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  دهيچك
اگر يكي از اين پيوندها را بشكنيم و حالـت اسـپين   . باشندهاي مختلف دوبعدي ميداهاي مناسبي براي حالت پاية مدل هايزنبرگ در شبكههاي پيوند ظرفيت تشديدي كاندي    حالت

مچنـين اثـر      و ه  RVBپوشاني بـين هـر دو حالـت         در اين مقاله روابط هم    . آيدبه دست مي    موسوم به تريپلون   ةتايي تبديل كنيم، حالت برانگيخت    اش را به سه   يكتايي
ji ss  روي  .

باشند و از ايـن نظـر قواعـد حـسابان بـه       شبكه ميةباشند و مستقل از نوع هندس اين روابط كلي مي.آوريمرا به دست ميهستند داراي تعداد تريپلون دلخواه كه   RVBهاي  حالت
  .در نظرية پيوندهاي ظرفيتي تشديدي باشد... هاي برانگيخته، همبستگي وژي حالت پايه و حالتتواند مرجع قابل اعتمادي در محاسبات انردست آمده در اين مقاله مي

  
  پلونيتر ت،يظرف ونديپ د،يتشد تيظرف ونديپ :ليديكهاي  واژه

  

  
   مقدمه .١

 براي حـل  ١٨٦٥، در سال  RVB١تصوير پيوند ظرفيت تشديدي     

هـاي  ده از دا  وي صـرفاً  .  به كار گرفتـه شـد      ٢كولهبنزن توسط ك  

تايي را نتيجه گرفت ولـي      سپس تقارن شش  . شيمي استفاده كرد  

  ]. ۱[گيري كاملي نبودنتيجه

 اين ايده را بيان داشـت كـه اشـتراك           ٣، لويس ۱۹۱۶سپس در      

هاي الكتروني از نوار انرژي هر اتم باعث ايجـاد پيونـدهاي            جفت

 را بـا پيونـدهاي      RVBالبته نبايـد مفهـومِ      . شود مي RVBظرفيتي  

 تشديد بين پيوندهاي يگانه     RVBدر واقع   . كوالانسي يكي دانست  

كنـد و حتـي     كند و لزوما دلالت بر پيوند شيميايي نمـي        را بيان مي  

____________________________________________ 
۱. Resonating –Valence bond states 

۲. Friedrich August Kekule Von Stradonitz   

۳. G. N. Lewis 

تـرين   يگانـه هـستند، نزديـك     هايي كه درحالت  لزومي ندارد اسپين  

در . ها باشند يـا پيونـد شـيميايي بـين آنهـا برقـرار باشـد               همسايه

نشان دادند كه پيوندهاي ظرفيت      ٥يتلر و ه  ٤مطالعات بعدي، لاندن  

)VBهـا شـوند و ايـن         شـدن الكتـرون    توانند باعث جفـت   مي) ها

 .كـنش تبـادلي توصـيف شـوند         ها از هر اتم به وسيله بـرهم       جفت

 را داريـم،    ψ2 و   ψ1 پوشاني بين دو اربيتال اتمـي     هنگامي كه هم  

E.: شـود  گونه بيان مـي    انرژي تبادلي اين   JS S= 1  اسـپين   Sكـه    2

  .گي است ثابت جفتيدJها و الكترون

 در شـيمي، مـدل   VB مبتكر نظريـة   ٦پنج سال بعد، پاولينگ   

____________________________________________ 
۴. Fritz London 

۵. Walter Heitler 

۶. L. Pauling 
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گونه بيان كرد كـه اتـم داراي نـوار ظرفيـت انـرژي               خود را اين  

