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 مقدمة عامة                                                                                                   
 
  

الموجیة لھا، و تتم ھذه تعتمد دراسة البنیة الذریة لمختلف الذرات على حساب الطاقات و الدوال        
فمن أجل أبسط ذرة و ھي الھیدروجین و كذلك الأیونات . الدراسة حسب نوع الذرة المراد معرفة بنیتھا الذریة

   الشبیھة بھا یمكن إیجاد حلھا الدقیق بالطرق التحلیلیة من خلال المیكانیك الموجي الغیر نسبي لشرودینجر 
من أجل ذرة الھلیوم و الأیونات الشبیھة بھا فالحساب التحلیلي الدقیق غیر  أما]. 1[و النظریة النسبیة لدیراك 

و ، ]1[ممكن، و یستدعي حلھا استعمال طرق تقریبیة مختلفة لتوجیھ الحسابات إلى درجة عالیة من الدقة 
و نظرا لأھمیة حساب البنیة الذریة  .الكبیر nذات العدد الكمي  كذلك بالنسبة للذرات المتعددة الإلكترونات

، الفیزیاء الفلكیة و الانصھار الحراري النووي ،راسة بلازما المختبراتلإیجاد المعطیات الذریة المطلوبة لد
ج حساب البنیة و فالأمر یستدعي اللجوء إلى برام وتعقید الحلول بالنسبة للذرات المتعددة الإلكترونات

و تختلف فیما بینھا من ناحیة الطرق  ضمجموعة من البرامج لھذا الغر ، حیث تتوفرالمعطیات الذریة
لھذه  اھام بدیلا FACو یعتبر برنامج  .تثبیتھا و التعامل معھاصعوبة التقریبیة المستعملة في الحساب و 

، و كذلك سرعة التنفیذ و استخدامھ حتى من طرف المبتدئینالبرامج نظرا لطواعیتھ و سھولة الحصول علیھ 
  .]2[و الدقة بالنسبة للمعطیات الذریة المختلفة 

 FACالذریة و برامج الحساب كما سنجري تطبیق على برنامج  سنناقش في ھذه المذكرة المعطیات      
من خلال أربعة فصول حیث یتضمن الفصل الأول ) الطاقات و الانتقالات(لحساب بعض المعطیات الذریة 

، أما الذرات المتعددة لذرات الوحیدة الإلكترون لبالنسبة  تحلیلیا، و یتم ذلك الذریة البنیة حسابطرق 
  .تدعي استعمال طرق تقریبیة مختلفةیسحلھا ف الإلكترونات

 ث تتمثل ھذه المعطیات في الطاقات، الانتقالات،و یناقش الفصل الثاني المعطیات الذریة و المطیافیة حی      
و تكمن أھمیة المعطیات الذریة في دراسة . لأساسیة في البلازماا للآلیات الذریةالمعاملات و المقاطع الفعالة 

  . و تحلیل انبعاثات البلازما

و العملیة من الناحیة النظریة  المعطیات الذریةحساب المتوفرة لبرامج الو یدرس الفصل الثالث بعض       
  .ھاعملكیفیة  التي تعتمد علیھا لإجراء الحساب و معرفة نوع التقریباتمن أجل 

ون الشبیھ ق، الأر)HI( الھیدروجین: للذرات FACتطبیق على برنامج فھو الفصل الرابع  أما      
من أجل  )Fe XXV( الشبیھ بالھلیوم الحدیدو  )C V( ، الكربون الشبیھ بالھلیومAr XVIII)( بالھیدروجین

  . NISTـلثم مقارنة النتائج مع النتائج المنشورة  لھاتھ الذرات و الأیوناتحساب الطاقات و الانتقالات 

  



 

 

 

 
 

ریةطرق حساب البنیة الذ  
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  مقدمة

qشحنتھا لكترونات تدور حولھاإو  Zeتتكون الذرات عموما من نواة شحنتھا          e  تعتمد دراسة  . 
یمكن الوصول إلى الحل الدقیق  الإلكترون وحیدةفمن أجل الذرات  ،نیة الذرات على أسس میكانیك الكمب

أما من أجل الذرات المتعددة  .سواء من خلال معادلة شرودینجر الغیر نسبیة أو من نظریة دیراك النسبیة
 بعض التقریبات استعمال فحلھا الدقیق غیر ممكن فالحصول على طاقات النظام یكون من خلال الالكترونات

[1] .  

و سنتطرق في ھذا الفصل إلى حساب البنیة الذریة من خلال دراسة الذرات وحیدة الالكترون، ثم        
  .الانتقال إلى دراسة الذرات متعددة الإلكترونات من خلال عدة طرق تقریبیة

1.I الإلكترونوحیدة  الذرات    

حیث یمكن  إلكترونفھي تتكون من  بروتون و  الإلكترونوحیدة تعتبر ذرة الھیدروجین نموذج للذرات     
  .]3[ لمعادلة شرودینجر غیر النسبیة) التحلیلي( الحصول على الحل الدقیق

1.1.I  لكترونالإ وحیدةمعادلة شرودینجر للذرات   

و شحنتھا  Mكتلتھا ( و نواة) -eو شحنتھ  mكتلتھ (إلكترون معادلة شرودینجر لجملة متكونة من  تعطى   
Ze( ،[4]:    بالعلاقة التالیة  

)I-1(                                   
2 2

2
0

02 4
ZeH E

r
  

 
 

     
 

  

2
2

2
 
 : حیث یمثل الطاقة الحركیة للذرة في جملة مركز الكتل ھي الكتلة المختزلة.    

2

04
Ze
r

 : یمثل طاقة التفاعل الكھروستاتیكي بین الإلكترون و البروتون.  

  حیث تصف الحالات المستقرة بقیمة معلومة للطاقة  لمعادلةھذه ادالة الموجة و ھي حل لھيE.   

  : [5] التالي بالشكلالكرویة  الإحداثیاتباستعمال تكتب دالة الموجة 

)I-2(                                                     , , ,nlm nl lmr R r Y        

 :حیث  nlR r و،  ھي دالة الموجة القطریة  ,m
lY    [6]الكرویة التوافقیة دالة الموجة ھي.   

و  nlR rھي حل لمعادلة شرودینجر:   
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)I-3(                             2
2

2 2 2
0

11 2 0
4

l ld dR Zer R E R
r dr dr r r




         
   

  

 0 إذا كانت >E  لمستمرة و منتھیة من أجل أي قیمة فإن حلول ھذه المعادلة E و l  .[7]  
 0 إذا كان <E  بعض القیم المتقطعة للطاقة فإن حلول ھذه المعادلة ممكنة عندE [7].          

)I-4(                                                  
2 4

2 2

1
2
Z eE
n


 


  

n :ھو العدد الكمي الرئیسي .  

l :ھو العدد الكمي المداري الثانوي .  

2.1.I معادلة دیراك  

أما ،تصف معادلة شرودینجر الأجسام المتحركة بحركات غیر نسبیة أي الأجسام ذات الطاقات المنخفضة
و یعطى مؤثر دیراك . معادلة دیراك فتأخذ المفاھیم النسبیة للحركة و ھي تصف الأجسام ذات الطاقة العالیة

  :[8]لحركة جسیم حر بالعبارة 

 )I-5(                                                 2.DH c mc α p    

في كمون الإلكترونو من أجل ذرة الھیدروجین و باعتبار حركة  V r 2و بطاقة مختزلةE mc تعطى   

  :[9]معادلة دیراك بالعبارة 

)I-6(                                                         2. , ,c mc V t E t    α p r r r  

حیث  ,t r :[10]عمودیة مكونة من أربع مركبات  ھي مصفوفة:  

)I-7(                                           

 
 
 
 

1

2

3

4

,

,
,

,

,

t

t
t

t

t










 
 
 

  
 
 
 

r

r
r

r

r

  

  .ھي أبعاد ذاتیة للجسم )3α, 2α, 1α( ≡) zα y , α x , α(و شعاع المعاملات  β المعامل

  . ψ(r,t)تمثل معادلة دیراك أربع معادلات تفاضلیة جزئیة من أجل المركبات الأربعة 

  [10] : تسمى مصفوفات باولي حیث β،i αالمعاملات 

  0
0
y

y
y





 

  
 

                        0
0
x

x
x





 

  
 
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)I-8(    0
0
I

I


 
   

                            0
0
z

z
z





 

  
 

    

  :[8] بالشكل التالي xو z،yو تعطى المصفوفات 

)I-9(           
1 0
0 1z
 

   
     ،

0
0y

i
i


 

  
 

          ،
0 1
1 0x
 

  
 

  

لابد  β،i αو المصفوفات  (2x2)ذات بعدین   I فإن المصفوفات  s=1/2و باعتبار سبین الالكترونات حیث 
   :4x4( [11](ذات أربعة أبعاد  أن تكون

)I-10     (            
   

1 0 0 0
0 1 0 0
0 0 1 0
0 0 0 1



 
 
 
 
 

 

  ،   

0 0 0 1
0 0 1 0
0 1 0 0
1 0 0 0

x

 
 
 
 
 
 

          

   [8]: أن  و باعتبار

A

B





 

  
 

1     :                           حیث  

2
A





 

  
 

       ،3

4
B





 

  
 

  

  : [8]وفقا للشكل التالي  على معادلتین مزدوجتینعبارة تصبح معادلة دیراك لذرة الھیدروجین 

  21. B AE V mc
c

     σ p r       

)I-11(                                 
 

  21. A BE V mc
c

     σ p r  

,و باستعمال التوافقیات الكرویة المعممة  ,j m lY جوردان  تكتب  -المعطاة من طرف كلابشA  وB 

  :[8]بالشكل التالي

  

)I-12(  

  

  :p [8]و σ و باعتبار خصائص

)I-13(                                                      2
1 r i
r i r

    
σ.p σ.r σ.L  

 

 
, ,

, ,

A

B

A j m l

B j m l

F r
Y

r
G r
i Y

r








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                                                   1 1
2 2, , , ,

1
j m l j j m l jY Y

r     σ.r  

)I-14     (                                    1 1
2 2, , , ,

1
j m l j j m l jY Y

r     σ.r  

و المؤثر  2σ.L S.L، أجل كل عدد كمي للدفع الزاوي الكلي من  فإنھj  یوجد احتمالین متاحین للعددین

  .للدفع الزاوي المداري Blو  Alالكمیین 

(I-15)
                        

 

 

1 1,
2 2
1 1,
2 2

A B

A B

l j l j i

l j l j ii

   

   
                                 

           

یؤدي إلى معادلة  )I-14(و  )I-13(و استعمال الخصائص  )I-11(في المعادلة  Bو Aتعویض عبارتي 

دیراك الشعاعیة من أجل الدوال الموجیة  F r  و G r [8] حیث:  

   )I-16    (                            
  

  

2

2

dFc F E V r mc G
dr r
dGc G E V r mc F
dr r





     
 
      
 




                                                  

1ھي  κالقیمة المطلقة للثابت 
2

j  ة معادلو تتعلق إشارتھ بالدفع الزاوي المداري المعطى في ال)I-15( 

                            : من أجلحیث 

    )I-17(                                    
 

 

1
2

1
2

j i

j ii





  

 
    

                                                                   

   من أجل حقل كولوم الجاذب . ھي جملة معادلتین تفاضلیتین من الدرجة الأولى) I-16(المعادلة 

 
2

04
ZeV r

r
  20الحصول علیھا تحلیلیا في المجال فإن القیم الخاصة للطاقة یمكن E mc   [8]:  
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)I-18(                                           
 

1
22

2
21nj

j

Z
E mc

n






 
  
  

                              

  

   :  حیث    
   

 
2

21 1
2 2j j j Z        

     و
2 1

137
e
c

  


  .ھو ثابت البنیة الدقیقة   

 jبل بالعدد الكمي للدفع الزاوي الكلي  nلا تتعلق فقط بالعدد الكمي الرئیسي ) I-18(الطاقات المعطاة بالعلاقة 
أیضا

 
.[8]   

1      :القیم  ذأن تأخ j ـلمعطى یمكن  nمن أجل  3 1, ,.......,
2 2 2

j n   ، ـلو من أجل كل قیمة j  حیث:

1 1
2 2

j n     یوجد حلین خطیین مستقلین لمعادلة دیراك الشعاعیة الممیزة بالأعداد الكمیة للدفع الزاوي

1 المداري 
2Al j    1و

2Al j 
 

1Zأنھا متاحة فقط من أجل ) I-18(و یتضح من المعادلة       أي

137Z  المعادلة  و یمكن كتابة . ریة المعروفة ذو ھي محققة من أجل كل الأنویة ال)I-18 ( على شكل قوى
Z  [8]:من خلال  

)I-19(                            2 4
2

2 3 1
2

1 31 ......
2 2 4nj

Z Z
E mc

n n j
   

         
  

  

  .و الحد الثاني یتوافق مع الطیف الغیر نسبي 2mcیمثل الحد الأول الطاقة المختزلة للجسم 

  .[8]تي ھي أقل من الطاقة الغیر نسبیةالحد الثالث یتضمن التصحیحات و ال

3.1.I  ینجرشرودالتصحیحات النسبیة على معادلة  

من الدرجة الثانیة على شكل معادلة تفاضلیة جزئیة واحدة  )I-11(یمكن كتابة معادلة دیراك المعطاة بالعبارة 
  [8]:حیث  Bمن خلال عبارة ،  A ـل

)I-20    (                                          
  2 .B A
c

E V mc
 

 
σ p

r
  

  :  ینتجل )I-11(و تعویضھا في المعادلة الأولى من  
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)I-21           (             
2

2
2 A A
c E V mc

mc E V
   

 
σ.p σ.p                     

²Eو بتعویض  mc ـب ε :  

)I-22  (                                  
11 1

2 2 ² A A
V V

m mc
   

     
σ.p σ.p  

 )I-23(        
2

.1 1 1
2 2 ² 2 ² 2 4 ²A A

VV V
m mc mc m i m c

  
               

σ.p σ.p σ σ.p
σ.p σ.p                      

  : و باعتبار الخصائص التالیة

                                               . . .i  σ A σ B A.B σ A B                               

حیث    ²σ.p σ.p p  و باعتبار الكمون متناظر شعاعیا( )V V r  و 1/ /V r dV dr   تكتب

  [8]: بالشكل التالي )I-23(المعادلة 

                2 2

² 1 1 11 .
2 ² 2 4 ² 4 ² A A
V dV dV V
mc m i m c r dr m c r dr
   

        
  

p r.p σ r ×p   

 )I-24 (  

Vبتقریب    ²إلى
2m
p  في الحد الأول من المعادلة)I-24 ( و بوضع  2 σ r p L.S  یتم الحصول

 لالمتضمنة للتصحیحات النسبیة من الرتبة الأولى ر جنعلى معادلة شرودی
 2

²
mc
p  و التي تعطى بالشكل

  [12]: التالي

 )I-25(                                   
4

3 2

²
2 8 SO D A AV r H H
m m c

 
 

     
 

p p  

  

3 28KEH
m c

 
4p :التصحیح على الطاقة الحركیة مثلی.                                                              

2 2 3
² 1 .

2SO
ZeH
m c r

 L S : یمثل مؤثر الازدواج سبین مدار.   

  2 2
² ²

2D
ZeH

m c
  r: 0و ھو یساھم من أجل ، یمثل مؤثر داروینl  فقط.                                                     
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4.1.I  رة الھیدروجینذالبنیة الدقیقة ل  

رة الھیدروجین إلى الأفعال النسبیة حیث تنتج من التصحیحات النسبیة الطاقة لذ تعود البنیة الدقیقة لمستویات
  :[12] الجملة بالعبارة ھامیلتونو یعطى ، لمعادلة شرودینجر

)I-26       (                                                   0 1H H H   

0حیث  
0

²
2 4

ZeH
m r

 
p²: 1رة الھیدروجین الغیر نسبیة و ھو مؤثر الطاقة لذH  0ـلیؤخذ كاضطرابH.             

1 FSH H :[11] : رة الھیدروجین و یعطى بالعبارةالدقیقة لذ یمثل مجموع التصحیحات للبنیة  

 )I-27                   (                      FS KE SO DH H H H    

 بو من خلال نظریة الاضطراب یعطى التصحیح من الرتبة الأولى للطاقة    1 1E H    حیث
 1

FSH H  [4].  

1.4.1.I سبیة على عبارة الطاقة التصحیحات الن  

  [4]:الشكل التالي بیعطى التصحیح من الرتبة الأولى للطاقة 

)I-28 (                                                          1 1
KE KEE H    

                                        
0

1 ²
2 ² l lnlm nlmT
m c

    

²حیث 
2
pT
m

  و بالتالي عبارة 1
KEE  [4]ھي من الشكل    :  

)I-29                                                     (     1 0
1
2

² 3
² 4KE n

Z nE E
n l
  

   
    

تعطى عبارة و  0
nE [12] التالي بالشكل :  

          
 0 1 ² ² / ²

2nE mc n   
 

             

2.4.1.I التصحیح سبین مدار  

  :[12] ي بالشكل التال) I-25(المعطى في المعادلة مؤثر الإزدواج سبین مدار  كتبی

)I-30        (                                               SOH r L.S  

   :  حیث  2 2 3
0

1 ²
4 2

Zer
m c r




         و ² ² ² 2  L.S J L S  
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  :[12]بالعبارة  SOH و یعطى الانتقال في الطاقة الناتج عن 

                                                                          
   1 1
SO SOE H    

 (I-31)                        1 ² ² ²
2j jnljm nljmr    J L S  

حیث الدوال الموجیة 
jnljm  0التي ھي حالات خاصة للمؤثراتH ،²L ،²S ،²J،ZJ  بالقیم الخاصة

nE،:الموافقة لھا ² 1l l ،  ² 1s s  ، ² 1j j ،jm .  

