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کارگیري اختلال مرتبه چهارم  با بهتر  پیشکه لکتریک طوامحیط مغنادر یک پایه حالت اتم دروالس دو  کنش وان برهم پتانسیل–چکیده 
دوم به تاختلال مربا  ،است بر نظریه پاسخ خطیمبتنی که  موثر کنش همی برهامیلتونبا معرفی یک  ،این مقالهدر  ،استمحاسبه شده 

 شود و میپتانسیل ه پیچیدگی محاسبو حجم از قابل ملاحظه کاهش باعث  محاسبات اختلالیاز دو مرتبه شود. کاهش  محاسبه می
 سان هاي نادست در مقایسه با مولکول، که ناس ي دستها مولکولدر والس بین  وانپتانسیل براي محاسبه  ،مثالعنوان د، به توان می

     باشد.مفید  ،هاي بیشتري دارد پیچیدگی

 .نظریه پاسخ خطی، نظریه اختلال، کوانتیزه میدان الکترومغناطیسیموثر ،  کنش همهامیلتونی برین، گرتابع ، سدروال وانپتانسیل  -کلید واژه

 

 

Reducing the order of nonzero perturbation in calculating the van der 
Waals interaction Potential 
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Abstract- In this article, the van der Waals interaction potential between two ground-state atoms in the presence of 
magnetoelectric media, previously obtained via fourth-order perturbation theory, is obtained from second-order perturbative 
calculation, by introducing an effective interaction Hamiltonian based on linear response theory. This, makes a considerable 
reduction in complexity and length of the calculation and may be useful, for example, in obtaining the van der Waals 
interaction potential between chiral molecules, which possess more complexities in comparison to achiral ones. 
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 مقدمھ -۱

، ب��ھ در ای��ن مقال��ھ( قطبی��دهدو ات��م ی��ا مولک��ول خنث��ی و نا
، تح�ت ت�اثیر )بریم را بھ کار میاتم  هژوا طور خلاصھ،

 ،کوانت��ومی خ��لأمی��دان الکترومغناطیس��ی خی��ز اف��ت و 
کنن�����د ک�����ھ ب�����ھ آن نی�����روی  وارد میب�����ھ ھ�����م  نیروی�����ی

ش��ود. ای���ن نی��رو از پتانس���یلی ب���ھ  دروال��س گفت���ھ می وان
، ب��ا ف��رض ل محاس��بھ اس��ت ک��ھ اول��ین ب��ارھم��ین ن��ام قاب��

ھ�������ا در فض�������ای تھ�������ی از اجس�������ام  قرارگی�������ری اتم
در فاص��لھ کوت��اه ب��ین  و توس��ط لان��دن ،مغناطوالکتری��ک

س���بھ ک���ارگیری اخ���تلال مرتب���ھ دوم محا ب���ا ب���ھ ،دو ات���م
ب�ین  دلخ�واه. تعمیم فرمول این پتانسیل بھ فاص�لھ ]۱[شد
 ].۲[ ھ��ا توس��ط ک��ازیمیر و پول��در ص��ورت پ��ذیرفت اتم

بندی ب�ھ حض�ور مح�یط م�ادی جھ�ت  لزوم توسعھ فرمول
دس�ت آم�ده در مقایس�ھ ب�ا ف�رض  تر کردن نتیجھ بھ واقعی

(ب�ھ  ش�د ھای بع�دی ای برای پژوھش فضای تھی، انگیزه
و  ]۲در مراج��ع [. ] را ببینی��د)۳عن�وان نمون��ھ، مرج�ع [

ھ��ا، ت��اخیر  ب��ین اتم دلخ��واهج��ا ک��ھ در فاص��لھ  آن، از ]۳[
بایس�ت در  ھی بودن س�رعت ن�ور نی�ز میحاصل از متنا

اس��تفاده  اخ��تلال مرتب��ھ چھ��ارممحاس��بات وارد ش��ود، از 
 شد.