 در. توانند از اين نوار فرار كننـد       ها هرگز نمي  باشد و الكترون   مي

هـاي مجـزا    ها متعلـق بـه اتـم      واقع پاولينگ تصور كرد، الكترون    

. هاسـت هاي داخل اتم  پس اين نظريه محدود به الكترون     . هستند

الكتـرون و نيـروي     -ها تنها نيـروي دافعـة الكتـرون       اين الكترون 

شوند،  مي RVBجاذبة اتم را كه به صورت اختلالي عامل ايجاد          

ايـن در   . انـد هـا جايگزيـده   نكنند، به عبارتي الكترو   احساس مي 

ها ها متعلق به همة اتم    حالي است كه در نظريه اربيتالي، الكترون      

ــبه ــستند و محاس ــت ه ــه صــورت حال ــا ب ــي و ه ــاي الكترون ه

شـود  باشد كـه بـه اصـطلاح گفتـه مـي          هاي مولكولي مي   اربيتال

  .]۱[گونه دارند اند و رفتار بلاخها غير جايگزيدهالكترون

بـه جـاي   RVB  سال قبل، اندرسون پيـشنهاد   ۳۵در حدود    

وخيزهــاي هــاي داراي افــتفرومغنــاطيس در آنتــي١نيــلنظــم 

 را بـراي  RVBموج  تابع۱۹۸۷را ارائه نمود و در سال  كوانتومي

  .]۲[ بالا ارائه كرد يتوصيف ابررسانايي دما

  

   RVBهاي پوشانيها و همVBبندي فرمول. ۲

sي مدل هايزنبرگ براي در اين قسمت ما از هاميلتون = 1

2
،  

)۱(   
,

.i j
i j
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= − ∑  

Jكنيم كه   استفاده مي  i, و   0< j  دهنـدة آن اسـت كـه        نـشان

بـراي  . ايمها را در نظر گرفته    ترين همسايه كنش بين نزديك    برهم

كه ( يك جفت حالت يگانه      ها به زبان رياضي، ما از     VBتعريف  

S       كل اين حالت در جهت z   هاي بين اسپين .) باشد برابر صفر مي

در حالـت يگانـه تركيـب    . كنـيم  شبكه شروع مي ازj  وiسايت 

 داريـم j  وiهاي سايتهاي بالا و پايين را بين پادمتقارن از اسپين

  .]۳[دهيم به اين صورت نشان مي كه آن را

)۲(   ( ) ( ) .i j i jij = ↑ ↓ − ↓ ↑
1

2  
)در اين مقاله نماد      )ij    معرف يك VB   و i j i j↑ ↓ = ↑ ↓ 

 ↑iهـاي  همچنين براي اختصار در نوشتار، از علامت    .باشدمي

 به جاي 
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0
 به جاي    ↓i و   
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0

1
كنـيم و بـر ايـن        استفاده مي  

____________________________________________ 
۱. Neel 

  :اساس براي جبر حاكم بر اين نمادها داريم

   , ,, , .i j i j i i i j i jδ δ↑ ↑ = ↓ ↓ = ↑ ↓ = 0  

Z عملگر ال، اگرح
iσ) σ را روي يـك  .) است ماتريس پائولي

، باعث  اثر دهيم ) باشد مي j و   iسايت  كه بين اسپينِ     (VBحالت  

 شود كـه آن را بـا  گانه ميسه ايجاد شدن يك حالت بر انگيخته 

}نماد   },i j  بـا ايـن روش بـه اصـطلاح يـك           . دهـيم  نشان مي

  :ايمتريپلون خلق كرده

)۳(   

( ) ( )
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{ } ,

z z z
i i i j i i j

i j i j
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σ σ σ= ↑ ↓ − ↓ ↑

= ↑ ↓ + ↓ ↑

=
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زيادي سايت تشكيل شده و توجه به اينكه هر سيستم از تعداد 

