
 

 لأجسام عديدة للفضة والذهب: تطبيع على العناقيد الميكرويةتجريبية دالة طاقة جهد 

Empirical many-body potential energy function for silver and gold: 

application to microclusters 

S. Erkoc 

( طورت حديثا وحددت معاملات لعناصر PEFتم إجراء تعديلات على دالة جهد تجريبية لأجسام عديدة )

على تفاعلات ذرية من جسمين وثلاثة أجسام، وتحقق طاقة التماسك لكل  PEFالفضة والذهب. تشتمل دالة 

( bulk modulusمعامل ينج الحجمي )  ذرة لكلا من المادة في حالتها الكتلية وكذلك استقرارها، وتعطي

ركيبية وطاقات العناقيد الميكروية لهذين العنصرين المحتوية على بشكل جيد. تم دراسة استقرار البنية الت

 7ثلاثة إلى سبعة ذرات. لقد وجد ان الشكل المثلثي للثلاثيات وتشيكلات ثلاثية الأبعاد لعناقيد من أربعة إلى 

توفرة في ذرات ذرات هي الأكثر استقرارا من ناحية الطاقة. التشكيلات العنقودية الحالية متفقة مع القيم الم

 البحوث العلمية.
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 Introduction. مقدمة 1

 الأنظمةوطبقت على العديد من  أجسامافترضت دوال طاقة جهد تجريبية عديدة لتفاعلات الجسمين والثلاثة 

)من الأن عديدة  لأجسام( تجريبية جديدة PEF. حديثا قمنا بتقديم دالة طاقة جهد )[4-1] الأخيرفي العقد 

( واستخدمت لدراسة خواص البنية التركيبية لعناقيد من ثلاثة إلى أربعة ذرات من Iفصاعدا سنشير لها بـ 

على تفاعلات ذرية لجسمين وثلاثة أجسام. هنا نحن قمنا  PEFعناصر ذات تراكيب بلورية مختلفة. تشتمل 

، FCCتركيب البلوري من الشكل في ال Auوالذهب  Agومعاملاتها لعنصري الفضة  Iفي  PEFبتعديل 

ومن ثم قمنا بدراسة استقرار التركيب وطاقات العناقيد الميكروية لهذه العناصر المحتوية على ثلاثة إلى سبعة 

 ذرات.

 

 The potential energy function. دالة طاقة الجهد 2

 من الذرات يمكن التعبير عنه بصفة عامة على انه ممتدة اجسام عديدة  Nطاقة التفاعل الكلية لنظام من عدد 

 

من الأجسام على  nتمثل طاقات تفاعل جسمين وثلاثة أجسام وعدد  ,…+=2+3+….+nحيث 

 التوالي. يمكن التعبير عن حدود هذه الأجسام المتعددة بدلالة مواقع الذرات في النظام على النحو التالي:

 

 على التوالي على النحو التالي I. نعبر عن تفاعلات الجسمين والثلاثة أجسام في وهكذا
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 و

 

 حيث

 

 .jو iهي المسافة البينية بين الذرتين  rijبمعاملات مناسبة، و fijkلهما نفس الشكل مثل  fjkiو fikjبالمثل  

(، وطاقة الاتزان r0مسافة الاتزان )( لجهد الزوج يعبر عنها بطريقة تحليلية بدلالة A, , nالمعاملات )

(0( وثابت القوة عند الاتزان ،)k( للثنائيات )dimer،) 

 

 على النحو التالي: Iطاقة التفاعل الكلية للنظام تم تحديدها في 

 

تحدد من خلال مساواة طاقة التفاعل الكلية لذرة مفردة في  هي معامل الثلاثة أجسام، والتي يمكن ان Bحيث 

 كتلة المادة إلى طاقة التماسك في المادة لكل ذرة عند تراكيب بلورية محددة.

