابا مرتبه چند جمله VAMPyRمحاسبات  در نظر گرفته شده است. DIRACدر کد  = به دست  نتایج .انجام شد ε = 10-8 و 10

را نشان  DIRACو  VAMPyR جینتا نیبدون علامت ب ینسب اختلاف تمیلگار yمحور  در این شکلبا یکدیگر مقایسه شده است.  (2)امده در شکل 

 یاتم یهاتالینسبت به اورب موجی چنددقت  نیبا بالاتر[ 15]جنسن و همکاران  به دست امده در تطابق خوبی با داده های جینتا دهد. یم

در روش گانت گنجاندن عبارت  ذکر است کهلازم به .هستند است بسط داده شده راکیکامل د ایمؤلفه (4)به معادله  نجایاکه  یگاوس

به صورت هامیلتونی بریت  ،گیجعبارت  یگر براختلالا حیتصح یاجرا یبرا .قابل توجهی ندارد ریتأثحالت زمینه بر  ریمتغ داریخودپا دانیم

 :شد یسیبازنو ریز

(11) Ĥ
Ber

=-
α⃗ 1∙α⃗ 2

r12
-
(α⃗ 1∙∇1)(α⃗ 2∙∇2)r12

2
=

-(α⃗ 1∙α⃗ 2)

2r12
-
(α⃗ 1∙r 12)(α⃗ 2∙r 12)

r12
3  

فرمول  کیمطابقت دارد.  هامیلتونیدر معادله  گانتاختلال  از یمیبا ن یسیکنش مغناطکه برهم دهدیمجدد نشان م یبندفرمول نیا

 :[16] کندیرا فراهم م یترراحت یعدد ریمتفاوت مس

(12) -
(α⃗ 1∙r 12)(α⃗ 2∙r 12)

2r12
3 =-

1

2
(α⃗ 1∙r 1)[(α⃗ 2)∙(∇2

1

r12
)+

1

2
(α⃗ 1∙r 2)[(α⃗ 2)∙(∇2

1

r12
)] 

 
 شود:یمعکوس را شامل م یکیالکترون نیاکنون فقط فاصله ب جیگاختلال  حیتصح

(13) 

EGauge=
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pp

(r 1)∙r 2)(∇2∙
j 
gg

(r 2))

r12
-
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pp

(r 1)∙r 2)(∇2.∙ j 
gg

(r 2))

r12
pgpg

 

-
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pp

(r 1)∙j 
gg

(r 2))

r12
-
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pg

(r 1)∙r 1) (∇2∙j gp
(r 2))

r12
pgpg

 

-
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pp

(r 1)∙r 2) (∇2j 
gp

(r 2))

r12
pg

+
1

2
∑∫ dr 1 ∫ dr 2

(j 
pq

(r 1)∙j 
gp

(r 2))

r12
pg

 

 

. ندسته یامبادله یهاسهمدوم جمله و سه  میمستق یهاسهماول  جملهسه  در این عبارتو کارآمدتر است.  دارتریپا یکه از نظر عدد

 هیدر پا یکارآمد و قو هیمحاسبات اول کیدر حال حاضر  رایاست، ز یبندفرمول نیا تیمز نیتراستفاده از هسته با فاصله معکوس مهم

 رایز د،یآیبه وجود م گانت از عبارت یمیبه عنوان ن یسیمغناط یاکنون آشکار است که چگونه عبارت انرژ ن،یعلاوه بر ا. است یچند موج

 دانیم یعملگرها یبرا یعبارات تینها در .هستند گانت از عبارت یمین یو مبادله )جمله سوم و ششم( حاو میمستق جیهر دو سهم گ

 :شودیارائه م تبادلیو  میمستق جیگ نیانگیم

(14) JGaugeψ
k
= [

1

2
∫ dr 2

∇2∙j(r 2)

|r 1-r 2|
] [αψ

k
∙r 1]- [

1

2
∫ dr 2

j(r 2)

|r 1-r 2|
] ∙[αψ

k
]- [

1

2
∫ dr 2

r 2(∇2∙j(r 2)

|r 1-r 2|
] ∙[αψ

k
] 