 هش��د اس��تفادهبن��دی  از معرف��ی فرم��ول، پ��س ای��ن مقال��ھدر 
و س��پس نوش��تن  الکترومغناطیس��یک��وانتش می��دان  ب��رای

متش�����کل از دو ات�����م و می�����دان  ای س�����امانھھ�����امیلتونی 
مغناطوالکتری��ک  الکترومغناطیس��ی تاثیرگرفت��ھ از م��اده

ای ک�ھ ب�رای  نتیجھھمان خواھیم دید کھ ، جدیددر شکلی 
حاص��ل  ]۳ج��ع [در مردروال��س  وانکنش  پتانس��یل ب��رھم

از اخ��تلال مرتب��ھ دوم حاص��ل  ،ش��ده ب��ود، در ای��ن مقال��ھ
ای از  ملاحظ����ھقاب���ل ب���ھ می����زان نتیج����ھ در و  ش���ود می

 شود. پیچیدگی و حجم محاسبات کاستھ می

 ندیب فرمولمعرفی   -۲

در ک�ھ  B و Aمتشکل از دو ات�م ای  ھامیلتونی سامانھ
الکترومغناطیس��ی می��دان حض��ور در  وخ��ود حال��ت پای��ھ 

 رادارن��د والکتری��ک ق��رار طمغنات��اثیر گرفت��ھ از مح��یط 
 صورتتقریب دوقطبی الکتریکی بھ ، در توان می

' , ' ,

ˆ ˆ ˆ
A A F

A A B A A B
H H H′ ′

= =

= +∑ ∑                         )۱(  

ˆ ،)۱( رابطھ. در ]۴[ نوشت
AH ˆ و ′

A FH ، ترتی�ب ب�ھ ،′
 می���دان-ات��م کنش ھمھ���امیلتونی ب��رو  ′Aات��م ھ��امیلتونی 

 شکلبھ را ھا  اتم]، ھامیلتونی ۴[ مرجعھمانند  .ھستند

ˆ A
A n A A

n
H E n n′

′ ′ ′= ∑  ,                             )2(  

ی حالت اتم ویژه n ،گیریم که در آن نظر میدر 
nو  ،)نشده (مختل nE ω≡  ،متناظر  مقدار انرژي ویژه

فرض این که با  ،کنش همهامیلتونی بر. براي استبا آن 
از  میدان در حالت تعادل دینامیکی قرار دارد،-تمسامانه ا

موثري هامیلتونی  گیریم و می کمکنظریه پاسخ خطی 
 به صورت

1ˆ ˆˆ ( )
2A F A AH ′ ′ ′= − ⋅μ E r                                      )3(  

 μ̂میدان الکتریکی و  Ê،نآدر که کنیم  میتعریف 
 در اثر میدان ،در اتم القا شدهی عملگر دوقطبی الکتریک

رابطه در  دوم یکوجود ضریب در تفاوت . است الکتریکی
از ناشی ، ]4[در مرجع نظیرش مقایسه با رابطه در  ،)3(

 دائمیدوقطبی الکتریکی عملگر  جا، آناین است که در 
 است.نظر گرفته شده در اتم 

تانسور  واسطه ه، بμ̂ اتم، القایی یالکتریکگشتاور دوقطبی 
) پذیري (دینامیکی) قطبش )ωα، 

0 0
' '

2 2
0

2( )
( )

k k k
A A A

A k
k A

ωω
ω ω

′
′

≠ ′

=
−∑ d dα


,                                  )4(  

ˆ الکتریکی میداني بسامدهاي  برحسب مولفه  ( , )ωE r، 
 رابطه باکه 

0
ˆ ˆ( ) ( , ) . .d H cω ω

∞
= +∫E r E r                       )5(  

 شود نوشته می به شکل زیر، شود تعریف می

( )†

0
ˆ ˆˆ ( ) ( ) ( , ) ( , )dω ω ω ω

∞
= ⋅ +∫μ r α E r E r .       )6(  

0 )،4(رابطه در به ذکر است که لازم 
'

k
Ad  ماتریسی عنصر

   است. ر اتمیاالکتریکی گذگشتاور دوقطبی 
ن الکترومغناطیس��ی ک��وانتیزه ت��اثیر گرفت��ھ می��دات��وان  می

ˆاز ماده را بر حسب عملگرھای پایھ  ( , )λ ωf r کھ ب�ر ،
ب�ھ  ،]۴ش�وند [ ای بی�ان می اساس قطبش و مغناطش نوفھ

 صورت

3

,

ˆˆ ( , ) ( , , ) ( , )
e m

d r λ λ
λ

ω ω ω
=

′ ′= ⋅∑ ∫E r G r r f r


 )۷(  

 . این عملگرھا در روابط جابجایینوشت

†ˆ ˆ[ ( , ), ( , )] ( ) ( )Iλ λ λλω ω δ δ δ ω ω′ ′′ ′ ′ ′= − −f r f r r r
ˆ ˆ[ ( , ), ( , )] 0λ λω ω′ ′ ′ =f r f r                                   )۸(  

eGکنن���د. تانس���ورھای  ص���دق می


mGو  


حس���ب ب���ر  

Gگرین نسور تا


 کھ از معادلھ دیفرانسیل 

673 
 



 ، دانشگاه یزد1394بهمن ماه  8تا  6
 

1 ( , , )
( , )

