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  )02/03/1398 :ییافت نسخۀ نهای؛ در 29/08/1396 :افت مقالهی(در
  دهیچک

مال گیراندازي ) در عناصر و ترکیبات مختلف است. در ابتدا احت2Zهاي کائونی (در این تحقیق هدف تفسیر طیف تجربی پرتوهاي ایکس اتم
هاي اتمی مختلف محاسبه و مقایسه شده است. با استفاده از روش مونت کارلو دینامیک آبشـاري اتـم در هـر ترکیـب کائون درون ترکیبات با مدل

حرکـت  ةدازآزاد دو توزیـع انـ ضـرایب، هر گذار تابشی به ازاي یک اتم کائون محاسبه شده است. با روش برازش براي هر اتم ةسازي و بهرشبیه
حرکـت  ةاتم و انداز ةکاندو مبنی بر همبستگی بین انداز ۀ، فرضیبه عدد اتمی ضرایباي مداري پیشنهادي استخراج شده است. وابستگی این زاویه
ی در بیشـتر مـوارد توافـق ها و نسبت آنها با مقادیر تجربـبهره ۀکند. با مقایسرا تأیید میشود ها میمداري اولیه که منجر به تناوبی بودن بهره ۀزاوی

 خوبی مشاهد شده است.

  

  مونت کارلو يسازهی، شبیاتم يمحاسبات آبشار کس،یا ة، بهریاتم يراندازی، گیاتم کائون :يدیکل يهاهواژ
  

  . مقدمه1
ی اسـت کـه از دسـتگاهاگزوتیک اتمـی یـا مولکـولی،  دستگاه

 تــر از الکتــرونمنفــی ســنگین ةجــایگزین شــدن یــک ذر
),...,,   Kx ( ۀشـود. مطالعـبا یک الکترون ایجـاد مـی 

هاي شیمی، فیزیـک اتمـی و فیزیـک هاي اگزوتیک در حوزهاتم
هـاي اي اهمیت دارند. با آنالیز طیف پرتوهـاي ایکـس اتمهسته

هاي الکترومغناطیسی، قوي کنشتوان در مورد برهماگزوتیک می
را بـه دسـت  اگزوتیک با هسته اطلاعـات مهمـی ةو ضعیف ذر

ها بـا گیري شـعاع هسـته]. به عنـوان نمونـه انـدازه2و  1آورد [

 کنشهاي میونی یا در مورد ذرات هادرونی بـرهماستفاده از اتم
شـدگی طیـف پرتوهـاي جایی و پهـنهادرون هسته باعث جابه

گیـري ایـن اثـر شود. کـه بـا انـدازههاي اگزوتیک میایکس اتم
اي و هســته ةبط بــا توزیــع مــادتــوان اطلاعــات مهمــی مــرتمی

  ]. 3نوکلئون به دست آورد [ -هادرون کنشبرهم
هاي اگزوتیـک در حالت کلی شدت گذارهاي ایکس در اتم

به احتمال تشکیل اتم اگزوتیک و رقابـت بـین گـذارهاي اتمـی 
اســت. دینامیــک گیرانــدازي ذرات و واانگیختگــی آن یکــی از 

  ت کـه بعضـی ازفیزیـک اتمـی اسـ ةهـاي مهـم در حـوزبحث
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هاي آن هنوز روشن نیست، چرا که ساختار شیمیایی و فاز جنبه
هـاي ماده بر روي احتمال گیراندازي هادرون با هر یـک از اتـم

محیط به شدت تأثیر زیادي دارد. محاسـبات کلاسـیکی و نیمـه 
دهد که احتمال گیرانـدازي ذره زمـانی قابـل کلاسیکی نشان می

برسـد.  eV 100کمتر از تقریباًآن  توجه است که انرژي جنبشی
و  Lهاي داخلی در این انرژي احتمال کنده شدن الکترون از لایه

K اگـر ایـن گیرانـدازي در یـک سـاختار 4[ اتم بیشتر اسـت .[
مولکولی صورت گیرد مقدار احتمال گیراندازي در هرنوع اتم به 

