
 

  

 

 اصل موضوعه ای از شیمی کوانتومی

 

شرودینگر موجی معادله و هایسنبرگ بیان اصل عدم قطعیت  
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تَهی اًَ  اطل هَضَػِ ای اص شیوی ک

 عدم قطعیت هایسنبرگ  

تؼییي هکاى ٍ اًذاصُ حشکت یک تَج تِ عَس دلیك اهکاى پزیش اػت، اها دس هَسد 

ٍى ّا دس هذاسی فشضی چگًَِ اػت؟؟الکتش  

تشای تؼییي هَلؼیت الکتشٍى تایذ اص فَتًَی تا عَل هَج حذٍد عَل هَج 

الکتشٍى یا کوتش اػتفادُ شَد. پغ هیضاى خغا حذٍد  x    عثك  اػت. ٍلی 

اطل تمای اًذاصُ حشکت )هَهٌتَم( فَتَى هیتَاًذ توام یا تخشی اص اًذاصُ حشکت 

خَد سا تِ الکتشٍى هٌتمل کٌذ. پغ ػذم لغؼیت دس اًذاصُ گیشی اًذاصُ حشکت 

تظَست h
P


   هحاػثِ خَاّذ شذ؛   

اگش تخَاّین اص هَجی کِ  0  اػتفادُ کٌین، تا تا دلت تؼیاس تالایی  

0X  آى گاُ هَجة ػذم لغؼیت تضسگی دس هَلؼیت الکتشٍى سا تؼییي کٌین 

تؼییي اًذاصُ حشکت الکتشٍى شذُ این!  P  پغ اهکاى پزیش ًیؼت کِ تا  

رسُ ای هثل الکتشٍى سا تؼییي دلت تؼیاس تالایی ّوضهاى هَلؼیت ٍ اًذاصُ حشکت 

 کشد، ایي اطل تظَست صیش تیاى هیشَد:

 .
4

h


      

اطل ػذم لغؼیت ّایضًثشگ یک هحذٍدیت تٌیادی جْت اًذاصُ گیشی ّن صهاى 

هکاى ٍ اًذاصُ حشکت رسات هیکشٍػکَپی ایجاد هیکٌذ، پغ دس هذل اتوی تَس 

یشَد ًویتَاًذ همادیش ٍالؼی تاشٌذ، تلکِ آًْا اًذاصُ شؼاع یا اًشطی کِ اسایِ ه

همادیش هتَػظ ّؼتٌذ یکی اص ًَالض ًظشیِ تَس ػذم تثؼیت اص اطل ػذم لغؼیت 

 ّایضًثشگ اػت.
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هثال( ػذم لغؼیت دستؼییي هکاى الکتشًٍی تا 0.1V    هتش تش ثاًیِ سا هحاػثِ کٌیذ.

.
4

h


    

355.27 10 = . .V m   
355.27 10 = .1.0 9.019

3110 kg 

0.000578  m 0.578 mm 

 معادله موجی شرودینگر 

  

سفتاس رسات هاکشٍػکَپی سا تا اػتفادُ اص چٌذ اطل)هؼادلات ًیَتَى( تشسػی هیکٌذ، ٍدس فیضیک کلاػیک تَجیِ 

ٍ فشضیِ)هؼادلات ششٍدیٌگش( سفتاس رسات هیکشٍػکَپی هکاًیک کَاًتَهی ٍ یا هکاًیک هَجی تا اسایِ چٌذیي اطل 

اطَل فیضیک کلاػیک اص ًظش سیاضی هٌشا اثثات ًذاسًذ تلکِ تش پایِ یک ٍالؼیت تَجیِ هیشَد. ایي هؼادلات ّواًٌذ 

 اػتَاسًذ ٍ تؼثاستی هؼادلِ ششٍدیٌگش تش اػاع چٌذیي پزیشُ اسایِ شذُ اػت.