 

(15) 
KGaugeψ

k
= [

1

2
∑∫ dr 2

∇2∙j
gk

(r 2)

|r 1-r 2|
g

] [αψ
k
∙r 1]-

1

2
[αψ

g
]∙V⃗⃗ gk

Gaunt
] - [

1

2
∫ dr 2

r 2(∇2∙j 
gk

(r 2)

|r 1-r 2|
] ∙[αψ

k
] 

 

صفر  ε یانتخاب یتا دقت عدد انرژی گیجرود عبارت اول و سوم در معادله ی، انتظار م2s1 یکیالکترون یکربندیبا پ یهادر مورد اتم

 = EMag)است گانت  از عبارت یمیکه مربوط به ن یسیکنش مغناطبرهم یو انرژ (EGauge)  انرژی گیج نینسبت ب ن،یباشد. بنابرا

1

2
EGaunt) (. کسانی گیجو  یسیاصلاحات مغناط یعنیباشد ) کی دیبا  [
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با استفاده از  فوک-یهارتر-کولن-راکید هیحالت پا یمحاسبات انرژ نیب ینسب یخطامقایسه لگاریتم  -1 جدول

 DIRAC وVAMPYR ، GRASPهایروش

VAMPYR و GRASP VAMPYR و DIRAC VAMPYR و GRASP Z  

6.203062672e-008 7.290700e-005  2 He2+ 

1.102237570e-007 5.450403e-004 1.182147e-009 10 Ne10+ 

2.85899874e-007 1.21722131e-003 1.076065e-008 18 Ar18+ 

6.573632767e-008 2.92393370-003 4.51517479e-008 34 Kr34+ 

1.878059966e-006 5.06283564e-003 3.22594238e-009 52 Xe52+ 

2.585146727e-008 9.90637288e-003 2.022490e-008 84 Rn84+ 

1.875383977e-006 1.12252890e-002 7.5665076e-008 88 Th88+ 

7.12488326e-008 1.20979062e-002 1.0373357e-007 90 U90+ 

3.51827687e-007 9.07665412e+00 1.4221429e-007 92 Pu92+ 

  

 

 
و  VAMPyR هایروشفوک از-یهارتر-کولن-راکید هیحالت پا یمحاسبات انرژ نیبدون علامت ب ینسب یخطا تمیلگار :1شکل 

GRASP 
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 1s𝟐 یکیالکترون یکربندیدر پ دهاینیو اکت بینج یگازها یبرا DIRACو  VAMPyR روش هایاز به دست آمده ی. انرژ2شکل 

 

تقارن زمان معکوس کرامرز  هیشکسته شود، از نظر راکیتوسط معادله د تواندیکه م هاتالیوربا نیمنظور حفظ مفهوم تقارن اسپبه

(TRS)  1ی هاتالی. اوربشداستفادهs به صراحت  دنظر رااند و کد مهسته دوبرابر اشغال شدهTRS [1817و] کند،یکرامرز را اجرا م 

 .شودیمرتبط م  βs1به  ییواحد چهارتا لیتبد کیبا  αs1  که چهار مؤلفه یطوربه

و  I نکول جملهبا یعملگر دو الکترون (DFT) کوهن شم چگالی یتابع یهینظر تئوری هارتری فوک و مانند ن،یانگیم دانیم روشدر 

به  یدومو  دو الکترون در مولکول میانگین دانیالکترون م عیتوزبین  یکیالکترواستات یدافعه یشود. اولیم نیگزیجا K تبادلی عبارت

( منجر به 1) یدر معادله گیج و گانت یهاعبارت ترشیاست. گنجاندن ب یکوانتوم اثر صرفاً کی جهیو در نتبستگی دارد  یونیتقارن فرمپاد