 هاي به اشتراك گذاري شـده و توزیـعنوع پیوند، تعداد الکترون
گذشته  ۀده پنجدر طول  ].5فضایی آنها نیز وابسته خواهد شد [

هـاي براي ذرات متفاوت میون، پایون، کائون و پادپروتون با اتم
ترین مختلف این طیـف اسـتخراج شـده اسـت. یکـی از کامـل

و  ویگنـدتوسـط  1974ها بـراي کـائون در سـال مجموعه داده
هلیـوم تـا  ی از عناصـر سـبکاتمتـکهاي روي محیط گادفري

هاي اتمی و ایزوتوپ، برخی ترکیبات دو92اورانیوم با عدد اتمی
هاي مختلفـی ]. ویژگی6گیري شده است [عناصر مختلف اندازه

ها به دست آمده است. بـه ازاي یـک گـذار خـاص در این داده
ها بر حسب عدد اتمی داراي یک رفتار تناوبی اسـت کـه شدت

ها در عناصر نادر و عناصر قلیایی شعاع اتم ۀمشابه بیشینه و کمین
هایی که عدد اتمی آن بیشتر از یک مقدار خاص است. براي اتم

است، شدت گذارهاي پایین آن به دلیل اثر جذب قـوي کـائون 
گیـري نیسـت. همچنـین طیـف هسته بسیار کـم و قابـل انـدازه

خطـاي  ةهـاي یـک عنصـر در محـدوپرتوهاي ایکس ایزوتوپ
 کنشمگـر در ترازهـاي پـایین کـه بـرهمتجربی یکسان هستند 

تغییرات شدت گذار بـه  ۀکائون هسته مهم است. کاندو با مقایس
هاي ویگند و گادفري با تغییرات شعاع اتمـی دست آمده از داده

شـدت (هـاي هـر دو دریافت کـه بیشـینه و کمینـه Z بر حسب
در نزدیکـی  هابیشـینهوشعاع اتمی) بر یکدیگر منطبق هستند و 

 الکترونی بسته و کاملی دارند. در ۀدهد که پوستهایی رخ میاتم
]. در 7[ نتیجه این افت و خیزها را با شعاع اتمی مرتبط دانسـت

کائونی ناشـی از گـذارهاي  پرتوي ایکسنیز شدت  2013سال 
و جمعـی از  توسـط بـازي 1میانی مربـوط بـه ترکیـب کـاپتون

ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

.1  Kapton 

یري شدت پرتوهاي گگیري شد. این اولین اندازههمکاران اندازه
ایکس مربوط به یک هدف متشکل از یک ترکیب آلـی پیچیـده 

  . ]8است [
  اول انتخاب مدل گیرانـدازي ۀهدف از این تحقیق در مرحل

  اتمی مناسب جهت تعیین احتمـال گیرانـدازي در یـک ترکیـب
  هاي ایکس در هر اتم با در نظر گرفتنبهره ۀاست. سپس محاسب

  یافته است. در این راستا از محاسبات مدل آماري و آماري بهبود
  شـود جهـتسازي مونت کارلو انجام میآبشار اتمی که با شبیه

  هـاي ایکـس بـه کارگرفتـهبه دست آوردن بهره یا شدت پرتـو
  هـاي گیرانـدازي مختلـف بررسـیمـدل 2شـود. در بخـش می
  ها نسبت احتمال گیراندازي را درشود. با استفاده از این مدلمی

  یـونی ۀکنیم. در ادامـه اثـرات مشخصـکاپتون تعیین میترکیب 
  دراي دارنـد بررسـی شـده اسـت. پیوند که سهم قابل ملاحظـه

  ها به عـدد اتمـی و محاسـبات دینامیـکوابستگی بهره 3بخش 
  هـايکمیت 2شود. سپس بـا روش آبشار اتمی شرح داده می 

  هـاياي را بـا بـرازش بهـرههزاویـ ۀتکانـ ۀآزاد را در توزیع اولی
  تجربی ویگند و گادفري براي هر اتم به دست آورده و تغییرات
  شدت پرتوهاي ایکس بر حسـب عـدد اتمـی را توجیـه کنـیم.

