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 تنیدگی با استفاده از نظریۀ تابعی چگالیبررسی اثر پتانسیل بر روی درهم     

 ؛ *مائده غریب ناصری، حمدالله صالحی

 دانشگاه شهید چمران اهواز، گروه فیزیک
 22/1/12پذیرش             22/2/13دریافت  

 چکیده:

تواند برای انتقال حالات کوانتومی استفاده شود. در این رابطه های اصلی مکانیک کوانتومی است که میتنیدگی، یکی از ویژگیدرهم

با این های اطلاعات کوانتومی استفاده شوند. عنوان پردازنده توانند بهعنوان مثال نقاط کوانتومی( میهای حالت جامد )به بسیاری از سیستم

شود. در این کار روش ای دقیق اغلب محاسباتی سخت دارد، از این رو از تقریب استفاده میذرههای بسسازی حالت جامد از سیستمحال، مدل

ی چگالهمین منظور ابتدا  کنیم، بهمطرح مینظریۀ تابعی چگالی ای را با استفاده از ذرههای بستنیدگی حالت پایۀ سیستممحاسبۀ درهم

کنیم. سیستم مورد بررسی اتم هوک است های مورد نظر را با محاسبۀ آنتروپی خطی بررسی میتنیدگیرا محاسبه و سپس درهمبارالکتریکی 

دست تنیدگی این سیستم را با فرکانس بههای مختلف، تغییرات درهماین سیستم به ازای فرکانسچگالی بارالکتریکی که پس از محاسبۀ 

 .یابدتنیدگی نیز کاهش میدهندۀ آن است که با کاهش فرکانس در مدل اتم هوک با توجه به کاهش پتانسیل، درهمج نشانآوردیم. نتای

 ، نظریۀ تابعی چگالی، آنتروپی خطی، چگالی بار الکترونیکوانتومی تنیدگی درهمواژگان کلیدی: 

 مقدمه:
چنین یکی از دلایل برتری دستگاه اطلاعات است. همهای اصلی مکانیک کوانتومی تنیدگی، یکی از ویژگیدرهم

عنوان توانند به های حالت جامد میدر این رابطه بسیاری از سیستم های کلاسیک است.کوآنتومی نسبت به دستگاه

تقریب ای دقیق، از ذرههای بسهای اطلاعات کوانتومی استفاده شوند. لذا با توجه به محاسبات پیچیدۀ سیستمپردازنده

توان است که در آن خواص حالت پایه را می (DFTهای کارآمد نظریۀ تابعی چگالی )یکی از روش شود.استفاده می

نظریۀ تابعی چگالی؛ تابعی ناشناخته از چگالی است، لذا  درتبادلی  -همبستگیکه پتانسیل محاسبه کرد. با توجه به این

ای بین نظریۀ تابعی رود که رابطهتنیدگی حالت پایه، انتظار میه به درهمبا توج چنینکنیم. هماز تقریب استفاده می

تنیدگی ایجاد شده توسط درجۀ آزادی فضایی را در نظر جا درهمتنیدگی وجود داشته باشد. در اینو درهم چگالی

د را با محاسبۀ آنتروپی های خوتنیدگیکنیم. لذا درهمیک سیستم آزمایشی استفاده می عنوان گرفته و از اتم هوک به

 DFTطور مناسب درون کنشی؛ به تنیدگی، لازم است؛ تابع موج برهمکنیم. برای محاسبۀ درهمخطی محاسبه می

نتومی جفت اکو تنیدگیکند. درهمتنیدگی سیستم را ایجاد میخواهیم ببینیم چگونه این تقریب درهمتعریف شود. می

برای ذراتی  تنیدگیدرهماند. جدا شدهدیگر یک، از اندرکنشپس از اتی که ذر؛ ذره است شدن خواص مکانیکی دو

اندازۀ دهد. این اندرکنش فیزیکی مربوط به خواصی نظیر مکان، میرخ ها ملکولحتی  و هاالکترون ،هافوتونچون هم

ذره همان خاصیت در دیگری ای که با تعیین هر یک از خواص برای یکی از دو و... است به گونه قطبش اسپین،، حرکت

 [.1] شودتعیین می

                                                           
 rsalehi_h@scu.ac.i               نویسندۀ مسئول*
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چون ارسنیک ایندیوم، گالیم ارسنید، سولفیدروی، سولفیدسرب، فسفات ایندیوم، تلوریددکادمیوم، امروزه موادی هم

عندوان  نقداط کوانتدومی کده  کار رفته در ساخت مدارهای الکترونیکدی( بدهرسانای بهسولفوریدکادمیوم، سیلیکون )نیم

 .[3؛2اند ]تنیدگی باشند شناخته شدهند دارای خاصیت درهمتوانمی

آتری و همکارانش با درنظر گرفتن دو مدل در اتم هوک با پتانسیل هماهنگ به بررسی تغییرات  2006در سال 