  :الشكل (I-31)لمعادلة ل و یصبح

(I-32)                                                     ² 31 1
2 4

r j j l l       

          

عبارة التصحیح في الطاقة  و بالتالي تكتب 1
SOE  [13]بالشكل التالي:  

                  
1
2

j l                       

  
1 0

1
2

1 1²
2 1SO nE E

n l l
 

 
  

)I-33      (             
 

1
2

j l                           

 
0

1
2

1 1²
2 nE nl l
 


  

                                                                                            : حیث

 )I-34                       (     
3

2 2 3 3 1
0 0 2

1 ²
2 4 1

Ze Zr
m c a n l l l




 
     

    

3.4.1.I حد داروین   

 :[12] بالشكل التالي) I-25(مؤثر داروین المعطى بالعبارة یكتب 

)I-35(                                          1
D nlm D nlmE H   

                                                       
 00 002 2

0

2 2 3 3
0 0

² ²
4 2

² ² 1
4 2

n n
Z e

m c
Z e

m c a n


  




 





r


  

و منھ یعطى التصحیح   1
DE  بدلالة 0

nE [12] بالشكل التالي:  
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)I-36 (                                                                   
2

1 0
D nE E

n


   

4.4.1.I للبنیة الدقیقة  التصحیح الكلي   

تكتب ) I-36(و) I-33(و )I-29(من خلال المعادلات  1
FSE [4-12]  بالعبارة:  

)I-37(              
1
2

j l                            2
1 0

2 1
2

3,
4FS n

Z nE n l E
n l
  

   
  

         
1
2

j l                                 2
0

2

3
4n

Z nE
n l
     

  

2.I رات المتعددة الالكتروناتذال  

إلكترون، و تعتبر ذرة الھلیوم أبسط ذرة  N و Zeتتكون الذرات متعددة الإلكترونات من نواة شحنتھا          
           [13]. متعددة الالكترونات 

 1.2.Iذرة الھلیوم  

2Zeتتكون ذرة الھلیوم من نواة شحنتھا  e    لھما الشحنة  إلكترونینوq e  [3] ، و تعطى معادلة
         [14]: بالعبارةفي وحدة الكتل الذریة شرودینجر لذرة الھلیوم 

 )I-38  (                              
2 2
1 2

1 2 12

1
2 2

Z Z E
r r r

 
  
       
 

                

12و  الأول والثاني على الترتیب الإلكترونینموضعي  2rو 1rحیث  1 2r r r   الإلكترونھي المسافة بین 

/121و التنافر الكھروستاتیكي للإلكترونات متناسب مع  .الأول والثاني r بإھمال ھذا التنافر و بفصل دالة ،
  : الموجة بالشكل

 )I-39                                                  (     1 2 1 1 2 2,r r r r     

  :[3] على الشكل) I-37(تكتب المعادلة 

)I-40           (                                
   

   

2
1

1 1 1 1 1
1

2
2

2 2 2 2 2
2

2

2

Z r E r
r

Z r E r
r

 

 

 
   
 
 
   
 

 

1 :حیث 2E E E                      
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باستعمال ھذا التقریب حیث و  ،)I-1(كل من ھاتین المعادلتین مماثلة لمعادلة شرودینجر لذرة الھیدروجین 
2Z   1یتم الحصول على طاقة الحالة الأساسیةn   عن  الإلكترونیناستقلالیة حركة باعتبار للھلیوم

، لھذا فإن ھذا غیر مقاربة للقیمة التجریبیة للحالة الأساسیة لذرة الھلیومالمحسوبة قیمة الطاقة  .بعضھما
  القیمة  یتوقع أن طاقة المستوي الأساسي تقاربالتقریب بعید جدا عن النتائج المتحصل علیھا تجریبیا، إذ 

108.8 eV-  79-في حین أن القیمة التجریبیة تقارب eV أنجع لذا وجب اللجوء لطرق تقریبیة.  

1.1.2.I طریقة التغایرات  

و الدوال الموجیة للھامیلتون  الأساسیة ات الحالةطاق لحصول علىلقد استخدمت طریقة التغایرات ل     
  : [4] من خلال المعادلة التالیة Hالمستقل عن الزمن 

)I-41                                       ( 
H d

E
d

  


  



   

    .ھي دالة اختبار: حیث 

یعطي من أجلھا  تعتبر كل دالة  E   قیمة ھي حل للمعادلة)I-41.(  

كتابع للوسطاء بحیث یحسب التكامل بشكل  اختیار تابع الاختبار على Ritz ـتعتمد طریقة التغایرات ل
من القیمة الحقیقیة لھذا  تابعا لھذه الوسطاء و یجب أن تقرب القیمة الصغرى Eدقیق، و عندئذ تصبح الطاقة 

تتجلى صعوبة ھذه الطریقة في اختیار تابع الاختبار الذي یجب مراعاة كل المعلومات الممكنة عن . التابع
طریقة التغایرات لا تعطي تقدیر جید للقیم . لا توجد طریقة معینة في اختیارهاختیاره، كما الجملة عند 

       . [4] الخاصة الكبیرة

2.1.2.I نظریة الاضطراب     

                  :[16] بالشكل )I-38(المعادلة ھامیلتون طراب، یكتب بتطبیق نظریة الاض

(I-42)  0H H H    

  : یكتب بالشكل التالي و غیر مضطرب الھامیلتون الھو  0Hحیث 

                (I-43)          2 2
0 1 2 1 1 2 2

1
2

H V r V r                                                           

  : [4] بالشكلو التي تعطى معادلة شرودینجر الموافقة لھ  و یمكن إیجاد حل

)I-44                                               (     0 0 0
0H E   

Hالحدأما    [16] و یعطى بالشكل التالي اضطراب صغیرفیعتبر:  
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)I-45                                       (   1 1 2 2
1 2 12

1Z ZH V r V r
r r r

         

  : بالشكل التالي على شكل قوى Eو القیم الخاصة  حیث تكتب الدوال الخاصة 

(I-46)                                            

0 0

,n nn n

n n
E E   

 

 

    

:            تعطى المعادلة            1 0 0 1 1 0
0H H E E       

  : [4] تعطى الطاقة من الرتبة الأولى بالعبارة التالیةحیث 

 )I-47                                        (     1 0 0E H   

  :[16] و من خلال العبارة

)I-48             (                        1 1 1
0H H E E       

  :[4] بالعبارة الطاقة من الرتبة الثانیة تحدد

)I-49                 (                           2 1 1E H E                                 
      

  

.         الموجیةتتسع ھذه الطریقة من أجل إعطاء قیم باقي القیم التقریبیة للطاقات و الدوال 
  

2.2.I الذرات متعددة الإلكترونات  

الطاقات        و یستدعي حساب، إلكترون Nو Zeتتكون الذرات متعددة الإلكترونات من نواة شحنتھا       
.  غیر ممكنبالشكل التحلیلي استعمال طرق تقریبیة لأن حل معادلة شرودینجر و الدوال الموجیة لھذه الذرات 

  .طرق المستعملة لحساب البنیة الذریة للذرات المتعددة الإلكتروناتأھم المن و تعتبر طریقة الحقل المركزي 

 1.2.2.Iتقریب الحقل المركزي  

من طرف النواة  ناشئحقل ذاتي التوافق یتحرك في في الذرة  إلكترونیعتمد ھذا التقریب على اعتبار أن كل 
        :[17] تعطى معادلة شرودینجر لذرة متعددة الإلكترونات بالعبارة .و بقیة الإلكترونات

  )I-50           (                    
2 2 2

2

0 02 4 4

N

i
i i ji ij

Ze e E
m r r

 
 

         
   
   

0: على الشكل )I-50(ھامیلتون المعادلة یمكن كتابة  1H H H  حیث:  

  )I-51(                                                  
2

2
0

1 2 i

N

r i
i

H V r
m

 
    

 
   
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 i
i
V r :ھو الكمون المركزي الكلي و یعطى بالشكل التالي    

2

04i i
i i i

ZeV r S r
r

 
  

 
     

 : یرمز لطاقة التفاعل بین الإلكترونات بالشكل التاليحیث  
2

04i
i i j ij

eS r
r

 
   

 
 

  

 )I-52                    (                    
2 2

1
0 04 4 i

i j iij i

e ZeH V r
r r 

 
   

 
   

لذرة ) I-50(، و بالتالي تكتب معادلة شرودینجر  0Hفي تقریب الحقل المركزي بالمقارنة مع  1Hیھمل 
  : متعددة الإلكترونات بالشكل التالي

 )I-53               (                         
2

2
0 2

N

i i
i

H V r E
m

  
 

     
 

   

0بافتراض  [4].ھو الھامیلتون الموافق لتقریب الحقل المركزي  0Hحیث  0i
i

H H ، كتابة دالة یمكن

  و الطاقة الكلیة ھي على شكل محدد سلاتر، دوال الكترونات فردیة أو بالأصح  على شكل جداء ψ الموجة

:لطاقات الإلكترونات الفردیةمجموع القیم الخاصة  
 i in l

i
E E ،من أجل كل تعطى معادلة شرودینجر  و

  [18]:  بالشكل التالي إلكترون

)I-54(                                       
2

2

2 l s l si nlm m nl nlm mV r E
m

 
 
    
 

  

  :[17]حیث تكتب دالة الموجة بالشكل التالي 

)I-55                            (                   ,l

l s

m
nlm m nl l sR r Y m      

یعتمد على إیجاد عبارة ) 54-1(المعادلة حل  iV r،  أو  [17]فیرمي  -من خلال طریقة توماسذلك یتم و

  . طریقة ھارتري فوك

  2.2.2.Iفیرمي -طریقة توماس  

    الأساسیة للذرات متعددة الإلكترونات على المفاھیم الإحصائیة فیرمي للحالة  - تعتمد طریقة توماس         
0Tو الشبھ كلاسیكیة حیث تعتبر الإلكترونات غازا الكترونیا عند  K  و الھدف من ھذه الطریقة ھو تقدیم

طریقة حسابیة للكمون  V r  و الكثافة الإلكترونیة r [19].  بافتراض أن الكمون یتغیر ببطء  

عبارة كثافة الشحنة من خلال  r :  
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)I-56      (                                3/2
3

8 2
3

r e me
h
    

  :ونصو معادلة بوا

)I-57(                                                 2
0/      

   :[17]بالشكل التالي  فیرمي -تعطى المعادلة التفاضلیة لتوماس

)I-58                  (                3/2
2

3
0

24
3 4

e me


 
 


  

  :حیث تكون حلول ھذه المعادلة كما یلي

)I-59                                                ( 
0

0

lim
4r

Zer
r




  

)I-60                 (                                     lim 0
r

r r


  

  [19]:  و یمكن كتابتھا بالشكل التالي 

)I-61                                               (
2

1/ 2 3/ 2
2

d x
dx


  

حیث    
04

r Ze
r

r





  ،r bx  1/3و
00.885b a Z                                                      

   .[17] الدرجة الثانیة غیر خطیة یمكن حلھا عددیا فیرمي من -ھي معادلة توماس) I-61(المعادلة 

تعطى عبارة  x  من أجلx  [17]: صغیر بالعبارة  

)I-62                                          (   3/ 2 5/2

0

41 0
3

x

Bx x xx


     

  :یعطى العدد الكلي للنیترونات بالعبارة

)I-63                                                    ( 
0

2

0

4
r

r r dr N    

  :من خلال المعادلات السابقة 

)I-64                                                   ( 0 0
N Zx x
Z

     
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متعادلة ، أیونات موجبة أو سالبة و بالتالي : تكون حسب نوع الذرات) I-61(فیرمي  -حلول معادلة توماس
یتم تحدید عبارة  V r  حسب الحالة المدروسة فمن أجل الذرات المتعادلةN Z  تعطى عبارة الكمون

 V r [4]:بالشكل التالي   

)I-65                                                    (     
2

04
ZeV r x

r



 

 
  

و من أجل    1 1.588 ....x x    للذرات المتعادلة تصبح عبارة الكمون V r  من أجلr  صغیر

  [4]:بالشكل

)I-66               (                         
2 4 /3

0 0

1.794
4
e Z ZV r

r a
 
  
 

  

  [4]. ، و لكنھا لم تتمكن من دراسة الأیونات السالبة طریقة من دراسة الأیونات الموجبةتمكنت ھذه ال

3.2.2.I طریقة ھارتري فوك   

 تسمح طریقة ھارتري فوك بدراسة أكثر تفصیلا لبنیة النواة حیث تمكن من معرفة توزع الإلكترونات         
لكن استخدامھا یتطلب عملا حسابیا  فیرمي الإحصائیة -في الذرات الثقیلة و تعتبر أكثر دقة من طریقة توماس

تعتبر طریقة ھارتري فوك من أھم الطرق المتبعة لحل مسألة الطاقات و الدوال الموجیة، من  .[4]كبیرا
حیث تعطى ھذه المعادلات من أجل كل  ،و التكاملیة في الحقل ذاتي التوافق التفاضلیة خلال حل المعادلات 

i حالة in l [20] بالشكل التالي:    

)I-67(              
2

2 2

1
i j

i i
ij i i ij ij l l j

j j

l ld Z V r P r V r P r
dr r r

  
            

       

Vو  Vحیث    ھما الكمون المباشر و كمون التبادل على الترتیب .     

)I-68(                                   
     

     

1 1 110

1 1 110

ij ij j i

ij ij j i

rV r P r P r dr
r
rV r P r P r dr
r























 


 



 

 

 
                                                                    

على عبارة الطاقة الكلیة   ""variational principleبالاعتماد على مبدأ التغایر ) I-67(یعطى حل الجملة 
H   [20]للجملة الذریة المدروسة .  

iمن أجل  jPو iPمن خلال شروط التعامد للدوال الموجیة  ijتعطى الوسائط  jl l  وi jn n.  و, 

   .[20]ھي معاملات 
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 حدحساب الطاقة الكلیة الغیر نسبیة لكل یتم ثم  ،عددیا من خلال طریقة التكرار) I-67(یمكن حل المعادلة 
LS  في الازدواجLS . بعد ذلك یتم حساب التصحیحات النسبیة على الطاقة باستعمال نظریة الاضطراب     

  . [20]و مؤثر برایت باولي الكلي أو المختزل

تعطي طریقة ھارتري فوك دوال موجیة جیدة تنشأ من ازدواج عزوم الدوال الموجیة لإلكترون واحد للتشكیل 
iالمعطى أي لمجموعة  in l  ، 1معطاة, 2,....,i N  حیثN [20]العدد الكلي للإلكترونات .  

فوك الكمون المتوسط ذاتي التوافق، لكنھا لا تأخذ بعین الاعتبار التفاعل الإلكتروني تستعمل طریقة ھارتري 
و لأخذ ھذه الأفعال بعین الاعتبار في طریقة ھارتري فوك . الدقیق و یوصف الاختلاف بینھم  بأفعال الترابط

 مختلف التشكیلات، حیث تعطى الدوال الموجیة على شكل جمع )CI(یجب استعمال تقریب تفاعل التشكیلات 
[20]:  

)I-69             (                                     a ab b
b
C   

  .من خلال مبدأ التغایر أو نظریة الاضطراب abCتعطى المعاملات 

  : [20]و تكتب عبارة الطاقة بالشكل التالي 

)I-70                                         (a ab b b b a
bb

E C H C 


     

أكثر فعالیة حیث تعطى جملة ) MCHF )Multi Configuration Hartree Fockتعتبر طریقة 
و ھي أكثر تعقیدا من طریقة ھارتري فوك ، .  abCو  bعلى ) I-70(المعادلات من خلال تغایر المعادلة 

  . [20]و تستعمل بشكل واسع في برامج حساب البنیة الذریة

4.2.2.I باولي - تقریب برایت  

التصحیحات النسبیة من الدرجة  باولي -یتضمن مؤثر برایت 2Z ھذا المؤثر بالشكل ، و یكتب

  :[21]التالي

)I-71(                                                     BP nr relH H H   

  :[17] الشكلب nrHكتب المؤثر یحیث في الوحدات الذریة 

)I-72(                           
 

2

1

1 2 1
2

N

nr i
i i ji ij

ZH
r r 

 
     

 
   

و البنیة الدقیقة  NFSHیمكن تقسیمھ إلى مساھمة البنیة الغیر دقیقة فالمساھمات النسبیة  یمثلو الذي  relHأما 

FSH  حیث یكتبrelH [21] الشكلب:  
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)I-73                                                   (rel NFS FSH H H   

فیمثل انقطاع في  FSH، أما انزیاح مستویات الطاقة الغیر نسبیة بدون انقطاع في سویات الطاقة NFSHیمثل 
  .مستویات الطاقة الغیر نسبیة إلى سلاسل البنیة الدقیقة

  خاتمة 

 وحیدةحساب البنیة الذریة من خلال تصنیف الجمل الذریة إلى ذرات طرق تطرقنا في ھذا الفصل إلى       
حیث تمت دراسة ذرة الھیدروجین من خلال معادلة شرودینجر و  .لكترون و ذرات متعددة الإلكتروناتالإ

ما الذرات متعددة معادلة دیراك بالإضافة إلى اعتبار التصحیحات النسبیة على معادلة شرودینجر، أ
الإلكترونات بدءا بأبسط نموذج لھا و ھي ذرة الھلیوم فتمت معالجتھا من خلال طرق تقریبیة من أجل إیجاد 

  .ستعمال معادلة شرودینجر غیر ممكنالطاقات و الدوال الموجیة حیث أن حلھا با

  

  

  



 

  

 

 

  

 

 المعطياتࡧالذرʈةࡧوࡧالمطيافيةࡧࡧ
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  مقدمة

ین یتشكل من عدد كبیر من الجسیمات غاز مؤو ھي عبارة عن  ،من الكون %99البلازما تشكل        
     ، عضھا البعضمع ب ھادماتص حركتھا إلىتؤدي  .في الفضاءالمتحركة  )إلكترونات و فوتونات أیونات،(

تفاعل الأیونات مع  و ینتج عن ذلكفیما بینھا تنتقل الطاقة سیة الحقول الكھرومغناطی مع ھاتفاعلو ب
آلیات إشعاعیة وآلیات  :یمكن تصنیفھا إلى نوعین من خلال عدة آلیات ذریة أساسیةالالكترونات أو الفوتونات 

في و ھي ذات أھمیة كبیرة ھذه الآلیات ل في المعاملات و المقاطع الفعالةو تتمثل المعطیات الذریة . تصادمیة
  .]22[نمذجة الخصائص الإشعاعیة للأیونات و الذرات من أجل دراسة و تحلیل الأطیاف 

معطیات ال أھمیةسنتعرف في ھذا الفصل على الآلیات الذریة الأساسیة في البلازما بنوعیھا ثم نبرز       
  .الأطیاف دراسةو  الإسكان الذریة في نمذجة

 1.IIانبعاث و امتصاص الأشعة  

من المعلوم أن المنظومات الذریة كالذرات و الأیونات و الجزیئات بإمكانھا التواجد في حالات مستقرة       
الأربعة و یمكن أن تحدث  تتمیز ھذه الحالات بالأعداد الكمیة معینة یناظر كل منھا قیمة محددة للطاقة،

و تعطى طاقة الأشعة  .انتقالات بین ھذه الحالات مصحوبة بانبعاث أو امتصاص طاقة على شكل أشعة
  : ]23[من قبل المنظومة بعلاقة بور  الممتصة أو المنبعثة

)II-1     (                                                j ih E E    

:حیث iE  وjE  الحالات التي حدث بینھا الانتقالھما طاقات.  

h : ثابت بلانك.  

: تردد الأشعة.  

2.II  معامل الاحتمال  

   ، ]20[ )المقاطع الفعالة و معاملات الآلیات الذریة(المعطیات الذریة في الطاقات و الاحتمالات  تتمثل      
بدلالة المقطع الفعال لأي آلیة ذریة vیعطى معامل الاحتمالو  v  24[بالشكل التالي[:  

)II-2                                    (     3
v v v f v d v    

v : الجزیئات عند التصادمسرعة.  

 v : المقطع الفعال.  

 f v : دالة توزیع السرعات.  
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 3.IIلیات الإشعاعیة الآ  

II.1.3 الانبعاث التلقائي  

ل فوتون لینتقل إلى حالة أقل ارسبإ، )مستقرةغیر (یون في حالة مثارة یحصل ھذا الانبعاث عند تواجد الأ     
  :]25[لشكل، ویعبر عن الانبعاث التلقائي با ]23[ طاقة حیث الفوتونات المنبعثة لھا اتجاه عشوائي

 )II-3                                     (   , ,Z N Z N h
   

  :حیث

 ,Z N:أیون لھ عدده الذريZ وعدد إلكتروناتھN  و *,Z N ھي حالة مثارة .  