  هــايتلفیــق مــدلبنــدي بــا ســرانجام در بخــش نتــایج و جمــع
  سـازي،شبیه ۀهاي به دست آمده توسط برنامتگیراندازي و شد

  به ترکیب کاپتون و چند ترکیـبشدت گذارهاي خاص مربوط 
  دو اتمی دیگر را بـه دسـت آورده و بـا نتـایج تجربـی مقایسـه

  شود.می
  

  هاگیراندازي کائون در عناصر و مولکول .2
  اولین مدل گیراندازي نیمه کلاسیکی توسط فرمـی و تلـر ارائـه

  هاي اتـمشد. آنها با در نظر گرفتن مدل گاز فرمی براي الکترون
  د که احتمال گیراندازي در یک اتم در یـک ترکیـباننشان داده

  هاي]. سپس مدل1[ باشدمی Zخاص متناسب با عدد اتمی آن 
ــا  ــر متناســب ب ــی تل ــدل فرم ــه م ــود یافت ــل3Z ]9بهب   ]، دانی

 /
/lnZ Z1 3 0 ــــل 10[ 57 /]، ووگ /ln /Z Z 

 
21 3 1 31 1 ]11[،  

Z نپتروخی 1 3   ] ارائـه شـد کـه در بعضـی ترکیبـات بـا12[ 1
  دهنـد. ازتجربه اختلاف و در بعضی دیگر سازگاري نشـان مـی
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  5تـا شـماره  1هـا بـه ترتیـب از شـماره این به بعد ایـن مـدل
  هاي بزرگشوند. اما مدل ششم که به مدل مولکولگذاري مینام

  تجربـی سـازگاري بهتـريمزونی معروف است، با بیشتر نتـایج 
  ]. ایـن مـدل بـا جزئیـات13[ (به ویژه اکسـیدهاي فلـزي) دارد

  شود. بیشتري در بخش بعدي ارائه می
  
  هاي بزرگ مزونیمدل مولکول .1. 2

شناسـی در در این مـدل سـاختار مولکـولی بـه صـورت پدیـده
احتمال گیراندازي لحاظ شده است. اگر یک ترکیب دوتـایی از 

) را به صورت 2و  1دو اتم  ) ( )k lZ Z1 lkبگیـریم ( در نظر 2 , 
هـاي مقیـد تواند توسط الکتروننسبت شیمیایی)، گیراندازي می

هاي ظرفیت که در پیوند به اشـتراك گذاشـته هر اتم یا الکترون
شده است صورت گیرد. در مـورد اول گیرانـدازي بـه صـورت 

ک مدار اتمی حول یـک اتـم خواهـد مستقیم منجر به تشکیل ی
شد، در مورد دوم گیراندازي ابتدا به صورت تشکیل یـک مـدار 

شود وسپس یک گذار از بین دو اتم انجام می ۀمولکولی در ناحی
 شـود. اگـرهـاي اتمـی انجـام مـیهاي مولکولی به حالتحالت

( , )n 1 ),( و 1 22 n ي مقیـد و ظرفیـت بـه هـاتعداد الکتـرون
)(باشد با قید  2 و 1ترتیب دو اتم  21  lk نسـبت احتمـال ،

هاي مقید) و مولکـولی (سـهم گیراندازي مستقیم (سهم الکترون
  به صورت  الکترون هاي ظرفیت)

)1(  ( / ) ,
n

A Z Z
n
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احتمال کلی است که یک کائون، کـه  2 و 1 ].13[ خواهد بود
 2یا اتم  1در یک مدار مولکولی است به یک مدار اتمی حول اتم 

121( گذار انجام دهد  این احتمال خود به دو کمیت .(p 
عـدم تقـارن در توزیـع  این کـهوابسته است. اول با توجه به  qو 