تنیدگی برای ملکول هانگ و همکارانش درهم 2002چنین در سال [. هم6اند ]آنتروپی اطلاعات با پتانسیل پرداخته

در محاسبات الکترون  -الکترونگیری همبستگی عنوان اندازهتنیدگی به درهم"ای با عنوان دروژن را در مقالههی

را بر حسب فاصلۀ دو الکترون با مقادیر مختلف میدان  نیومن -ونمحاسبه و تغییرات آنتروپی  "کوانتومی شیمی

با استفاده از دو روش حل   CdSeو GaAsوآنتومی تنیدگی نقاط کدرهم 2002[. در سال 2مغناطیسی بررسی کردند ]

توسط کوو و همکارانش بررسی شد. در این تحقیق با محاسبۀآنتروپی خطی برای  نظریۀ تابعی چگالیتحلیلی دقیق و 

 [. 6این دو ماده، تغییرات آنتروپی برحسب فاصلۀ نقاط کوآنتومی این مواد بررسی شده است ]

 توصیف روش و نتایج

 .]2[( نشان داده شده است 1اتم هوک است و طرح آن در شکل )شود جا بررسی میدر این ی کهسیستم
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 ملکول هوک"ب"اتم هوک و  "الف". تفاوت 1شکل 

چندین بعدی است. همسازی نقاط کوانتومی یکاین سیستم در مدل اهمیت بررسی این سیستم  به دلیل استفاده از

گیرد. دلیل انتخاب این سیسدتم سیستم برای توصیف نظریۀ تابعی چگالی وابسته به زمان نیز مورد استفاده قرار میاین 

𝑒)طور دقیق حل کدرد. در واحدد اتمدی  را بهتوان آن این است که می = ℏ = 𝑚 = 1
4𝜋𝜖0

⁄ = هدامیلتونی دو  (1

 .]8[صورت زیر است الکترون محصورشده با پتانسیل هماهنگ به

(1)  
𝐻 = −

1

2
∇1

2 +
1

2
𝜔2𝑟1

2 −
1
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. الکترون کامدل اسدت -الکترون کنشبرهمفرکانس مشخصۀ پتانسیل محصورکننده است. در این سیستم  ωکه در آن  

 صورت زیر بازنویسی کرد.( را به1معادلۀ )توان می

(2)  
𝐻 = −∇r

2 +
1

4
𝜔2𝑟2 +

𝑍

𝒓
−

1

4
∇R

2 + 𝜔2𝑅2 ≡ 𝐻𝑟 + 𝐻𝑅          

زیر  صورت به( 2معادلۀ ) ( هستند. جوابمختصات مرکز جرم )مربوط به 𝐻𝑅( و حرکت نسبی)مربوط به  𝐻𝑟که در آن 

 : ]6[است 

(3)  𝜓(𝑟, 𝑅) = 𝜑(𝑟)ξ(R) 

= (𝑟𝑙𝑒
−

𝑟2

8(𝑙+1) × [1 +
𝑟

2(𝑙 + 1)
] (

1

4(𝑙 + 1)
)

𝑙+1
2 𝑌𝑙𝑚(𝑟))(𝑒−𝜔𝑅2

) 

 

(6)  
 𝐸 = 𝜀 + η =

3

2
𝜔 +

5

2
𝜔 = 4𝜔 

,𝜓(𝑟با داشتن  𝑅)  کنیم.آوردن چگالی بار استفاده می دستبهاز فرمول زیر برای 

(2)   
𝑛(𝑟) = 2 ∫|𝜑(𝑟′)|2 |ξ(r+

r'

2
)|

2

𝑑3𝑟′   

𝜔بدرای    rعددی چگالی بدار برحسدب فاصدلۀتعیین کنیم حل  𝑙( باید مقداری برای 2برای حل انتگرال ) = بده  0.5

 آید:دست می صورت زیر به

(6)  
𝑛(𝑟) =

1

8

1

𝜋(−8 + 5𝜋)
((−6𝑟𝑒−

1
2

𝑟2

+ 𝑟2√𝜋√2 erf (
1

2
√2𝑟) + 16𝑒−

1
2

𝑟2

 

+7√𝜋√2 erf (
1

2
√2𝑟) + 4𝑟√𝜋√2 erf (

1

2
√2𝑟))𝑒−

1
2

𝑟2

) 

𝜔برای نمودار چگالی بار الکتریکی برحسب فاصله   =  نشان داده شده است.  (2شکل )رسم و در  0.5
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𝝎برحسب فاصله برای اتم هوک تغییرات چگالی بارالکتریکی .2شکل = 𝟎. 𝟓 

 

 صورت زیر بیان نمود:توانیم بهرا می rو  𝜔برابر صفر، تابعیت تابع موج به  lبنا براین با انتخاب 

(2)  
𝜓(𝒓, 𝑹) = 𝜑(𝒓)ξ(R) = (𝑒−

−𝜔𝑟2

4 𝑒−𝜔𝑅2
∑ 𝑎𝑛(√

𝜔

2𝜋
)3/4(√

𝜔

2
𝑟)𝑛 

که در واقع هر فرکانس مربوط  های مختلفتوان چگالی بار الکتریکی را به ازای فرکانس( اکنون می2با توجه به فرمول )

 به یک مادۀ خاص است، محاسبه نمود. 