تشكيل يك پيوند دهند، داراي اهميـت       توانند  هر دو سايت مي   

باشند كه  هايي در اين مقاله مورد نظر مي      در ضمن شبكه  . است

 B و   Aمثـل شـبكة گـرافين كـه شـامل بخـش             . ٢اند دوبخشي

ها بين دو سايت كه هـر كـدام بـه           ها يا تريپلون  VBباشد و    مي

اگـر فـرض    . شـوند تعلق دارند تشكيل    ) بخش(يك زيرشبكه   

هاي يـك بخـشِ    ود پيوند بين اسپين سايت   كنيم كه امكان وج   

هـاي تـشكيل    VBشبكه وجود داشته باشد كه اين حالت را با          

تـوان توصـيف كـرد و       هاي دوبخش مي  شده بين اسپين سايت   

بـراي مثـال در     . چنين حالتي يك حالت فيزيكي مستقل نيست      

 قرار  A كه در بخش     Aj و   Aiهاي  گيريم اسپين سايت  نظر مي 

 و  Biدهند و به همين ترتيب       مي VBدارند با هم تشكيل يك      

Bj    روي بخش B     يـك    لديگر تـشكي   نيـز بـا يك ـ VB   ديگـر

ــي ــي      م ــشان م ــاد ن ــن نم ــا اي ــا را ب ــه آنه ــد ك ــيمدهن : ده

( )( ), ,A A B Bi j i j . جه به تعريف حال ما اين حالت را با تو

VB كنيمونه بازنويسي ميگ اين:  

)۴(   

( )( ) ( )( )
( )( )

, , , ,

, , .

A A B B B A A B

B A A B

i j i j i i j j

i j i j

=

−
  

 Aبخـش   هاي همة پيوندها بين اسپين)٤(رابطة در طرف راست 

  .استايجاد شده B با بخش
  

____________________________________________ 
۲. Bipartite lattice 
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هاي مختلـف را    موج با حلقه  پوشاني دو تابع   در اين شكل هم    .١شكل  

چين  و خطوط خط   موج اول خطوط توپر مربوط به تابع    . دهدنشان مي 

 همان طور كه گفته شد پيونـدها بـين         .باشدموج دوم مي  مربوط به تابع  

 .ها از دو زير شبكه تشكيل شده استسايت

  