کـه بـه  م وجود دارد احتمـال ایـنهاي ظرفیت بین دو اتالکترون
بیشـتر  ،تـر باشـدلحاظ فضایی مدار مولکولی به یک اتـم نزدیـک

کـه معیـاري از تفـاوت   یونی یک پیوند ۀاست. مقدار مشخص
ایـن احتمـال  ةتبیین کنند بین دو اتم است،  الکترونگاتیویتی

  آیدبه صورت زیر به دست می پائولی ۀو از رابط است
)2(   / ,e    

2
2

1  

این رابطه براي طیف وسیعی از ترکیبات دو اتمی استفاده شـده 
را مـورد  کمیتاست. در انتهاي این بخش شکل دیگري از این 
کـه کـائون بـا  بررسی قرار خـواهیم داد. بنـابراین احتمـال ایـن

به لحاظ فضایی به یـک  جایگزینی یک مدار الکترون ظرفیت که
تر است گیراندازي شود و تشکیل یک مدار مولکولی اتم نزدیک

  دهد به صورت 
)3(  ( ) / ,p  1 1 212و  2 /)( p   

 q مربوط به اتم الکترونگاتیوتر اسـت. 2شود. شاخص بیان می
ار از یک مدار مولکولی دوم، احتمال یک توزیع مجدد گذ عامل

است. بنابراین مقـدار  2Z به یک مدار اتمی است که متناسب با
1  به صورت  

)4(  ,
p Z

p Z p Z
 



2
1 1

1 2 2
1 1 2 2

  

کـار  چند این رابطه بـراي ترکیـب دو اتمـی بـه خواهد بود. هر
  باید آن را به صورتاما براي ترکیبات چند اتمی  ،شودگرفته می

)5(  ( / ) ,
i ik ik
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بــه ترتیــب احتمــال گــذار از مــدار  ikو  ikتعمــیم داد کــه
هاي ظرفیت است که در مولکولی به مدار اتمی و تعداد الکترون

ام بـه اشـتراك گذاشـته شـده اسـت. kام و iپیوند بین دو اتم 
 ه کـردنآلـی جهـت کـالیبر ةترکیب کاپتون به عنـوان یـک مـاد

رود. در مطالعـاتی کـه آشکارسازهاي پرتوهاي ایکس به کار می
هـاي کائونیـک هیـدروژن و بر روي طیف پرتوهاي ایکس اتـم

دوتریوم انجام شده است این ماده به صورت ظرف دربرگیرنـده 
]. اما چـون 8[ کار گرفته شده است ژن و دوتریوم بهمایع هیدرو

هاي ایکس این دو اتم نسـبت بـه ترکیـب کـاپتون شدت فوتون
  هـاي ایکـس کـاپتونبسیار کـم اسـت، در ابتـدا طیـف فوتـون

گیري شده است تا سهم آن مشخص شـود. بـا توجـه بـه اندازه
بـه دسـت  2013هاي تجربی که براي این ترکیب در سـال داده

تـوان نتـایج نظـري و تجربـی را مقایسـه کـرد و ست میآمده ا
درستی روابط به دست آمده را مورد آزمـون قـرار داد. بـر ایـن 

هاي کربن، نیتروژن و اکسیژن پرتوهاي ایکس در اتمة اساس بهر
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  .2N5O10H22Cساختار ترکیب پلیمر کاپتون . 1شکل 

  
  ی، ظرفیت الکترونی، الکترونگاتیویتی و تعداد اتم از هر نوع عنصر.شامل عدد اتم هاي ترکیب کاپتونخصوصیات اتم. 1جدول 

nf    n Z اتم  
10  2/2 1  0  1  H 

22  2/55 4  2  6  C 

2  3/04 3  4  7  N 

5  3/44 2  6  8  O 

  
  . احتمال نهایی P ، احتمال جایگزینی یونی ۀهاي مشخصکمیت، mاحتمال گیراندازي در یک پیوند .2جدول 

  p   m  پیوند  تعداد پیوند  
0/974 515/0  C  0301/0  102/0  10 C-H 0/025 485/0  H 
0/281 410/0  C 179/0  102/0  10 C-O  0/719 589/0  O 
0/395 471/0  C 058/0  612/0  6 C-N 0/605 529/0  N 

