مبادئ رياضية في ميكانيكا الكم:
عند دراسة نظرية الكم سوف نحتاج الى بعض القواعد والاسس الرياضية التي تساعد في الوصول الى الحل الرياضي لمعرفة التركيب الالكتروني للذرات والجزيئات ولعل من اهم هذه المبادئ :
نظم الاحــــدا ثــــــيات Coordinate systems
تستخدم هذه النظم لوصف نقطة او منحنى او سطح في الفراغ او في حيز معين , وهناك العديد من هذه الانظمه نقتصر منها على مايلي :
-1 نظام الاحداثيات الديكارتيةCartesian Coordinates       (x,y,z) 
                                                        z
                                P



                                                                     z
                       Y                                   
                x                

y

                                                              x       

                                          
  
شكل (2-1)
النقطة P  حسب هذا النظام  تحدد بواسطة المسافة على طول المحاور الثلاث الرئيسية Z,Y ,X فيمثل مسقط النقطة P على المحور Z الطول z ومسقط النقطة P على المستوىXY




هو النقطة ومسقط هذه النقطة على المحور X,Y هو الطول x,y على التوالي .وتأخذ كل منها القيم من الى- ويمثل الرمز  في الشكل السابق عنصر الحجم .





-2 نظام الاحداثيات القطبية Spherical polar Coordinates


[image: ]




                                       شكل (2-2)






ويتم تمثيل النقطة في الفراغ بواسطة المسافة r  من نقطة الاصل الى النقطة P والزاوية وتسمى الزاوية القطبية وهي الزاوية بين الخط     والمحور Z ,والزاوية وتسمى الزاوية السمتية azimuthal angle بين مسقط النقطةP على المستوى XY وهو والمحور  X والعلاقة بين النظام القطبي والنظام الديكاريتي ممثل بالعلاقات الاتية:


ويعتمد اختيارنا لنظام الاحداثيات على نوعية المسألة نفسها ويجب انتقاء نظام الاحداثيات الذي يبسط الى اقصى درجة المعادلات الرياضية ويصبح من السهل حل المسألة  .



تحويل الاحداثيات الديكارتية الى الاحداثيات القطبية :
يمكن تحويل الاحداثيات الديكارتية الى قطبية (كروية) وذلك بوضع بعد النقطة P في الشكل (2-2)على الصورة التالية :

(2-1)                                    
كذلك الزوايا:

(2-2)                               

(2-3)                                         



ونقوم بالتعبير عن المشتاقات الجزئية  بدلالة كل من بالعلاقات الناتجة عن قواعد الاشتقاق كالتالي :

(2-4)                        

(2-5)                         

(2-6)                         




ومن ثم يتم حساب المشتقات الجزئية لكل من  بالنسبة لكل من  فمن العلاقة (2-4) نحسب المشتقات الجزئية   
وذلك عن طريق تربيع العلاقة  (2-1) واشتقاق طرفي العلاقة (2-4) فنحصل على :

(2-7)                                      

وحيث ان    وبالتعويض في المعادلة   (2-7)   نحصل على :

(2-8)                                


ولحساب  نستخدم العلاقة  و بتفاضل الطرفين وجعل z ثابتة نحصل على :

(2-9)                                   

وبقسمة الطرفين على dx نحصل على :

(2-10)                             


ثم نعوض عن z من العلاقة و  من العلاقة(2-8) لنحصل على :

 (2-11)                                           

وكما وجدنا سابقا العلاقة (2-3) التي نكتبها على الشكل  ومن تفاضل الطرف الايسر لهذه العلاقة نحصل على :

(2-12)                            
وذلك من العلاقات الرياضية الاتية :

              
و بجعلy ثابتة فان   dy=0 وبالقسمة على dx نحصل على :

(2-13)                                 


وبحساب قيمة  التي تمثل العلاقة الاتية :

(2-14)                
نعوض عن العلاقة (2-14) في العلاقة (2-13) فنحصل على :

(2-15)                                                                   
وبالتعويض عن العلاقات (2-8) و (2-11) و(2-15) في العلاقة (2-4) نحصل على :

(2-16)          
وبالمثل  للعلاقتين (2-5) و(2-6) فاذا قمنا بنفس الخطوات السابقة نحصل على :

(2-17)           

(2-18)                                   
هذه المعادلات الثلاث الاخيرة تستخدم عند استبدال الاحداثيات الديكارتية بالاحداثيات الكروية القطبية 

الاعداد المركبة :


هو العدد الذي يتكون من حدين احداهما حقيقي والاخر تخيلي يحتوي على العدد () حيث  فيمكن كتابة العدد المركب كالاتي :

 (2-19)                                           
 C: هو العدد المركب 
A: هو العدد الحقيقي 

: هو العدد التخيلي 



ولكل رقم او دالة معقدة مرافق معقد له Complex Conjugate يمكن معرفته من استبدال بـ فالمرافق للعدد المركب السابق هو 

(2-20)                                            

    حيث يرمز  للمرافق والهدف من استخدام المرافق هو الحصول على قيمة حقيقية للعدد فمثلا :

