
 

 عديدة جاا لأتجريبية جديدة دالة طاقة جهد 

 HCPو FCCو BCCعناصر بتراكيب تطبيق على العناقيد الميكروية: 

A new Empirical Many-Body Potential Energy Function 

Application to Microclusters: Elements in BCC, FCC and HCP Structures 

S. Erkoc 

 

تطبيقها بنجاح على العناقيد ، وقد تم (PEF)دالة طاقة جهد تجريبية جديدة لاجسام عديدة حديثا  تادخل

امتدت حسابات العناقيد الميكروية لتشمل العديد الجديدة  EPFالميكروية للعديد من العناصر. باستخدام دالة 

 .HCPو FCCو BCCر بتراكيب من العناص

 

 Introduction مقدمة. 1

( Iفصاعدا سنطلق عليها  الأن)من  [1] (PEFة )عديد لأجسامتجريبية جديدة ادخلنا حديثا دالة طاقة جهد 

ذرات للعديد  وأربعةميكروية من ثلاثة ذرات وكتطبيق قمنا بالتحقق من استقرار التركيب والطاقات لعناقيد 

 من العناصر في تراكيب بلورية مختلفة.

r/1). جزء الجسمين يعبر عنه بـ أجسامعلى تفاعلات جسمين وثلاثة  PEFتشتمل دالة 
2n

 – 1/r
n
مثل جهد  (

، والجزء (Gaussian functionبواسطة دالة جاوسيان )تم تحليله لعدة عوامل بحيث ان كل حد الزوج 
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ودالة الثلاثة  (Uijيعبر عنه بدلالة دوال الجسمين. الصيغة التفصيلية لدالة الجسمين ) أجسامالخاص بالثلاثة 

 هي على النحو التالي:( Wijk) أجسام

 

 و

 

 حيث

 

 .jو iالبينية بين الذرتين المسافة هي  rijبمعاملات مناسبة، و fijkلهما نفس الشكل مثل  fjkiو fikjبالمثل 

، وطاقة الاتزان (r0لجهد الزوج يعبر عنها بطريقة تحليلية بدلالة مسافة الاتزان ) (A, , nلمعاملات )ا

(0)( وثابت القوة عند الاتزان ،k) ( للثنائياتdimer)، 

 

للمادة في صورتها  () (cohesive energyمن طاقة التماسك ) أجساملدوال الثلاثة  (Bالمعامل )يحدد 

 الكتلية في تركيب بلوري خاص،

 

 .Iيمكن ان نجدها في  ملية التحويل لعواملعتفاصيل الـ 
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في  Cs, K, Naالذرة التالية:  أحادية للأنظمة PEFللدالة  ويل لعواملحتفي العمل الحالي قمنا بعمل 

 ,Cd, Mg، وFCCيب البلوري من الشكل التركفي  Ca, Pb, Pt، وBCCالتركيب البلوري من الشكل 

Sc, Ti, Zn  في التركيب البلوري من الشكلHEC 1المستخدمة مدرجة في الجدول  الضرورية. المعاملات 

 Mg, Ti, Zn للعناصريكون موجبا  B أجساممعامل الثلاثة . 2معطاة في الجدول والمعاملات المحسوبة 

تكون سالبة لباقي  Bمساهمة سالبة لهذه العناصر، و له أجسامجهد الثلاثة  هاإنوهذا يعني  HCPبالتركيب 

 موجبة للطاقة الكلية لهذه العناصر.مساهمة له  أجسامفي هذه الدراسة، وهذا يعني ان جهد الثلاثة العناصر 

 

 المعاملات المستخدمة في الحسابات 1الجدول 
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 لكل العناصر  = ln(2)معاملات الجهد المحسوبة  2الجدول 

 

 

 Microcluster Calculations. حاابات العناقيد الميكروية 2

الشكل الهندسي والتماثل . 1ذرات للعناصر في الجزء  وأربعةقمنا باعتبار العناقيد الميكروية من ثلاثة ذرات 

بين الذرات معطاه في الجدول ، طاقات العنقود والمسافات 1لشكل تحت الدراسة معطاة في االمقابل للعناقيد 

3. 

a عناصر التركيب البلوري )BCC :Cs, K, Na  اعتبرت في هذه المجموعة. شكل مثلثي لـCs2  مع تماثل

D3h  وشكل مربع مسطح لـCs4  مع تماثلD4h  توجد بيانات لم استقرار من ناحية الطاقة.  الأكثر إنهاوجدت

 الأكثربانه  [2]عمليا  إيجادهتم  D3hبتماثل  K3متوفرة لهذه العناقيد في البحوث العلمية السابقة. العنقود 

المقدمة تعطي الحسابات .[3]استقرارا  الأكثرتم حسابه على انه  D3hبتماثل  K3استقرارا، على كل حال، 

K3  بالتماثلD3h  وهذا متفق مع الملاحظات العملية. العنقود استقرارا،  الأكثرانهاK4  ،لم يتم ملاحظته عمليا