1 5/0  C 0  316/0  31 C-C 

  
)/( گیراندازي به ازاي هر اتم نسبت احتمال .3 جدول 21 ZZA  مدل. 6براي هر   

  مدل
  نسبت

1 2 3 4  5 6  

(C/N) 0/857 0/949 0/884 0/844 0/894 0/899 

(C/O) 0/750 0/908 0/798 0/736 0/817 0/774 

  
اسـت  8تـا  5بـین  nدر گذارهاي تابشی که تـراز اولیـه آنهـا 

سـاختار مولکـولی ترکیـب  1گیري شده است. در شـکل اندازه
پتون نشان داده شده است. در این مولکول پیوندهاي معمـولی کا

و دوگانه وجود دارد. در این بخـش از محاسـبات تفـاوتی بـین 
 کمیتایم و تأثیر این یونی این دو نوع پیوند قائل نشده ۀمشخص

  در ادامه بخش بررسی خواهد شد.
هاي موجود در این ترکیـب خصوصیاتی از اتم 1در جدول 
احتمال گیراندازي مورد استفاده  ۀت که در محاسبآورده شده اس

و احتمـال  ،p،هـايکمیـت 2در جدول  گیرد وقرار می
(صرف نظر از نوع پیوند یگانـه یـا  m گیراندازي در هر پیوند

و  2و  1ا توجـه بـه مقـادیر جـدول دوگانه) آورده شده است. ب
هاي ارائه شده مقادیر نسبت احتمال گیراندازي به ازاي یک مدل

هـاي معرفـی شـده در اتم براي ترکیب کاپتون به ترتیـب مـدل
  محاسبه شده است.  3جدول 

هـاي کـاپتون پیونـدهاي معمـولی و از آنجا که در مولکـول
یـونی بـراي ایـن دو نـوع پیونـد  ۀدوگانه وجـود دارد مشخصـ
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 ۀاي که در بخش قبل بـراي مشخصـساده ۀمتفاوت است و رابط
تنـوع  تـر بـه خـاطرهاي پیچیـدهیونی معرفی شد براي مولکول

پیوندها معتبر نیست. بنابراین براي ترکیب کاپتون تعریـف زیـر 
  ].14[ شودگرفته می تر به کاربراي مولکول هاي پیچیده

)6(  ( ) ,Q Q
N

   1 2
12 1 2

1   

تیـب تر به Q2 و Q1 تعداد پیوند دو مولکول و N12 که در آن
اسـت. ایـن مقـادیر بـا  2و  1 بار ناخالص اضافی بـر روي اتـم

سـازي روش شبیه ۀکه بـر پایـ] 15[سین ؤافزار گااستفاده از نرم
صورت نیمه کلاسیکی انجام شده است به  دینامیک مولکولی به

حاصـل یونی  ۀدست آمده است. براي ترکیب کاپتون مشخص
بـه ترتیـب  C=Oو  H–C ،N-C ،O-Cاز این بارها براي پیونـد 

ــین  656/0و  326/0، 448/0، 170/0 ــد ب ــورد پیون ــت. در م اس
چرا  ،نداریمیونی پیوند  ۀمشخص ۀهاي کربن نیازي به محاسباتم

که گیراندازي در مدار مولکـولی ایـن پیونـدها در هـر صـورت 
) خواهد شد C اندازي در اتممنجر به گیر )  با توجـه بـه  .1

بـراي  Aمقادیر نسبت احتمـال  )5(تا  )3(و معادلات  مقادیر 
C/N  وC/O  است.  625/0و  681/0به ترتیب برابر

  
  
  ها به عدد اتمی . وابستگی بهره3

اگزوتیک بر روي شدت گـذارهاي  ةاي ذرزاویه ۀتکان ۀتوزیع اولی
هایی کـه در تـرازي بـا اتمی تأثیر زیادي دارد به طوري که کائون