 توان به صورت زیر تعیین کرد. چنین انرژی کل اتم هوک را نیز میهم

(8)                                                                                 𝐸 =
1

2
𝜔 + 𝜖 

 ]. 1[شود( تعیین می1) از حل معادلۀ ϵکه در آن 

(1)  √2𝜔Γ (
1
4 −

𝜖
2𝜔)

Γ (
3
4 −

𝜖
2𝜔)

= −1 

 .]10 [توان فرکانس هر ماده را با توجه به رابطۀزیر و با داشتن جرم مؤثر آن ماده محاسبه کردچنین میهم

(10)  

𝜆 = √
ℏ

𝑚∗𝜔
 

عندوان تدابعی از ممکن است به تنیدگیدرهمدهد، بنابراین خواص حالت پایه را نشان می نظریۀ تابعی چگالی تمام  

در این بخش یک نمونه تابع موج در چارچوب نظریۀ تابعی چگالی تعریدف  نوشته شود. n(r)حالت پایۀ چگالی تک ذره 

 -برای تقریب پتانسیل همبستگی  مربوط به اتم هوک را محاسبه و از تقریب چگالی موضعی تنیدگیدرهم لذا کنیم.می

شدوند، شدروب بده صورت خودسدازگار حدل مدیاین نکته که معادلات کوهن شم بهبا توجه به . کنیمتبادلی استفاده می
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کنیم. بدین ترتیب با درنظر گرفتن یدک تدابع برای اتم هوک میمحاسبۀ چگالی بار الکتریکی در تقریب چگالی موضعی 

 کنیم. ( چگالی بار الکتریکی را محاسبه می11موج اولیه و با استفاده از معادلۀ)

(11)  
(−

1

2
∇2 +

1

2
ω2r2 + νH + νxc(r; [n])) ϕ(r) = ϵϕ(r)        

روی اسپین و بخدش فضدایی از تنیدگی درهمبرای دو الکترون،  گیریم.فرمیونی را درنظر میتنیدگی درهمجا در این

که سدهم اسدپینی یگانده طوریگیریم، بهاز این سیستم را درنظر می پایهکار حالت تابع موج پخش شده است. برای این

کندیم )در رو بردرجۀ آزادی فضایی تمرکز مدیرا داراست، از این تنیدگیدرهماست و در نتیجه همیشه بیشترین حالت 

توانندد هستند، با توجه به اصل طرد پائولی فقط در یک حالت می  ↓و   ↑حالت اسپینی چون دو الکترون دارای اسپین 

فضدایی بدا تنیددگی درهدماکنون چگدونگی تغییدرات تنیدگی را دارند(.شه حداکثر درهمقرار بگیرند، پس درنتیجه همی

محاسدبه  آنتروپی گیریرا با استفاده از اندازهتنیدگی درهمجا در این پارامترهای سیستم  را مورد بررسی قرار می دهیم.

 ]11[شود صورت زیر تعریف میکنیم.آنتروپی خطی ماتریس چگالی کاهش یافته بهمی

 

 (12)  𝐿 = 𝑇𝑟𝜌𝑟𝑒𝑑 − 𝑇𝑟𝜌𝑟𝑒𝑑
2 = 1 − 𝑇𝑟𝜌𝑟𝑒𝑑

2  

کندیم، در حالت پیوسته تعیدین مدی  Lمورد نظر با استفاده از ها را در سیستمفضایی از الکترونتنیدگی درهمجا در این

 .]12[ شوندیافته با رابطۀ زیر تعریف میکه در آن ماتریس چگالی کاهش

(13)  
𝜌𝑟𝑒𝑑(r1, r2) = ∫ Ψ∗(r1, r3)Ψ(r2, r3)dr3 

 که در آن

(16)  
𝜌𝑟𝑒𝑑

2 (r1, r2) = ∫ 𝜌𝑟𝑒𝑑(r1, r3)𝜌𝑟𝑒𝑑(r3, r2)dr3 

 چنینهم

(12)  
𝑇𝑟𝜌𝑟𝑒𝑑

2 = ∫ 𝜌𝑟𝑒𝑑
2 (𝑟, 𝑟)dr 

تنیدگی سیستم مورد نظدر)اتم هدوک( جا از آنتروپی خطی برای محاسبۀ درهمها، در اینبا توجه به تعاریف آنتروپی