 في هذه الورقة العلمية قمنا بإعادة التعبير عن طاقة التفاعل الكلية للنظام على النحو التالي:

 

اذا اعتبر احد شرط استقرار المادة الكتلية عند درجة حرارة  بتحديدها.هي معاملات سنقوم  C3و C2حيث 

T=0 K(/V=0)( على النحو التالي9، يمكننا ان نكتب نفس صيغة المعادلة ) 
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بالاعتماد على المعادلتين  C3و C2تشير للمشتقة الأولى بالنسبة للحجم. يمكن بسهولة حساب  ‘هنا الإشارة 

(، الطرف الأيسر من المعادلة اخذ على انها طاقة التماسك الكتلية لكل ذرة. 9(. في المعادلة )01( و)9)

يمكن ان تحسب من الشبكة البلورية المنشأة لعنصر خاص تحت  2, 3, ’2, ’3مجاميع الشبكة البلورية 

كلا من طاقة التماسك الكتلية وشرط الاستقرار الكتلي  PEFة الدراسة. في هذه الشكل المعدل، تحقق معادل

 بالتمام والكمال.

 

 Microclusters. العناقيد الميكروية 3

ذرات  7إلى  3الجديدة لدراية استقرار البنية التركيبية وطاقات عناقيد ميكروية من  PEFطبقت دالة 

. قبل حساب العنقود قمنا بفحص دوال FCCبتركيب بلوري من الشكل  Auوالذهب  Agلعنصري الفضة 

PEF  لاستقرار التركيب الكتلي. طاقة التفاعل الكلية لكل ذرة مقابل الحجم الذري في تراكيب بلورية مختلفة

هو  FCCتعطي التركيب  FEFعلى التوالي. دوال  Auوالذهب  Agللفضة  2و 0موضح في الشكلين 

 الأكثر استقرارا لكلا العنصرين.

 .2معطاة في الجدول . معاملات الجهد المحسوبة 0المستخدمة في الحسابات معطاة في الجدول المعاملات 
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هي  V0لتراكيب بلورية مختلفة.  Ag. تغير طاقة التماسك الكتلية لكل ذرة مقابل الحجم الذري لـ 0الشكل 

 .FCC ،V0=17.068 Å [3]قيمة الحجم الذري التجريبي في التركيب 
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 .Au ،V0=16.891 Å [3]لكن للذهب  2نفس الشكل  ز2الشكل 

 

 المعاملات المستخدمة في الحسابات 1الجدول 

 

 لكلا العنصرين  = ln(2)معاملات الجهد المحسوبة  2الجدول 
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تفاعل الثلاثة أجسام له مساهمة  ( له قيمة سالبة لكلا العنصرين، وهذا يعني انC3معامل الثلاثة أجسام )

، فان مجاميع الشبكة البلورية قد تم حسابها لنصف C3و C2موجبة للطاقة الكلية. في حساب معاملات الجهد 

هي  dnn، والذي يعطي دقة تصل لسبعة خانات في المعاملات، حيث 4.5dnnقطر القطع المحدد مسبقا لـ 

 المسافة لأقرب جوار في الشبكة البلورية.

Bm = Vتم حساب معامل ينج الحجمي للفضة والذهب أيضا من العلاقة 
2
/V

2
. قيم معاملات ينج 

. دوال T=0K [8]بالمقارنة مع القيم العملية المستخلصة عند درجة حرارة  2المحسوبة معطاة في الجدول 

PEF  من القيم التجريبية )العملية( المقابلة 01% و0الحالية تعطي قيم معامل ينج الحجمي باقل بنسبة %

للفضة، التوافق بين القيم المحسوبة والعملية جيدة جدا وللذهب اعتبرت على انها  للفضة والذهب على التوالي.

 مقبولة.

 

والذهب  Agnاستقرارا من ناحية الطاقة لكلا من العناقيد الميكروية من الفضة  الأكثرالتراكيب  .3الشكل 

Aun لها نفس القيمة في العنقود. بين الذرات المتجاورة والأقرب لبعضها البعض. كل المسافات 
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من  في تطبيقات العناقيد تم حساب الطاقة الكلية للعنقود لشكل هندسي معطى. لقد قمنا بتقليل الطاقة الكلية

 الأكثرخلال تغير المسافات بين الذرية. تم اعتبار العديد من نماذج العنقود لكل مجموعة، ومعظم التراكيب 

. المسافات بين الذرية المقابلة 3اختيارها. التراكيب العنقودية الأكثر استقرارا موضحة في الشكل استقرارا تم 

تفاعل لكل ذرة مقابل حجم العنقود، بشكل اخر عدد . التغير لمتوسط طاقة ال3والطاقات معطاة في الجدول 

، والذي يوضح ما هو متوقع. مساهمة طاقة التفاعل لثلاثة أجسام في 4الذرات في العنقود، موضح في الشكل 

