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 الخلاصة

. نمذ ٔعذ اَّ Lennard–Jonesعَٕض  – رى دساعخ ؽبلخ رًبعك عغًٍبد يؼذٍَخ َبٌَٕخ ثٕاعطخ عٓذ نٍُبسد

عَٕض نؾغبة ؽبلخ رًبعك انغغًٍبد انًؼذٍَخ انُبٌَٕخ ثبػزجبس اػزًبد يؼبيلاد  –ًٌكٍ اعزخذاو عٓذ نٍُبسد 

انغٓذ ػهى انؾغى. نمذ رٕلغ اٌ رزُبلض ؽبلخ انزًبعك نهغغًٍبد انظغٍشح يغ رُبلض ؽغى انغغٍى، ْٔزا 

 انُبٌَٕخ. Mo ٔWيزفك يغ انمٍى انؼًهٍخ نغغًٍبد 

 

 

. ػهى أي ؽبل، [8 – 1]رجٍٍ اٌ انخٕاص انذٌُبيٍكٍخ انؾشاسٌخ نهغغًٍبد انُبٌَٕخ رؼزًذ ػهى ؽغى انغغٍى 

. ؽزى انؼبو انغبثك، أل ثٍبَبد ػًهٍخ ػهى ؽبلخ [3 ,2]رى لٍبط ػًهٍب َمطخ الاَظٓبس فمؾ فً كم انخٕاص، 

نهغغًٍبد  enthalpyانُبٌَٕخ رى انؾظٕل ػهٍٓب يٍ خلال لٍبط اكغذح الاَضبنجً  Mo ٔWرًبعك عغًٍبد 

 .[8]انُبٌَٕخ 
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، رى رطٌٕش ًَٕرط ثغٍؾ عذا نؾغبة اػزًبد ؽبلخ انزًبعك ػهى انؾغى نهغغًٍبد [7]فً اػًبنُب انغبثمخ 

ش انشٔاثؾ انًؼذٍَخ، ؽٍش اٌ انُبٌَٕخ. فً ْزا انًُٕرط، افزشػُب اٌ ؽبلخ انزًبعك رغبٔي انطبلخ انلاصيخ نزذيٍ

 coordinationيفٕٓو انشاثطخ انًؼذٍَخ يزخز يٍ يفٕٓو انشاثطخ الإٌٍَخ ثبػزجبس الشة ػذد رغبًًْ 

number ثأخز انفشق فً انؼذد انزغبًًْ ثٍٍ رساد انغطؼ ٔانزساد انذاخهٍخ ثؼٍٍ الاػزجبس، ؽظهُب ػهى .

 Moٔانزً اػطذ انزٕلؼبد ػهى ؽبلخ انزًبعك نغغًٍبد  ػلالخ ثغٍطخ نطبلخ انزًبعك نهغغًٍبد انُبٌَٕخ،

ٔW  انُبٌَٕخ ٔانزً رزفك يغ انُزبئظ انؼًهٍخ انًمبثهخ. ػهى أي ؽبل، فً انًُٕرط انجغٍؾ، انفشق فً انجٍُخ

 انزشكٍجٍخ )ػهى عجٍم انًضبل انفشق ثٍٍ انًكؼت انجغٍؾ ٔانًكؼت يزًشكض انٕعّ( نى ٌزى اػزجبسِ.

َؼضي رنك نهذٔال عٓذ انزفبػم. ارا ػشفذ ؽبلخ كم رسح فً انغغٍى نهزغهت ػهى يمذاس انُمض، ًٌكُُب اٌ 

انُبَٕي، فبَّ ًٌكٍ انؾظٕل ػهى انطبلخ انكهٍخ نهغغٍى انُبَٕي ثغًغ ؽبلخ كم رسح. رمهٍم انطبلخ انكهٍخ ثبنُغجخ 

غغًٍبد انُبٌَٕخ، ٔيٍ صى ًٌكٍ ؽغبة نهًغبفخ ثٍٍ انزساد، ًٌكٍ اٌ َؾظم ػهى شكم رشرٍت الارضاٌ نه

ؽبلخ رًبعك انغغًٍبد انُبٌَٕخ. ْزِ انطشٌمخ ًْ انطشٌمخ انًزجؼخ فً ْزا انجؾش. فً انؾغبة انؾبنً، 

 عَٕض –َفزشع اٌ انزساد رزفبػم يٍ خلال عٓذ نٍُبسد 

 

ًْ انًؼبيلاد. انغٓذ انزغشٌجً نٓزا انُٕع، رى رطٌٕشِ فً  jٔ ، ٔٔانزسح  iًْ انًغبفخ ثٍٍ انزسح  rijؽٍش 