-1 المجموع الجبري للعدد المركب السابق مع مرافقه هو عدد حقيقي 

  (2-21)                   

-2  كذلك حاصل الضرب للعدد المركب السابق بمرافقه ايضا عدد حقيقي

  (2-22)                 






ويمكن تمثيل العدد المركب على المستوى كما بالشكل (2-3)


                                                                     

                     


                                                                 جزء غير حقيقي

            
جزء حقيقي
شكل (2-3)



المتـــــــجهـــــات :

اذا تحرك جسم في اتجاه معين وبسرعه معينة فاننا نحتاج لوصف هذا الجسم تحديد كل من سرعته واتجاه حركته, كذلك لو كانت هناك قوتان تؤثران على هذا الجسم فلابد من معرفة القوة الكلية واتجاه هذه القوة على هذا الجسم وتسمى هذه الكميات وهما  السرعة والقوة بالمتجهات وهي كميات  توصف باتجاهها ومقدارها ,ويكتب المتجه اما بحروف غليظه مثل F او بوضع سهم فوق الرمز مثل  .
ومن اهم المتجهات في الكيمياء : متجه المجال المغناطيسي والكهربي , ومتجه العزوم الزاوية ,.... الخ .


جمع وطرح المتجهات :
 -1 جمع المتجهات : طول المتجه مرتبط بالاحداثيات الابتدائية والنهائية ويختلف جمع المتجهات عن جمع الكميات القياسية ففي الشكلa  (2-4) 







و يكون الجمع  بالطريقة البيانية كالتالي :                    


B                                                                       A+B = C
            +B      A

                 -B          A-B                         A
                    ( b)                                    ( a)
                                       شكل (2-4)  


حيث يتضح من الشكل السابق ان محصلة  هي المتجه أي:                                          




-2 طرح المتجهات :تتم عملية طرح المتجهات بصورة مشابهة لعملية جمع المتجهات ولكن برسم المتجه   في الاتجاه المعاكس حيث  بافتراض انه هو المطروح  من المتجه شكل    b(2-4).

متجهات الوحدة :  Unit Vectors
ان مفهوم متجه الوحده هو عبارة رياضية لتسهيل وصف اتجاه الكميات المتجهة في الفضاء ويتم ربط كل متجه بمتجه وحدة فيعرف متجه الوحدة UA في اتجاه المتجه A
بالعلاقة الاتية:

 (2-23)                                   
أي ان متجه الوحدة هو النسبة بين المتجه ومقداره لذلك فهو ليس له وحدة قياس وله اتجاه محدد ومقداره واحد
 1-متجه الوحدة i وهو يعمل في الاتجاه الموجب للمحور X.
2- متجه الوحدة j وهو يعمل في الاتجاه الموجب للمحورy.
3- متجه الوحدة k وهو يعمل في الاتجاه الموجب للمحورZ.


وفي هذه الحالة نستطيع كتابة مركبات المتجه ومتجهات الوحدة للمتجهات A ,B والمحصلة  Cاي الجمع الجبري بالشكل الاتي :                                           (2-24)                                     


 وفي حالة المتجهات A ,B في المستوى xy الموضح بالشكل الاتي:

 (
A
B
C
j
B
x
i
B
y
    
A
y
A
x
Y
X
C
y
C
x
)
                                            شكل (2-6)  

 فإننا نكتب المتجهين والمحصله على الصورة الاتية:                                                 ( 2-25)                                                                           

  ويكون مقدار المحصلة C وزاوية الميل عن المحور x هو:                              (2-26)                      

(2-26) 




                                   
ضرب المتجهات :  Vectors Multiplication 
اولا:ضرب المتجه في كمية قياسية.

    اذا كان المتجه هو وكانت a كمية قياسية فإن حاصل ضرب المتجه في هذه الكمية القياسية يكون على الشكل الاتي :

(2-27)                            
ثانيا :ضرب المتجه في متجه .
هناك  طريقتان لضرب المتجه في متجه هما: 
-1 الطريقة النقطية dot or scalar product وينتج عنه كمية قياسية وليس متجه  وتمثّل بالعلاقة الاتية :

(2-28)                                           


حيث  الزاوية بين المتجهين او امتدادهما .
ولايجاد الضرب القياسي للمتجهين السابقين بدلالة مركباتهما نحصل على العلاقة الاتية :

(2-29)                    

ومن تعريف الضرب القياسي لمتجه الوحدة فإن:                                                             (2-30)                                 



نجد ان: 


(2-31)


وبالتالي تصبح المعادلة(2-29)على النحو الاتي :                                                                                                                         (2-32)                    



-2  الطريقة التقاطعية cross productوتكتب بالشكل  وينتج عنها متجه وتمثّل بالمعادلة الاتية:

 (2-33)                          

و حاصل الضرب بدلالة المركبات:                                                       (2-34)             


وبتطبيق الضرب الاتجاهي على متجهات الوحدة الاتية:                                            (2-35)                        

                                                                                                                                   (2-35)                                 