ة مثارة إلى حالة أساسیة من حال إلكترونعملیة الانبعاث التلقائي لفوتون عند انتقال  )II-1( الشكلیوضح  
  .تلقائیا

  

  .]23[  التلقائيعملیة الانبعاث ):II-1( الشكل

II. 2.3و الامتصاص  الانبعاث المحرض  

تحدث ھذه العملیات في حالة تجاوب الفوتون الوارد مع الأیون ، إذا كان ھذا الأخیر في مستوى أعلى       
من انتقال الرنین فستعاد إثارتھ بإرسال فوتون و تسمى ھذه العملیة بالانبعاث المحفز حیث الفوتونات المنبعثة 

  :]25[التفاعل التالي  و یصف ھذه العملیة. ]26[یكون لھا نفس الاتجاه ، الطور و الطاقة 

II-4)    (                                , ,Z N h Z N h h  
     

  .عملیة الانبعاث المحرض )II-2( الشكل یوضح  

  

  .]23[  عملیة الانبعاث المحرض:)II-2(الشكل
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لفوتون الوارد فیمكن ملاحظة امتصاص ل قوي منخفض،أما في الحالة المعاكسة حیث الأیون في مستوى طا
، و تعطى من خلال التفاعل لینتقل الأیون بذلك إلى مستوى أعلى طاقة و تسمى ھذه العملیة بالامتصاص

]25[:  

 )II-5(                                             , ,Z N h Z N 
   

  .عملیة الامتصاص )II-3( الشكل یوضح

  

  .]23[ عملیة الامتصاص):II-3(الشكل

  للانتقالات المحرضة و التلقائیة أینشتاینمعاملات  

تلقائیا  jإلى الحالة  iو الموافق لانتقال الذرة من الحالة الانبعاث التلقائي في وحدة الزمنیعطى احتمال 
  :]3[بالعبارة

)II-6                                         (
.sp em

ij
ij

d
A

dt


    

  :حیث 

ijA : 26[ھو معامل اینشتاین للانبعاث التلقائي و یعطى بدلالة قوة الھزاز بالعبارة[:  

 )II-7                                        (
2 2

3
0

1
ij ij

i e

eA f
g m c


 

  

ijf  : قوة الھزاز بین السویین.  

ig :ھو الوزن الإحصائي للسويi .  

 زمن الحیاة الذري  

 i    الأقل طاقة من jالسویات  إلى الانتقالیرتبط بمجموع احتمالات  iلسوي ذري  iزمن الحیاة الإشعاعي 
  :]21[و یعطى بالعبارة 

)II-8    (                                   
1

i ij
j

A


 
  
 
  
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 مع الإشعاع الكھرومغناطیسي  jEو بالطاقة   jویعطى احتمال الامتصاص الموافق لتفاعل ذرة في الحالة  

iحیث  iEو الانتقال إلى حالة أعلى طاقة  jE E h   3[بالعلاقة[:  

)II-9(                                                   
abs
ji

ji

d
B

dt  


  

حیث    n h   ،و ھي كثافة الطاقة الطیفیة لحقل الإشعاع n  ھو عدد الفوتوناتh .  

jiB  للامتصاص أینشتاینھو معامل.  

  :]3[أما احتمال الانبعاث المحرض في وحدة الزمن فیعطى بالعبارة

)II-10             (                                    
.ind em

ij
ij

d
B

dt  


  

ijB  26[اث المحرض ویعطى بالعبارةللانبع أینشتاینھو معامل[:  

)II-11                      (                           
2

0
ij ij

e

eB f
m h c

 

  

  قوة الخط 

على أنھا مربع القیمة المطلقة لعنصر المصفوفة لثنائي القطب الكھربائي و تعطى بالعبارة  قوة الخط  تعرف 
]22[:  

)II-12                      (3eVcm                
2

ijS i e r j


  

 قوة الھزاز 

  :]22[ابت ذریة، و تعطى بالشكلبقوة الخط من خلال عدة ثو قوة الھزاز تتعلق 

)II-13           (
   

2 22

2 22 2

2 1 2 1
3 2 1 3 2 1ij ij ij ij

i i

mc mcf E i e r j E S
J Je c e c

   
 



 
  

iJ : المثارة العدد الكمي للعزم الزاوي الكلي للحالةi.  

ijE:ـ الفرق في الطاقة بین الحالتین الابتدائیة و النھائیة و یعطى ب :ij i jE E E  .  
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3.3.II التأین الضوئي  

ب أن ر الكترون حیث طاقة الفوتون یجو تحری للفوتون الوارد تحدث ھذه العملیة عند امتصاص ذرة      
  :]25[ و ھو یوافق العملیة  للذرةتكون أعلى من كمون تأین 

 )II-14(                                               , , 1Z N h Z N e     

  :عملیة التأین الضوئي)II-4( الشكلیوضح 

  

  .]7[التأین الضوئي):II-4(شكل 

II.3.4  إعادة التشكیل الإشعاعي  

یمكن التعبیر عن و  .]26[أیون، ثم تعاد إثارتھ بإرسال فوتون من طرف  لإلكترونھي عملیة امتصاص       
  :]25[ة التالی بالمعادلة ھذه الظاھرة

 )II-15   (                                          , 1 ,Z N e Z N h     

  :]26[ ةالتالی الإشعاعي بالعبارة التشكیل إعادة، و یعطى معامل ]27[و ھي العملیة العكسیة للتأین الضوئي

)II-16 (                          
3/22 4

/40
1 32

/

28
3 3

i e

i

II x
I kTR H

e i I kT

a I c g ez e dx
kT xa

 


    
    

  
  

  :حیث

IIg: ھو معامل"Gaunt."  

II. 4العملیات التصادمیة  

II. 1.4الإثارة بالتصادم الالكتروني  

         ،لك إلى حالة أعلى طاقةنتقل بذتل ،ذرةالساقط جزءا من طاقتھ إلى ال الإلكترون الإثارة یعطيفي حالة        
  :]25[ خلال التفاعل و تعطى من .]26[الإثارة  من دةالعوو العملیة العكسیة لھا ھي 

)II-17  (                                      , ,Z N e Z N e
    
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  .الالكترونيصادم الإثارة بالت العودة منعملیة الإثارة و )II-5( الشكلیوضح 

  

  .]23[الإثارة بالتصادم الالكتروني  العودة منعملیة الإثارة و : )II-5(شكل               

تعطى عبارة المقطع الفعال  ij   بدلالة قوة التصادمij 26[بالعبارة[:  

)II-18                                (   
2

8ij ij
e i

h
m g

  
 

  

ig :لسوي الابتدائي ل الوزن الإحصائيi.  

h  : ثابت بلانك.  

em : كتلة الالكترون.  

  :]i]26إلى  jمساویة للانتقال العكسي من  jإلى الحالة  iقوة التصادم للانتقال من الحالة 

)II-19                                      (ij ji   

 

)II-20(                             
2 2
0 0

j i ji j i ji
ij i j

H H

g g
I pa I pa

   
 

     
                

 

  حیث i j i   و j i j   الإثارة على الترتیبالعودة من المقطع الفعال للإثارة و.  

0a :نصف قطر بور.  

,j ig g  : الوزن الإحصائي للحالتینi  وj  على الترتیب.  

HI : طاقة التأین للھیدروجین المتعادل(ثابت طاقة ریدبرغ.(  

  :]29[عبارة التالیة التصادم الإلكتروني بالو یعطى معامل الإثارة ب
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)II-21(                         
  

   
1/ 2

2
0

12 exp ijH
i j e ij e

e i e

EIC T p ca Y T
KT g KT



   
    

   
  

 :]29[ ـفیعطى ب العودة من الإثارةأما معامل 

)II-22(                                
              

   
1/ 2

2
0

12 expH
j i e ij e

e j

IC T p ca Y T
KT g



 
  

 
 

  :حیث

 :ھو ثابت البنیة الدقیقة.  

 c  :ھي سرعة الضوء في الفراغ.  

ijE :طاقة الإثارة.  

ijY : ھو متوسط شدة التصادم بدلالة درجة حرارة الإلكترونeT 29[و یعطى بالعبارة[:  

)II-23                            (   
0

exp j i
ij e ij j

e e

Y T d
KT KT
 

    
     

   
 

الإثارة ھي  من دةالعومن الطرق الفعالة و الدقیقة في حساب المقطع الفعال للإثارة بالتصادم الإلكتروني و 
Rطریقة  matrix]29[.  

II.4. 2التأین بالتصادم الالكتروني  

  :]25[وفقا للتفاعل ةالمستھدف ذرةمن ال إلكتروناالتصادم  إلكترونیحدث التأین عندما یقتلع         

)II-24   (                                              , , 1Z N e Z N e e      

      احتمال حدوث ھذه الظاھرة یعتمد على الطاقة الحركیة للإلكترون الوارد، جزیئات الذرة و طاقة التأین، 
الإلكتروني، الظاھرة العكسیة لھذه العملیة  و توصف عموما من خلال المقطع الفعال للتأین بواسطة التصادم

و توجد ثلاث نظریات لحساب المقطع الفعال للتأین و ھي نظریة كولوم، . ھي إعادة التشكیل لثلاثة أجسام
  .النظریة الكلاسیكیة و نظریة بور شبھ التجریبیة

  :]26[مقطع الفعال للتأین بالشكلو تعطى عبارة ال

)II-25  (                     
2

2
0( , ) ln ,H i

i
i i i i

I Iz C W z a
I I I

    


     
      

     
  

و تعطى الدالة  ,W x z 26[بالشكل[:  
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)II-26(                                           
 
 

1

1

x

x




  

   /

0
,

ln
z xW x z

x


 
  

  

  :                             حیث

 )II-27   (                                            
1/21 100 91 5

4 4 3
zz
z


        

  

  :]26[و یعطى معامل التأین بالتصادم الإلكتروني بالشكل التالي 

)II-28                            ( 4 1
1

1,2
3.24 10 /e i i i

i
S T E kT   



    

:                          حیث 2213.6i i in Z a    

in:العدد الكمي الرئیسي.  

i: عدد الالكترونات في الحجرة.  

ia: عدد الحجب الفعال.  

II. 3.4إعادة التشكیل لثلاثة أجسام  

أمѧا ، حیث یلتقط أحدھما من قبل الأیѧون تحدث ھذه العملیة عند دخول إلكترونین إلى حجم التأثیر للأیون       
  :]25[كتروني و یعبر عنھا بالشكل، و ھي العملیة العكسیة للتأین بالتصادم الالالآخر فیحمل الطاقة الإضافیة

 )II-29   (                                                , 1 ,Z N e e Z N e      

  :]30[ التشكیل لثلاثة أجسام بالشكل التاليتعطى العبارة العامة لمعامل إعادة 

)II-30 (                                
3/22

0

exp
2 2

i
t

B e B e

g i hi S i
g mK T K T




   
    

   
  

  :حیث

i :كمون التأین.  

 S i : ثابت یعطى بواسطة معادلة"Lotz"]30[.  

)II-31               (     7 3 116.6 10
i

i i i

cx y
i i i

e i i i c

a b ee eS i dx dy cm s
T eV x c y 


 

  




       
   
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: حیث
 

i
i

eT eV
   

 4.4.IIإعادة التشكیل ثنائي الإلكترون  

تحصل ھذه العملیة بالتقاط إلكترون حر من قبل أیون بإثارة أحد الإلكترونات المرتبطة عن طریق       
و یعبر  .]31[غیر مستقر إلى حالة أكثر استقرار إما بالتأین التلقائي أو بانبعاث فوتون الالأیون ینتقل  ،الرنین

  :]25[عن إعادة التشكیل ثنائي الإلكترون بالمعادلة 

)II-32 (                                    , 1 , ,Z N e Z N Z N h 
      

: حیث **,Z N  مضاعفة ثارةذات إھي حالة.  

  الكترون حر                                                                                                       

  

  الحالة الابتدائیة  الحالة النھائیة                    الحالة الوسطیة                                   

  

  .]27[الإلكترونالتشكیل ثنائي  إعادة):II-6(شكل 

یعطى معامل إعادة التشكیل ثنائي الإلكترون  
i

DR


 لأیون من الحالة الابتدائیة إلى الحالة النھائیةi  بالشكل

  :]32[التالي

)II-33                      (
3/22

/0

,

4
2

c B e

i

a r
j j i

j E K TDR H l
r a

jB e j h j m
h m l

A Aga I e
K T g A A








 


 

 
    


  

  

  :حیث 

HI  : طاقة التأین للھیدروجین.  

BK :ھو ثابت بولتزمان.  

eT : درجة حرارة الإلكترون.  
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jg:  ـل الإحصائيالوزن 1N   حالة الكترونیة مضاعفة الإثارةj .  

g:  ـل الإحصائيالوزنN  حالة .  

cE:  طاقة الإلكترون.  

,r aA A:  معاملي التأین التلقائي و إعادة التشكیل الإشعاعي على الترتیب.  

II. 5 في البلازما الإسكانذجة ونمالاتزان  

ویمكن لمخابر دراسة البلازما الوصول إلى نوعین من الاتزان  ،یوجد عدة أنواع للاتزان في البلازما         
حیث  ،Coronal Equilibrium" (CE)" التاجي والاتزان  (LTE)زان الترمودینامیكي المحليالاتھما 

 .]33[رة ایتعلق الاتزان في البلازما بالكثافة الالكترونیة ودرجة الحر

18حیث الكثافة الالكترونیة في الاتزان الترمودینامیكي المحلي        310en cm  تكون الآلیات التصادمیة 

10الكثافة الالكترونیةتكون ف الاتزان التاجي في، أما السائدة ھي  310en cm   و  .تسود الآلیات الإشعاعیةو
خذ بعین الاعتبار كل الآلیات الذریة أتوجد حالة وسطیة بینھما تسمى بالاتزان التصادمي الإشعاعي ت

البلازما في ھذه الحالة من خلال النموذج التصادمي  سكانإتم دراسة و ت، ]33[التصادمیة والإشعاعیة
  :]25[في كثافة الإسكان للمستویات الذریة بالمعادلة التفاضلیةر التغیعطى ی الإشعاعي حیث

1 1

Ns Ns
j

i ij j jk
i k

dn
n w n w

dt  

                                                    (II-34) 

  :حیث

jn : كثافة الإسكان للحالةj. 

Ns : العدد الكلي للحالات.  

  : ]25[وتعطى عناصر مصفوفة الانتقال التصادمي الإشعاعي بالعلاقة 

)II-35(                                   ij ij ij ij ij ij ijw C R I T D       

  : حیث

C :الإثارة العودة من/معامل الإثارة.  

I: معامل التأین بالتصادم.  

T: عامل إعادة التشكیل لثلاثة أجسامم.  

R:  التشكیل الإشعاعيمعامل إعادة.  
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Γ: معامل التأین التلقائي.  

D: ونمعامل إعادة التشكیل ثنائي الإلكتر.  

II. 6المطیافیة  

II.6. 1 التشكیلات الإلكترونیةالحالات و  

lتعرف كل حالة بالأعداد الكمیة      sn l m m  أوjn l j m [21].  

  :حیث

n :العدد الكمي الرئیسي وھو عدد صحیح.  

l : 0,1ھو العدد الكمي للعزم الزاوي المداري و,..., 1l n .  

j : 1یمثل العزم الزاوي للازدواج سبین مدار للإلكترون
2

j l s l   .  

, ,l s jm m m: الأعداد الكمیة المغناطیسیة و تمثل المسقط الموافق للعزم الزاوي حیث:

, 1,....,lm l l l         1و
2sm  .  

N....: و یعطى التشكیل الإلكتروني لإلكترونات الذرة بالشكل  Mnl n l   

N,حیث  M  : ما تحت الطبقةالإلكترونات في ھو عددl ، سُتبعد الحالات الذریة التي لھا و حسب مبدأ باولي ت
,0,1,2,3و. ربعة ا نفس الأعداد الكمیة الأملھ إلكترونین 4,5...l  یوافق الرموز, , , , , ....s p d f g h  على
  .[21]الترتیب 

II.6. 2 عملیات الازدواج  

II.6. 1.2الازدواج LS  

یحدث عندما یكون العدد الذري صغیر، بإھمال التفاعل ، و Russell-Saundersیسمى أیضا بازدواج   
  :حیث 21][ سبین مدار في تقریب الحقل المركزي مقارنة مع التنافر الكھروستاتیكي

iiالزاوي المداري الكليازدواج العزم الزاوي المداري للالكترونات یعطي العزم 
L l  

iiیعطي اللف الكلي  : ازدواج لف الالكترونات
S s.  

  :[22]و بالتالي

)II-36 (                                              J L S  
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II.6. 2.2الازدواج jj  

iمن خلال  i للإلكترونijیحدث ھذا الازدواج في حالة الذرات الثقیلة و یعطى العزم الزاوي  i i j l s    
  :[22]ھو العزم الزاوي الكلي یصبح و 

)II-37 (                                                      ii
J j  

II. 3.6ةز الطیفیوالرم  

2توصف الحالات الذریة باستعمال الترمیز الطیفي  1S
JL  [21]حیث:  

S: لف الكليال.  

L:  المداري الكليالعزم الزاوي.  

J: العزم الزاوي الكلي للإلكترون. 

 4.6.II قواعد الاصطفاء  

  : تحقیق قواعد الاصطفاء التالیة )في تقریب ثنائي القطب الكھربائي(یتطلب الانتقال من سوي ذري إلى آخر 

1L  ،0S  0و, 1J  ) 0باستثناء الانتقال 0( [21].  