 -ی هامیلتونی دیراکاپراتورها و اپراتورها نیا نیب ندهیآ یاز سردرگم یریجلوگ ی. براشودیم دیجد یاضاف K و  Iاصطلاحات مشابه جادیا

 1sپوسته بسته  یهاستمیگفته شد، س طور که قبلاًد. هماند شاشاره خواه تبادلی و مستقیم عملگرهایعنوان به K و  Iبه بیترته، بکولن

 یطین شرایهر دو منجر به چن گیج و گانت هایعبارتکه فقط یخواهد بود، درحالبرابر با صفر  تبادل کولنی عبارت ن،یبنابراشود. بررسی می

 ژهیوآغشته شده به یابار هسته یهااز مدل ایچهارمؤلفهکامل  یتیدر محاسبات نسب [19] شاندرسون و همکاران در گذشته .شوندیم

مسائل  ریثاٌتتحت توانستیانجام شد که م یجیبهبود دقت نتا یکار برا نیاند. ااستفاده کرده یفرم یاجدا شده از مدل هسته یهااتم یبرا

 راکید -یفرم عیبا استفاده از توز یلیتحل ریرا به صورت غ یابار هسته یمدل فرم .ردیقرار گ یاهسته با مدل بار نقطه یهاتالیاورب یعدد

 یها روهمه هسته یبرا ی. اولکندیم یبار را معرف مهیو شعاع ن هکه دو پارامتر ضخامت پوست دهدینشان م یابار هسته یچگال یبرا

 (2.30×10-5 Å) قیپارامتر از طر نی. اجای داده استاز بار کل هسته را در خود  یمیاست که ن یاشعاع کره و دومی شده است میتنظ 

 یاهسته بار .دیآیتر به دست منیسنگ یهاهسته یبرا یگریو د یواحد جرم اتم 5تر از سبک یهاهسته یبرا یکیمختلف  یدو معادله

دو  نیکند. امی نظرصرف قطبش خلأ یو عملگرها یاهسته یزدگپس یبه نام عملگرها یلتونیهم تیدر بر یاز دو عبارت اضاف یمدل فرم

. با [20] کنندیم  «یسازقاعده» .Z > 137 a.uمانند با  دروژنیه یهاونیدر  یانقطه یامدل بار هسته یرا براهامیلتونی بریت عملگر 

بر شبکه موجود  یمبتن کردیبا توجه به رو چند موجی یهانشان داد که دقت به دست آمده از روش شاندرسون و همکاران جیحال، نتانیا

 .ابدییکاهش م Z شیبا افزا GRASP در

 

 گیرینتیجه

نشان  .شده استاستفاده  دقت محاسبه میتنظ ی، براk ،یمرتبه چند جمله ا، و ε، لرانساز دو پارامتر: ت یچند موج در ساختاربندی

 ن،یا بر هستند. علاوه یابدون توجه به انتخاب مدل هسته نیعناصر فوق سنگ فی( قادر به توصMWs) یچند موجهای مدلکه  ه شدداد

 راکیدبعدی 4حل معادله  یبرا یمرز طیشرا ریثأتحت ت MWs های چند موجیمدل[ 21]( AO) یاتم یمدار هیپا یهابرخلاف مجموعه

و  دیلانتان یحاو یهاگونه یالکترونهسته یسنجفیط یما برا یقیکاملاً تطب کردیرو ندهیآ یسنجامکان نیدر واقع، ا .رندیگیکامل قرار نم

 .دهدیرا نشان م دینیاکت
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 حیتصح کیبه عنوان  هامیلتونی بریت در گانت و گیج یالکترون، اصطلاحات دو DCHFمعادله  یاعتبار روش ما برا یابیپس از ارز

 یهاسیاز ماتر یبردار دکارت کی که است  α⃗ شامل عملگر بردار گانت . عبارتیافتانجام شد، توسعه  GRASPطور که در ، هماناختلالگر