تزداد مع زيادة حجم العنقود. اختلاف النسبة لطاقة تفاعل الجسمين والثلاثة أجسام مقابل حجم العنقود 

 . 5موضحة في الشكل 

 المقارنة للنتائج الموضحة هنا مع القيم المنشورة في البحوث العلمية هي على النحو التالي:

Agn وجد ان الشكل المثلثي لـ.Ag  [6]استقرارا  الأكثرهو .Basch [9]  في حساباتهab initio  وجد ان

تكون قريبة جدا من بعضها البعض،  Ag3للتشكيلات الخطية والمثلثة الشكل لـ  الأرضيطاقات المستوى 

الخطية والثلاثية  الأشكال. Å 2.778حدد قيمة ثابتة وهي  –لكنه لم يقم بضبط افضل مسافة بين الذرات 

 DIM [10]. طريقة [6, 10]( energetically degenerateمتحللة طاقيا ) الأغلبهي في  Ag4لـ  الأبعاد

( اقل قليلا من الشكل الثنائي trigonal pyramidalرم المثلثي )اله الأبعادتعطي الطاقة للشكل الثلاثي 

كلاهما تتوقع التركيب  [12 ,10]النظرية والحسابات  [11]، الملاحظة العملية Ag)المربع(. لعناقيد  الأبعاد

 DIM [10]تعطي طريقة  Ag5( هي الأكثر استقرارا. لـ trigonal-bipyramidal)الهرم الثنائي المثلثي 

 الأكثر استقرارا. square bipyramidalالشكل الهرمي المزدوج المربع 
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( لاكثر العناقيد eV( وطاقات العنقود )بوحدة Å)بوحدة  المسافات بين الذرات المحسوبة  :3الجدول 

، ET=E2+E3هي مشاركة الجسمين والثلاثة اجسام على التوالي، لطاقة العنقود الكلية،  E3و E2استقرارا. 

 Eb = ET/Nهي متوسط طاقة التفاعل لكل ذرة في العنقود، و Ebو

 

 

، Ag( تغير متوسط طاقة التفاعل الكلية لكل ذرة في العناقيد الميكروية مقابل حجم العنقود ) .4الشكل 

 .Auو)+( 
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، Ag( تغير نسبة طاقة تفاعل الجسمين والثلاثة أجسام في العناقيد الميكروية مقابل حجم العنقود ) .5الشكل 

 .Auو)+( 

 

Aun ذكر ان الشكل المثلثي لـ .Au3  باستخدام دالة [6]هو الأكثر استقرارا .PEF  التجريبية لـLennard-

Jones وAxilrod-Teller الشكل الرباعي لـ في حساب المحاكاة الديناميكية ،Au4  كان يعطي الأكثر

تعطي أشكال الهرم المثلثي والهرم الثنائي المثلثي والهرم الثنائي المربع  DIM [10]. طريقة [13]استقرارا 

 على انها الأشكال الأكثر استقرارا على التوالي. Au6و Au5و Au4لعناقيد 

 7 إلى 4في عناقيد من  الأبعادفي عناقيد الثلاثة ذرات والتشكيلات الثلاثية  التوجه العام هو ان الشكل المثلثي

(، الشكل المثلثي للثلاثيات والشكل Iاستقرارا من ناحية الطاقة. في الحسابات السابقة )في  الأكثرذرات هي 

 الأكثرلنفس العناصر وجدت على انها ( شيء مكون من اربع وحدات فرعية) tetramers ـالرباعي ل

استقرارا من ناحية الطاقة للعناقيد ذات الثلاثة ذرات  الأكثروجدت التراكيب  استقرارا. في الحسابات الحالية
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ذرات تكون في شكل رباعي، والعناقيد من خمسة ذرات تكون في  أربعةتكون في شكل المثلث، والعناقيد من 

من العناقيد  وأخيراشكل هرمي ثنائي مثلثي، والعناقيد من ستة ذرات تكون في شكل هرمي ثنائي مربع، 

ات تكون في شكل يشبه شكل ثلاثة أشكال رباعية الأوجه الثلاثة متصلة بالشكل الرباعي الثلاثة سبعة ذر

 لتشكل تركيب ثلاثي الأبعاد مدمج. النتائج المدرجة هنا متفقة بشكل جيد مع القيم المتوفرة في البحوث العلمية.
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