
 

 العناقيدخواص المادة الكتلية ودراسة متعددة لالفئة جديدة لدوال طاقة جهد التجريبي للأجسام 

A new class of empirical many-body potential energy functions for 

bulk and clusters properties 

S. Erkoc 

 

على تفاعلات ذرية لجسمين  comprices( تجريبية جديدة لأجسام متعددة والتي PEFدالة طاقة جهد )

وثلاثة اجسام. جهد الجسمين هو نوع من الدالة الهجينة والجهد ثلاثة الاجسام بالدوال الجمعية والغير جمعية. 

الغير جمعي كدالة ثنائي قطب ثلاثي.  يعبر عن الجزء الجمعي بدلالة تفاعلات الجسمين، ويعبر عن الجزء

لعناصر الذهب  PEFطاقة تماسك المادة الكتلية وشرط استقرارها ومعامل ينج. دالة  PEFتحقق دالة 

. تم حساب ثوابت المرونة للعناصر كما تم f.c.cوالفضة والنحاس يكون لها معاملات في التركيب البلوري 

ذرات من نفس العنصر.  7إلى  3العناقيد الميكروية المحتوية على  دراسة استقرار البنية التركيبية وطاقات

 وجد ان ثوابت المرونة المحسوبة متوفقة مع البيانات المتوفرة في البحوث العلمية المنشورة.
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 Introductionالمقدمة 

استخدمت بنجاح محاكاة الكمبيوتر باستخدام دوال طاقة الجهد التجريبية لدراسة الخواص المختلفة مثل مادة 

على نموذج تجريبي للجهد كتلة وسطح وعناقيد العناصر عند مستوى ذري. تعتمد الكثير من هذه المحاكاة 

متعددة تشتمل على تفاعلات يصف التفاعلات بين الذرات في النظام. افترضت دوال طاقة جهد تجريبية 

 .[6 – 1]جسمين وثلاثة اجسام وطبقت على العديد من الانظمة في العشرة سنوات الماضية 

التجريبية لأجسام عديدة، والتي يبدو انها مناسبة لدراسة  (PEF)هنا افترضنا فئة جديدة من دالة طاقة الجهد 

 PEFوالعناقيد لأنظمة مختلفة بتراكيب متعددة. كتطبيق قمنا بعمل معاملات لدالة  خواص المادة الكتلية

والعناصر المعدنية مثل الذهب والفضة والنحاس. تم حساب ثوابت المرونة لهذه  f.c.cالمفترضة للتركيب 

 لنفس العناصر. العناصر وتم دراسة الاستقرار والطاقات للعناقيد الميكروية المكونة من ثلاثة إلى سبعة ذرات

 

 The potential function. دالة طاقة الجهد 2

 .[7]من الذرات بصفة عامة يمكن التعبير عنه كممتدة متعدد الاجسام  Nطاقة التفاعل الكلية لنظام من عدد 

 

التعبير يمكن من الاجسام.  nلجسمين والثلاثة اجسام ولعدد لتفاعل لالكلية طاقات التمثل  nو 3و 2حيث 

تفاعلات لالطاقة الكلية نحن نعرف هنا مواضع الذرات في النظام. عن هذه الحدود المتعددة الاجسام بدلالة 

البحوث في جزء الثلاثة اجسام عن ما يتم التعبير عادة نظام بدلالة تفاعلات الجسمين والثلاثة اجسام فقط. ال

نحن عبرنا عن دالة الثلاثة اجسام كخليط من هنا جمعية او دالة غير جمعية. اما كدالة  PEFالسابقة حول دالة 

لة تفاعلات الجسمين، نفس الامر افتر  حديثا عن الدالة الجمعية بدلايعبر الدالة الجمعية والغير جمعية. 

 .Axilrod-Teller [8]كدالة ثنائي قطب ثلاثي مثل دالة غير الجمعية الدالة عن يعبر . [6]
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على  ةجميعهي طاقات التفاعل الكلية لجسمين وثلاثة اجسام جمعية وثلاثة اجسام غير  32و 31و 2حيث 

 التوالي.