 .[9]الاطم نٕطف انغبصاد انُبدسح، ٔالاٌ ٌغزخذو ثكضشح نذساعخ خٕاص الاَظًخ انًكضفخ )انظهجخ( 

نمذ رطهت ثُبء ًَٕرط عغٍى َبَٕي نجذء ثؾضُب انؼهًً. فً انجؾش انؾبنً، افزشػُب اٌ انغغٍى انُبَٕي ٌزشكم 

 يضم انجهٕسح،نٍخ، فً انجذاٌخ، عغٍى ثؾغى َبَٕيزش اخز يٍ ثهٕسح، ؽٍش رشكٍجٓب ثبنطشٌمخ انزب
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 .nنهؼٍُخ راد انزشكٍت انًكؼت كذانخ فً ؽغى انغغٍى  A12يؼبيم انغٓذ  .1الشكل 

 

ٌزشكم انغغٍى انُبَٕي. ثشكم اكضش رزفبػم رساد انغغٍى يغ ثؼؼٓب انجؼغ، صبنضب، فً ؽبنخ الارضاٌ، صبٍَب، 

 simple cubicثشكم يكؼت، ٔانزشكٍت ٌكٌٕ يكؼت ثغٍؾ )يلائًخ، عٕف َفزشع اٌ انغغٍى انُبَٕي 

(SC)) يشكضي، ٔيكؼت ( ّانٕعFCC)  يشكضيأٔ يكؼت ( انغغىBBC) . انزشكٍت انغذاعً يزشاص

، ٔثبنزبنً، FCCنّ َفظ كضبفخ ٔػذد انزغبًًْ نزشكٍت  (close-packed hexagonal(cph)انزؼجئخ )

 انؾبنٍخ. ؽغبثبرُبٌكٌٕ يزًبصم فً 

 د ًٌكٍ اٌ ٌكزت فً انظٕسح انزبنٍخ:يٍ انزسا nنغغٍى انُبَٕي انًكؼت ثؼذد  (Eؽبلخ انغٓذ )

 

 ( َؾظم ػهى يب ٌهً:2( فً انًؼبدنخ )1انًؼبدنخ ) ثإدخبل
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 .nكذانخ فً ؽغى انغغٍى انجغٍؾ نهؼٍُخ راد انزشكٍت انًكؼت  A6يؼبيم انغٓذ  .2الشكل 
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 .nكذانخ فً ؽغى انغغٍى  يشكضي انغغىنهؼٍُخ راد انزشكٍت انًكؼت  A12يؼبيم انغٓذ  .2الشكل 

 

 ؽٍش

 

رشرجؾ يغ ؽغى انغغٍى  A12 ٔA6ًْ الشة يغبفخ ثٍٍ رسرٍٍ. يٍ انٕاػؼ اٌ  rij = aijR ٔRؽٍش لًُب ثبخز 

n ارا ػذد انزساد .n  ٌصبثذ فبA12 ٔA6  ،ٍركٌٕ صبثزخ. فً ؽبنخ الارضاٌ، ؽبلخ انغٓذ انكهٍخ ركٌٕ الم يب ًٌك

 ، ْٔزا ٌؼطdE/dR = 0ًاٌ  أي
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 ( َؾظم ػهى3( فً انًؼبدنخ )5انًؼبدنخ ) ثإدخبلفخ ثٍٍ رسرٍٍ فً ؽبنخ ارضاٌ. ًْ الشة يغب R0ؽٍش 

 فً ؽبنخ الارضاٌ، ٔانزً ركٌٕ Enانطبلخ انكهٍخ 

 

 .nكذانخ فً ؽغى انغغٍى  يشكضي انغغىنهؼٍُخ راد انزشكٍت انًكؼت  A6يؼبيم انغٓذ  .3الشكل 

 

 .nكذانخ فً ؽغى انغغٍى  انٕعّيشكضي نهؼٍُخ راد انزشكٍت انًكؼت  A12يؼبيم انغٓذ  .4الشكل 
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 Eaيٍ انزساد ٔؽبلخ انزًبعك نكم رسح ًْ  nًْ ؽبلخ انزًبعك نؼذد  Enظبْشٌب، 

 

بيم (، انًؼ7ؽبل، فً انًؼبدنخ ) أي( رشجّ طٍغخ ؽبلخ انزًبعك نًٕاد فً طٕسرٓب انكزهٍخ. ػهى 7انًؼبدنخ )