II.6.5  الخطوط الطیفیة  

یتألف خط الطیف من مجموعة من الخطوط المنفصلة و تعرف الخطوط الطیفیة على أنھا انتقالات بین       
الانتقال من السویات السفلى إلى السویات العلیا طیف الامتصاص، أما  حیث یعطي، ]35[یةوالسویات الطاق

عملیتي  )II-7( السویات السفلى فیعطي طیف الانبعاث و یوضح الشكلالانتقال من السویات العلیا باتجاه 
  .]36[الامتصاص و الانبعاث 

  

  .]27[عملیتي الانبعاث و الامتصاص ):II-7(شكل 

  :]35[بالعبارة  iإلى السوي  j لطیف الانبعاث من السويو تعطى الشدة الطیفیة 
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)II-38            (                                            j ji jiI N h A  

  : حیث

jN: عدد الذرات في الحالةj  في وحدة الحجم.  

jiA: معامل اینشتاین للانبعاث التلقائي و یعطي عدد الانتقالات في وحدة الزمن لذرة من الحالة المثارة j إلى

  . iالحالة 

II.7  عرض الخطوط الطیفیة  

یعتبر عرض الخطوط الطیفیة المنبعثة من البلازما أداة ھامة لدراسة انبعاث الأیونات، و ھو وسیط یستعمل 
لإعطاء معلومات عن درجة الحرارة المحلیة و الكثافة و التي لا یمكن الحصول علیھا من خلال وسائط 

دوبلر، تعریض  تعریض الخط الطبیعي، تعریض: أخرى، و توجد عدة طرق لتعریض خط الطیف و ھي
كل ھذه التعریضات مع وجود نوع على یشتمل التعریض الكلي . ]22[التصادم الإلكتروني، تعریض ستارك 

  .]21[ مھیمن بینما تعتبر بقیة الآثار كتصحیحات صغیرة

 1.7.IIتعریض الخط الطبیعي  

و ھو التعریض الناتج عن انتھاء زمن حیاة الحالات الأیونیة المثارة، و تعطى كثافة استطاعة طیف الإشعاع 
  :]3[بالعبارة 

)II-39                                               (
 

 
   0 2 2

0

/ 2
/ 2

wP w P  
  


   

  

 : حیث

ω واترھو الت.   

0ω واترالمركزيھو الت.   

 γ ھو ثابت التخامد.  

  .حیث الكثافة لھا شكل لورانتز

/ : من خلال العبارة )FWHM( الشدةعند منتصف  العرض الكامل یعطىو  2n n            
و یسمى منتصف التعریض بتعریض الخط الطبیعي لأنھ ینتج من الانبعاث التلقائي للذرة بدون أي تأثیر 

  .]3[ خارجي
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II.2.7  تعریض دوبلر  

تأثیر دوبلر التوزیع الترددي الذي لھ شكل  يینتج ھذا التعریض عن الحركة الحراریة للذرات، ویعط       
  :]17[اوسي غ

)II-40                (                                    20 0/
0P d P e d        

2:بالعبارةحیث یعطى  / 2 BMc K T  0، وPبالعبارة:
1/2

0
0 2 B

c MP
K T 

 
  

 
  

  :    ]3[و یعطى اتساع منحنى التوزیع بالشكل التالي 

)II-41       (                                         02 2 / ln 2D BK T M
c


   

  :  ]3[نحصل على عبارة تعریض دوبلر للخطوط الطیفیة )II-40( بتعویض قیم الثوابت في العلاقة

)II-42                                               ( 7
07.16 10 /D T M    

  .و عموما یسود ھذا التعریض في حالة درجات الحرارة المرتفعة و الكثافات المنخفضة 

3.7.II التعریض بالتصادم الالكتروني  

التوقف الناتج في البلازما و رات أو الأیونات مع بعضھا البعض ینتج ھذا التعریض عن تصادم الذ     
 - والذي لھ توزیع لورانتز - تعریضا تصادمیا ، و یوصف التوزیع الترددي للخط المعرضللعملیة الإشعاعیة
  :]22[ من خلال العبارة
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4.7.II تعریض ستارك  

و المشع أكبر من الزمن بین تصادمین حیث  مظطربینتج ھذا التعریض عندما یكون زمن التفاعل بین ال      
و یصبح لھذا التعریض أھمیة في ھو عبارة عن أیون سرعتھ أقل بكثیر من سرعة الإلكترونات  مظطربال

حیث یضیف  الآلیة الأساسیة لتعریض ستارك ھي الحقل الكھروستاتیكي المتولد  . التأینحالة البلازما شدیدة 
  :]22[ھذا التفاعل بین الھزاز و المشع إلى المؤثر الحد 

)II-44                                                   (.elecH F d 
 

  

F:  ھو الحقل الكھروستاتیكي وd ي للأیونھو عزم ثنائي القطب الكھربائ .  
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 8. IIالمطیافیة  أھداف  

  درجة الحرارة، الكثافة الإلكترونیة من بینھا تسمح مطیافیة البلازما بتحدید العدید من الوسائط المھمة        
: و یعتمد استنتاج الكثافة الالكترونیة على تحلیل قیاسات الكمیات التالیة. ، توزیع حالات الشحنةو الأیونیة
و أشكال الخطوط الطیفیة، الشدات المطلقة للخطوط الطیفیة، الشدات المستمرة أو الشدات  تعریضات

  . ]36-37[النسبیة

أو الذرات من الطرق الطیفیة المھمة في بحوث  الحرارة للإلكترونات و الأیونات یعتبر قیاس درجات      
، الشدات المطلقة و النسبیة ، الشدات المستمرة المطلقةشدات الخطوط النسبیة :الانصھار، و یعتمد على

  .]37[للبلازما السمیكة ضوئیا

  خاتمة 

و تتمثل ھذه المعطیات  .ف الآلیات الأساسیة في البلازماناقشنا في ھذا الفصل المعطیات الذریة لمختل       
الانتقال التلقائي  بما في ذلكفي الطاقات و المقاطع الفعالة و المعاملات لھذه الآلیات الإشعاعیة و التصادمیة 

تعرضنا إلى النموذج  كما. و المحرض، الامتصاص، التأین، الإثارة، إعادة التشكیل بمختلف أنواعھ
ثم تطرقنا إلى  .المستویات بالاعتماد على معاملات الآلیات الذریة صادمي الإشعاعي الذي یدرس إسكانالت

  .البلازما انبعاثفي دراسة ذات الأھمیة الكبیرة  تعریض الخطوط الطیفیة

  

                                                                

 

                                       

  

  

  

  

 



 

  

 

  

 

  برامجࡧحسابࡧالمعطياتࡧالذرʈة
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  مقدمة 

الفیزیاء الفلكیة و الانصھار الحراري النووي معرفة سابقة للبنیة  دراسة بلازما المختبرات، تتطلب      
و المعاملات للآلیات  مثل الطاقات و الدوال الموجیة للمستویات المختلفة و كذلك المقاطع الفعالةالذریة 

و لكن الحساب المباشر لھذه المعطیات یكون معقدا بالنسبة للذرات متعددة الالكترونات . الأساسیة في البلازما
بما یة تقریبى برامج الحساب التي تعتمد على طرق في ھذه الحالة یتم اللجوء إل. أیضا للأعداد الكمیة الكبیرة

، ]Hullac ،Cowan ]39[،ATOM  ]20[ ، MZ]20 [38] :بیل المثالغیر نسبیة على سالنسبیة و فیھا ال
MCHF ]40[، MCDF ]40[، Superstructure ]24[ ، للتشكیلة التفاعل الغیر نسبيبرنامج CIV3 

  .حیث سنتطرق إلى بعض ھذه البرامج في ھذا الفصل] 2[  SZبرنامج النسبیة التام،  ]41[

III.1  برنامجHullac  

ـ  لاختصار ھي Hullacو كلمة . 1998سنة  "Bar-Shalom"من طرف  Hullacبرنامج طور        
[38] (Hebrew University Lawrence Livermore Atomic Code) .برنامج  ھو عبارة عن و

ھذه  إن. ات الذریة التصادمیة و الإشعاعیةمعاملات للآلیال و المقاطع الفعالة و حساب البنیة الذریةمتكامل ل
الغیر موجودة في التوازن  محاكاة أطیاف الانبعاث و الامتصاص للبلازمامن أجل مطلوبة  طیاتالمع

      .]42[(CRM)الإشعاعي من خلال النموذج التصادمي )non-LTE plasma(الترمودینامیكي المحلي
 ،خلال معادلة دیراكمن لنسبي التي تتضمن تفاعل التشكیلة على حسابات میكانیك الكم ا ھذا البرنامج یعتمد و

  distorted"شوھة تقریب الموجة الم وحیث یستعمل الكمون المركزي المحلي لحساب المدارات القطریة، 
wave" )DW ( تحسب  ة إذفعالیتھ إلى الحسابات و الطرق الأصلی تعودو . [2]المستمرةمن أجل الآلیات

لا ، و لكن لحد الآن منذ سنوات عدیدةو استعمل ھذا البرنامج  أنشئ .العملیات المناسبة بنفس الدوال الموجیة
  .]42[یوجد ترابط وتمثیل عمیق لھ 

Hullac       لمجموعة من البرامج تستعمل نفس المجموعة من الدوال الموجیة لحساب الآلیات تناسق ھو
الھیكل النظري لھذا  المركزيالحقل تقریب نظریة الاضطراب من الرتبة الأولى مع عد ت. المختلفة بنفس الدقة

الدوال  لھامیلتون في أساس ھذهایقطر . ل لمعادلة دیراكلوح الرتبة صفر ذاتالدوال الموجیة  تعدالبرنامج و 
حد برایت و  إلى الطاقاتو یضاف  ،و الأشعة الخاصة الناتجة تستعمل لكل الآلیات)ةتفاعل التشكیل(الموجیة 

  .]Quantum Electro Dynamics " ]42" (QED)التصحیحات 

و من قائمة آلیات موصوفة  ،النموذج تشكیلات مختلف الأیونات فيمن  فقط )input( تلامدخالكون تت      
الدوال : فتتضمن أحد المعطیات التالیة  )output( أما المخرجات .بكلمات مفتاحیة في الشكل الحر للبرنامج

، ةالمختلط ةمعاملات التشكیل ،بنیة الدقیقةمستویات الطاقة لللكترون، الإ وحیدةالموجیة القطریة للذرات 
للتأین و الإثارة بالتصادم، التأین الضوئي المقاطع الفعالة و معاملات الانتقال  ،الإشعاعياحتمالات الانتقال 

العملیة  التي تربط بین )detailed balance(معادلات التوازن  تعطى من خلالفالعملیات العكسیة  أما
  . ]42[المعاملات معادلات حلعند  یتم الحصول على إسكان المستویات. المباشرة و العملیة العكسیة لھا

  



 برامج حساب المعطیات الذریة                    الفصل الثالث                                                           
 

50 
 

III.1.1  الجانب النظري  

الحالات الذریة النسبیة تعطى حیث  سة البنیة الذریة،من خلال دراھذا البرنامج على المفاھیم النسبیة  یعتمد   
  :]42[بالشكل التالي   QED، و المتضمن لحد برایت و تصحیحاتدیراك متعدد الالكترونات ھامیلتونمن 

)III-1(                                                             Breit QEDH H H H    

Hیكتبحیث   بالشكل التالي  في نظام الوحدات الذریة:  

)III-2                                               (1D
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i i ji ij

ZH h
r r

 
    

 
   

  :حیث

D
ih : حر  لإلكترونھو مؤثر دیراك.  

Z : الشحنة النوویة.  

Hباستعمال تقریب الحقل المركزي ، فإن    42[یمكن كتابتھ وفق الشكل[:  

)III-3(                                                      0 1H H H    

الكمون القطري الذي یمثل بالإضافة إلى ھامیلتون دیراك المتعدد الالكترونات،0H حیث یتضمن المؤثر
  : ]42[الشكل التالي ب و یكتب ،لتفاعل بین الإلكتروناتالمتوسط الكروي ل

)III-4                                                  ( 0
D
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i
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الاضطراب    و بالتالي فإن 1
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i
i j iij i
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 
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 
  صغیر.  

  :  معادلة دیراكلحلول و التي ھي المركبات الرباعیة لسبینور وحید الإلكترون تسمى 

)III-5 (                                      D
i i nljm nlj nljmh U r r       

ھو العدد الكمي للعزم الزاوي  l ، أینnljmالمدارات النسبیة و التي یمكن وصفھا في فضاء الأعداد الكمیة ب
  .   ]42[ المداري لمركبات السبینور العلویة

 iU r :ن ھو الكمون المتضمن لأفعال الحجب للالكترونات، و یؤخذ في العدید من التطبیقات على أنھ كمو

لأن العدید من الحدود  ذلك جسم Nحیث یبسط ھذا الاختیار توسع مسألة  .فوك لتشكیلات متتالیة -ھارتري 
موجیة فوك غیر محلي و یعقد تولید الدوال ال - كمون ھارتريفإن و مع ذلك . ول تماماتز سوف في السلاسل

  .]42[الشعاعیة من الرتبة صفر
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III.1.2  الجانب العملي  

 ، ANGLAR ، RELAC،COLEX،COLION :من ستة برامج ضمنیة و ھي  Hullacیتكون برنامج       

PHOTION  وCOLRAD  42[حیث نتائج الحساب تكون عبر مراحل مختلفة خلال ھذه البرامج[.  

ANGLAR :و مجموعة الآلیات الذریة ثم  ، مجموعة التشكیلات الغیر نسبیةاسم الذرة: یقرأ ھذا البرنامج
قائمة  قائمة التشكیلات النسبیة، مستویات البنیة الدقیقة مع الأعداد الكمیة الموافقة لھا، و كذلك :ینشئ إثر ذلك

ھو أول برنامج في سلسلة البرامج ANGLAR، و بما أن التكاملات الضروریة للھامیلتون و الآلیات المطلوبة
  .]42[للبرامج اللاحقة  وجیھاتالضمنیة فإن مدخلات ھذا البرنامج تعطي ت

RELAC : یقرأ قائمة التشكیلات و المستویات منANGLAR .و یمكن أن یختصر العدید من الكمونات، 
و باستعمال المدارات القطریة المتحصل علیھا  .والتي یقلل كل منھا طاقات مجموعة التشكیلات المعطاة

الھامیلتون تبنى و فإن مصفوفة  ANGLARالمعاملات الزاویة المعطاة من  و بواسطة الكمون المختصر
   .]42[ تقطر وفق الطاقات و الدوال الموجیة للتشكیلة النسبیة المختلطة

، كما یحسب الدوال الموجیة المستمرة و الات الانتقال الإشعاعي المطلوبةبحساب احتمیقوم البرنامج بعد ذلك 
  .یستعملھا لتقدیر معاملات التأین التلقائي

COLEX : یحسب المقاطع الفعالة للإثارة بالتصادم من خلال مجموعة من البرامجCOLEX 1 ،COLEX 2 ،
COLEX 3  التي تحسب التكاملاتQ  التصادمیة و قوة التصادم x.  

COLION :للتأین بالتصادم لمجموعة من الطاقاتى التصادم یحسب قو.  

PHOTION :للتأین الضوئي لمجموعة من الطاقات یحسب المقاطع الفعالة. 

COLRAD : یحل معادلات المعاملات للنموذج التصادمي الإشعاعيیجمع كل المعاملات و.  

في قدرتھ على معالجة مسائل طویلة تتضمن المئات من المستویات و في بعض  Hullacتكمن قوة برنامج 
  .]42[الأحیان الملایین من المقاطع الفعالة للآلیات المختلفة 

III.2  ِ برنامجCowan  

 "Theoretical Atomic PhysicS" ضمن برامج الفیزیاء الذریة النظریة Cowanبرنامج  یدخل        
(TAPS) . التعامل مع بإمكانھا ل العمل وإنتاج ملفات معطیات یسھتھو ھذا البرنامج الھدف من تطویر إن

قوة الھزاز، قوة  الموجیة، مستویات الطاقة،لدوال ا Cowanیحسب برنامج  .البرامج الأخرى بسھولة
  .]39[یونات والتشكیلات، المقاطع الفعالة للتأین الضوئي والعدید من الكمیات الأخرى للأالتصادم

اع التصحیحات النسبیة وشع اتضمنفوك م - متعددة التشكیلات لھارترية یحسب ھذا البرنامج الدوال الموجی
  .]39[و یعد ھذا البرنامج ھو أساس برامج الفیزیاء الذریة النظریة ،لعزم الزاوياازدواج 
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III.2.1  الجانب النظري  

متعدد  امتدادعلى حل معادلة شرودینجر لذرة متعددة الالكترونات في تقریب Cowanبرنامج یعتمد        
تستعمل الحلول الخاصة لتقدیر . النسبیة من خلال نظریة الاضطراب التصحیحات ةعالجمع م التشكیلات

 ، رباعي القطب الكھربائي و ثنائي القطب المغناطیسيالإشعاعي لثنائي القطب الكھربائياحتمالات الانتقال 
و معاملات المتوسط الماكسویلي في تقریب بورن للموجة  الإلكتروني و كذلك المقاطع الفعالة للتصادم

  :]39[ تعددة الالكترونات بالشكل التاليلذرة م  Hالھامیلتونو یعطى  .المستویة

)III-6(                                           kin e nuc e e s oH H H H H       
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  . jو  iھي المسافة بین الإلكترون  
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ھو الكمون المتوسط  Vھو ثابت البنیة الدقیقة و  α: مدار حیث -ھو الحد سبین 

  . تج عن النواة و بقیة الإلكتروناتالنا

الالكترون ةوحید باولي اتبدلالة سبینورتعطى دالة الموجة متعددة الالكترونات  إن i x


بدورھا التي و 

  :]39[التالي بالشكل قطریة، زاویة و لفیة: تفصل إلى أجزاء
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  .حیث تعطى الدوال الموجیة ضد التناظریة من خلال محدد سلاتر

الدالة القطریة  تكونو  
i in lP r43[معادلة التالیة عبارة عن حل ال[ :  

)III-8                                (       
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  . و یعطى الكمون المختصر تغایریا. iھو الكمون المركزي الذي یؤثر على الإلكترون  iV:حیث 

III.2. 2 الجانب العملي  

  .]RCG]39 و RCN،  RCN2: من ثلاث برامج ضمنیة وھي Cowanیتكون برنامج     

RCN  :وحیدة التشكیلةوجیة القطریة یحسب الدوال الم.  

RCN2  :تكاملات ثنائي القطب و تكاملات قطریة متعددة التشكیلةیحسب التكاملات ال ،Bessel.  
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RCG  :التصادم  ىیحسب احتمالات الانتقال و قو.  

 - فوك  - ، ھارتري)H(ھارتري : فوك و ھي  -تقریبات لطریقة ھارتري أربعةبین  اختیار RCNیوجد في 
و تعتبر طریقة . )HS(سلاتر - ، ھارتري )HX(ھارتري بالإضافة إلى التبادل الإحصائي  ،)HFS(سلاتر

)HX (39[ فعالة حسابیا[ .  

III.3   برنامجATOM  

التصادمیة و الإشعاعیة للذرات المتعادلة و یستعمل ھذا البرنامج لحساب الدوال القطریة و الخصائص        
التصادم      الانتقال، المعاملات و المقاطع الفعالة للتأین، تالھزاز، احتمالا ىقو :بما فیھا الأیونات الموجبة

تستعمل عدة تقریبات  و .خصائص التفاعلات بین الفوتونات و الإلكترونات بمعنى ،إعادة التشكیل بأنواعھ و
 .الجزئیة ةج، تمثیل الموK-matrix، طریقة بادلبورن  بالت - كولوم  بورن، :من بینھا ATOMفي برنامج 

  .]FORTRAN-77 ]20ھذا البرنامج مكتوب في لغة 

III.3. 1 الجانب النظري  

ن خلال م ATOMالذریة في برنامج  تحسب احتمالات الانتقال و المقاطع الفعالة لمختلف الآلیات      
للدوال الموجیة  يتناظرالكلیة بتركیب خطي ضد دالة الموجة  مثلوت .الرتبة الأولى نظریة الاضطراب من

لإلكترونوحیدة ا r 20[ حیث تكتب بالشكل التالي[:  

(III-9)                                                 1 . ,
slm mr P r Y

r
      

على شكل جداء الأجزاء الزاویة و القطریة  لإلكترونات الصدم κعطى المقطع الفعال لعدد كبیر معطى و ی
  :بالشكل التالي

(III-10)                                                       W Q R 


   

  :حیث 

Q :معاملات زاویة.  