توام خَاطی کِ دس دًیای هاکشٍػکَپی تشای اجؼام لائل ّؼتین،هاًٌذ هکاى،ػشػت ٍ اًذاصُ حشکت،هؼادل آًْا 

ی ًیض تشای رسات ٍجَد داسد.دس حالی کِ هکاًیک کلاػیک ّیچ هحذٍدیتی دس احتوال تؼییي دسدًیای هیکشٍػکَپ

هکاى ٍ ػشػت یک رسُ ًذاسد،هکاًیک کَاًتَهی تش پایِ ًظشیِ آهاس ٍ احتوالات اػتَاس اػت.اػاع هکاًیک کَاًتَهی 

ی رسات هیکشٍػکَپی هثل کِ دس تشگیشًذُ ّشدٍ خاطیت هَجی ٍ رسُ ا اػتَاس اػتمعادله موجی شرودینگر تش 

ششٍدیٌگش تا تَجِ تِ ًظشیِ ّای دٍتشٍی ٍّایضًثشگ هؼادلات اػاػی هکاًیک  7291الکتشٍى اػت. دس ػال 

 کَاًتَهی سا اسائِ کشد.

ششٍدیٌگش پیشٌْاد ًوَد کِ رسات هیکشٍػکَپی هثل الکتشٍى ّا کِ خاطیت هَجی داسًذ سا هیتَاى ّواًٌذ تَاتغ 

ی دس فیضیک کلاػیک تَػیلِ تَاتغ هَج هشتَط تِ آًْا تشسػی کشد. ایي تَاتغ هَج تا ًواد اهَاج الکتشٍهغٌاعیؼ 

)ػای( ًوایش دادُ هیشَد.تِ عَسی کِ  ( . . )x y z داهٌِ هَج دس ًمغِ ای اص فضای تؼشیف شذُ دس هختظات  

دکاستی  ( . . )x y z هیثاشذ.یک تاتغ هَج شثیِ اهَاج الکتشٍهغٌاعیؼی داسای همادیش هثثت ٍ دس تؼضی اص ًَاحی ٍ  

همادیش هٌفی دس ًَاحی دیگش اػت. اص ایي ًظش ّن فاص تَدى تَاتغ هَج دس تشکیل پیًَذ تؼیاس هْن اػت. اًشطی 

الکتشٍى تا تاتغ هَج  j تذػت هیایذ. معادله شرودینگراص    

j j jH E    
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دس ایي هؼادلِ  H اًشطی ٍ  عملگر 

jE همذاس ٍیظُ اًشطی تا تاتغ هَج 
j داسد،  هیثاشذ.ایي هؼادلِ جَاب ّای صیادی 

کِ دس ّش حالت تِ همذاس خاطی اص  j هشتَط هی شَد ٍ اًشطی ّش حالت  
jE هیثاشذ.  

j ػولگش تابع ویژه سا  H  

 هیٌاهٌذ.

تشای ّش کویت هاًٌذ اًشطی جٌثشی، اًذاصُ حشکت ،اًشطی پتاًؼیل ٍغیشُ یک ػولگش  تغَس کلی دس هکاًیک هَجی،

خاص ٍجَد داسد،کِ تا ػول کشدى آى سٍی تاتغ هَج، خَد تاتغ هَج ضشتذس همذاس ثاتتی تذػت هی آیذ، کِ همذاس 

ثاتت ّواى خاطیت فیضیکی هشتَط تِ ػولگش هیثاشذ. ػولگش اًشطی  H ، تظَست هؼادلِ شذُ ًاهیذُ  هامیلتونیکِ  

 صیش تؼشیف هیشَد:

 H T  + V     

Tکِ دس آى    ٍ V دکاستی ّاهیلتًَی ، دس ػیؼتن هختظاتی تِ تشتیة ػولگش ّای اًشطی جٌثشی ٍ پتاًؼیل هیثاشٌذ 

 تِ طَست هؼادلِ صیش لاتل تؼشیف اػت:

2 2 2 2

2 2 2 28

h
H V

m x y z

     
     

    
 

ٍدس آى  h ثاتت پلاًک ٍ  m .تشای ایي کِ تتَاًین اًشطی الکتشٍى سا اص عشیك هؼادلِ ششٍدیٌگش جشم الکتشٍى اػت

الکتشٍى هشخض تاشذ. تشای تذػت آٍسدى تاتغ هَج الکتشٍى تایذ هؼادلِ دیفشاًؼیلی تذػت آٍسین،تایذ تاتغ هَج 

 دسجِ دٍم کِ اص هؼادلات لثل حاطل شذُ اػت سا حل کشد.