A12 ٔ انًؼبيمA6  ٍؽغى ٌؼزًذ ػهى ؽغى انغغٍى، ؽٍش اٌ ْزِ انًؼبيلاد نهًٕاد انكزهٍخ ركٌٕ يغزمهخ ػ

يغ صٌبدح ؽغى انغغٍى  A12 ٔA6. نهزشاكٍت راد انشكم انًكؼت فبٌ انزغٍشاد فً [10]انًٕاد انكزهٍخ 

(، 4انؾغبثبد ثٕاعطخ انًؼبدنخ )زبئظ ؽٍش انخطٕؽ انًزظهخ ًْ َ، 6إنى  1يٕػؾخ فً الاشكبل يٍ 

 . [10]ٔانخطٕؽ انًمطؼخ رشٍش إنى انمٍى انًمبثهخ فً ؽبنخ انًٕاد انكزهٍخ 

 

 .nكذانخ فً ؽغى انغغٍى  انٕعّيشكضي نهؼٍُخ راد انزشكٍت انًكؼت  A6يؼبيم انغٓذ  .3الشكل 
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 .ػهى ؽغى انغغٍىنهغغًٍبد انُبٌَٕخ راد انزشكٍت انًكؼت انجغٍؾ انزًبعك  اػزًبد ؽبلخ. 7الشكل 

 

رضداد يغ صٌبدح ؽغى انغغٍى، ٔرظم إنى انمٍى انًمبثهخ نهًٕاد انكزهٍخ ػُذيب  A12 ٔA6نمذ رجٍٍ اٌ كلا يٍ 

 ٌظجؼ ؽغى انغغٍى اكجش.

A6(، يؼبيم الاػزًبد ػهى انؾغى ْٕ 7فً انًؼبدنخ )
2
/2A12 ًٌكٍ اٌ ٌؾذد ثٕاعطخ يلائًخ  ̇ ، ٔانًؼبيم

نؼًم ؽبلخ زًبعك نهجهٕساد انكزهٍخ. نهزجغٍؾ، ًٌكٍ اٌ َؾغت ؽبلخ انزًبعك انُغجٍخ نهغغًٍبد انُبٌَٕخ ؽبلخ ان

 َؾظم ػهى رشٍش إنى ؽبلخ رًبعك انًؼبدٌ انكزهٍخ، ٔثبنزبنً  E0. ارا خبنٍخ يٍ انًؼبيم رًبعك 

 

P0 = 2A’12/A’6ؽٍش 
2

ٔ ،A’12 ٔA’6 ًانظٕسح انكزهٍخ. نضلاصخ رشاكٍت  ؼبدٌ فًًْ انًؼبيلاد انًمبثهخ نه

ػهى  0.116ٔ 0.121ٔ 0.176ركٌٕ  P0، ٔانمٍى SC ٔBCC ٔFCCَبٌَٕخ ثزشكٍت نغغًٍبد يخزهفخ 

 .[10]انزٕانً 
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، 9إنى  7انُزبئظ انًؾغٕثخ ػهى ؽبلخ رًبعك انغغًٍبد انُبٌَٕخ ثزشاكٍت يخزهفخ يٕػؾخ فً الاشكبل يٍ 

 (.8انًؾٕعجخ ثٕاعطخ انًؼبدنخ ) ؽٍش اٌ انخطٕؽ انًزظهخ رشٍش نُزبئظ انؾغبثبد انؾبنٍخ

 

 انغغٍى ػهى ؽغى انغغى  يشكضي راد رشكٍت يكؼتنغغًٍبد َبٌَٕخ اػزًبد ؽبلخ انزًبعك  .8الشكل 

 

انغغٍى، ؽٍش ػهى ؽغى  انٕعّ يشكضي راد رشكٍت يكؼتنغغًٍبد َبٌَٕخ اػزًبد ؽبلخ انزًبعك  .9الشكل 

 .[8]اٌ انشيٕص انًشثؼخ رشٍش إنى انمٍى انؼًهٍخ 
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 Mo ٔWعغًٍبد خ، فبٌ انمٍى انؼًهٍخ ػهى ؽبلخ رًبعك ؽبلخ انزًبعك نهغغًٍبد انُبٌَٕخ طؼجلٍبط لاٌ 

، ؽٍش اٌ انمٍى انزً رى انؾظٕل ػهٍٓب [8]انزً ظٓشد فً انجؾٕس انؼهًٍخ ؽزى انغُخ انًبػٍخ انُبٌَٕخ 

 nانُبٌَٕخ فً ؽغى  Moذ افٍذ اٌ ؽبلخ رًبعك عغًٍبد نهغغًٍبد انُبٌَٕخ. نمثٕاعطخ لٍبط اَضبنجً الاكغذح 