 را كه توسط ليانگ، داكـوت   VB موجحال، كلاسي از توابع   

  :گيريمدر نظر ميو اندرسون معرفي شد 

)۵(   

( )... ( ) ( ) ( ) ,n n n n
i Aj
i B

h i j h i j i j i j
α
β

ψ
∈
∈

= − − − −∑ 1 1 1 1 …   

 hكـه   هـا بـر حـسب طـول         VB وزنـي    يك تابع مثبت از عامل    

پوشـاني  بنـدي هـم   اكنون به ارائة فرمـول    . ]۴[باشدپيوندشان مي 

VB    موج معرفي شده،   داشتي انرژي تابع  ها و محاسبة مقدار چشم

هاي اين مقالـه خطـوط      كنيم كه در شكل   قرارداد مي . پردازيممي

تـايي و خطـوط مجعـد معـرف          يـك  VBراست نـشان دهنـدة      

بـراي تـصوير    . باشندمي) تريپلون(تايي  ختة سه هاي برانگي  حالت

ها، توجه كنيد كه     به زبان حلقه   ψ2  و    ψ1پوشاني  كردن هم 

 باشد را بلغزانيم و     ψ1ها  ها يا تريپلون  VBاگر شكلي كه مبين     

هـا  اي از حلقـه   مجموعـه .  قـرار دهـيم    ψ2روي شكل متناظر    

 ψ2  و    ψ1مـوج   در دو تابع  . آيد به دست مي   ۱شكلهمانند  

 و تريپلـون    VBهـايي بـا تعـداد       پوشاني تشكيل حلقه  هنگام هم 

نكتة مهم در  ).۱شكل(دهند متفاوت تحت عنوان طول حلقه مي

 كه بـا دانـستن اسـپين تنهـا يـك سـايت           باشد اين مي  يك حلقه 

دليـل  . هاي ديگر را نيز دانست    توان وضعيت اسپين در سايت     مي

 يـا   VBاين امر آن است كه هر دو اسپيني كه با هم تشكيل يك              

. ديگرنـد  نظر اسـپيني متقـارن پادمتقـارن يك        دهند از تريپلون مي 

  ايـن قـسمتي از يـك      ( سايت   ۳پوشاني ممكن بين    ترين هم ساده

  گيـريم  را در نظـر مـي     ) باشـد مـوج مـي   پوشاني بين دو تـابع    مه
  

 
منظـور  . دهدپوشاني را نشان مي    اين شكل قسمتي از يك هم      .۲شكل  

زمـان   هـم ) باشـند  كنندة نوع پيوند ميكه بيان(از اينكه هر دو نوع خط       

باشد كه امكان حـضور هـر كـدام از ايـن دو     است، اين مي  ترسيم شده 

  .نوع پيوند وجود دارد

  

 
ن پوشاني را نـشا    هم ة اين شكل قسمت بزرگتري از يك حلق       .٣ شكل

  .دهدمي

  

) محاسبة ،هدف). ۲شكل( )ml ml′ است.  

 داراي اسـپين بـالا باشـد،        l  اگـر سـايت    ٢با توجه به شكل      

  :پس داريم. باشد نيز داراي اسپين بالا مي′lسايت 

   

( ) ( )
( )

/

/

/

( ),

{ } ( ),

{ } { } ( ).

l l l l

l l l l

l l l l

ml ml

ml ml

ml ml

−
′ ′

−
′ ′

−
′ ′

′ = ↓ ↓ + ↑ ↑

′ = ↓ ↓ − ↑ ↑

′ = ↓ ↓ + ↑ ↑

2 2

2 2

2 2

2

2

2

  

  :ا همين روش داريمهاي بزرگتر نيز بپوشانيبراي هم

   
/ ( ( ) ) ,N k

l l l lϕ ϕ −
′ ′= ↓ ↓ + − ↑ ↑2

1 2 2 1  

 ψ2 و   ψ1موج   هر كدام قسمتي از دو تابع      ϕ2 و   ϕ1كه  

دهد  پوشاني آنها تشكيل بخشي از يك حلقه را مي        باشند كه هم  مي

هــاي ايــن قــسمت از د تريپلــون تعــداkهــا و  تعــداد ســايتNو 

موج پوشاني بين دو تابع   در يك هم  ). ۳شكل(باشند  پوشاني مي  هم

  همان سـايت   l سايت   ٣حال اگر در شكل   . هاي بسته داريم  حلقه

l′ شد يك حلقة بـسته داريـم و كـافي اسـت در روابـط قبلـي                 ا ب

( )l l   پوشاني يك حلقه حاصل شودرار دهيم تا هم ق=′

)۶(   

/

/ /

( ( ) )

( ( ) ) ,

N k
l l l l

k N N
ik

ϕ ϕ −

− − +

= ↓ ↓ + − ↑ ↑

= + − =

2
1 2

2 2 1

2 1

1 1 2 2
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i.ة   براي محاسب  .۴شكل   js s   و .i ls s     بررسي اين قـسمت ،

  .كندكفايت مي هاپوشانياز هم

  

هـا در   باشد و اگر تعداد تريپلون    پوشاني مي  شمارة حلقة هم   iكه  

ik فرد باشد    اين حلقه  شود و در غير اين صورت برابـر         مي 0=

  .يك خواهد بود

هـا داريـم و     پوشاني تعداد زيادي از اين حلقـه      ما در يك هم      

  : پس داريم،دانيمپوشاني هر حلقه را هم ميرابطة هم

)۷(   

( ) ( ) ( )// /

/ ,

nNN N

loop loop nloop
N n

n

k k k

k k k

ψ ψ

ψ ψ

−− −

− +

=

→ =

21 22 2
1 2 1 2 1

1 2

2
1 2 1 2

2 2 2

2

…
��	�
 ��	�
��	�


…  

 n پوشـاني و   هم هاي در رابطة بالا همان حلقه     loopكه منظور از    

ها صـفر باشـند، كـل       ikاگر يكي از    . باشدها مي تعداد اين حلقه  

هـا  ik را جـايگزين   kبنـابراين مـا     . پوشاني صفر خواهد شـد    هم

  پس . كنيم مي

  ها داراي تريپلون يا عدد فرد باشد  اگر يكي از حلقه

  صورت در غير اين
k

⎧
⎪= ⎨
⎪
⎩

0

1

  