 ۀهـایی کـه تکانـگیرد نسبت به کـائوناي بالا قرار میزاویه ۀتکان
ازهاي پایین شدت بیشتري تري دارند در گذار به تراي پایینزاویه

حسـب عـدد اتمـی  از طرفی تغییرات شدت گذار بر ].16[دارند 
الکترونـی  ۀها بـا پوسـتیی است که در نزدیکی اتمهابیشینهداراي 

اي ذره بـا شـعاع اتمـی در زاویـه ۀبسته قرار دارند. بنابراین تکانـ
اي عناصـري کـه هاي بـزرگ بـرlکه در  به طوري ،ارتباط است

. ]7[ شـوداي قطـع مـیزاویـه ۀشعاع کوچکی دارند توزیـع تکانـ
هـاي تیتـانیوم و کسلر و همکاران در یک تحقیق که اتـمهمچنین 

 ]، متوجـه شـدند در تـراز16[ منگنز را مورد بررسی قـرار دادنـد
14n اي براي تیتانیوم بـا شـعاعزاویه ۀتوزیع تکان Å2/93  بـه

12 صورت آماري  llp است در حالی که براي اتـم منگنـز  )(

- این توزیع به صورت Å2/5 با شعاع /( ) ( ) lp l l e  102  است. 1
کنیم توزیع مناسب براي هر اتـم را کـه توافـق از این رو سعی می

تم داشته باشد بیابیم. در ایـن راسـتا هاي گذار آن اخوبی با شدت
  بریم:دو مدل توزیع را به کار می

کنیم احتمال گیراندازي در یک حالت کوانتومی الف) فرض می(
صـفر و کمتـر از آن  maxl هـاي بزرگتـر از یـک l اولیه براي
) متناسب با )l 2    این شکل توزیع به صورتاست. بنابر 1

)7(  max
max

( ) ( ) ,
( )

l
p l l l

l


 
 2

2 1

1
   

  تابع پله است. خواهد بود. که 
 کنـیم کـه احتمـال گیرانـدازي درب) در این حالت فرض مـی(
lهاي زیاد با یک ضریب نمایی   کـاهش یابـد. شـکل ایـن

  زیر استمدل به صورت 
)8(  ( ) ( ) ,lp l l e 2 1    

شـود زمانی که یک اتم در یک تراز کوانتومی اولیه تشـکیل مـی
برانگیخته است. پس از آن با فرایندهاي اتمـی مختلـف بـه  قویاً

Zهـا بـا دهد در مورد اتـمتر گذار انجام میترازهاي پایین  2 
 ۀشی، اوژه و بازآرایی مجدد لایترین عبارتند از گذارهاي تابمهم

، جذب قـوي و واپاشـی ضـعیف کـائون. بـه رقابـت 2الکترونی
]. بـراي 17[ گوینـداین فرایندها دینامیک آبشار اتمی می ةپیچید

تعیین بهره یا شدت هر گذار تابشی باید احتمال در واحد زمـان 
 ۀو تاریخچ]. سپس با روش مونت کارل22-18[ آن محاسبه شود

 ۀبالا تا ترازهـاي برانگیختـ ۀهاي برانگیختائونی از ترازهر اتم ک
پایین قبل از جذب کائون توسط هسته یا واپاشی آن دنبال شود. 

یک نوع گـذار تابشـی خـاص بـه  ةهاي گسیل شدتعداد فوتون
]. بـراي آن کـه 22-18[ شـودازاي یک اتم کـائونی تعیـین مـی

اتم کـائونی خطاي آماري کاهش یابد محاسبات با تعداد زیادي 
 ۀسازي از یک تراز برانگیختشبیه ۀاتم انجام شود. برنام 610 مثلاً
ii ۀاولی ln کنـد. عـدد ونـی شـروع مـیئمشخص براي اتـم کـا