 

    ، والثلاثة اجسام الجمعية )(Uijجسمين )لالتفاعلات الذرية  نعرف
   

والثلاثة تفاعلات الغير جمعية  (

(    
   

 بدلالة المسافات بين الذرية على النحو التالي: (

 

 حيث

 

 و
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  1الجدول 

10، والمسافة بوحدة eV)الطاقة بوحدة  Cu والنحاس Ag والفضة Auذهب لين لمعاملات جهد جسم
-1

nm) 

 

 jو iهي زوايا المثلث المتشكل بالذرات الثلاثة  kو jو iو jو iهي المسافة بين الذرية بين الذرتين  rijهنا 

 C32و C31و C2للجهد المزدوج حيث ان الطاقة المزدوجة تكون في ادنى قيمة. هي مسافة الاتزان  k .R0و

 المعاملات التي يجب ان تحدد.هي 

 

( A1, 1, 1ة معاملات في الجزء التنافري )( يحتوي على ستة معاملات، ثلاث6المزدوج الحالي )الجهد 

الدالة المزدوجة بملائمة تحديد هذه المعاملات تم . (A2, 2, 2وثلاثة معاملات في الجزء التجاذبي )

الجهد المزدوج معاملات للعناصر تحت الدراسة في هذا البحث.  [9]بالمنحنى المحدد عمليا، والذي اخذ من 

ممتازة والدالة المزدوجة تلائم المنحنى بالضبط عند كل جزء. كانت الملائمة . 1المحسوبة معطاة في الجدول 

 .(nonlinear least-square method) مربع الغير خطيةطريقة الملائمة بطريقة اقل اجريت 

 ، يمكننا ان نكتب(/V=0، و)T = 0Kشرط الاستقرار للمادة الكتلية عند اعتبر 

 

مادة الصلبة اعتبر معامل ينج للبالمثل . Vتشير إلى المشتقة الاولى بالنسبة للحجم  ‘ان الاشارة حيث 

Bm=V(
2
/V

2
 يمكننا ان نكتب (
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باعتبار  C32و C31و C2بسهولة حساب يمكن إلى المشتقة الثانية بالنسبة للحجم. " تشير الاشارة حيث 

( اخذ على انه طاقة تماسك المادة الكتلية لكل 2الطرف الايسر في المعادلة )(.12( و)11( و)2المعادلات )

هي معامل ينج للمادة الكتلية للعنصر تحت  Bmهي الحجم الذري في البلورة، و V( 12المعادلة )ي ف ذرة.

من  2, 31, 32, ’2, ’31, ’32, ”2. ”31, ”32الشبكة البلورية جاميع محساب يمكن الدراسة. 

حقق طاقة تماسك ت PEFفان دالة لهذا الشبكة المقابلة المصممة لعنصر محدد من العناصر تحت الدراسة. 

 ، وشرط استقرار المادة الكتلية ومعامل ينج بالتمام.المادة الكتلية

 

 Bulk Propertiesخواص المادة الكتلية  3

الجهد المحسوبة معطاة في معاملات . 2المادة الكتلية المستخدمة في الحسابات معطاة في الجدول معاملات 

لتحديد نصف قطر مجاميع الشبكة البلورية تم حساب و C2, C31, C32معاملات الجهد  حسابفي . 3الجدول 

سافة اقرب جوار في هي م dnn، حيث حتى سبعة خانات في المعاملاتوالتي تعطي دقة  4.5dnnالقطع لـ 

كل حد شاركة م تكون موجبة للعناصر تحت الدراسة. C2, C31, C32المحسوبة المعاملات  الشبكة البلورية.

تفاعل الثلاثة  الثلاثة اجسام الجمعي يكون سالب، ولكنفاعل ت .4( في المادة الكتلية معطاة في الجدول 2في )

الثلاثة اجسام الكلية للذهب تكون سالبة ة مشارك لكل العناصر تحت الدراسة. اجسام الغير جمعي يكون موجبا

  ولكن للفضة والنحاس تكون موجبة.
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 2الجدول 

 المادة الكتلية المستخدمة في الحساباتمعاملات 

 

 3الجدول 

 PEFمحسوبة لـ معاملات 

 

 4الجدول 

مشاركات الجسمين والثلاثة هي  E32و E31و E2( في المادة الكتلية. eVالطاقة المحسوبة )بوحدة  مشاركات

لطاقة التفاعل الكلية لكل ذرة )طاقة التماسك( في والثلاثة اجسام الغير جمعية على التوالي،  الجمعيةاجسام 

 المادة الكتلية.