2 2 2 2

2 2 2 28

h
V E

m x y z
 



     
     

    
 

 ذره در جعبه یک بعدی

هؼادلِ ششٍدیٌگش ٌّگاهی . ػادُ تشیي حالت اص حل هؼادلِ ششٍدیٌگش هیتَاى تَاتغ هَج ٍ اًشطی آًْا سا تذػت آٍسد

اػت، کِ رسُ فمظ دس یک تؼذ) x ( دس هؼافت   a هجاص تِ حشکت تاشذ ٍضوٌا ّیچ گًَِ پتاًؼیلی دس هحذٍدُ 

0 x a  تِ آى اػوال ًشَد یؼٌی     0V x  ایي رسُ اص جؼثِ یک تؼذی خاسج ًشَد،تایذ تِ ػثاستی تشای  ,

پتاًؼیل خاسج اص آى هحذٍدُ تی ًْایت تاشذ  V x   . 

 تٌاتشایي دس ایي حالت هؼادلِ ششٍدیٌگش تظَست صیش هیشَد:

   
2 2

2 2
.

8

h d
x E x

m dx
 




  
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 هؼادلِ اخیش سا تظَست هؼادلِ صیش ًیض هیتَاى ًَشت:

 
 

2 2

2 2

8d x mE
x

dx h

 



  

عثك هؼادلِ فَق،  x  یجادا یتاشذ،کِ اگش اص آى دٍ تاس هشتك گشفتِ شَد، خَد تاتغ سادس همذاس ثاتت یاص تَاتؼ یذتا 

دسجِ دٍ  یفشاًؼیلیهؼادلِ د یک یشّؼتٌذ. هؼادلِ اخ ییٍ ًوا یٌَػی،کؼیٌَػیًَع تَاتغ تَاتغ ػ یيکٌذ. اص جولِ ا

ّوگي اص ًَع  '' 0y ay  تذػت آٍسدى  یاػت کِ اگشآى سا تشا   x :یشَدحاطل ه یشجَاب ص ین،حل کٌ   

 x = sin cosA kx B kx  

دس  0   ،  x چَى لِ فَق طفش تاشذ.ددٍػثاست هؼا تایذ تٌاتشایياػت،  0= cos0 1  یذالضاها تا یياػت تٌاتشا 

0B  . چَى  یاص عشف sin0 0 0A یذتا یيتٌاتشا ،اػت  دس توام ًماط هحذٍدُ  کِ طفش شَد طَستیتاشذ.چَى دس 

0 x a  تاتغ    x چَى تْشحال الکتشٍى دس  ًاهفَْم اػت. یضیکیحالت اص لحاػ ف یيشَد! کِ ا یتشاتش تا طفش ه 

: یذآ یدس ه یشتظَست ص یتؼذ یکتاتغ هَج الکتشٍى دس جؼثِ  تٌاتشایيلشاس داسد. یتؼذ یکجؼثِ   

  sinx A kx   

x یدس ًمغِ  چَى a هاًٌذ ًمغِ   0x   ،   0x  پغ:   

 

 

 یحیکِ هضشب طح یاییصٍا ػیٌَع  تاشٌذ، تشاتشتا طفش اػت:

ka n       n=0،2،3..... 

 دس ًتیجِ:

n
k

a


  

0n کِ دس هؼادلِ فَق، کٌیذتَجِ   ّواى عَس کِ لثلا رکش شذ تاتغ  یشاص یؼت،لثَل ً لاتل  x دس  ًویتَاًذ

 توام ًماط طفش تاشذ.