يجب ملاحظة انه في حالة الضرب الاتجاهي  فإن:


امافي حالة الضرب القياسي :



مثال:


[bookmark: OLE_LINK1]احسبي قيمة كل من   للمتجهين اذا كان:


            و             
الحل :
1- حاصل جمع المتجهين :

                            




ب-  الضرب القياسي للمتجهين                     


وحيث ان :





ج-حاصل الضرب الاتجاهي للمتجهين, يمكن استخدام المحددة لضرب المتجهين على النحو التالي:
[image: scan0002]
المـــــؤثـــــرات  Operator










 يعرف المؤثر على انه عملية رياضية  تؤثر على الدالة تاركاً إياها بدون تغيير أو يغيرها الى دالة أخرى , ويمكن تمثيل المؤثر الرياضي برمز يوضع عليه علامة  مثل  فعلى سبيل المثال لو فرضنا  هي احد المؤثرات والتي تؤثر على الدالة   فإن  تعني ان المؤثر  يؤثر على الدالة وهذا المؤثر ممكن أن يكون المشتقة الأولى للدالة أو المشتقة الثانية أو عملية الجذر او عملية الضرب في عدد وغيره .فلو كان لدينا المؤثر هو عملية ضرب العدد  في الدالة فتكون النتيجة                                     

فهذا يعني ان المؤثر  هو حاصل الضرب في (5) , والدالة الرياضية هي x2  ,والعملية هي حاصل ضرب الدالة في   5,  والنتيجة 5x2 حيث ان الدالة هنا لم تتغير.
مثال:


             







المؤثر  هنا هو  والدالة الرياضية هي x5  والعملية هي الاشتقاق الاول للدالة x5 نلاحظ ان القيمة هي 5x4 أي ان الدالة في هذه الحالة تغيرت , ويعني بـ  انه يمكن القيام بعملية التأثير اولا بالمؤثر وبعد ذلك بالمؤثر  على الناتج , وممكن كتابة المؤثر بصورة عامة كالاتي :


           حيث  المؤثر الرياضي     و    g,f  دالتين رياضيتين 

خواص المــــؤثـــــرات:
-1 لا تتميز بالضرورة بخاصية التبديل commutation مع بعضها البعض بعكس الاعداد فإذا كانت تتميز بخاصية التبديل وهي: 

                           
مثال على خاصية التبادل  :




فستكون حالة خاصة وتسمى المتبادل commutator للمؤثرات ويرمز لها بالرمز وفي هذه الحالة تكون 

             

مثال على خاصية عدم التبادل: 

المؤثر x هو مؤثر الموقع في الاتجاه x وأن و مؤثر كمية الحركة في الاتجاه x. فهل هذه المؤثرات تبادلية؟

الحل : مستخدمة الدالة 
فان التبادل يمكننا التأثير في البداية على الدالة 2x عن طريق المؤثر x وبعد ذلك عن طريق مؤثر العزم وكمية الحركة ثم نعكس ترتيب التأثير ونرى إذا كانت النتيجة نفسها أو لا ولهذا 








وبما أن النتيجة كانت مختلفة في الحالتين فأن المؤثرين لا يمكن استبدالهم.



-2 المؤثر يكون خطياً اذا حقق الاتي :

                                 

حيث  المؤثر الرياضي 
g,f دالتين راضيتين
a. عدد ثابت 
المؤثر الخطي يمثله المثال الاتي : 



المؤثر غير الخطي كما في المثال الاتي :

                   

3-مربع المؤثر هو حاصل ضرب المؤثر في نفسه 


4- حاصل ضرب المؤثرين :




حيث نؤثر اولا على الدالة بالمؤثر ثم نوثر بالمؤثر  على الناتج .
مثال :


5- مجموع مؤثرين :




معادلات القيم المميزة Eigenvalue Equations :





اذا كانت دالة للعامل  وكان تأثيرهذا العامل على تلك الدالة هو ان يبقيها بلا تغير او ينتج من تأثير هذا العامل نفس الدالة مضروبة في مقدار ثابت . خيل ان الدالة  دالة مميزة (Eigen Function) للمؤثر  ويسمى المقدار الثابت بالقيمة المميزة(Eigen value) للمؤثر 

                                        
حيث a ثابت 
مثال(1):

                              



اذا  دالة مميزة للعاملين  و  a قيمة مميزة للمؤثر  

و  a2 قيمة مميزة للمؤثر 

مثال (2):

                                                   
                     كونت دالة جديدة اذا ليست دالة مميزة 


الدوال الفردية والزوجية Odd and Even Function




يقال  ان الدالة   دالة فردية اذا كان      . مثال للدوال الفردية:





     ويقال ان الدالة   زوجية اذا كانت   مثال للدوال الزوجية:
 


ضرب الدوال الفردية والزوجية :
فردي xفردي=زوجي 
فردي xزوجي=فردي 
زوجي xفردي=فردي 
زوجي xزوجي =زوجي

فاذا كانت الدالة  فردية فإن :



فاذا كانت الدالة  زوجية فإن:
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