در نظـر  30ونـی برابـر ئهـاي کـابـراي اتم in کوانتومی اصلی
از دو  il ۀولیـاي احرکـت زاویـه ةگرفته شده است. براي انداز

آزاد  ضـریبیـک  (ب) استفاده شده اسـت.  توزیع (الف) و
ـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  

 .1 Electron refilling 
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  بر حسب عدد اتمی. maxl (رنگی در نسخۀ الکترونیکی) نمودار. 2شکل 

  

  
  هاي مختلف.براي اتم opt(رنگی در نسخۀ الکترونیکی) مقادیر . 3شکل 

  
هاي تجربـی سازي به شدتاست که با برازش شدت هاي شبیه

  آید.به دست می
  مــدل آمــاري (الــف) ابتــدا بــا در نظــر گــرفتن مقــادیر در

maxl 5   براي کائونی که در تراز اولیه گیراندازي شـده 29
  سـازيشبیه ۀاست، شدت هاي گذار براي هر اتم توسط برنام

 آزمون دست آمد، سپس توسط به   کـه بـا maxl بهتـرین ،2
  داد براي هر اتم انتخابهاي تجربی توافق خوبی نشان میداده
  سـازي مشـابه را انجـامگادفري و ویگند نیـز یـک شـبیه. شد
  مقایسه شده 2اند که نتایج آن با نتایج کار حاضر در شکل داده

  تر است.نها نسبت با کار حاضر سادهآسازي شرایط شبیه است.

  هاي ترکیب کامپتون اضافه شدهکه به دادهاي آنها داده اول این
  است. دوم احتمال گیراندازي کـائون در ترکیبـات دو اتمـی و

  سـازي لحـاظدر شبیه Kالکترونـی  ۀفرایند پر شدن مجدد لای
  تنـاوبی را نشـانسازي رفتار چند هر دو شبیه نشده است. هر

  کمتري را نسـبت بـه maxlدهند اما نتایج کار حاضر مقدار می
   کمیـتتـر کند که این با مقادیر کوچکبینی میکار آنها پیش

  هـايl ها درکه منجر به کم شدن جمعیت کائون ))ب((مدل 
  ۀ). بنابراین فرضی3 (شکل ي بیشتري داردشود سازگارزیاد می

ــراي بعضــی ازlکــاهش ســریع گیرانــدازي در    هــاي زیــاد ب
است.  اي هستند صحیحالکترونی بسته ۀهایی که داراي پوستاتم
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  .هاي ترکیب کاپتونازاي یک کائون در هر یک از اتمهاي نهایی به نسبت بهره .4جدول 

  مدل
 بهره

 تجربی 6 5 4 3 2 1

KC KN/y y 5 4 5 4  0/665 0/736 0/686 0/655 0/693 0/697  1/23±0/35 

KC KN/y y 6 5 6 5  0/635 0/703 0/655 0/625 0/662 0/666 0/84±0/6 

KC KO/y y 6 5 6 5  0/421 0/510 0/448 0/470 0/459 0/435 0/28 ±0/09 

KC KO/y y 8 6 8 6  0/426 0/516 0/454 0/475 0/464 0/440 0/238±0/192 

  
  هاي ترکیب کاپتون.هاي نهایی به ازاي یک کائون در هر یک از اتمبهره. 5جدول 

KC KN/y y 5 4 5 4 KC KN/y y 6 5 6 5  KC KO/y y 6 5 6 5 KC KO/y y 8 6 8   نسبت  6
 بهرة نهایی 0/528 0/504 0/351 0/355

  مقدار تجربی 1/23±0/35 0/84±0/6 0/28±0/09  19/0±24/0
  

 کمیـتاي بـه زاویـه ۀدر مدل آماري (ب) توزیـع تکانـ

هـاي lتـري باشـد مقادیر منفـی چه بستگی زیادي دارد. هر
بـه خـوبی  3شوند. این مسئله در شکل تر میتر پرجمعیتپایین