ω
µ ω

′∇× ∇×G r r
r



2

2( , ) ( , , ) ( )
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  )۹(    

)I صورت زیر ، بھ ]۵[ کند میپیروی ) واحد، تانسور
 :دنشو نوشتھ می
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( , , )ω ′ ′× ×∇ G r r
 

.         (۱۰) 

هاي هندسی و مغناطوالکتریکی محیط  ویژگیاثر 
)گذردهی الکتریکی نسبی از طریق مادي  , )ε ωr  و

)تراوایی مغناطیسی نسبی  , )µ ωr  موجود در تابع
 شود. ، در میدان کوانتیزه وارد میگرین

}را با  حالت پایھ میدان  دھیم کھ بر حسب  نشان می 0{

ˆعملگر 
λf،  ھ�ای می�دان یختگ�یبرانگ عملگر نابودیکھ 

 با رابطھ  ،است ھا) (فوتون

{ }ˆ ( , ) 0 0, , ,λ ω λ ω= ∀f r r                     )۱۱(  

e . برچسبشود تعریف می (m)λ ب�ر ماھی�ت ، دلال�ت =
 .داردای  نوف��������ھچش��������مھ ) مغناطیس��������ی( الکتریک��������ی

پ��ی  در پیاث��ر دادن ب��ا می��دان ھ��ای برانگیخت��ھ  حالت وی��ژه
ˆ†، ھ�ای می�دان برانگیختگ�ی آفرینشِ عملگر 

λf ، روی ب�ر
 آیند. برای مثال، بھ وجود میحالت پایھ 

{ }†ˆ ( , ) 0 ( , ) ,λ λω ω=f r 1 r

{ }† †1 ˆ ˆ( , ) ( , ) 0 ( , ), ( , ) .
2 λ λ λ λω ω ω ω′ ′′ ′ ′ ′=f r f r 1 r 1 r

                                                                            
)۱۲(  

الکتریک�ی، تراوای�ی مغناطیس�ی، و  تابع گرین، گذردھی
پذیری الکتریکی، مانند ھر تابع پاسخ دیگ�ری در  قطبش

ی ب�الایی ص�فحھ بس�امدِ مخ�تلط  حوزه فرک�انس، در نیم�ھ
 تحلیل������ی ھس������تند و از رابط������ھ انعکاس������ی ش������وارتز،

* *( ) ( )f fω ω=  ،کنن���د. ع���لاوه ب���ر ای���ن پی���روی می، −
 :]۴[ کند ر صدق میدر رابطھ انتگرالی زی تابع گرین

3 *

,
( , , ) ( , , )

e m
d r λ λ

λ

ω ω
=

′ ′′⋅∑ ∫ G r r G r r
 

T

2
0 Im ( , , )µ ω ω
π

′ ′′= G r r


.            )۱۳(  

  کنش هممحاسبه پتانسیل بر -3
با در نظ�ر گ�رفتن دو ات�م و می�دان الکترومغناطیس�ی در 

} حال����ت پای����ھ، }0 ,0 0A B
وابس����تھ ب����ھ  جاییِ  جاب����ھ ،

ت��وان از نظری��ھ  می موقعی��ت در ان��رژی حال��ت پای��ھ را
، جمل�ھ می�دان-ات�م کنش ھمبا در نظر گرفتن ب�راختلال و 

بھ عنوان ھ�امیلتونی اختلال�ی ب�ھ دس�ت  ،)۱دوم رابطھ (
   ].۲آورد [

ب��ھ ھم��راه  )،۳( کنش ھمب��ا ب��ھ ک��ار ب��ردن ھ��امیلتونی ب��ر
ت��وان دی��د ک��ھ اول��ین مرتب��ھ غی��ر  می)، ۷و ( )۶رواب��ط (

ین دو ات��م دارد، ب�� کنش ھمص��فر اخ��تلال ک��ھ س��ھم در ب��ر
 عبارت است از است، کھ دوم آنمرتبھ 

1 1
(2)

0 0

ˆ ˆ0 0
( )I I

H I I H
E

E E≠

∆ = −
−∑ ,                   )۱۴(  

1
ˆ ˆ ˆ( )AF BFH H H= عنص���ر ماتریس���ی  .+

1
ˆ 0I H 

، تح��ت ت��اثیر س��امانھکن��د ک��ھ  را توص��یف می روی��دادی
انجام  Iبھ حالت  0 از حالت ریگذا 1Ĥ اختلال 