استقرارا. الحساب المقدم  الأكثرليكون  D2h [3, 4]بالتماثل  المعينالشكل الهندسي تم حساب على كل حال 

 D3hبالتماثل  Na3استقرارا. العنقود  الأكثرعلى انه  D4hمع التماثل  K4يعطي الشكل الهندسي المربع لـ 

على  C2vتعطي التماثل  [6 ,5 ,3]لكترونية إحسابات على كل حال، ، [2]استقرارا  الأكثرانه عمليا وجد 
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 الأكثرهما  D4hبتماثل  Na4والعنقود  D3hبتماثل  Na3استقرارا. الحساب المقدم يعطي العنقود  الأكثر إنها

 استقرارا.

b عناصر بتركيب بلوري )FCC :Ca, Pb, Pt  ملاحظات عملية  أياعتبرت في هذه المجموعة. لم توجد

والشكل  Dhبتماثل  Ca3قام بحساب الشكل الخطي لـ  Pacchioni [7]العناصر. ذه للعناقيد الميكروية له

الحساب المقدم يبين ان . (energetically degenerate) طاقيامتحللين  الأغلبهما في  D3hالمثلثي بتماثل 

متفق مع  هنااستقرارا. الحساب المقدم  الأكثرليكون  [7 ,5 ,4]تم حسابه  Tdمع تماثل  Ca3الشكل المثلثي لـ 

لا تتوفر بينات عنقودية في البحوث العلمية. الحسابات  Pb. لـ Caالقيم المنشورة في البحوث العلمية لعناقيد 

على انها الكثر  Tdمع تماثل  Pb4رباعية لـ  وأشكال D3hبتماثل  Pb2تعطي شكل مثلثي لـ  هناالمقدمة 

ها من بعضمن ناحية الطاقة كثيرا تكون متقاربة  Pb4المعينة والرباعية لـ  الأشكالاستقرارا من ناحية الطاقة. 

في البحوث العلمية  Pd3تفضيلا. لا توجد معلومات عن عنقود  الأكثرهو  الرباعي، لكن الشكل البعض

يعطي الشكل  هنا. الحساب المقدم [5]استقرارا  الأكثرتم حسابه ليكون  Tdبتماثل  Pd4والشكل المثلثي لـ 

القيمة في استقرارا، وهذا متفق مع  الأكثرهو  Tdبتماثل  Pd4لـ الرباعي والشكل  D3hبتماثل  Pd3المثلثي لـ 

تم حسابه  Tdبتماثل  Pt4لكن الشكل الرباعي لـ  Pt3لا توجد معلومات متوفرة عن عنقود  البحوث العلمية.

والشكل  D3hمع تماثل  Pt3المقدمة هنا تعطي الشكل المثلثي لـ . الحسابات [5]استقرارا  الأكثرعلى ان يكون 

على انها الكثر استقرارا من ناحية الطاقة. الاتفاق مع القيم في البحوث العلمية  Tdبتماثل  Pt4الرباعي لـ 

 جيدة. أيضاهي  Pt4دمة هنا لـ والنتائج المق

c عناصر بتركيب بلوري )HEC :Cd, Mg, Sc, Ti, Zn  اعتبرت في هذه المجموعة. لا توجد معلومات

 . Znو Cdمتوفرة في البحوث العلمية للعناقيد الميكروية لـ 
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 ذرات. وأربعةالشكل الهندسي والتماثل المقابل لعناقيد الثلاثة ذرات  .1الشكل 
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هي  E3و E2(. eV( وطاقات العنقود )بوحدة nm: المسافات بين الذرات المحسوبة )بوحدة 3الجدول 

متوسط طاقة هي  Eb، وET=E2+E3لطاقة العنقود الكلية، مشاركة الجسمين والثلاثة اجسام على التوالي، 

 Eb = ET/Nالتفاعل لكل ذرة في العنقود، و
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  3الجدول بقية 

 

Pacchioni [7]  العنقود بحسابMg3  بتماثلD3h وDh  متحللة طاقيا ) الغالبهي فيenergetically 

degenerate عنقود .)Mg4  بتماثلT4  الشكل المثلثي لـ [7 ,5 ,4]استقرارا  الأكثرتم حسابه على انه .Se3 

 Se4 .Ti3استقرارا. لا توجد بيانات متوفرة في البحوث العلمية عن  الأكثر [8 ,5 ,2]وجد عمليا  D3hبتماثل 

الحساب المقدم هنا يعطي العناقيد . [5]استقرارا  الأكثر اعلى انهتم حسابها  Tdبتماثل  Ti4و D3hبتماثل 

رة استقرارا لكل العناصر المعتب الأكثرعلى التوالي  T4و D3hذرات بتماثل  وأربعةية بثلاثة ذرات ورالميك

 في هذه المجموعة. النتائج المقدمة هنا متوافقة بشكل جيد مع القيم في البحوث العلمية.

عديدة بتراكيب لاستقرار العناقيد في عناصر المقدمة هنا تعطي نتائج معقولة  PEFفي النهاية نستنتج ان دالة 

 بلورية مختلفة.
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