R :في الحالات الابتدائیة والنھائیة للإلكتروناتوجیة القطریة تكاملات قطریة، و تتعلق بالدوال الم.  

III.3.2  الجانب العملي  

یحتوي على معلومات وسائط  الذي )A.TRN )Atomic Transitionsملف  علىھذا البرنامج  عتمدی       
Zn،i :الإدخال التي تتمثل في in l،z مجالات الحرارة وβ لـ وv ستة أرقام المھمة ، و یحوي مفتاح

معلومات حول طاقات  )A.LIB)Atomic energy LIBrary ملف  یتضمن .Bإضافة إلى الحرف 
iالحالات  in l  ]20[ .  
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و یحسب الدوال الموجیة  A.TRN المعلومات من الملفsubr. GENER  البرنامج التحتي یقرأ     
القطریة  nlP r باستعمالsubr. Core ، RFU وENLIB .یعتمد البرنامج بعد حساب الدوال P r 

و حساب مختلف الخصائص الإشعاعیة المفتاح المعطى للمھمة من أجل  للحالات الابتدائیة و النھائیة على
المعاملات  من خلالھا تحسبلمختلف الآلیات و تحسب المقاطع الفعالة  ، حیثالتصادمیة للذرات و الأیونات

v. إلى الملف  ثم ترسل النتائج النھائیةA.DAT )Atomic Data(  تخزن في الملفوA.BNK   

]20[.  

حساب الدوال الموجیة القطریة و الخصائص التصادمیة و الإشعاعیة في ATOMبرنامج  یختص       
99nZشحنتھا النوویة للذرات و الأیونات التي  9لھا  و العدد الكمي الرئیسيn  ]20[ .  

III. 4 برنامجMZ  

إلى حساب الطاقات الذریة، ) MZ )Méthode de développement en Zیھدف برنامج        
. بیة للخطوط ذات الإثارة المضاعفةاحتمالات الانتقالات، التأین التلقائي، الانتقالات الإشعاعیة و الشدات النس

بمعنى طریقة النشر بالوسیط   ،لشبیھ الھیدروجینالأساس دوال ھذا البرنامج نظریة الاضطراب مع یستعمل 
1/ Z حیثZذات لأیونات المتعددة الشحن إن ھذه الطریقة ھي الأكثر فعالیة ل .ھي الشحنة النوویة للأیون
N:حیث Nإلكتروناتعدد  Z.  

  :]20[  عبر ثلاث مراحلZـ النشر لتمر طریقة 

  ـالنشر لحساب معاملاتZ باستعمال دوال كولوم. 
 حساب الخصائص الذریة باستعمال ھذه المعاملات. 
 التصحیحات بعض حساب التصحیحات النسبیة من الدرجة العالیة، التصحیحات الإشعاعیة و

 . التجریبیة الممكنة

III.4. 1الجانب النظري  

 و تكتب. cو مجموعة  الإلكترونات القلبیة   nیقسم النظام الذري إلى مجموعة الإلكترونات الخارجیة     
  : ]20[ بالشكل التالي حالة النظام

)III-11                                           (   c c c n n naJ L S L S LSJ   

  :]20[ ةالتالی عبارةبال Eالطاقة  مصفوفةتعطى 

)III-12                      (       , , a,aN R S xE aJ a J E E SL S L E E         

الطاقة الغیر نسبیة، الجزء اللفي المستقل و الجزء اللفي المستقل NE،RE،SE:المصفوفات حیث توافق
  . على التصحیح شبھ التجریبي الإضافي xEالحد  یدل و. باولي على الترتیب لبرایت
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III.4.2 الجانب العملي    

  .M.BASو M.INF یستدعي البرنامج إیجاد ملفین للمعلومات 

M.INF :المعلومات المطلوبة لحساب عناصر المصفوفة للطاقة و الانتقالات یتضمن ھذا الملف.  

M.BAS : المعتبرة  الحالات فیتضمنالثاني أما المسألة المعطاة یتكون من جزأین، الأول خاص بقیم وسائط
  . في الدراسة

 .]M.DAT ]20في ملف إخراج یسمى بإجراء تنفیذ البرنامج تعطى النتائج

III. 5 برنامجMCHF  

    مستویات الطاقةإلى حساب ) MCHF )Multi Configuration Hartree Fockیھدف برنامج        
أو ) LS(فوك  -متعدد التشكیلات لھارتري من خلال الموافقة في الحالات الأیونیة و الذریةالموجیة  و الدوال

حالات ھذا البرنامج الدوال القطریة التي تعرف مدارات یحدد و . ]LSJ(]40(باولي  -في تقریب برایت
الطاقات و  حساب و یقتصر على .الإلكترونات نظام متعددة الغیر نسبیة لتمدید الدالة الموجیفي  ةتشكیلال

  .باولي -لبرایت LSJالغیر نسبي أو من خلال النموذج النسبي  LSاحتمالات الانتقال إما عن طریق نموذج 
یمكن تضمین .فعالا في دراسة الترابطات و في المسائل التي تكون فیھا الأفعال النسبیة صغیرةیعتبر و 

  . ]43[باولي -التصحیحات النسبیة من خلال تقریب برایت 

III.5.1  الجانب النظري  

  :إذ تعطى وفق الشكل التاليإن أي خاصیة ذریة ھي عبارة عن القیمة المتوقعة لمؤثرھا       

)III-13                                             (f iproperty OP   

نشر دالة الموجة، و تصف دالة  حددالتي ت ةالتشكیلات اختیار مجموعة حالات التشكیل حسابات متعددتتطلب 
  :]43[والتي تعطى بالشكل التالي  الموجة الكلیة  جملة متعددة الإلكترونات تسمى 

)III-14                                                       ( 
1

m

i i
i
c LS 



   

حیث  LS  و تعطى من أجل نظام یحوي  ةلتشكیلالحالة لھي دالة Nإلكترون بالشكل التالي :  

)III-15(                        1 2
1

; , ,....,
N

i j j j N i
j

LS A R n l r l l l LS 


       
   
                 

  .الزاوي -و ھي جداء منظم و ضد تناظري للعامل القطري و العامل اللفي

  :ینتج )III-13(في  )III-14( و بتعویض
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)III-16                                        (
,

i i i i
i i

property c c LS OP LS  


  

III.5. 2 الجانب العملي  

ل لحساب البنیة الذریة من مجموعة من البرامج و المرفقات و المكتبات حیث ینجز ك MCHFیتكون برنامج 
  :]43[ویمكن تصنیف ھذه البرامج إلى ثلاث مجموعات . برنامج حساب خاص للبنیة الذریة

Angular :كون منو یتNONH  ،BREIT ،MLTPOL.  

Radial : یحتويوMCHF88 ،CI ،LSTR ،LSJTR.  

General : و یتضمنGENCL.  

GENCL : استبدالاتمن خلال قوائمإما یولد ھذا البرنامج مختلف التشكیلات و الازدواجات المتعلقة بھا ، 
  .  ]43[تفاعلي و یتوفر على مساعدات أولیة  في النمطو ھو برنامج جید  .أو من بعض القواعد العامة معطاة

NONH  :تصنف مجموعة  .ینجز التكاملات الزاویة للمؤثرات الغیر نسبیة مع إمكانیة عدم تعامد المدارات
  .]43[التكاملات بحیث یمكن كتابة الطاقة بدلالة قائمة واحدة للتكاملات 

MCHF88 : متعددة التشكیلات دوال الموجیة ال النشر من أجل نشریحسب الدوال القطریة و معاملات
  .فوك -لھارتري

MLTPOL :عدة انتقالاتواحد أو  انتقاللزاویة لمؤثرات ینجز التكاملات ا .  

BREIT :المدارات تكون أن  و یشترط .المختارة باولي برایت اتیحسب التكاملات الزاویة من أجل مؤثر
  . متعامدة

CI : أو في یحسب ھذا البرنامج القیم الخاصة و الأشعة الخاصة لمصفوفة التفاعل في التقریب الغیر نسبي
  .باولي - تقریب برایت

LSJTR : 43[ ةباولي النسبی -برایت صیاغةفي  معطیات طول الانتقالیحسب ھذا البرنامج[.  

III.6  برنامجSuperstructure  

 یھدف إلىو .]Eissner et al ")1969( ]44"من طرف  Superstructureأنشأ و طور برنامج        
و الازدواج  LSفي الازدواج  یةلشریطالحالات اإیجاد طاقات  ة الذریة من خلاللبنیحساب خصائص ا

 بھذه الحالات مرفقةالإشعاعیة ال الذریة ضافة إلى المعطیاتلإبا )intermediate coupling(المتوسط 
للانتقالات  البرنامج بحساب معاملات الازدواج بین الحدود و كذلك المعلومات الإشعاعیةھذا یسمح . ]45[

  .]44[التي تتم عبر مراحل
  :                      ]24[ تعددة الإلكترونات بالشكل التاليتعطى معادلة شرودینجر لجملة م
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)III-17                                                 (   1 1... ...N NH x x E x x 
   

  

  : بالشكل H الھامیلتون یكتبحیث 

)III-18                                              ( 
2

1

1
2

N
i

i i
i i j ij

H V r
r 

 
    

 
   

وحیدة اب الدوال الموجیة حسمن أجل  ةالإحصائی ةالمتوسط اتالكمون Superstructureبرنامج یستعمل 
یكتب و  .جذب النواة و متوسط التنافر لبقیة الإلكترونات لإلكترونبالنسبة لیحاكي ھذا الكمون . لكترونالإ
  :]24[بالشكل  0Hھامیلتونال
  

)III-19(                                                
2

0
1 2

N
i

i i
i

H V r


 
   

 
  

  
  :حیث 
 i iV r :الإلكترون یؤثر على الذي ھو الكمون المركزي i.  

:نعرف    i i i i iZ r rV r  حیث i iZ r  التي تواجھ الإلكترونالشحنة ھي.  

جمع  على شكل0Hالمؤثر  كتابةو بالتالي یمكن . تحقق استقلالیة الالكترونات فیما بینھا) III-19(المعادلة 
  :]24[ بالشكل التاليمؤثرات 

)III-20 (                                              0
1

N

ii
i

H h x





  

  : حیث

)III-21                                    (   
2

2i
i

i i ih x V r
  


  

 

ih : یوافق معادلة شرودینجر متعددة الالكترونات حیث من أجل دالة موجیة خاصة ii x


]24[:  

  
)III-22  (                                          i ii i i ih x x  

 
 

 

 ,i i ix r 
 

تمثل الإحداثیات الفضائیة   , ,i i i ir x y z


1و متغیر السبین  
2i  . 

الدالة القطریة و یمكن الحصول على  
i in l iP rبعد فصل دالة الموجة ii x


إلى جزء قطري، جزء زاوي  

  : التالیة الحل العددي للمعادلةمن خلال و جزء لفي 



 برامج حساب المعطیات الذریة                    الفصل الثالث                                                           
 

58 
 

)III-23                             (     
2

2 2

1
2 2 0

i i i i

i i
i i n l n l i

i i

l ld V r P r
dr r


 

    
 

  

  
  Cالتشكیلطاقة أما على شكل محدد سلاتر،  Cتكتب دالة الموجة متعددة الإلكترونات الموافقة  للتشكیل 

0: بالعبارة فتعطى 0Hللمؤثر 
1

i i

N
C

n l
i

E 


.  

0H: بالشكل  Hبكتابة مؤثر الطاقة H W   
  : یكتب بالشكل التالي اضطرابھو  Wحیث 

)III-24                                           ( 1
i i

i j iij i

ZW V r
r r

 
   

 
   

  
من خلال  0Cالاضطراب من الرتبة الأولى یتم الحصول على التصحیح في الطاقة للتشكیل بتطبیق نظریة

مزیج لمجموعة من التشكیلات،ویستدعي دالة الموجة متعددة التشكیلاتتتضمن .تبة صفرردالة الموجة من ال
  .LSالازدواج  باستغلالالغیر نسبي  Hالمؤثر تقطیر الحصولعلى الدوال الموجیة الخاصة متعددة التشكیلات 

بعد تقطیر المصفوفة الغیر نسبیة للطاقة النسبیة على إجراء التصحیحات  Superstructureیعتمد برنامج 
  :بالشكل التالي BPHو یكتب المؤثر .باولي - في تقریب برایت 

)III-25                                               (BP NR RH H W   
  

كل الاحتمالات  Superstructure، یحسب برنامج ناتجةالمتعددة التشكیلات باستعمال الدوال الموجیة 
الجزء ( بین الحدود )ثنائي القطب الكھربائي، ثنائي القطب المغناطیسي، رباعي القطب الكھربائي( الإشعاعیة

أیون، یحسب ھذا  –حساب التصادم إلكترون و من أجل . )الجزء النسبي( و بین الحدود، )الغیر نسبي
  ).الازدواجمعامل حد (المختلطة الحدود  خاص معاملاتالبرنامج من أجل كل مستوي 

  
III. 7 برنامجCIV3  

از للانتقالات یولد ھذا البرنامج الدوال الموجیة لتفاعل التشكیلات و التي تستعمل لاحقا لحساب قوة الھز      
  :]41[من خلال . في الأنظمة الذریة

 من خلال Racahتجرى التكاملات الزاویة باستعمال جبر  حیث لتونیمصفوفة الھامیتم إعداد  -
فالتكاملات  من نوع سلاترجمع لمدارات  بما أن الدوال القطریة تكتب على شكلو  ACQV. برنامج

 .تجرى تحلیلیا
 .لى القیم الخاصة و الأشعة الخاصةیتم الحصول ع ھامیلتونبتقطیر مصفوفة ال -
تركیب مناسب لعدة قیم أو ( لمعاملات الدوال القطریة أن تتغیر عند استعمال قیمة خاصة كن یم -

 .ة یرجى تخفیضھا إلى أدنى حد ممكنكدال) خاصة
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. لحالتین أو أكثریمكن تضمین تشكیلات إضافیة من أجل تحدید الدوال الموجیة لتفاعل التشكیلات  -
 .ى الھزاز للانتقالات بین الحالاتویمكن حساب قو

 .من التشكیلات أصغر اتإنجاز الحسابات السابقة لمجموعیمكن  -

  : ـو یتعلق زمن التنفیذ ب

 .حجم الذرة -
 .مدى التقریب المطلوب -
 .عدد التشكیلات المعطاة -
  .]41[عدد دوال الأساس في كل دالة قطریة -

III. 8برنامج FAC  

      البنیة الذریة من ضمن البرامج المتوفرة لحساب  )FAC)Flexible Atomic Code یعد برنامج       
 .بما فیھا الإشعاعیة و التصادمیة و المعاملات و المقاطع الفعالة لمختلف الآلیات الذریة الأساسیة في البلازما

 الكبیر لمستویات الطاقة، الانتقالاتn یتمكن ھذا البرنامج من إجراء الحساب من أجل العدد الكمي 
لثلاثة إعادة التشكیل  ،إعادة التشكیل ثنائي الإلكترونالإشعاعیة، الإثارة، التأین، إعادة التشكیل الإشعاعي، 

في حسابھ للبنیة الذریة على تفاعل التشكیلات النسبیة مع أساس الدوال الموجیة  FACیعتمد برنامج . أجسام
  . ]2[للجسیمات الحرة

  خاتمة

في ھذا الفصل مجموعة من برامج حساب البنیة الذریة التي تھدف إلى حساب الطاقات و  تناولنا        
: ھذه البرامج في تمثلت. المعاملات و المقاطع الفعالة لمختلف الآلیات الذریة الأساسیة في البلازما

Hullac،Cowan  ،ATOM، MZ،MCHF ،Superstructure ، CIV3  حیث یكمن الاختلاف بینھا
في الطرق و التقریبات المعتمدة لإجراء الحساب، و كذلك نوع الذرات و الأیونات المراد دراسة بنیتھا 

بشكل مختصر حیث سنقوم في الفصل الرابع بدراسة ھذا البرنامج من FAC تطرقنا إلى برنامج  كما. الذریة
  .  و الأیوناتالجانب النظري ثم إجراء تطبیق على بعض الذرات 

  



 

  

 

 

 

عڴʄࡧȊعضࡧࡧFACتطبيقࡧبرنامجࡧ

 الذراتࡧوࡧכيونات
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  مقدمة

بلازما أحدث برامج حساب المعطیات الذریة الضروریة لدراسة من أھم و  ]FAC ]2یعتبر برنامج       
نظرا لطواعیتھ و سھولة استخدامھ و الحصول ، المختبرات، الفیزیاء الفلكیة و الانصھار الحراري النووي

   . علیھ

تطبیق  أین سنجريمن الناحیة النظریة و التطبیقیة دراسة ھذا البرنامج إلى  ھذا الفصلفي سنتطرق       
        ،)Ar XVIII( ون الشبیھ بالھیدروجینقالأر ،)H I( حساب بعض المعطیات الذریة للھیدروجین على

الطاقات و ھذه المعطیات في تتمثل  .)Fe XXV( الشبیھ بالھلیوم و الحدید )C V( الكربون الشبیھ بالھلیوم
 برنامج منالنتائج المتحصل علیھا  مختلف  بعد ذلك سنقوم بمقارنة. مستویاتالانتقالات الإشعاعیة بین ال

FAC نتائجب NIST ]47-46[.    