)۸(  / .N nkψ ψ − += 2
1 2 2  

i.حــال در ايــن قــسمت بــه محاســبة  js sپــردازيم  مــي

 :از مكانيك كوانتومي داريم ). ۴ شكل(

{ } { }x x
i ls il s il=  ( ) ( )x x

i ls il s il= −  

{ } { }y y
i ls il s il=  ( ) ( )y y

i ls il s il= −  

{ } { }z z
i ls il s il= −  ( ) ( )z z

i ls il s il= −  

  :رسيمهاي زير ميبندياز اين روابط به فرمول

)۹(   
( ) ( ). . ,i m l ms s il s s il= −

  

)۱۰(   
( ) ( ). ,i ls s il il= −

3

4
   

 
 . در يك حلقه قرار دارند j و i سايت .۵شكل 

  

)۱۱ (  
{ } { }. ( . ) ,z z

i m l m l ms s il s s s s il= −2 

)۱۲ (  
{ } { }. .i ls s il il=

1

4
  

 در انرژي سيستم نشان     j و   iم سايت   با استفاده از اين روابط سه     

ــده در  ــكلداده شــ ــي ۵ شــ ــت مــ ــه دســ ــم را بــ . آوريــ

). ?i js sφ φ =1 2( 

)۱۳(   

. .

( . )

.

i j j j

i j

s s s s

s s

φ φ φ φ

φ φ

φ φ

= −

= − −

=

1

1

1 2 1 2

1 2

1 2
1

4

  

 روي يك حلقـه  j  و iهاي سايتاين روش وقتي موثر است كه 

 در روي يك حلقه نباشـند       j و   iهاي  سايتحال اگر   . قرار دارند 

 حالت خواهيم داشت كه همة پيوندها ،  شش۴با توجه به شكل 

VB     بـا  .  تا تريپلون داشته باشند۴ و يا ۳ يا   ۲ يا   ۱ باشند يا اينكه

  بررسي اين شش حالت به رابطة كلي

)۱۴(   
. ( )( ) ,i j i js s k k= ± − −

1
1 1

4  

آن قـرار    درiن اي كه اسپي به ترتيب به حلقهjk وikهك رسيممي

ة حلق اگر.  آن قرار دارد، تعلق دارند      در jاسپين  اي كه   دارد و حلقه  

i تعداد فرد حالت برانگيخته باشـد         داراي ik  و در غيـر ايـن       0=

علامت .  نيز به همين صورت    jkباشد و براي     مي ١صورت برابر   

شـكل  در پوشـاني   در هر حلقة هم  منفي مربوط به حالتي است كه       

مربوط به دو زيرشبكه     j و iو   تنها يك تريپلون قرار داشته باشد        ۴

بقيـة  . كنـيم  در غير اين صورت علامت مثبت را اختيار مـي          باشند،

i.هــا كــه جملــة  ســايت js sكنــد تنهــا بايــد  روي آنهــا اثــر نمــي

 :پس خواهيم داشت. يملحاظ كن) ٨(پوشاني آنها را از رابطة  هم

)١٥(    
. ( )( ) ,

N n
i j i j

ks s k k
− +

= ± − − 21 1 2
4

  

  هـاي ايجـاد شـده بـر اثـر           تعداد حلقه  n و   ها تعداد سايت  Nكه  
  



  ۳، شمارة يازدهم جلد   تعداد تريپلون دلخواه  باVBهاي   حالتSiSjپوشاني و  بندي هم حسابان فرمول  ۳۳۳