 نیاسپ کیعنوان حلقه توان آن را بهیم و مربوطه هستند یجهت دکارت یبرا یپائول یهاسیآن ماتر طریپادق یهابلوک هاست ک 4×4

 یکه چگال یبردار لیپتانس دیتول یبرا تالیوربا نیاسپ کیاست که چهار جزء  یبدان معن نیمشاهده کرد. ا کیدر حد کلاس تالیوربا

 شوند. یم ترکیبکند، یم فیحول محور آن را توص نیشده توسط چرخش اسپ دیتول انیجر

محاسبه شده  Z = 9 تا Z =79 اتم از نیچند یبرا [22]یگاوس یاتم یمدار هیپا یهابا استفاده از مجموعهقبلاً  EGauge/EMag نسبت

 یهاتالی. حضور اوربابدییکاهش م 8/0همگرا به  ی وطور مجانببه Z =56 یشود و برایشروع م 9/0از  این نسبت است. نشان داده شد که

p  یهاتالیحضور تنها اورب نسبت بهکاهش از واحد را میزان از صفر،  ترشیب یاهیبا تکانه زاو s کندیم نییتع یکرو یکیالکترون عیبا توز 

 جیاز نتا گیج عبارت یدر واقع، بزرگکند. می یسیبرابر با عبارت مغناطرا  جیگ تو عبار کنندیرا پخش م یکه به طور متقارن اثرات کند

طور خاص به دیبا و ماندیم یمهم باق اریبس L و K یها الی یبرا گیج الکترون، عبارت - هسته یسنجفیدر ط کند کهیم دییأت کار حاضر

 یمبنا کیبا  توانیکولن را م-راکینشان داد که معادله د کار حاضرطور خلاصه، . به[23]در نظر گرفته شود  2sبه  1sدر مورد انتقال 

 هیصورت خودسازگار حل کرد. حالت پابه ،یانتخاب یامدل بار هسته یاعمال شده برا یمرز طیشرا گونهچیبدون ه ,از توابع یقیکاملاً تطب

DCHF   بر شبکه انجام شده با یتواند محاسبات مبتنیم گرختلالا حیتصح کیعنوان به با هامیلتونی بریتهمراه GRASP دیرا بازتول 

-هسته یسنجفیط یبرا گیج و گانت یهاجملهاز  توانیکه چگونه نم دهدیم حیتوض s یهاتالیاورب یبرا  EGauge/EMagکند. نسبت واحد

-هسته یسنجفیط ندهیتوسعه آ یرا برا MW کردیدستاوردها اعتبار رو نیهمه ا .شد دییتأ [23و 24] هاشیالکترون غفلت کرد و با آزما

  .کنندیم دییتأ یهمبسته قو یهاستمیس ریو سا fعناصر  یدهایحل ساختار اکس یالکترون برا
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Abstract 

To calculate core spectroscopic properties and to solve the structures of oxides of f-elements and other strongly 

correlated powder, more accurate quantum chemical methods are necessary. For a realistic modelling of core-

electron spectroscopies, the Breit interaction terms must be included so the Gaunt terms that shows the spin rotation 

of one electron on its axis generates a vector potential that will interact with the vector potentials generated by all 

other electrons present in the system and Gauge term that describes the retardation effects due to the reciprocal 

interaction between the rotational vector fields of two electrons must be add to Hamiltonian. In this paper, we 

present the implementation of the full 4-component Dirac-Coulomb- Breit Hamiltonian in an adaptive to 

multiresolution analysis with multiwavelet basis. This was seen to be independent of the nuclear charge model 

chosen and strictly correlated with the tolerance and the order of chosen Legendre polynomial of multiwavelets. 

Furthermore, our results confirmed that in two-electron species, the magnetic and Gauge contributions from s-

orbitals are identical in magnitude.  
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