IV.1  برنامجFAC   

حیث  ]Ming-Feng Gu"" ]2من طرف  )FAC )Flexible Atomic Codeبرنامج طور          
لحساب مختلف الآلیات الذریة الإشعاعیة و التصادمیة بما فیھا مستویات الطاقة ،  متكاملةمجموعة  یعتبر

و التأین بالتصادم ، التأین الضوئي ،التأین التلقائي ، إعادة  معاملات الانتقالات الإشعاعیة ، الإثارة بالتصادم
ھذا البرنامج نموذج تصادمي إشعاعي من یتض ، كماالتشكیل الإشعاعي و إعادة التشكیل ثنائي الإلكترون 

   .لتركیب أطیاف البلازما تحت شروط فیزیائیة مختلفة

 الموحیةالدوال أساس مع على تفاعل التشكیلات النسبیة  FACبرنامج یعتمد حساب البنیة الذریة في        
لتمثیل ذاتي بشكل توافقي  الذي یحدد المحلي الدوال من الكمون المركزيحیث تشتق ھذه  للجسیمات الحرة

من ، وتأخذ الأفعال النسبیة بعین الاعتبار باستعمال مؤثر دیراك كولوم  .الحجب الإلكتروني للكمون النووي
 Quantum Electrodynamics" (QED)"الكمیة الإلكترودینامیكیة  لأفعالتفاعل برایت تعتبر ا خلال 

تعالج الآلیات المستمرة في تقریب الموجة  .الفوتونيلتبادل لفي حدود الطاقة الصفریة ذات الرتب العالیة 
  .]Distorted Wave" (DW) ]2" المشوھة

IV. 1.1 الجانب النظري  

الذي یكتب  Hالنسبي  ھامیلتونمن خلال تقطیر الإلكترون  N تعطى مستویات الطاقة لأیون یحوي     
  : ]2[ التالي بالشكل

)IV-1                                               (  
1

1N N

D
i i j ij

H H i
r 

    

حیث  DH i  النوویةالشحنة  الناتج عن لكمونلھو مؤثر دیراك لإلكترون وحید.  

nمن سبینور دیراك لإلكترون وحید  Nجمع لجداء   أساس الحالات یعتبر m حیث:  
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)IV-2                                 (
   
   

, ,1
, ,

n m
n m

n m

P r
r iQ r

 


 

   


   

 
   

 
  

  .السبین -دالة للزاویة  m:حیث 

n :العدد الكمي الرئیسي.  

κ : العدد الكمي للعزم الزاوي النسبي.  

m : مسقط العزم الزاوي الكليj .  

  :بالشكل التالي  الدوال الموجیةو تعطى 

)IV-3   (                                         b 


    

  .المعطاة من خلال تقطیر الھامیلتون الكلي  "mixing coefficients"ھي معاملات الاختلاط  b حیث

nPتحقق المركبات و   ،nQ   معادلة دیراك المزدوجة للكمون المركزي المحلي V r الشكل ب التي تكتب

   ]:2[ التالي

                                           2

2
n n n

d P V Q
dr r   

  


         
   

  

)IV-4      (                                  n n n
d Q V P
dr r   

       
  

  

  .ھو ثابت البنیة الدقیقة: حیث 

n : القیم الخاصة للطاقة للمدارات القطریة.  

  :یجب إجراء بعض التحویلات )IV-4(من أجل تبسیط المعادلة 

                                                          a a aP r F r  

                                           
2

1
2a ar V r

        

)IV-5(                                    
2

22a a a
a

dQ P P
dr r

 


   
 

  

                                          : ]2[ بالشكل التالي) IV-4(باعتبار التحویلات السابقة تصبح المعادلات 
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)IV-6 (                               
2

2 2

1
2 0a a a

d F r U r F r
dr r

 


 
      

 
  

حیث  U r :ھو الكمون الفعال.  

 : نضع أین  )IV-6(لحل المعادلة  من المناسب إجراء تحویلات أخرى t t r    

:  حیث t r دالة للمسافة القطریة                                                           .  

)IV-7(                                          
1/2

a a
dtF r G t
dr


   
 

  

 ـلبالتالي تكتب المعادلة التفاضلیة  G t  2[بالشكل التالي[:  

                  
22 1 22 3 2

2 2 3 2

1 1 32
2 4a a a

d dt dt d t dt d tG t G t U r
dr dr r dr dr dr dr

 


                                 
                                             

)IV-8(  

حلول ھذه المعادلة حسب نوع  مناقشةو تتم  t r.  

 ـنمیز نمطین ل t r:  

: الأول ھو تحویل لوغاریتمي    lnt r r  و یستعمل في برنامجMCHF ]40[ ،یعطى  و الثاني

  :بالشكل   1 2 lnt r c r c r  و یستعمل في برنامج  ATOM ]20[.    

 2.1.IVالخصائص العملیة  

    :فيتتمثل بخصائص عملیة ھامة  FACیتمیز برنامج    

  .تشخیص بلازما الفیزیاء الفلكیةالمخابر و كموجھة لتخصصات عدیدة  FACنتائج برنامج  -
  .للمبتدئینكذلك  للمتخصصین ومفید  فھوالبرنامج طواعیة و سھولة استخدام   -
  . للجھات و التخصصات التي تحتاج إلیھ فعال -
- FAC 48[ مجاني وو الحصول علیھ متیسر  ھو برنامج حر[.  

 
2.IV حساب المعطیات الذریة  

، الأرقون )H I(الھیدروجین  :على بعض الذرات و الأیونات FACتطبیق برنامج بفي ھذا الجزء  سنقوم     
و ) Fe XXV(و الحدید الشبیھ بالھلیوم ) C V(، الكربون الشبیھ بالھلیوم )Ar XVIII(الشبیھ بالھیدروجین 
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نتقالات الإشعاعیة بین مستویات الطاقة و الاتتمثل في  التيو بعض المعطیات الذریة  حسابخلال  منذلك 
   .المستویات

  
1.2.IV  الشبیھ بالھیدروجین الأرقون والھیدروجین  

   
بحساب  و سنقوم في ھذه الدراسة، یحتوي الھیدروجین والأیونات الشبیھة بھ على إلكترون واحد     

)  Aالملحق( FACبرنامج  تطبیقبn3 و n1،  n2 المستویاتمستویات الطاقة و الانتقالات الإشعاعیة بین 
   :على

  .)H I(الھیدروجین / 1
   .)Ar XVIII( بالھیدروجینالأرقون الشبیھ / 2

  . بالانتقالات خاص ne.tr خاص بالطاقات و الثاني و ھو ne.lev الأول، لكل ذرة ملفي إخراجنحصل على 
  

  ةالطاقمستویات  
الناتجة عن انتقال الإلكترون بین المستویات على التشكیلات الإلكترونیة  ne.levملف الإخراج  یحتوي

n1،  n2 و n3 و قیم الأعداد الكمیةn  وl  الملحق(طاقات مختلف المستویات وA  ( ، من خلال ذلك
قدم ی )IV-1(ل والجدو Jحسب قیمة العدد الكمي الموافقة لھا  اتاستنتاج الرموز الطیفیة و الطاققمنا ب

  :ون الشبیھ بالھیدروجین قو الأر لھیدروجینكل من ال  ne.levملفي جة مننتالمستنتائج البعض 
  

  .FACلبرنامج  ne.lev من ملفي  Ar XVIIIو  H I  ل مستویات الطاقة ):IV-1(جدول 

 eV  ( /Ar XVIII(الطاقة  H I/ ) eV(الطاقة  n L J  الطیفي الرمز  التشكیل
11s  
  
12p  
  
  
  
13s  
  
13d  
  
  

2S 
  

2P 
  
  
  

2S 
  

2D 
  
  

1 
 
2 
 
 
 
3 
 
3 
 

0 
 
1 
 
  
 
0 
 
2 

1/ 2  
  

1/ 2  
  

3 / 2  
  

1/ 2  
  

3 / 2  
  

5 / 2  

0.00000000E+00 
  

1.01985366E+01 
  

1.01985820E+01 
  

1.20872365E+01  
  

1.20872380E+01 
  

1.20872425E+01 

0.00000000E+00  
 

3.31822359E+03  
  

3.32303938E+03  
  

3.93438655E+03 
 

3.93576576E+03 
  

3.93623719E+03 
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لھیدروجین و الأرقون الشبیھ بالھیدروجین الموافقة للتشكیلات الطاقات ل بعض یعرض ھذا الجدول       
لھیدروجین أقل من طاقات الأرقون الشبیھ بالنسبة لطاقات نلاحظ أن الالالكترونیة المختلفة حیث 

  .بالھیدروجین

 الانتقالات  

ما تحت رمز : حیث تحتوي كل منھا على ) مجموعات(یتكون ملف الإخراج للانتقالات من عدة تكتلات 
و ،  الموافقة لھ 2Jو قیمة  لأعلى طاقةالمستوي اما تحت  رمز ثم الموافقة لھ 2Jو  الأقل طاقةالمستوي 

، )A الملحق( )s-1(  Aو معامل الانتقال الإشعاعي (gf)، قوة الھزاز  )E )eVطاقةالفرق في الكذلك 
و  بین السویات و الرموز الطیفیة الموافقة لما تحت المستویاتو بالاعتماد على ذلك استنتجنا الانتقالات 

لكل   ne.trملفي بعض النتائج المستنتجة من )IV-2( لوالجدیقدم  .المستویات  قیمة معامل الانتقال بین
  :من الھیدروجین و الأرقون الشبیھ بالھیدروجین 

  .FACلبرنامج  ne.tr يملفمن  Ar XVIIIو  H I ـل معاملات الانتقال الإشعاعي ):IV-2(جدول 

معامل الانتقال الإشعاعي   الرمز الطیفي   الانتقال  1s  /

H I   

معامل الانتقال الإشعاعي 1s   

Ar XVIII / 
2 1p s

  
  

3 2s p
  
  
  

3 2d p
  

2 2
1/2 1/2P S 

2 2
3/2 1/2P S  

  
2 2

1/2 1/2S P  
2 2

1/2 3/2S P  
  

2 2
3/2 1/2D P  

2 2
3/2 3/2D P

2 2
5/2 3/2D P  

  

6.269670E+08 
6.269742E+08  

  
2.117317E+06 

4.235076E+06  
 

5.392881E+07  
1.078542E+07  
6.471321E+07  

  

6.572125E+13  
6.596713E+13  

  
2.241537E+11 
4.635949E+11  

  
5.703619E+12 
1.129136E+12  
6.797847E+12  

 
    

للھیدروجین و الأرقون بالنسبة التي تحصلنا علیھا  الإشعاعيیعرض ھذا الجدول بعض معاملات الانتقال 
  :لحیث بالنسبة n3 و n1 ،  n2باعتبار الانتقال بین المستویات   ،بالھیدروجین الشبیھ 

 2 یمثل الانتقال  :الھیدروجین 1p s )2من
3/2P  2إلى

1/2S( بالنسبة للحالة المعتبرة قید انتقال  قوىأ
 أما الانتقال ،لمعامل الانتقال الإشعاعي  s-1( 6.269742E+08( قیمةھو یوافق الو ، الدراسة

3 2s p 2 من( 
1/2S 2إلى

1/2P    s-1( 2.117317E+06( ةو یوافق القیمھ یأقل من سابقفیعتبر )  
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 2یمثل الانتقال : الأرقون  الشبیھ بالھیدروجین 1p s )2من
3/2P  2إلى

1/2S ( أقوى انتقال و ھو یوافق

3 ، أما الانتقاللمعامل الانتقال الإشعاعي  s-1(6.572125E+13(القیمة  2s p 2من ( 
1/2S إلى

2
1/2P    s-1( 2.241537E+11(و یوافق القیمةبالنسبة للحالة المدروسة فیعتبر أضعف انتقال )  

2.2.IV ھلیومالشبیھة بال یوناتالأ  
 FACبتطبیق برنامج  و سنقوم في ھذه الدراسة ،شبیھة بالھلیوم على إلكترونینتحتوي الأیونات ال      

     ، للكربون الشبیھ بالھلیومn3 و n1،  n2 الانتقالات الإشعاعیة بین المستویاتو  الطاقةمستویات ب احسل

 ne.trو  ne.levنحصل على الملفین  .بالھلیومالشبیھ  بالنسبة للحدیدn5 وn1، n2، n3، n4المستویاتو بین 

  .لكل من الكربون و الحدید الشبیھین بالھلیوم

1.2.2.IV الكربون الشبیھ بالھلیوم   

  الطاقات 

استنتاج الرموز بقمنا ربون الشبیھ بالھلیوم للك FACلبرنامج  ne.levمن خلال ملف الإخراج 
بعض النتائج  )IV-3( لوالجد یقدم .Jالموافقة لھا حسب قیمة العدد الكمي  و الطاقاتالطیفیة 

   : لیومالشبیھ بالھ للكربون  ne.levملف المستنتجة من

  .FACلبرنامج ne.lev  ملفمن  للكربون الشبیھ بالھلیوم مستویات الطاقة ):IV-3(جدول 

   ) eV(طاقة ال N L J  الرمز الطیفي   التشكیل

21s  
  

1 11 2s s  
  
  
  

1 11 2s p  
  
  
  
  
  

1 11 3s s  
  

1S  
  

3S  
  

1S  
  

3P 
  
  
  
  

1P  
  
  

3S  
1S  

1  
 
2 
 
2 
 
2 
 
  
  
  
3  
 
3 

0  
 
0  
 
0 
 
1 

 

  

  

1  
  
0  

0 

0  
  
1 
  
0 
  
1 
  
0 
 
2 
 
1  
  
1  

0 

0.00000000E+00  
 

2.99188082E+02  
  

3.05857927E+02  
  

3.04853830E+02  
  

3.04857905E+02  
  

3.04868369E+02  
  

3.09093616E+02  
  

3.52347909E+02  

3.54474314E+02  
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و ھذا واضح ) singlet(أقل طاقة من الأحادیة ) triplet(یتبین من خلال ھذا الجدول أن الحالات الثلاثیة 
1بالنسبة للتشكیل  11 2s s،  3حیث طاقةS  1أقل من طاقةS  1و كذلك بالنسبة للتشكیل 11 2s p  فمن أجلJ=1 

  .1Pأقل من القیمة الموافقة للحالة الأحادیة  3Pنلاحظ أن قیمة الطاقة الموافقة للحالة الثلاثیة 

  الانتقالات 

الرموز الانتقالات ، للكربون الشبیھ بالھلیوم قمنا باستنتاج  FACلبرنامج  ne.trمن خلال ملف الإخراج 
بعض  )IV-4( لولجدا یقدم .n3 و n1،  n2قیم معامل الانتقال الإشعاعي بین المستویات الطیفیة و 

  :لیومالشبیھ بالھ كربونلل  ne.trملف النتائج المستنتجة من

  .FACلبرنامج  ne.trمن ملف للكربون الشبیھ بالھلیوم معاملات الانتقال الإشعاعي  ):IV-4(جدول 

معامل الانتقال الإشعاعي   الرمز الطیفي   الانتقال  1s    
1 1 21 2 1s p s 

  
  

1 1 1 11 3 1 2s s s p 

  
  
  
  
  

1 1 1 11 3 1 2s p s s 

  
  
  
  

1 1 21 3 1s p s 

3 1
1 0P S 

1 1
1 0P S  

  
3 3

1 1S P 
3 3

1 0S P  
3 3

1 2S P  
1 1

0 1S P  
  

3 3
1 1P S 

3 3
0 1P S  

3 3
2 1P S  

1 1
1 0P S  

  
3 1

1 0P S 
1 1

1 0P S  

2.021866E+07 
1.073001E+12  

 
3.040798E+09 

1.016401E+09 

5.066485E+09 

1.161775E+10 

 
1.514952E+10 

1.515314E+10 

1.513487E+10 

1.782640E+10 

 
6.057327E+06 
5.045830E+11  

  

أقوى من ) singlet-singlet(بین الحالات الأحادیة أن الانتقال عموما  )IV-4(نتائج الجدول یتضح من    
1أقوى انتقال ملاحظ ھو الانتقال  ،و) triplet-triplet(الانتقال بین الحالات الثلاثیة  1 21 2 1s p s  من الحالة

1الأحادیة 
1P 1إلى الحالة الأحادیة

0S  و یوافق القیمة)s-1(1.073001E+12  لمعامل الانتقال الإشعاعي 

,0(  ي القطب الكھربائيائحیث ینبغي أن یحقق أي انتقال قواعد الاصطفاء لثن 1, 0, 1S L J       (    
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3 الثلاثیةالانتقال من الحالة یتبین وجود  و لكن
1P  1الأحادیة إلى الحالة

0S )triplet-singlet ( و الذي یوافق
تفاعل التشكیلات ل ، و یعزى ربما إلى الحالات المختلطة نتیجة s-1( 6.057327E+06( قیمة معامل الانتقال

3 ـلحیث یمكن لدالة الموجة  
1P   ھذه ل كما یمكن . الأحادیةلحالة الدوال الموجیة لأن تحتوي على جزء  من

  .رباعي القطب الكھربائيعتبار الانتقالات أن تحدث بالأخذ بعین الا

2.2.2.IV الحدید الشبیھ بالھلیوم  

  الطاقات 

للحدید الشبیھ بالھلیوم قمنا باستنتاج الرموز الطیفیة و  FACلبرنامج  ne.levمن خلال ملف الإخراج 
   :لحدید الشبیھ بالھلیوما نتائج  بعض )IV-5(ل والجد یقدم .Jالطاقات الموافقة لھا حسب قیمة العدد الكمي 

  .FACلبرنامج ne.lev  ملفمن  Fe XXV ل مستویات الطاقة ):IV-5(جدول            

  ) eV(المستوي طاقة  N L J   الرمز الطیفي   التشكیل
21s  

1 11 2s s  
  
  
  

1 11 3s p  
  
  
  
  
  

1 11 3s d  
  
  
  
  
  

1S  
3S 

  
1S 

  
3P 

  
  
  
  
  

1P 
  

3D 
  
  
  
  

1D 

1 
2  
 
2 
 
3 
  
3 
  
3 
  
3 
  
3 
  
  
  
  
3 

0 
0 
 
0 
 
1 
 
1 
 
1 
 
1 
 
2 
  
  
  
  
2 

0  
1 
  
0 

  
0 
  
1 
 
2 
  
1 
  
2 
  
1 
 
3 
  
2 

0.00000000E+00  
6.63639552E+03 

  
6.66918182E+03  

  
7.87125386E+03  

  
7.87184692E+03 

    
7.87621107E+03  

  
7.88142297E+03  

  
7.88033559E+03  

  
7.88040985E+03  

  
7.88200339E+03  

  
7.88229606E+03  

  

و ھذا ) singlet(أقل طاقة من الأحادیة ) triplet(أن الحالات الثلاثیة  )IV-5(الجدول  نتائجیتبین من      
1 تواضح بالنسبة للتشكیلا 11 2s s ،1 11 3s p  ،1 11 3s d   3حیث طاقةS  1أقل من طاقةS  و كذلك بالنسبة    
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1عموما یلاحظ بأن طاقات التشكیل . 3Dو  3Pـل 11 3s d  1أعلى من طاقات التشكیل 11 3s p  و ھي بدورھا
1أعلى طاقة من التشكیل  11 2s s.  