 

E3 = E31 + E32,   ET = E2 + E3 
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بين من ي تراكيب بلورية مختلفة. الحالية تحقق معيار الاستقرار: طاقة التماسك لكل ذرة ف PEFدالة 

الاكثر استقرارا، طاقة التماسك لكل  f.c.cوجد ان التركيب و .s.cو diaز b.c.cو h.c.pو f.c.cالتركايب 

 .1ي الشكل ذرة في هذه التراكيب للذهب موضحة ف

 

 في تراكيب بلورية مختلفة (Au)ب التماسك لكل ذرة للذهطاقة  .1الشكل 

 5الجدول 

10المرونة المحسوبة )بوحدة ثوابت 
3
 eV/nm

3
درجة حرارة ة عند بين الاقواس هي التوقعات العمليالقيم (. 

T=0K [11]. 

 

بحساب ثابت المرونة عند قمنا لحساب ثوابت المرونة للعناصر تحت الدراسة.  PEFمعاملات استخدمت 

T=0K  [10]من الصيغة العامة 
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المرونة ثوابت . T=0K [11]ومقارنة مع القيم العملية عند  5المرونة المحسوبة معطاة في الجدول ثوابت 

 C11>C12>C44>0المحسوبة تحقق شروط الاستقرار الميكانيكي في الانظمة المكعبة، و

 بين القيم المحسوبة والعملية جيد.التوافق . Bm=(C11+2C12)/3و

 

 Microclustersالميكروية العناقيد . 4

استقرار التركيب وطاقات العناقيد الميكروية ذات الثلاثة إلى سبعة ذرات لدراسة الجديدة  PEFدالة تطبيق تم 

من خلال قمنا بتقليل الطاقة لقد لشكل هندسي معطى. الكلية للعنقود الطاقة حساب تم للعناصر تحت الدراسة. 

اكثر التراكيب تم اختيار عنقودية مختلفة استخدمت لكل مجموعة ونماذج تغير المسافات بين الذرية. 

بين الذرية المقابلة والطاقات معطاة في المسافات . 2التراكيب استقرارا موضحة في الشكل اكثر . استقرارا

 .6الجدول 
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 في العنقود متساوية المجاورةمسافات الذرة قيم كل التراكيب العنقودية الميكروية استقرارا. اكثر . 2الشكل 
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 6الجدول 

10بوحدة  aبين الذرية المحسوبة، المسافات 
-1

 nm  وطاقات العنقود بوحدةeV العناقيد الميكروية  لأكثر

والثلاثة اجسام الغير الطاقة الكلية للجسمين والثلاثة اجسام الجمعية  مشاركاتهي  E2, E31, E32. استقرار

 على التوالي، بالنسبة لطاقة العنقود الكليةجمعية 

 

E3 = E32 + E32 وET = E2 + E3و .Eb هي متوسط طاقة التفاعل لكل ذرة في العنقود، وEb = ET/N 

 

ح في لمتوسط طاقة التفاعل لكل ذرة مقابل حجم العنقود، بمعنى ان عدد الذرات في العنقود الموضالاختلاف 

اص المادة الكتلية فان طاقة الثلاثة اجسام الكلية تكون سالبة خونفس والذي يبين التوجه المتوقع.  3الشكل 

 لعناقيد الفضة والنحاس.وموجبة  Au3لعناقيد الذهب ما عدا 

 على النحو التالي:الحالية مع القيم المنشورة في البحوث العلمية هي بين النتائج المقارنة 

Aun :الشكل المثلثي للـ لسابقة ان افادت البحوث اAu3  طريقة تعطي . [9]هو الاكثر استقراراDIM [12] 

الاكثر استقرارا  Au6و Au5و Au4شكل الهرم المثلثي والهرم الثنائي المثلثي والهرم الثنائي المربع لعناقيد 

، حصلنا على نفس التراكيب مثل [6b]مختلفة  PEFالحديثة التي تعتمد على دالة الحسابات على التوالي. 