ب��ھ س��ادگی  ،کنش ھمب��ا وارس��ی ھ��امیلتونی ب��ردھ��د.  می
ت��وان دریاف��ت ک��ھ حال��ت می��انی تنھ��ا در ص��ورتی در  م��ی
می�دان در حال�ت  ک�ھ دو اتم سھم خواھد داشت کنش ھمبر

 د؛نت پایھ باشدر حال ھا برانگیختھ دوفوتونی، و اتم

1 21 1 2 20 ,0 1 ( , ),1 ( , )A BI λ α λ βω ω= r r .             )۱۵(  

ب�ھ عب��ارت دیگ�ر، عنص��ر ماتریس��ی یادش�ده، متن��اظر ب��ا 
کن�د  ھا دو فوتون گس�یل می رویدادی است کھ یکی از اتم

ھ��ا گ��ذاری انج��ام دھن��د. در  ی��ک از اتم ب��دون ای��ن ک��ھ ھیچ
و  دھد عنصر ماتریسی دیگر، عکس این رویداد رخ می

 دو فوت���ونِ را بای���د در نظ���ر گرف���ت ک���ھ روی���دادی  تنھ���ا
توس��ط ات��م دیگ��ر ج��ذب  ،پیش��ینروی��داد در  ش��ده گس��یل

شوند. در غیر این صورت، این جذب و گسیل نقشی  می
 نخواھد داشت.  کنش ھمدر بر

،  ھم )۱۴( لازم بھ ذکر است کھ جمع موجود در رابطھ
 ھ���ای تحال ھای گسس���تھ، مانن���د وی���ژه ب���ر روی برچس���ب

(انتگ��رال)، ھای پیوس��تھ  و ھ��م ب��ر روی برچس��باتم��ی، 
 باشد، می ،مانند بسامد

 
1, 2

3 3
1 2 1 20 0

0 ,I
d d d r d r

α β λ λ

ω ω
∞ ∞

≠

→∑ ∑∑ ∫ ∫ ∫ ∫ .   )۱۶(  

در عنص��ر ماتریس��ی ) ۱۵(ب��ا ق��رار دادن حال��ت می��انی 
) ب��ھ دس��ت ۸جایی ( ک��ارگیری رواب��ط جاب��ھ ، و ب��ھیادش��ده

 آوریم: می
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1

*
1 1 1

ˆ 0 2 ( , , )AI H λ ω= G r r


 

2

*
2 2 2( ) ( , , )Aλ αβ

ω ω ⋅ ⋅ α G r r


.  )17 (

    
) برابر ۱۴رابطھ ( مخرج کسر موجود در علامت جمعِ 

1ش�ود ب�ا  می 2( )ω ω+ .) در ۱۷ب�ا ق�رار دادن نتیج��ھ (
 ،)۱۳)، و اس����تفاده از رابط����ھ انتگرال����ی (۱۴رابط����ھ (

 صورت جایی انرژی بھ  جابھ
2 2 2
0 2 1 2
2 0 01

1 22 ( )
dE dµ ω ω ωω

π ω ω
∞ ∞

∆ = −
+∫ ∫



2 1[ ( ) Im ( , , )A A Btr ω ω× ⋅α G r r


2 2( ) Im ( , , )]B B Aω ω⋅ ⋅α G r r
 ,       

)۱۸(  

توان ب�ا کم�ک خ�واص  این رابطھ را می آید. دست میبھ 
تابع پاسخ ک�ھ در انتھ�ای بخ�ش یک تابع گرین بھ عنوان 

ذک��ر ش��د، س��اده ک��رد. ب��ھ ای��ن منظ��ور، ابت��دا ب��ا ب��ردن  ۲
و ب�����ا کم�����ک مخ�����تلط -1ωب�����ھ ص�����فحھ  1ωانتگ�����رال 

 :آوریم دست می، بھ گیری پربندی انتگرال
2 2
1 1

2 2 20 01
1 2 2

Im ( ) ( )u iud du
u

ω ωω ω
ω ω ω

∞ ∞
= −

+ +∫ ∫
G G
 

.       )۱۹(  

را نی������ز ب������ا کم������ک  2ωانتگ������رال  ،در ق������دم بع������دی
 کنیم، گیری پربندی محاسبھ می انتگرال