  

  

 
هاي باشمارة زوج مربوط بـه       نمايش يك حلقة بنزني، سايت     .۶شكل  

  .با شمارة فرد مربوط به زيرشبكه ديگرند يك زيرشبكه و

  

در اين رابطه هماننـد      kباشد و تعريف    پوشاني در سيستم مي   هم

باشد با اين تفاوت كه در ايـن رابطـه          مي) ٨( در رابطة    kتعريف  

  .شود در نظر گرفته نميj و iحلقة 

  

هـاي  مولكول بنزن برحسبِ پايـه  پايهبسط دقيقِ حالت. ۳
VB  با استفاده از حسابانRVB  

 سـايتي دوبخـشي     ۶مدل ما براي يك مولكول بنزن يك زنجيرة         

اي كه توسـط مـدل هـايزنبرگ         مرزي دوره  رايطيك بعدي با ش   

  . ترسيم شده است۶ شكلباشد و در شود، ميتوصيف مي

كنـيم،  پايه، خاطرنشان مـي   موجِ حالت  دقيقِ تابع  قبل از بسط     

تواند به صـورت    پاية مولكول بنزن مي   ككوله بيان كرد كه حالت    

  :بين اين دو حالت بيان شود) تركيب خطي(تشديد 

)١٦(  

  
gsΨ =

1

2
  

سـازي  به قطـري  ) ١٥(و  ) ٨(در صورتي كه با استفاده از روابط        

موج حالت پايه مولكول بنزن به      دقيق هاميلتوني پرداختيم و تابع    

  :شكل زير به دست آمد

)١٧(   

/

/

gsΨ = −

−

0 122

0 286
  

، دسـت آمـده   موج بـه    پاية ككوله و تابع   موجِ حالت از مقايسة تابع  

گير   ككوله نسبت به ساير جملات چشم      بينيم كه سهم جملات   مي

  پايـة  موجِ حالت   ل چيزي فراتر از تابع    موج حاص است ولي از تابع   
  

هاي بلندبرد نيـز در     VBشود و آن اين است كه       ككوله استنباط مي  

هـاي  توان براي حالت  اين بررسي را مي   . باشندپايه سهيم مي  حالت

موج دقيق اولين حالـت     به عنوان مثال تابع   .  داد برانگيخته نيز انجام  

  :برانگيختة مولكول بنزن نيز بدين صورت است

   
 همان طور كـه مـشاهده       VBهاي  يكي از مزاياي استفاده از پايه     

شـود و  از آن حاصل مي  كه  شود، درك شهودي مناسبي است      مي

 هـاي فيزيكـي نيـاز بـه       هـا در سيـستم    براي استفاده از اين پايـه     

  . اجتناب ناپذير استRVBبندي و حسابان  دسته

  

 گيرينتيجه. ٤
i. و 1̂در اين مقاله عناصر ماتريسي عملگرهاي       jS S

G G
 را بـين دو  

اين روابط در   . ايمآورده دلخواه به دست     تريپلونحالت با تعداد    

nاي دار(مــوج حالــت پايــه ســازي توابــعبررســي و بهينــه =0 

,داراي (هاي برانگيخته  و حالت )تريپلون , ,...n = 1 2 )  تريپلون3

هـاي  حالا با استفاده از اين حسابان     . گيرندمورد استفاده قرار مي   

RVB   موج حالت پايه و اولين حالـت برانگيختـه          به سادگي تابع

بـا نقاشـي    مولكول بنزن را به صورت دقيـق محاسـبه كـرديم و             

همان . كردن اين توابع موج درك فيزيكي مشهودتري پيدا كرديم      

شود، سيـستم تمايـل دارد      موج برداشت مي  طور كه از اين توابع    

تـر تـشكيل دهـد تـا        پيوندهاي ظرفيتي با طول پيوندهاي كوتـاه      

  .باشدپايدارتر بماند كه تأييد نظر ككوله در اين زمينه مي
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