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 الملخص 

+
3H     في الفضاء    وجودِهة بسبب كثرة في الكيمياء الفلكي    كبيرةحظي بأهمية   قدو  ،أنوية وإلكترونين  ات بثلاثِ الذر    متعددِ   هو أصغر جزيء

+ضافةً على ذلك،إ  القويَّة.   ة ه الحمضي  وخواص    ، ه العالي، وتفاعلِ الخارجي  
3H     يشتركْ في العديد من التفاعلات الكيميمائية التي تحدث في

 .في تبريد الكون في بداياته ساهمت بشكل فع ال   قدرته الكبيرة على امتصاص الطاقة نأوساط بين النجمية كما الأ

  مدار دالَّة موجيَّة بسيطة تتكون من    باستخدام   3H+  للجزيء   الأرضي ة للمستوى  الطاقة الإلكتروني    تقريبُ   :  الهدف الرئيس من هذه الأطروحة 
يُ " عامل جاسترو"جزيئي مشغول بشكل مضاعف مضروباً في   لكترونات  تقديم بعض من درجات الترابط بين الإ  " عامل جاسترو"تيح  . 

ظروف  وات ِ  الإ  القرُْنَةباع  باقتران  ة  والبروتون. الخاصَّ  لكترون 
بالتماشي مع   "مونت كارلو المرتبطة بطريقة  رةالمتغي   الكم   باستخدام نظرية " بهذه الدالَّة الموجيَّة تم اشتقاق تعبيراً للطاقة المحليَّة وتطبيقها  

اختبارُها على نظام  والتي تم  ،  "3.6تم كتابة الشيفرة المُحوسَبَة بلغة "بايثون     علاوةً على ذلك .  ناتلأخذ العي  ؛  "  متروبوليس  خوارزمية "
 القابل للحل بشكل رياضي.   مومي كُ القي وافُ تَّ الاز هزَّ ال

متجاورتين في شكل المثلث متساوي الأضلاع، وسيقُد رُ الترد دُ    هيدروجين  بين كل  ذرتين  المُؤدي إلى الاتزان  تقديرُ طول الرابطة ختاماً، تم  
 . الطبيعي  للجزيء في حال تمد دِ المثلثِ وتقل صه 

(  ٪ 1.8)  :بمقدار  مع تباين    (  Å  0.95)  أو  Bohr)  1.800)   مثلث متساوي الأضلاعالمؤدية لاتزان ال  ةِ الرابطة المستخرجَ   طولُ   قيمة  بلغت 
وهو    المتماثل للجزيء  الطبيعي    دِ الترد    قياسُ   جرى ، إضافةً إلى ذلك،    (Å  0.97)أو    ( Bohr  1.833 (: فقط عن القيمة التجريبية البالغة

(3240  1-cm  )تبلغ القيمة التجريبي  (  % 1.7)  مع نسبة خطأ بسيطة  لتة التي  من  قيمتي طول    تالكِ   عد  تُ إذ  ،  (cm-1  3185)عند    حُص ِ
،  أخيراً وليس أخراً ،  ةة الموجودة للجزيء عند مقارنتها بالبيانات التجريبي  مقارنة بجميع الدراسات النظري    رائعةً   نتائجَ   ،والتردد  ،الرابطة
 .  ( Hartree -1.256458) المستخرجة  الأرضي ة للمستوى الطاقة الإلكتروني   قيمة بلغتْ 

 . قةِ بَّ المطالدالَّة الموجيَّة نتائجَ واعدة  وموثوقة  وقابلة  للتكَرار، نسبةً لبساطة  إلى  طروحة تقود النظرية المُطَورَة في هذه الأوالخلاصة أن 

+الكيمياء الفلكي ة،   :مفاهيم البحث الرئيسية
3H   ،  نظرية الكم  المتغي رة، طرق مونتِ كارلو، تقنيات ،  كيمياء الكم،  المُحوسَبة/النظري ةالكيمياء

 . تمتروبوليس لأخذ العي نا