 الانتقالات 

الشبیھ بالھلیوم قمنا باستنتاج الانتقالات ، الرموز  حدیدلل FACلبرنامج  ne.trمن خلال ملف الإخراج 
بعض   )IV-6( لوالجد  یقدم .n3 و n1،  n2الطیفیة و قیم معامل الانتقال الإشعاعي بین المستویات 

  :ھذه النتائج 

  .FACلبرنامج ne.tr  ملفمن  Fe XXV ل مستویات الطاقة ):IV-6(جدول 

معامل الانتقال الإشعاعي   الرمز الطیفي   الانتقال 1s    
1 1 21 2 1s p s 

  
1 1 1 11 3 1 2s s s p 

  
  
  
  
  
  

1 1 1 11 3 1 2s d s p 

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

1 1 21 3 1s p s 

3 1
1 0P S  

1 1
1 0P S  

3 3
1 1S P  

3 3
1 0S P  

3 3
1 2S P  

3 1
1 1S P  

1 3
0 1S P  

1 1
0 1S P  

3 3
2 1D P  

3 3
2 2D P  

3 1
2 1D P  

3 3
1 0D P  

3 3
1 1D P  

3 3
1 2D P  

3 1
1 1D P  

3 3
3 2D P  

1 3
2 1D P  

1 3
2 2D P  

1 1
2 1D P  

3 1
1 0P S  

1 1
1 0P S  

4.281443E+13 

4.786559E+14  

9.145722E+11  

3.394111E+11 

1.750325E+12  

9.142449E+10  

2.342509E+11  

2.880614E+12  

1.841441E+13 

4.220714E+12  

3.178771E+12  

1.444454E+13  

9.919081E+12  

7.074212E+11  

8.651091E+11  

2.569760E+13  

1.607338E+12  

2.179165E+12  

2.161359E+13  

1.278990E+13 
1.357391E+14 
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من الانتقال بین الحالات  الأحادیة أقوىأن الانتقال بین الحالات عموما  الجدولخلال ھذا یتضح من         
1 :ھي تنتقالاالاالثلاثیة حیث أقوى  1 21 2 1s p s  1و 1 21 3 1s p s  1من الحالة الأحادیة

1P إلى الحالة الأحادیة
1

0S  1الانتقالو یوافق 1 21 2 1s p s القیمة )s-1(   4.786559E+14 لمعامل الانتقال الإشعاعي.  

3الثلاثیة فھو الانتقال من الحالة ملاحظ بالنسبة للحالة المدروسة أما أضعف انتقال    
1P  إلى الحالة الأحادیة

1
0Sحیث یوافق قیمة معامل الانتقال)s-1( 2.342509E+11   و ینتج ھذا الانتقال عن تفاعل التشكیلات ،

1حیث یمكن لدالة الموجة  ل 
0S أن تحتوي على جزء  من الدوال الموجیة للحالة الأحادیة .  

IV.3  نتائج مقارنة بینFAC نتائج  وNIST   

  :العلمیة من بینھا نشر نتائج البحوث الھدف منھاتوجد عدة ھیئات و مخابر     

 Plasma Laboratory-Weizmann Institute of Science  : و ھي قاعدة بیانات خاصة بنشر
  . ]46[دراسات البلازما 

NIST )National Institute of Standards and Technology :( لمختلف قاعدة بیانات ھامة
  .]47[ التخصصات العلمیة  حیث تقوم بنشر الدراسات ذات النتائج المعتمدة

 .NIST ـل نشورةمع النتائج الم  FACبرنامج ما توصلنا إلیھ من خلال في ھذا الجزء ن سنقار و

IV.3.1  الھیدروجین  

  الطاقات 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACمقارنة بین نتائج  )IV-7(الجدول یقدم
  .]47[ ستویات الطاقة لذرة الھیدروجینلم

  .لطاقات ذرة الھیدروجین NISTو  FACبین نتائج  مقارنة  ):IV-7(جدول 

  (%) الارتیاب ev/(NIST(الطاقة   FAC /) ev( طاقةال J   الرمز الطیفي   التشكیل
12p  
  
  
  
13s  
  
13d  
  
  

2P  
  
  

  
2S  

  
2D  

  
  

1/ 2  
  

3 / 2  
  

1/ 2  
  

3 / 2  
  

5 / 2  

10.1985366  
  

10.1985820  
  

12.0872365  
  

12.0872380  
  

12.0872425 

10.1988055286  
 

10.1988508929 
 

12.087494224 
 

12.087506341 
  

12.087510821 

0.00263  
 

0.00263  
 

0.00221  
  

0.00221  
 

0.00221 
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  معاملات الانتقال الإشعاعي 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACمقارنة بین نتائج  )IV-8( یقدم الجدول
 . ]47[لذرة الھیدروجین  لمعامل الانتقال الإشعاعي

  .لمعاملات الانتقال لذرة الھیدروجین NISTو  FACمقارنة بین نتائج  ):IV-8(جدول 

معامل الانتقال  الرمز الطیفي   الانتقال  1s  /FAC   الانتقال معامل 1s /NIST   الارتیاب    
(%)  

3 2p s
  
  

3 2d p
  
  
  

2 3p s
  

2 2
1/2 1/2P S 

2 2
3/2 1/2P S  

  
2 2

3/2 1/2D P
2 2

3/2 3/2D P
2 2

5/2 3/2D P

  
2 2

1/2 1/2P S  
2 2

3/2 1/2P S  

 2.249580E+07        
2.249483E+07  

 
5.392881E+07  
1.078542E+07  
6.471321E+07  

  
2.117317E+06  

 4.235076E+06 

   2.2449E+07          
2.2448E+07  

  
5.3877E+07  
1.0775E+07  
6.4651E+07  

  
2.1046E+06  

4.2097E+06  

0.208 
0.209  

  
0.096 
0.096 
0.096 

  
0.6  
0.6  

  

بما ھو منشور في قاعدة  لذرة الھیدروجین FACبمقارنة بعض النتائج التي توصلنا إلیھا من خلال برنامج 
              %0.002في حدود  ضعیف جدایتضح أن قیم الطاقة متقاربة جدا حیث الارتیاب    NISTالبیانات

الجدول (  %1، و كذلك بالنسبة لمعاملات الانتقال الإشعاعي فالارتیاب لا یتجاوز النسبة))IV-7( الجدول(
)8-IV((  ھذا ما یدل على مدى التوافق الكبیر بین نتائجFAC  و NIST الھیدروجینلذرة  .  

2.3.IV ون الشبیھ بالھیدروجین قالأر  

  الطاقات 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACمقارنة بین نتائج   )IV-9( الجدول یقدم
  . ]47[الھیدروجین ب لأرقون الشبیھلمستویات الطاقة ل
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  ).Ar XIII(لطاقات الأرقون الشبیھ بالھیدروجین  NISTو  FACمقارنة بین نتائج  ):IV-9(جدول 

  (%)الارتیاب   ev/(NIST(الطاقة  FAC/) ev( طاقةال J   الرمز الطیفي   التشكیل
12s  
  
13p  
  
  
  
13d  
  
  

2S 
  

2P 
  
  
  

2D 
  
  

1/ 2  
  

1/ 2
    

3 / 2  
  

3 / 2  
  

5 / 2  

3318.37587  
  

3934.34091  
  

3935.76829  
  

3935.76576 
  

3936.23719  

3318.3342 
 

3934.29315 
 

3935.72049  
 

3935.717996  
 

3936.189976 

0.001 
 

0.001 
  

0.001 
  

0.001 
  

0.001 

          

بما ھو  للأرقون الشبیھ بالھیدروجین FACبمقارنة بعض النتائج التي توصلنا إلیھا من خلال برنامج         
 ضعیف یتضح أن قیم الطاقة متقاربة جدا حیث الارتیاب ))IV-9(الجدول(  NISTمنشور في قاعدة البیانات

فنلاحظ أنھ لا تتوفر نتائج منشورة على  الإشعاعية لمعاملات الانتقال أما بالنسب،  %0.001في حدود 
  . بالھیدروجینللأرقون الشبیھ  NISTمستوى 

3.3.IV  الكربون الشبیھ بالھلیوم  

  الطاقات 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACمقارنة بین نتائج  )IV-10( یقدم الجدول
  .]47[ للكربون الشبیھ بالھلیوم لمستویات الطاقة

  .لطاقات الكربون الشبیھ بالھلیوم NISTو  FACمقارنة بین نتائج  ):IV-10(جدول 

  الرمز الطیفي   التشكیل
   

J طاقةال )ev (/FAC الطاقة)ev/(NIST  الارتیاب(%)  

1 11 2s s  
  
  

1 11 3s d  
  
  
  

3S  
1S 

  
3D 

  
 

1D 
  

1  
0  

  
1 
2  
3 
2 

299.188082  
305.857927  

  
354.451833  

354.451907  
354.453225  
354.488629  

  

298.95951 
304.38435 

 
354.26074 
354.26083 
354.2623 

354.28858 

0.0765  
0.4841 

 
0.0539 
0.0539 
0.0539 
0.0565 
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 الانتقالات 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACبین نتائج  مقارنة )IV-11( یقدم الجدول
  . ]47[ لكربون الشبیھ بالھلیوملمعامل الانتقال الإشعاعي ل

  .لمعاملات الانتقال للكربون الشبیھ بالھلیوم  NISTو  FACمقارنة بین نتائج  ):IV-11(جدول 

FAC /معامل الانتقال   الرمز الطیفي   الانتقال  1s   معامل الانتقال 1s /NIST   الارتیاب
)%(  

1 1 21 2 1s p s  
  

1 1 1 11 3 1 2s s s p
  
  

1 1
1 0P S 

  
3 3

1 1S P 
3 3

1 0S P  
3 3

1 2S P  
  

1.073001E+12  
 

3.040798E+09 
1.016401E+09 
5.066485E+09  

 

8.873E+11 
 

2.228E+09 
7.426E+08 
3.710E+09 

 

20.9 
 

36.5 
36.9  
36.6  

  

  

  لیومبالنسبة للكربون الشبیھ بالھ NISTمع نتائج  FACبمقارنة النتائج التي تحصلنا علیھا من خلال برنامج 
بة ، أما بالنس))IV-10(جدول ( 0.5 %أن النتائج متقاربة بالنسبة للطاقات حیث الارتیاب في حدود وجدنا 

 .))IV-11(الجدول ( فالنتائج متفاوتة نوعا ما لمعاملات الانتقال

IV.3.4  الحدید الشبیھ بالھلیوم  

  الطاقات 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACمقارنة بین نتائج  )IV-12( یقدم الجدول
  . ]47[ الشبیھ بالھلیوم لحدیدل لمستویات الطاقة
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  .لطاقات الحدید الشبیھ بالھلیوم NISTو    FACمقارنة بین نتائج ):IV-12(جدول 

  (%)الارتیاب   ev/(NIST(الطاقة  FAC/) ev( طاقةال J   الرمز الطیفي   التشكیل
1 11 3s s  

  
  

1 11 3s p  
  
  
  
  

3S  
1S 

  
3P 

  
  
  

1P 
  

1 

0  
  
0  

1 

2  

1 

7863.15318  
7871.99749  

  
7871.25386  

7871.84692  

7876.21107  

7881.42297  

  

7863.288 
7871.63 

 
7871.273 

7871.843 

7876.257  

7881.154 

0.001 
0.004  

 
0.002    

0.00004 

0.0005 

0.003 

 

 
  الانتقالات 

 NISTو النتائج المنشورة من طرف قاعدة البیانات  FACمقارنة بین نتائج  )IV-13( یقدم الجدول 
  .]47[ بالھلیوملحدید الشبیھ لمعامل الانتقال الإشعاعي ل

  .لمعاملات الانتقال للحدید الشبیھ بالھلیومNIST و FACمقارنة بین نتائج  ):IV-13(جدول 

الرمز   الانتقال 
  الطیفي 

 FAC/معامل الانتقال 

 1s   
الانتقال معامل

 1s /NIST  
  (%)الارتیاب 

1 1 21 2 1s p s  
  

1 1 1 11 3 1 2s s s p
  
  

1 1 1 11 3 1 2s p s s
  
  
  

1 1 21 3 1s p s  

3 1
1 0P S  

  
3 3

1 1S P  
1 1

0 1S P  
  

3 3
1 1P S  

1 1
1 0P S  

  
3 1

1 0P S  
1 1

1 0P S  

4.281443E+13  
  

9.145722E+11  
2.880614E+12  

  
8.191649E+12 
8.045118E+12  

  
1.278990E+13  
1.357391E+14 

4.42E+13 
  

8.7E+11  
2.5E+12  

  
8.08E+12  
7.75E+12  

  
1.5E+13 

1.24E+14 

3.13 
  

5.1 
0.15 

  
1.38 
3.81  
  

0.14 
9.47 

           

للحدید الشبیھ بالھلیوم بما ھو منشور في  FACبمقارنة بعض النتائج التي توصلنا إلیھا من خلال برنامج  
  %0.005حدود  في ضعیفیتضح أن قیم الطاقة متقاربة جدا حیث الارتیاب    NISTلقاعدة البیانات 
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 %10 و كذلك بالنسبة لمعاملات الانتقال الإشعاعي فالارتیاب لا یتجاوز النسبة ، ))IV-12(الجدول (
  . لحدید الشبیھ بالھلیوملNIST و  FACھذا ما یدل على مدى التوافق الكبیر بین نتائج   ))IV-13(الجدول (

  :خاتمة

، كما أجرینا تطبیق لحساب  من الجانب النظري FACعلى برنامج  عرفقمنا في ھذا الفصل بالت        
: و الأیونات بعض المعطیات الذریة المتمثلة في الطاقات و معاملات الانتقال الإشعاعي لبعض الذرات

والحدید ) C V(الكربون الشبیھ بالھلیوم  ،Ar XVIII)(الأرقون الشبیھ بالھیدروجین  ،)HI(الھیدروجین 
حیث  NIST قاعدة البیانات توصلنا إلیھ بما ھو منشور حسبثم قارننا ما  ).Fe XXV(الشبیھ بالھلیوم 

نتائج معاملات الانتقال الإشعاعي فقد كانت متقاربة بالنسبة ل ، أمابالنسبة للطاقاتجدا متقاربة  كانت النتائج 
الة في حو بالنسبة للكربون الشبیھ بالھلیوم، و متفاوتة نوعا ما الشبیھ بالھلیوم ،  بالنسبة للھیدروجین والحدید

 بخصوص معاملات الانتقالغیر متوفرة   NISTــفإن النتائج الخاصة بالأرقون الشبیھ بالھیدروجین 
  .الإشعاعي

 

 



 

  

 
 
 

اتمــــــةالخ  
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أدوات ھامة بالنسبة للنماذج التي تستعمل إسكان المستویات من أجل دراسة تعتبر المعطیات الذریة      
و یتطلب الحصول على المعطیات الذریة المعرفة . ابر البلازما و الفیزیاء الفلكیةالأطیاف و كذلك لمخ

  .على میكانیك الكم  بالاعتمادالمختلفة الشاملة بالبنیة الذریة حیث یتم حساب بنیة الجمل الذریة 

كرة ھو حساب المعطیات الذریة المتمثلة في الطاقات و الانتقالات ذالم ھذهلالھدف الأساسي یعد      
حیث تطرقنا في ھذا العمل إلى حساب البنیة . FACالإشعاعیة لبعض الذرات من خلال التطبیق على برنامج 

الإلكترونات ، فمن أجل ذرة الھیدروجین وجدنا الحل التحلیلي من الذریة للجمل وحیدة الإلكترون و متعددة 
غیر ممكن و المباشر فحلھا أما بالنسبة للذرات متعددة الإلكترونات ، معادلة شرودینجر و معادلة دیراك خلال

 ثم .كبیر n عدد الكميالفي حالة  ، و كذلك اللجوء إلى برامج الحسابستدعي استعمال التقریبات اللازمةی
المعطیات في الطاقات ، المقاطع الفعالة و المعاملات  تمثلتالمعطیات الذریة و المطیافیة حیث تطرقنا إلى 

وھي مھمة جدا في دراسة بلازما المخابر و بما فیھا الإشعاعیة و التصادمیة لمختلف الآلیات الذریة الأساسیة 
معرفة المقاطع الفعالة و معاملات ھذه تتطلب ا دراسة الأطیاف و تشخیص البلازم كما أن. الفیزیاء الفلكیة 

 ، Hullacتعرضنا إلى مجموعة من برامج حساب المعطیات الذریة من بینھا  ثم. الآلیات 
Superstructure ،Cowan ،CIV3 ،MZ،MCHF  ،ATOM  تختلف فیما بینھا من ناحیة  و التي

نظرا  FACعلى برنامج  و ركزنا. طرق الحساب المعتمدة و كیفیة الحصول علیھا و تثبیتھا و التعامل معھا
تطبیق لحساب بعض المعطیات الذریة المتمثلة في الطاقات و معاملات ب و قمنا.  لتمیزه بالدقة و الطواعیة

، الكربون و الحدید الشبیھین ین ، الأرقون الشبیھ بالھیدروجینروجالھید: الانتقال الإشعاعي لبعض الذرات 
 قاعدة البیانات بما ھو منشور حسب  و بمقارنة نتائجنا. حیث تمكننا من التحكم في ھذا البرنامج  بالھلیوم
NIST أما نتائج حیث كان الارتیاب بسیط جدابالنسبة للطاقات خاصة النتائج متطابقة جدا  وجدنا أن ،

متوافقة ، و غیر یدروجین والحدید الشبیھ بالھلیومبالنسبة للھ جیدةمعاملات الانتقال الإشعاعي فقد كانت 
بخصوص   NISTلنتائج  فلا تتوفرالشبیھ بالھیدروجین أما بالنسبة للأرقون ، للكربون الشبیھ بالھلیوم

  .معاملات الانتقال

.           تقبلیة شاملة في موضوع حساب المعطیات الذریة المختلفة و نأمل بأن تكون ھناك دراسات مس     

، من خلال إجراء تطبیقات على العدید من الذرات لملاحظة مدى و استغلال برامج الحساب لھذا الغرض 

  . بھدف الحصول على نتائج دقیقة و ھامة  التحكم فیھاقدرة ھذه البرامج على الحساب و محاولة 
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  FACبرنامج :  Aالملحق 
  

1.A  تثبیتFAC   
، وھو برنامج  http://kipac-tree.stanford.edu/fac الموقع من خلال FACى برنامج یمكن الحصول عل   

یستدعي ضرورة  windowsفي   FACوالعمل ببرنامج  .ANSI C و   Fortran 77 لغةفي  مكتوب 
ثم تنفیذ البرنامج في نافذة  www.cygwin.comالمتوفر على الموقع  Cygwinأو  Unixتثبیت 

Cygwin لیتم الحصول على ملفات الإخراج  .  
 

2.A ملفات الإدخال و الإخراج لبرنامج  ىأمثلة علFAC  
1.2.A  ملفpython  ـللحساب البنیة الذریة H I   

لذرة  n=3لى غایة إ n=1من مستویات الطاقة و الانتقالات بین المستویات المختلفة  البرنامجیحسب ھذا    
  :)H I( الھیدروجین

              """ calculation of the energy levels. and radiative transition rates traitant""" 

             from pfac import fac 

 fac.SetAtom('H') 

 fac.Config('1*1', group = 'n1') 

 fac.Config('2*1', group = 'n2') 

 fac.Config('3*1', group = 'n3') 

 fac.ConfigEnergy(0) 

 fac.OptimizeRadial(['n2']) 

 fac.ConfigEnergy(1) 

 fac.Structure('ne.lev.b', ['n1','n2','n3']) 

 fac.MemENTable('ne.lev.b') 

 fac.PrintTable('ne.lev.b', 'ne.lev', 1) 

 fac.TransitionTable('ne.tr.b', ['n1'], ['n2']) 

 fac.TransitionTable('ne.tr.b', ['n2'], ['n3']) 

 fac.TransitionTable('ne.tr.b', ['n1'], ['n3']) 

 fac.PrintTable('ne.tr.b', 'ne.tr', 1) 

  
2.2.A  ملف الإخراجne.lev للھیدروجین  



 الملاحق                                                                                                                           
 

84 
 

رموز المستویات  ،)H I(طبیعة العنصر المستعمل  pythonلبرنامج ) output(یتضمن ملف الإخراج    
)ILEV( طاقة كل مستوي ،(ENERGY) الازدواجیة ،(P) المستوي ،n  العدد المداري وl  من خلال

VNL 2، و كذلك العدد الكميJ   الإلكترونیة و التشكیلات.    