 کنیم.استفاده می

های بار الکتریکی پرداخته و جا به محاسبه وبررسی آنتروپی خطی چگالیهای بار الکتریکی، در اینچگالی باتوجه به

های بار تنیدگی برای چگالیکنیم. محاسبۀ آنتروپی خطی درواقع همان محاسبۀ درهمنتایج رابا هم مقایسه می

ها، ریکی، در اینجا نیز برای هرکدام از چگالیباشد. با توجه به محاسبات چگالی بار الکتالکتریکی مورد نظر می

نشان داده  (3شکل)ها را مورد بررسی قرار داده که نمودارهای آن  در محاسبه وتغییرات این آنتروپی تنیدگی آندرهم

  شده است.
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 به ترتیب افزایش فرکانس rتنیدگی اتم هوک بر حسب . تغییرات درهم3شکل 

 یابد. در ادامه تغییراتتنیدگی با افزایش فرکانس کاهش میتوان نتیجه گرفت که درهم( می3با توجه به شکل )

 نشان داده شده است.(6شکل)اتم هوک نیزمحاسبه شده؛ که نمودارهای مربوطه در  LDAتنیدگی برای چگالی درهم
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 به ترتیب افزایش فرکانس rاتم هوک بر حسب  LDAتنیدگی چگالی . تغییرات درهم4شکل   

تنیدگی چگالی؛ با تقریب چگالی موضعی نیز با افزایش فرکانس شدیداً کداهش کنید درهمگونه که مشاهده میهمان

بیشدینۀ  شود که با افدزایش فرکدانس سدطی زیدر نمدودار بده شددت کداهش یافتده وکند. در واقع مشاهده میپیدا می
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ایدم کده تنیدگی هر دو چگالی را نیز با یکدیگر مقایسه کدردهچنین تغییرات درهمهم رسد.تنیدگی نیز به صفر میدرهم

 آورده شده است. (2شکل)نتایج آن در  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 به ترتیب افزایش فرکانس rبر حسب   𝑳𝑳𝑫𝑨(𝒓) و 𝑳(𝒓)تنیدگی درهمتغییرات . مقایسۀ 5شکل 
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دهد. از این تنیدگی ارائه نمیکنید این تقریب نتایج خیلی خوبی برای درهمگونه که در نمودارها مشاهده میهمان

کنندۀ این است که  یابد که این مطلب بیانافزایش فرکانس کاهش میتنیدگی با گیریم که درهمنمودارها نتیجه می

کاهش  تنیدگی شود. علاوه بر اینتواند باعث کاهش میزان درهمافزایش فرکانس و در نتیجه افزایش پتانسیل، می

 [.6،11،13دست آمده توسط دیگران سازگاری خوبی دارد ]تنیدگی با افزایش فرکانس با نتایج به میزان درهم

گیرینتیجه  

تنیدگی پرداختیم، بدین صورت که ابتدا یک مدل برای جا به محاسبه و بررسی اثر پتانسیل بر روی درهمدر این

صورت تحلیلی دقیق و نیز با به پتانسیل سیستم )اتم هوک(  درنظر گرفته و چگالی بار الکتریکی این سیستم را هم

با دقت خوبی با چگالی دقیق اتم هوک سازگار بود. پس از  LDAتقریب چگالی موضعی محاسبه کردیم. نتایج چگالی 

تنیدگی نیز برای هر دو چگالی محاسبه شد که با تنیدگی پرداختیم. درهممحاسبۀ چگالی بار الکتریکی به محاسبۀدرهم

توان نتیجه گرفت که با کاهش فرکانس میزان های مختلف، میتنیدگی برای فرکانسرهمتوجه به نمودار تغییرات د

کنندۀ این مطلب است که چون با کاهش فرکانس نتایج بیان کند.تنیدگی )سطی زیر نمودار( افزایش پیدا میدرهم

تنیده شدن تری برای درهمبیش ها تواناییکند، پس الکترونپتانسیل نوسانی مربوط به این فرکانس نیز کاهش پیدا می

یابد و در یابد. در مقابل با افزایش فرکانس پتانسیل نیز افزایش میتنیدگی افزایش میدارند و در نتیجه میزان درهم

تنیدگی در یابد. با توجه به نتایج حاصله از درهمها کاهش میتنیدگی آنها محصورترند و لذا درهمنتیجه الکترون

بخش بودن در محاسبۀ چگالی بار الکتریکی، رغم رضایتگیریم که این تقریب علیموضعی، نتیجه میتقریب چگالی 

دست  تنیدگی با افزایش فرکانس با نتایج بهچنین کاهش میزان درهمدهد. همتنیدگی ارائه نمیدقت خوبی برای درهم

 آمده توسط دیگران کاملًا سازگار است.
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