= 2000  ًْ-410 kJ/mol [8] ؽٍش اٌ ؽبلخ رًبعك انـ ،Mo  ًْ 598-فً طٕسرّ انكزهٍخ kJ/mol 

ٔانمًٍخ انًمبثهخ  kJ/mol [8] 619-، ؽبلخ رًبعكٓب ًْ n = 7000انُبٌَٕخ فً انؾغى  W. نغغًٍبد [11]

انمٍى انؼًهٍخ انـ . كًمبسَخ يغ رٕلؼبد َظشٌزُب انؾبنٍخ، فبٌ kJ/mol [11] 824-فً انظٕسح انكزهٍخ ًْ  Wنـ 

normalized  ػهى ؽبلخ رًبعك عغًٍبدMo ٔW  انُبٌَٕخ فً انزشكٍتFCC 9خ فً انشكم يٕػؾ. 

اٌ ؽبلخ انزًبعك انُغجٍخ نهغغًٍبد  أينمذ رجٍٍ اٌ ؽبلخ رًبعك انغغًٍبد انُبٌَٕخ رؼزًذ ػهى ؽغى انغغٍى، 

لٍى انؾغبثبد انًمبثهخ نهًؼذٌ فً طٕسرّ انكزهٍخ. انمًٍخ انُبٌَٕخ رضداد يغ صٌبدح ؽغى انغغٍى، ٔرظم إنى 

ؽبل، ثبػزجبس  أيانُبٌَٕخ اػهى يٍ لًٍٓب انًمبثهخ ػًهٍب. ػهى  Mo ٔWانؾبنٍخ ػهى ؽبلخ رًبعك عغًٍبد 

 رساد انغغًٍبد انُبٌَٕخ نٓب َفظ انزغٍش فً ؽبنخ الارضاٌ ٔانغغٍى انُبَٕيالافزشاػبد فً ًَٕرعُب ثبٌ كم 

 ركٌٕ يمجٕنخ.نّ شكم يكؼت، فبٌ انُزبئظ انؾبنٍخ 

كًب ركش عبثمب فً ثذاٌخ ْزِ انٕسلخ انؼهًٍخ، فبٌ فشق انزشكٍت لذ اػزجش ؽبنٍب. ؽبلبد انزًبعك انُغجٍخ 

هى ػ n = 2000 ٔn = 7000  ًْ0.85 ٔ8.88انًؾغٕثخ نغغًٍبد َبٌَٕخ ثشكم يكؼت ثغٍؾ فً انؾغى 

، ْٔزِ 8.87ٔ 8.84انزٕانً، ثًٍُب رهك انغغًٍبد انُبٌَٕخ راد انشكم انًشكضي انغغى فً َفظ انؾغى ركٌٕ 

. ظبْشٌب، ارا اًْهُب فشق 8.86ٔ 8.83ثُفظ انؾغى ركٌٕ  نهغغًٍبد انُبٌَٕخ راد انشكم انًشكضي انٕعّ

، فبٌ اخطبء اكضش لذ رؾذس فً انُزبئظ انُٓبئٍخ. ػلأح ػهى رنك، نمذ رجٍٍ SC ٔFCC ٔBCCانزشكٍت ثٍٍ 

انغغًٍبد انُبٌَٕخ راد انزشكٍت انًكؼت يشكضي انٕعّ اٌ رأصٍش انؾغى ػهى ؽبلخ انزًبعك اكضش ٔػٕؽب فً 

 Mo ٔWنغغًٍبد  انًكؼت يشكضي انغغى ٔانًكؼت انجغٍؾ.انغغًٍبد انُبٌَٕخ راد انزشكٍت  يٍ رهك

ركٌٕ اكضش لشثب نهمٍى انؼًهٍخ يٍ انزشكٍت  FCCانُبٌَٕخ، فبٌ ؽبلخ رًبعكٓب انًؾغٕثخ يٍ خلال انزشكٍت 

SCانطشٌمخ انؾبنٍخ فؼبنخ فً انزٕلغ ثطبلخ رًبعك انغغًٍبد انُبٌَٕخ ثبػزجبس فشق ، ْٔزا ٌمزشػ اٌؼب ا ٌ

 انزشكٍت.