اي زاویـه ۀکه توزیـع تکانـ نشان داده شده است. با توجه به این
هـاي به شعاع اتم وابسته است سـعی کـردیم بـا توجـه بـه داده
  تجربی براي هر اتم توزیع مناسبی بیابیم. براي این کـار بـه

 ۀاختصــاص داده و بــا اســتفاده از برنامــ +9/0تــا  -9/0مقــادیر 
گذارهاي هر اتـم بـه دسـت  سازي براي مقادیر مختلفشبیه

 آمد و مانند قسمت قبل با آزمون بهینـه کـه  optمقدار ،2
با مقادیر تجربی سـازگاري بهتـري نشـان دهـد بـراي هـر اتـم 

  آورده شده است. 3ص و نتیجه در شکل مشخ
  

  بندي. نتایج و جمع4
سازي گـذارهاي اتمـی، مقـادیر نسـبت شبیه ۀبا استفاده از برنام

ـــر ـــائونی اتم ةبه ـــاپتون ک ـــب ک ـــاي ترکی KCه KN/y y 5 4 5 4 ،
KC KN/y y 6 5 6 5،KC KO/y y 6 5 6 KCو  5 KO/y y 8 6 8 ـــب  6 ـــه ترتی ب

به دسـت آمـده اسـت. توزیـع  569/0و  562/0، 741/0، 677/0
/( اي به صورت بهبود یافتهزاویه ۀتکان  0  و اولین تـراز) 2

n    در نظر گرفته شده است. 30
هاي نهایی به ازاي یک کائون نسبت بهره ۀحال براي محاسب

را در  3ادیر جـدول کافی است احتمال گیرانـدازي در اتـم، مقـ
ضرب ایـن کنیم. حاصلضرب  سازيبهره به دست آمده از شبیه

به همراه مقادیر  4هاي ترکیب کاپتون در جدول مقادیر براي اتم
  .تجربی آورده شده است

احتمال گیراندازي با بررسی تأثیر مشخصه یـونی  2در بخش 
هـاي نسـبت بهـره ۀپیوند محاسبه شده است. حال بـراي محاسـب

هـاي ترکیـب کـاپتون ازاي یک کائون در هر یک از اتـم هایی بهن
مانند قسمت قبل کـافی اسـت احتمـال گیرانـدازي در اتـم را در 

سازي ضرب کنیم. مقادیر نهـایی مقادیر بهره به دست آمده از شبیه
  .آورده شده است 5هاي ترکیب کاپتون در جدول براي اتم
هاي مختلفـی از جنبههاي کائونی ایکس اتم يهاي پرتوبهره

مورد بررسی قرار گرفتـه اسـت. گیرانـدازي کـائون در ترکیـب 
هاي موجود بررسی شد. در این بررسی کاپتون با استفاده از مدل

 ۀها در طی دو مرحله محاسبه شده است. مرحلنسبت گیراندازي
به  هادوم نسبت بهره ۀهاي گیراندازي و مرحلاول نسبت احتمال
دهـد کـه مـدل نشـان مـی 4 نتایج در جـدولدست آمده است. 

هاي بزرگ مزونی توافق بیشتري با مقادیر تجربی نسبت مولکول
یـونی کـه عامـل  ۀهـا دارد. همچنـین اثـر مشخصـبه سایر مدل

باشد با روش دینامیـک هاي مولکول میگیراندازي کائون در اتم
توافـق  5 و 4ده است که با توجه به جدول شمولکولی محاسبه 



  ۳، شمارة ۱۹جلد   ینیعابد دهیو سع یسیرئ یمرتض  ۶۳۶

  

  

دوم اثـر  ۀدهد. در مرحلدل پائولی نشان میري را نسبت به مبهت
گذارهاي اتمی بررسـی شـده  ةاي بر روي بهرزاویه ۀتوزیع تکان

دهد که توزیع بهبود یافته نسبت به توزیـع است. نتایج نشان می

چند که هر  تواند مقادیر تجربی را توجیه کند. هرآماري بهتر می
خاص را بر حسب عدد اتمی به  دو رفتار تناوبی شدت هر گذار
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