 اص هؼادلات اخیش هؼادلِ هَج الکتشٍى،دس جؼثِ یک تؼذی تظَست صیش تیاى هی شَد:

  sinn

n
x A x

a




 
  

 
 

 

  sin 0a A ka  
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هحاػثِ همذاس تشای A کل  یاحتوال تشا یيا یذعثؼا تا کِهیکٌین،الکتشٍى دس جؼثِ اػتفادُ  یافتياص احتوال  

0هحذٍدُ  x a   سیاضیشکل شذُ اػت. نرمالیسهتابع هیشَد،حالت گفتِ  ایيتاشذ.اطغلاحا دس  یکتشاتش تا  

اػت: یشتاتغ هَج تظَست ص شذى ًشهالیضُ ٍیااحتوال حضَس الکتشٍى دس کل جؼثِ   

 2

0

1

a

n x dx   

 تا اػتفادُ اص دٍ هؼادلِ اخیش هیتَاى ًَشت:

2 2

0

sin 1

a
n

A x dx
a

 
 

 
  

همذاس داهٌِ هَج هشخض هیشَد:اص حل هؼادلِ اًتگشالی فَق،  

2 2
1

2

a
A A

a

 
   

 
 

 دس ایي طَست هؼادلِ تاتغ تظَست کاهل حاطل هی شَد:

 
2

sinn

n
x x

a a




 
  

 
 

سٍی تاتغ هَج اػوال کشد، یؼٌی: تشای هحاػثِ همذاس اًشطی رسُ،یا تاتغ هَج تایذ ػولگش اًشطی سا تش  

 
2 2 2 2

2 2 2 2

2
. . sin

8 8

h d h d n
x x

m dx m dx a a




 

   
  

 
 

 
0.52

2

2
. cos

8

h n d n
x

m a a dx a

 



    
    

   
 

 
2 2 2

2 2

2
. sin

8

h n n
x

m a a a

 



   
    

  
 

  
2 2

28

n h
x

ma
  

اثثات شذُ، تاهؼادلِ هَج رسُ دس جؼثِ دس ًْایت هؼادلِ صیش حاطل هیشَد: لِتا همایؼِ هؼاد  

2 2

2
, 1,2,3....

8
n

n h
E n

ma
   
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n یّش ػذد کَاًتَه تشایاػت، کَاًتیضُ تؼذی یکرسُ دس جؼثِ  دّذ،اًشطی هیًشاى  اخیشهؼادلِ  خاص  یاًشط یک 

nE تاتغ هَج خاص  یکٍ    n x  ٍجَد داسد. 

ششٍدیٌگشتاتغ هَج    تغَس  الکتشٍهغٌاعیؼیٍ ّواًٌذ داهٌِ اهَاج یؼت،ً ینهؼتم یضیکیهفَْم ف یداسا ییتِ تٌْا 

اها هشتغ تاتغ هَج تاشذ. ًوی گیشیلاتل اًذاصُ  هؼتمین  2 کِ  یٌّگاه دس هَسد احتوال ٍجَد الکتشٍى یاعلاػات 

 یگشػثاست د تِدّذ. هیتِ ها یثشد،هجاص تِ ػش ه یػغح اًشط یکدس   2 , ,x y z x y z    تشاتش تا احتوال  

ٍجَد رسُ دس حجن کَچک  x y z   حَل ًمغِ    , ,x y z .لاصم تِ رکش اػت کِ اعلاػات حاطل اص یثاشذه  

الکتشٍى  هَلؼیت دلیك تؼییي یضًثشگّا یتتش اػاع اطل ػذم لغؼ ،صیشاهیثاشذتِ طَست احتوال الکتشٍى  یتهَلؼ

هوکي اػت. غیشخاص  اًشطیتا  حالتیدس   

هثال(فشکاًغ فَتَى لاصم تشای تحشیک الکتشٍى،دس جؼثِ یک تؼذی تا عَل 70 آًگؼتشٍم اص تشاص اٍل تِ تشاص ػَم سا 

.کٌیذهحاػثِ   

:حل  

2 2 2

3 1
3 1 2 28 8

n h n h
E E E h

ma ma
       

 

 
  

 
34

2 2

3 1 22 31 10

6.626 10
9 1

8 8 9.11 10 10 10

h
n n

ma




 


   

 
 

147.28 10 Hz    
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