، َٔمطخ الاَظٓبس ًْ يؼبيم [3 ,2]اَّ يٍ انًؼشٔف اٌ َمطخ الاَظٓبس نهغغٍى انُبَٕي رؼزًذ ػهى انؾغى 

ٓبسْب رزُبلض اٌؼب، ْٔزا ٌؼًُ اٌ انزُبلض فً ؽغى انغغٍى، فبٌ َمطخ اَظشذح انشاثطخ انًؼذٍَخ. يغ نزمذٌش 

شذح انشاثطخ انًؼذٍَخ نهغغٍى انُبَٕي ركٌٕ اػؼف يٍ انًؼبدٌ فً طٕسرٓب انكزهٍخ. ؽبلخ انزًبعك ًٌكٍ اٌ 
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انشٔاثؾ انًؼذٍَخ، ٔانمًٍخ انًطهمخ نطبلخ انزًبعك نهغغًٍبد انُبٌَٕخ ركٌٕ يؼبيم نزشخٍض ٔرًٍٍض شذح 

لض ؽغى انغغٍى، ٔانزً رمزشػ اٌؼب اٌ انشاثطخ انًؼذٍَخ نهغغًٍبد انُبٌَٕخ اػؼف انًؼذٍَخ رزُبلض يغ رُب

َزبئغُب انُظشٌخ نزغٍش انشاثطخ انًؼذٍَخ نهغغًٍبد انًؼذٍَخ نٓب فً انًؼبدٌ انكزهٍخ. ظبْشٌب،  يٍ انًمبثهخ

 اَظٓبسْب. انُبٌَٕخ يزفمخ يغ انزٕلؼبد نزغٍش َمطخ

ٔدسعبد  0Kثظفخ ػبيخ، الاخزلافبد ثٍٍ ؽبلبد انزًبعك نهًؼبدٌ فً طٕسرٓب انكزهٍخ ػُذ دسعخ ؽشاسح 

نكٍ  0Kاػهى يٍ ، ثًٍُب دسعخ انؾشاسح انًمبعخ نطبلخ انزًبعك [10]% 5ؽشاسح اَظٓبسْب ركٌٕ الم يٍ 

رزشبثّ يغ رأصٍش لٍى ؽبلخ رًبعك انًؼبدٌ ء انمٍبط فً ؽبل، اخطب أيؽشاسح اَظٓبسْب. ػهى الم يٍ دسعخ 

دسعخ انؾشاسح ػهى ؽبلخ انزًبعك. نٓزا، فبٌ رأصٍش دسعخ انؾشاسح ػهى ؽبلخ انزًبعك نهًؼبدٌ انكزهٍخ ًٌكٍ اٌ 

ًْ  P0 ٔA6 ٔA12( فبٌ انًؼبيلاد 8ًؼبدنخ )بد ثبنمٍى انؼًهٍخ نطبلخ انزًبعك. ؽجمب نهرًٓم فً الاعزشٓ

رشرجؾ فمؾ يغ َٕع انزشاكٍت ٔيغزمهخ ػٍ انزغٍش فً دسعخ انؾشاسح، نزا فبٌ ؽبلخ انزًبعك نهغغًٍبد انُبٌَٕخ 

ٌغت اٌ رزجغ َفظ ػلالخ الاػزًبد ػهى دسعخ انؾشاسح يضم انًؼبدٌ انكزهٍخ. ثًؼُى اٌ رأصٍش دسعخ انؾشاسح 

 ْزا انجؾش.غغًٍبد انُبٌَٕخ انًؼذٍَخ ًٌكٍ اٌؼب اٌ رًٓم، ْٔزا يب رى ػًهّ فً ػهى ؽبلخ انزًبعك نه

 

فً ْزا انجؾش لاؽزغبة اػزًبد ؽبلخ رًبعك انغغًٍبد انُبٌَٕخ عَٕض  –الاعزُزبط، اعزخذو عٓذ نٍُبسد 

انًؼذٍَخ ثزشاكٍت يخزهفخ ػهى انؾغى ٔرنك ثبػزجبس يؼبيلاد انغٓذ انًؼزًذ ػهى انؾغى. نمذ رٕلؼذ اٌ ؽبلخ 

ُبلض فً ؽغى انغغٍى. َزبئظ انؾغبثبد انؾبنٍخ ػهى ؽبلخ رًبعك انزرًبعك انغغًٍبد انُبٌَٕخ رزُبلض يغ 

ًٌكٍ عَٕض  –ٌمزشػ اٌ عٓذ نٍُبسد انمٍى انؼًهٍخ انًمبثهخ، ٔانزي ٔيزٕافمخ يغ انُبٌَٕخ يؼمٕنخ  W ٔMoعغٍى 

 انًؼزًذح ػهى انؾغى. اٌ ٌغزخذو نذساعخ خٕاص انغغًٍبد انُبٌَٕخ ثبػزجبس يؼبيلاد انغٓذ
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