FAC 1.0.8 

Endian = 0 

TSess = 1369320676 

Type = 1 

Verbose = 1 

H Z =   1.0 

NBlocks = 1 

E0 = 0, -1.35981656E+01 

NELE = 1 

NLEV = 9 

      ILEV  IBASE    ENERGY    P  VNL  2J        

0     -1  0.00000000E+00 0   100    1  1*1                  1s1                  1s+1(1)1 

1     -1  1.01985366E+01 1   201    1  2*1                  2p1                  2p-1(1)1 

2     -1  1.01985755E+01 0   200    1  2*1                  2s1                  2s+1(1)1 

3     -1  1.01985820E+01 1   201    3  2*1                  2p1                  2p+1(3)3 

4     -1  1.20872250E+01 1   301    1  3*1                  3p1                  3p-1(1)1 

5     -1  1.20872365E+01 0   300    1  3*1                  3s1                  3s+1(1)1 

6     -1  1.20872380E+01 0   302    3  3*1                  3d1                  3d-1(3)3 

7     -1  1.20872384E+01 1   301    3  3*1                  3p1                  3p+1(3)3 

8     -1  1.20872425E+01 0   302    5  3*1                  3d1                  3d+1(5)5 

  

  

  

3.2.A  ملف الإخراجne.tr لھیدروجینل   
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معاملات الانتقال ، (gf)الھزاز  ىقو طاقات الانتقال،: FACبرنامج ل ne.trملف الإخراج  یتضمن   
حیث تحتوي كل ، لال عدة مجموعات متكونة من أعمدةمن خ. الإشعاعي بین مختلف ما تحت المستویات

 ΔΕ ، طاقة الانتقالالموافقة لھ 2j المستوي الآخر،ما تحت رمز  الموافقة لھ،   2j،رمز المستوي: على منھا
)eV( ، الھزاز  ىقو(gf)، و معامل الانتقال الإشعاعيA  )s-1(  

FAC 1.0.8 

Endian = 0 

TSess = 1369319603 

Type = 2 

Verbose = 1 

H Z =   1.0 

NBlocks = 3 

 

NELE = 1 

NTRANS = 2 

MULTIP = -1 

GAUGE = 2 

MODE = 1 

     1  1      0  1  1.019854E+01  2.778367E-01  6.269670E+08 -1.491289E+00 

     3  3      0  1  1.019858E+01  5.556749E-01  6.269742E+08 -2.109000E+00 

 

NELE = 1 

NTRANS = 7 

MULTIP = -1 

GAUGE = 2 

MODE = 1 

     4  1      2  1  1.888649E+00  2.906828E-01  2.249580E+07  3.544623E+00 

     5  1      1  1  1.888700E+00  2.735777E-02  2.117317E+06  1.087414E+00 

     5  1      3  3  1.888655E+00  5.472387E-02  4.235076E+06 -1.537971E+00 
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     6  3      1  1  1.888701E+00  1.393622E+00  5.392881E+07  7.761164E+00 

     6  3      3  3  1.888656E+00  2.787289E-01  1.078542E+07  3.470968E+00 

     7  3      2  1  1.888663E+00  5.813323E-01  2.249483E+07  5.012692E+00 

     8  5      3  3  1.888661E+00  2.508575E+00  6.471321E+07  1.041292E+01 

 

NELE = 1 

NTRANS = 2 

MULTIP = -1 

GAUGE = 2 

MODE = 1 

     4  1      0  1  1.208722E+01  5.298560E-02  1.679540E+08 -5.982072E-01 

     7  3      0  1  1.208724E+01  1.059750E-01  1.679604E+08 -8.460075E-01 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

   الطاقات:   Bالملحق
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) FAC )ne.levسنقدم في ھذا الملحق نتائج حساب الطاقات التي تحصلنا علیھا من خلال برنامج       
، الكربون الشبیھ )Ar XVIII(الأرقون الشبیھ بالھیدروجین  ،)H I(الھیدروجین : و الأیونات التالیةللذرات 
  .)Fe XXV(الشبیھ بالھلیوم  الحدیدو  )C V(بالھلیوم 

    

   .للھیدروجین FACلبرنامج ne.lev  لف الإخراجمن م الطاقةمستویات 

 ev  /(H I(الطاقة  n L J  الطیفيالرمز  التشكیل
11s  
  
12p  
  
  
  
  
12s  
  
  
13p  
  
  
  
  
13s  
  
  
13d  
  
  

2S  
  

2P  
  
  
  
  

2S  
  
  

2P  
  
  
  
  

2S  
  
  

2D  
  
  

1 
 
2 
 
 
 
 
2 
 
 
3 
 
 
 
 
3 
 
 
3 
 

0 
 
1 
 
 
 
 
0 
 
 
1 
 
 
 
 
0 
 
 
2 

1/ 2  
  

1/ 2  
  

3 / 2  
  
  

1/ 2  
  
  

1/ 2
    

3 / 2  
  
  

1/ 2  
  
  

3 / 2  
  

5 / 2  

0.00000000E+00  
  

1.01985366E+01  
  

1.01985820E+01  
  
  

1.01985755E+01  
  
  

1.20872250E+01  
  

1.20872384E+01  
  
  

1.20872365E+01  
  
  

1.20872380E+01  
  

1.20872425E+01  

            

  

  

  .للأرقون الشبیھ بالھیدروجین FACلبرنامج  ne.lev  من ملفمستویات الطاقة 
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 ev  ( /Ar XVIII(الطاقة  n L J  الطیفيالرمز  التشكیل
11s  
  
12p  
  
  
  
  
12s  
  
  
13p  
  
  
  
  
13s  
  
  
13d  
  
  

2S  
  

2P  
  
  
  
  

2S  
  
  

2P  
  
  
  
  

2S  
  
  

2D  
  
  

1 
 
2 
 
 
 
 
2 
 
 
3 
 
 
 
 
3 
 
 
3 
 

0 
 
1 
 
 
 
 
0 
 
 
1 
 
 
 
 
0 
 
 
2 

1/ 2  
  

1/ 2  
  

3 / 2  
  
  

1/ 2  
  
  

1/ 2
    

3 / 2  
  
  

1/ 2  
  
  

3 / 2  
  

5 / 2  

0.00000000E+00  
 

3.31822359E+03  
  

3.32303938E+03  
  
 

3.31837587E+03  
 
 

3.93434091E+03  
  

3.93576829E+03  
  
  

3.93438655E+03  
 
 

3.93576576E+03 
  

3.93623719E+03 

  

  

  

  

  

  

  .للكربون الشبیھ بالھلیوم FACلبرنامج  ne.lev  من ملفمستویات الطاقة 
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  الرمز الطیفي   التشكیل
   

n L J طاقة ال)ev /( C IV   

21s  
  

1 11 2s s  
  
  

1 11 2s p  
  
  
  
  
  
  
  

1 11 3s s  
  
  
  

1 11 3s p  
  
  
  
  
  
  

1 11 3s d  
  
  
  

1S  
  

3S  
  

1S  
  

3P  
  
  
  
  

1P  
  
  

3S  
  

1S  
  
  

3P 
 
 
 
 

1P  
  

3D 
  
  
 

1D  

1 
 
2  
 
2 
 
2 
 
  
  
  
2 
  
 
3  
 
3 
  
 
3 
  
  
  
  
  
  
3 
  
 
 
 

0 
 
0  
 
0 
 
1 
 
  
  
  
1 
  
 
0 
 
0 
  
 
1 
  
  
  
  
  
 
2 
  
 

0 
  
1 
  
0  
  
1  
  
0 
 
2 
 
1  
  
  
1  
  
0  
  
  
1  
  
0 
  
2 
 
1 
  
1 
2  

3 

2 

0.00000000E+00  
  

2.99188082E+02  
  

3.05857927E+02  
  

3.04853830E+02  
  

3.04857905E+02  
  

3.04868369E+02  
  

3.09093616E+02  
  
  

3.52347909E+02  
  

3.54474314E+02  
  
  

3.53886447E+02  
  

3.53887896E+02  
  

3.53890377E+02  
  

3.55357593E+02  
  

3.54451833E+02  

3.54451907E+02  

3.54453225E+02  

3.54488629E+02  

  

  

   .للحدید الشبیھ بالھلیوم FACلبرنامج ne.lev  لف الإخراجمن م مستویات الطاقة
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  eV (/ Fe XXV(طاقة ال n L J   الرمز الطیفي   التشكیل
21s 
  

1 11 2s s  
  
  
  

1 11 2s p  
  
  
  
  
  
  
  

1 11 3s s  
  
  
  

1 11 3s p  
  
  
  
  
  
  
  

1 11 3s d  
  
  
  
  
  

1S  
  

3S  
  

1S  
  

3P  
  
  
  
  
  

1P  
  

3S  
  

1S  
  

3P  
  
  
  
  
  

1P  
  

3D  
  
  
  
  

1D  

1 
 
2  
 
2 
 
2 
 
 
 
 
 
 
 
3 
 
3 
 
3 
  
3 
  
3 
  
3 
  
3 
  
  
 

0 
 
0  
 
0 
 
1 
 
  
  
  
  
  
 
0 
 
0 
 
1 
 
1 
 
1 
 
1 
 
2 
  
  
  
  
  

0 
  
1 
  
0  

  
0 
 
1 
 
2  
  
1 
  
1  

 
0  
  
0 
  
1 
 
2 
  
1 
  
2 
  
1 
 
3  
 
2 

0.00000000E+00 
  

6.63639552E+03 
  

6.66918182E+03 
  

6.66566233E+03 
  

6.66769836E+03 
  

6.68234963E+03 
  

6.70115883E+03 
  

7.86315318E+03 
  

7.87199749E+03 
  

7.87125386E+03 
  

7.87184692E+03     
7.87621107E+03  

  
7.88142297E+03 

  
7.88033559E+03 

  
7.88040985E+03 

  
7.88200339E+03 

  
7.88229606E+03 

  معاملات الانتقال الإشعاعي : Cالملحق 
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سنقدم في ھذا الملحق نتائج حساب معاملات الانتقال الإشعاعي التي تحصلنا علیھا من خلال برنامج       
FAC )ne.tr (الھیدروجین : للذرات و الأیونات التالیة)H I(،   الأرقون الشبیھ بالھیدروجین)Ar XVIII( ،

  .)Fe XXV(الشبیھ بالھلیوم  الحدیدو  )C V(الكربون الشبیھ بالھلیوم 

  

  .FACلبرنامج  ne.tr ملفمن للھیدروجین  معاملات الانتقال الإشعاعي

 معامل الانتقال الإشعاعي  الرمز الطیفي   الانتقال  1s   /H I  

2 1p s  
  
  
  

3 2p s  
  
  

3 2s p  
  
  
  

3 2d p  
  
  
  

3 1p s  

2 2
1/2 1/2P S 

2 2
3/2 1/2P S  

  
2 2

1/2 1/2P S  
2 2

3/2 1/2P S  
  

2 2
1/2 1/2S P  

2 2
1/2 3/2S P  

  
2 2

3/2 1/2D P
2 2

3/2 3/2D P
2 2

5/2 3/2D P

  
2 2

1/2 1/2P S  
2 2

3/2 1/2P S  

6.269670E+08  
6.269742E+08  

    
   2.249580E+07              
2.249483E+07  

  
2.117317E+06  

4.235076E+06  
  
 

5.392881E+07  
1.078542E+07  
6.471321E+07  

  
1.679540E+08                                          
1.679604E+08  

  

  

  

  

  

  

  .FACلبرنامج  ne.tr ملفمن  للأرقون الشبیھ بالھیدروجین معاملات الانتقال الإشعاعي
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 معامل الانتقال الإشعاعي  الرمز الطیفي   الانتقال  1s /         

Ar  XVIII  
2 1p s  

  
  

3 2p s  
  
  

3 2s p  
  
  
  

3 2d p  
  
  
  

3 1p s  

2 2
1/2 1/2P S 

2 2
3/2 1/2P S  

  
2 2

1/2 1/2P S  
2 2

3/2 1/2P S  
  

2 2
1/2 1/2S P  

2 2
1/2 3/2S P  

  
2 2

3/2 1/2D P  
2 2

3/2 3/2D P
2 2

5/2 3/2D P  
  

2 2
1/2 1/2P S  

2 2
3/2 1/2P S  

6.572125E+13  

6.596713E+13  

  
2.383550E+12  

2.349956E+12  

  
2.241537E+11  
4.635949E+11  

  
5.703619E+12  
1.129136E+12  
6.797847E+12  

  
1.743615E+13            

1.765497E+13 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  .FACلبرنامج  ne.tr ملفمن  للكربون الشبیھ بالھلیوم معاملات الانتقال الإشعاعي  
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معامل الانتقال الإشعاعي   الرمز الطیفي   الانتقال  1s  

/ C IV  
1 1 21 2 1s p s  

  
  

1 1 1 11 3 1 2s s s p  
  
  
  
  
  

1 1 1 11 3 1 2s p s s  
  
  
  
  

1 1 1 11 3 1 2s d s p  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

1 1 21 3 1s p s  

3 1
1 0P S  

1 1
1 0P S  

  
3 3

1 1S P  
3 3

1 0S P  
3 3

1 2S P  
1 1

0 1S P  
  

3 3
1 1P S  

3 3
0 1P S  

3 3
2 1P S  

1 1
1 0P S  

  
3 3

1 1D P  
3 3

1 0D P  
3 3

1 2D P  
3 3

2 1D P  
3 3

2 2D P  
3 1

1 1D P  
3 3

3 2D P  
1 3

2 1D P  
1 3

2 2D P  
1 1

2 1D P  
  

3 1
1 0P S  

1 1
1 0P S  

2.021866E+07  
1.073001E+12  

 
3.040798E+09 

1.016401E+09 

5.066485E+09 

1.161775E+10 

 
1.514952E+10 

1.515314E+10 

1.513487E+10 

1.782640E+10 

 
1.822877E+10 
2.430655E+10 
1.214440E+09 
3.274222E+10 
1.090225E+10 
9.516182E+07 
4.373117E+10  
7.081059E+07  
2.919502E+07  
4.141148E+10 

 
6.057327E+06  
5.045830E+11  

  

  ..للحدید الشبیھ بالھلیوم FACلبرنامج  ne.tr معاملات الانتقال الإشعاعي من ملف
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معامل الانتقال الإشعاعي   الرمز الطیفي   الانتقال  1s  

/ Fe XXV   
1 1 21 2 1s p s  

  
  

1 1 1 11 3 1 2s s s p  
  
  
  
  
  
  
  

1 1 1 11 3 1 2s p s s  
  
  
  
  
  
  

1 1 1 11 3 1 2s d s p  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

3 1
1 0P S  

1 1
1 0P S  

  
3 3

1 1S P  
3 3

1 0S P  
3 3

1 2S P  
3 1

1 1S P  
1 3

0 1S P  
1 1

0 1S P  
  

3 3
1 1P S  

3 3
0 1P S  

3 1
1 0P S  

3 3
2 1P S  

1 3
1 1P S  

1 1
1 0P S  

  
3 3

2 1D P  
3 3

2 2D P  
3 1

2 1D P  
3 3

1 0D P  
3 3

1 1D P  
3 3

1 2D P  
3 1

1 1D P  
3 3

3 2D P  
1 3

2 1D P  
1 3

2 2D P  

4.281443E+13  
4.786559E+14  

  
9.145722E+11  

3.394111E+11  

1.750325E+12  

9.142449E+10  

2.342509E+11  

2.880614E+12  

  
8.191649E+12 
9.025126E+12  
8.281271E+11  
8.774823E+12  
7.604878E+11  
8.045118E+12  

 
1.841441E+13  

4.220714E+12  

3.178771E+12  

1.444454E+13  

9.919081E+12  

7.074212E+11  

8.651091E+11  

2.569760E+13  

1.607338E+12  

2.179165E+12 

 



  ملخص 

تطرقنا . FACیھدف ھذا العمل إلى حساب المعطیات الذریة لبعض الذرات بالتطبیق على برنامج         
أولا إلى حساب البنیة الذریة للجمل وحیدة الإلكترون و متعددة الإلكترونات ثم تعرفنا على المعطیات 

كما درسنا بعض البرامج المتوفرة لحساب البنیة و . یات الذریة الأساسیة في البلازماالذریة لمختلف الآل
لإشعاعیة لحساب الطاقات و الانتقالات ا FACالمعطیات الذریة و أخیرا قمنا بالتطبیق على برنامج 

الحدید  ،ین، الأرقون الشبیھ بالھیدروجین، الكربون الشبیھ بالھلیومالھیدروج: لبعض الذرات و الأیونات
   .وجدنا تطابقا كبیرا بینھما  NIST ـبمقارنة نتائجنا مع النتائج المنشورة لو . الشبیھ بالھلیوم

برنامج  برامج الحساب، ،الذریة، الآلیات الذریة الأساسیةالمعطیات البنیة الذریة،  :كلمات مفتاحیة
FAC.   

Résumé 

          Ce travail vise à calculer les données atomiques pour certains atomes avec 
le code FAC .Nous avons introduit premièrement le calcul de structure atomique 
pour les systèmes à  un seul électron et à N électrons . Puis nous avons montré 
les données atomiques des différents processus atomiques élémentaires dans le 
plasma. Nous avons étudié encore certains codes de calcul pour les structures et 
données atomiques . Enfin, nous avons appliqué le code FAC pour calculer les 
énergies et les transitions radiatives d'atomes et ions : hydrogène , Argone 
hydrogenoïde , Carbone héliumoïde et Fer héliumoïde .les résultats de calcul 
sont en très bon accord avec ceux publiés  par  NIST.  

Mots-clés: structure atomique, données atomiques, processus atomiques 
élémentaires, codes de calcul, code FAC. 

 

Abstract   

         The main purpose of this work is to calculate the atomic data for some 
atoms with FAC code. First we started with atomic structure calculation for one-
electron and many-electron atoms.Then we introduced the atomic data of  
elementary atomic processes in the plasma. We also presented some calculation 
codes. Finally, we applied FAC code to calculate energies and radiative 
transitions  for atoms and ions : hydrogen, Argon hydrogenlike, Carbon helium 
like and Iron helium like .Moreover, our calculation results agree with those 
published by NIST. 

Keywords: atomic structure, atomic data, elementary atomic processes, codes, 
FAC code. 