 الحسابات الحالية.
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 .مقابل حجم العنقود استقرارامتوسط طاقة التفاعل الكلية لكل ذرة في اكثر العناقيد تغير  .3الشكل 

 

Agn : المثلثي لـ  الترتيبوجد انAg3  وجد . [9]هو الاكثر استقراراBasch [13]  في حساباته باستخدام

ab-initio  ان طاقات المستوى الارضي للترتيبات الخطية والمثلثية لـAg3  قريبة من بعضها البعض، لكنه

المستوية والثلاثية الابعاد لـ لاشكال ا .nm 0.2778ثبتها عند القيمة وقد  –افضل مسافة بينية  بإيجادلم يقم 

Ag4  طريقة اعطت . [12 ,9]تكون متحللة تقريبا في الطاقةDIM [12]  الطاقة للشكل الثلاثي الابعاد

بينت الملاحظات التجريبية  Ag5لعناقيد المربع(. قليلا من الشكل ثنائي الابعاد ))الهرم المثلثي( يكون اقل 

، تعطي Ag6 لـالهرم الثنائي المثلثي هو الاكثر استقرارا.  ان الشكل [15 ,12]والحسابات النظرية  [14]

حصلنا  [6b]حساباتنا السابقة من الشكل الهرمي الثنائي المربع هو الاكثر استقرارا.  DIM [12]طريقة 

 على نفس التراكيب كما في النتائج الحالية.

Cun : عنقودالشكل المثلثي لوجد ان Cu3  عنقودلرباعي الاسطح لاوالشكل Cu4  لـ. [16]هو الاكثر استقرارا 

Cu5  وحسابات  [16]توقعت كلا من الملاحظات العمليةab-initio [15]  ان التركيب الهرم الثنائي المثلثي

حساباتنا من . [17]هو الاكثر استقرارا  Cu6الشكل الهرمي الثنائي المربع لـ حساب تم هو الاكثر استقرارا. 
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يختلف عن  Cu7الـ تركيب حصلنا على نفس التراكيب مثل تلك النتائج المبينة هنا، لكن  [6b]السابقة 

 حسابات السابقة، انه يتملك تركيب هرمي ثنائي معين.ال

العام هو ان الشكل المثلثي في العناقيد ذات الثلاثة ذرات والاشكال الثلاثية الابعاد في العناقيد التي التوجه 

لحالية فان التراكيب الاكثر استقرارا الحسابات افي هي الاكثر استقرارا. تحتوي على اربعة إلى سبعة ذرات 

لكل العناصر تحت الدراسة، والعناقيد ذات الاربعة  D3hفي الشكل المثلثي مع تماثل لعناقيد الثلاثة ذرات 

لكل العناصر الثلاثة، والعناقيد ذات الخمسة ذرات في شكل  Tdذات الشكل الرباعي الاسطح مع تماثل ذرات 

مرة اخرى لكل العناصر الثلاثة، وفي النهاية العناقيد ذات  Ohمع تماثل  D3hالمثلثي مع تماثل الهرم الثنائي 

ه الثلاثة للرباعي الاسطح ة تكون مرتبطة مع الاوجالسبعة ذرات في الاشكال مثل الرباعيات الاسطح الثلاث

يكون هرمي مربع  Cu7والتي تشكل تركيب ثلاثي الابعاد مدمج، ولكن ، Ag7و Au7لـ  D3hالرابع مع تماثل 

يكونا قريبين جدا من بعضهما  Ag7(D3h)و Ag7(D2h)لـ الطاقة . D2hفي اسفله مع تماثل يمتلك ذرتين 

 .Ag7(D3h)لكن يكون اقل قليلا لـ البعض 

 

استقرارا لكل العناصر تحت الدراسة هي كبيرة نسبيا  ( في اكثر العناقيد الميكرويةaبين الذرية )المسافات 

لقيم المادة الكتلية  (dnn)مسافة اقرب جوار ( لثنائياتها واصغر نسبيا من r0واكبر من مسافة الاتزان المقابلة )

ل جيد مع القيم المتوفرة في الحالية تتفق بشكالنتائج كما هو متوقع.  (r0 < a <dnnان ) أيالمقابلة، 

 المنشورات العلمية.
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