 
3

22 2
2 20 2
2

Im ( ) ( )d u iu
u

ω ωω π
ω

∞
= −

+∫
β β



,               

)۲۰(  

βاز  ،ک���ھ در آن


Aب���رای نم���ایش   B⋅ ⋅α G α
   اس���تفاده

)، ب��ھ ۱۸ب��ا اس��تفاده از ای��ن نت��ایج در رابط��ھ ( ایم. ک��رده
اس�تفاده از ت�ر، ب�ا  پیشی�ابیم ک�ھ  ای دس�ت می ھمان نتیج�ھ

تر  اخ��تلال مرتب��ھ چھ��ارم و ب��ا عملی��ات بس��یار ط��ولانی
 ،]۳[ استشده حاصل 

[ ]

2
0

0
( , )

2
( ) ( , , ) ( ) ( , , )

A B

A A B B B A

U du

tr iu iu iu iu

µ
π

∞−
=
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∫r r

α G r r α G r r



  . 

)۲۱(  

 گیرینتیجھ  -۴

دروال��س  وان کنش ھمفرم��ول پتانس��یل ب��ردر ای��ن مقال��ھ، 
ت��ر ب��ھ وس��یلھ اخ��تلال  ات��م حال��ت پای��ھ را ک��ھ پیش دوب��ین 

ھ��امیلتونی معرف�ی مرتب�ھ چھ�ارم ب��ھ دس�ت آم��ده ب�ود، ب��ا 
و الگ���وگرفتن از  ،می���دان-ات���م کنش ھمب���رب���رای جدی���د 

ایی در ی�ک یک دوقطبی الکتریکی الق کنش ھمانرژی بر
، از اخ�تلال (ھامیلتونی م�وثر) خارجیالکتریکی میدان 

تر  تر و س�اده مرتبھ دوم و با محاس�باتی بس�یار سرراس�ت
ب��رای ی��افتن پتانس��یل  دتوان�� ب��ھ دس��ت آم��د. ای��ن روش می

، ک��ھ پیچی��دگی ھ��ا س��انی اتم دس��ت حاص��ل از کنش ھمب��ر
بن��ا ب��ر و  س��ان دارد، ھ��ای نادس��ت ب��ھ اتمنس��بت بیش��تری 

محاسبھ نشده مادی محیط حضور در تا کنون  ،ماآگاھی 
 .باشدمفید  است،

ج�ا ک�ھ ای�ن  . از آنضروری استجا  ای در این ذکر نکتھ
ھ���امیلتونی مبتن���ی ب���ر نظری���ھ پاس���خ خط���ی اس���ت، در 
اس�تفاده از آن بای��د احتی��اط ک��رد؛ ای��ن ھ��امیلتونی تنھ��ا در 

در حال��ت تع��ادل ھایی ک��ارایی دارد ک��ھ  س��امانھبررس��ی 
 باشند. 
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	,                             (۲)
	در نظر میگیریم که در آن،  ویژهحالت اتمی (مختلنشده)، و ، ویژهمقدار انرژی متناظر با آن است. برای هامیلتونی برهمکنش، با فرض این که سامانه اتم-میدان در حالت تعادل دینامیکی قرار دارد، از نظریه پاسخ خطی کمک میگیریم و هامیلتونی موثری به صورت
	(۳)
	تعریف میکنیم که در آن، میدان الکتریکی و  عملگر دوقطبی الکتریکی القا شده در اتم، در اثر میدان الکتریکی است. تفاوت در وجود ضریب یکدوم در رابطه (۳)، در مقایسه با رابطه نظیرش در مرجع [۴]، ناشی از این است که در آنجا، عملگر دوقطبی الکتریکی دائمی اتم در ن...
	گشتاور دوقطبی الکتریکی القایی اتم، ، بهواسطه تانسور قطبشپذیری (دینامیکی) ،
	,                                  (۴)
	برحسب مولفههای بسامدی میدان الکتریکی ، که با رابطه
	(۵)
	تعریف میشود، به شکل زیر نوشته میشود
	.       (۶)
	لازم به ذکر است که در رابطه (۴)،  عنصر ماتریسی گشتاور دوقطبی الکتریکی گذار اتمی است.
	اثر ویژگیهای هندسی و مغناطوالکتریکی محیط مادی از طریق گذردهی الکتریکی نسبی  و تراوایی مغناطیسی نسبی  موجود در تابع گرین، در میدان کوانتیزه وارد میشود.
	۳- محاسبه پتانسیل برهمکنش

