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عديدة تحتوي على تفاعلات جسمين وثلاثة أجسام. جهد الجسمين  لأجسامقدمت دالة طاقة جهد تجريبية جديدة 

يعبر عنه بدلالة تفاعلات الجسمين.  أجسام( وجهد الثلاثة hybrid functionيكون من نوع دالة هجينة )

( وطاقة تماسك المادة الكتلية dimerعوامل دالة طاقة الجهد يمكن حسابها بسهولة باستخدام بيانات الثنائيات )

للعديد من العناصر في التراكيب البلورية دالة طاقة الجهد المفترضة تم تحديد معاملات ام تحت الدراسة. للنظ

FCC وBCC  والتركيب الماسي وطبقت لدراسة استقرار البنية التركيبية وطاقات العناقيد الميكروية. الاتفاق

 دة.بين النتائج المعروضة هنا والقيم المنشورة في البحوث العلمية جي

 

 Introduction. مقدمة 1

هناك اهتمام متزايد في خواص البنية التركيبية وطاقات العديد من الأنظمة في العقد الأخير. استخدمت بنجاح 

تجريبية لدراسة الخواص العديدة مثل الكتلة والسطح  برامج محاكاة كمبيوتر باستخدام دوال طاقة جهد

وعناقيد العناصر على المستوى الذري. الكثير من برامج المحاكاة هذه تعتمد على نموذج تجريبي للجهد 
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( جديدة من السهل الحصول PEFيصف التفاعلات بين الذرات في الأنظمة. يقدم هذا البحث دالة طاقة جهد )

 ها على تراكيب بلورية مختلفة.على معاملاتها وتطبيق

يعبر عن جهد النموذج عادة كمفكوك أجسام عديدة لدالة طاقة الجهد الكلية للنظام. اذا افترض انه في حالة 

لوصف طاقة الجهد الكلية لنظام يحتوي على عدد  (r1, r2, …., rN)غياب القوى الخارجية، فانه توجد دالة 

N  من الذرات كدالة في مواقعها، ويمكن تحليلها إلى جسمين وثلاثة أجسام الخ، ومساهماتها هي على النحو

 :[1]التالي 

 

يعتقد في العادة ان هذه السلسلة تتقارب بسرعة وان أول حدين )مساهمات الجسمين والثلاثة أجسام فقط( 

. في التطبيقات [3 ,2]لرتب العالية يمكن ان تهمل تعطي تقريب معقول لتفاعل الجهد، ولهذا فان العزوم ذات ا

، تم اختصار مفكوك السلسلة بعد حد الجسمين. على كل حال، لقد تبين ان حد الثلاثة اجسام له مساهمة الأولية

، وهذا اساسي لفهم استرخاء الطبقات السطحية [4]مهمة في التركيب والاستقرار للعناقيد الميكروية المختلفة 

 .[5]في البلورات المتعددة 

التجريبية تدمج تفاعلات الجسمين والثلاثة اجسام وتطبق على الاجسام الكتلية  PEFحديثا، العديد من دوال 

 Pearsonوالسطحية وخواص العناقيد الصغيرة التي ترتبط بروابط تساهمية، بالاخص السليكون، بواسطة 

et al [6]و ،Stillinger and Weber [7] وTersoff [8] هذه الجهود تحتوي، على التوالي، على ثلاثة .

وتسعة واحدى عشر معامل لحساب النظام احادي الذرة. تحليل مقارنة مفصل لدوال الجهد هذه قد اجري 

. تقدير معاملات دالة الجهد هي عملية مستنزفة للوقت. تزداد الصعوبة بصفة عامة مع زيادة عدد [9]حديثا 

 .المعاملات التي يجب ان تعين

قدمت هنا دالة جهد تفاعل ذري جديدة، والتي تبدو انها اسهل في ايجاد معاملاتها لانظمة عديدة في تراكيب 

 بلورية مختلفة من دوال الجهد التقليدية للجسمين والثلاثة اجسام.

. وكتطبيق 2الشكل الدالي وخطوات الحصول على المعاملات لدالة طاقة الجهد المقترحة موضح في الجزء 

 2ى دالة الجهد المقترحة استقرار البنية التركيبية والطاقات للعناقيد الميكروية للعناصر المعتبرة في الجزء عل

 .3تم مناقشها في الجزء 
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 The Potantial Energy Funciton. دالة طاقة الجهد 3

من الجسيمات بالاعتماد على مفكوك  Nالبداية هي التعبير عن طاقة التفاعل الكلية لنظام من عدد  قطةن

صفة عامة، بفي الحسبان.  أخذت أجسامفقط تفاعلات الجسمين والثلاثة (. 1)العديدة الرسمي  الأجسام

، Morse [10]جسمين هي التي وصفت بصفة عامة في البحوث العلمية بواسطة جهد التفاعلات المنطقية لل

r/1لـ  جمعاتتوالعديد من  Buekingham [12]تجمعات مختلفة للقوى، والجهد مع  Mic [11]وجهد 
n

 

 .[13] أسيةودوال 

r/1هنا قدمت زوج من الجهد بين ذرتين متفاعلتين كتجمع لـ 
2n

r/1`و 
n

 مع الضرب في جاوسيان 

exp-2r
2

exp-rو 
2 

 وبشكل اكثر وضوحا،ب. التنافر والتجاذ لأجزاءكلاهما  على التوالي،

 

، والذرة  iهي المسافة بين الذرية بين الذرة  rijقيمها.  إيجادهي معاملات الجهد التي علينا  nو و Aحيث 

rij=|ri – rj| . 1اجزاء يعمل الجاوسيان على جعل/r  .هنا اكثر مرونة لتلائم بيانات الثنائياتr0  يمكن ان تؤخذ

 kوثابت القوة عند الاتزان  0وطاقة الزوج عند الاتزان  r0مسافة الاتزان على انها مسافة الاتزان للثنائي. 

( r0, 0, kهناك معاملات ) ة.الدقيق ab initioيمكن ان تحدد بسهولة من الملاحظات العملية او من حسابات 

يمكن ان تحسب بسهولة  (A, , nجهد الجسمين )عاملات ممتوفرة في البحوث العلمية لمعظم الثنائيات. 

 على العلاقات التالية الاعتمادب

 

 ليلي على النحو التالي، يمكن تحديد معاملات جهد الجسمين بشكل تحr0, 0, kبدلالة 
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 و

 

( إلى 6هذه العلاقات البسيطة )ليست صحيحة.  r/1، القوى لحدود الأخرتبين انها ثابت. على الجانب  هنا 

جهد الزوج المتواجد هنا يلائم تماما ول ان لهذا من الممكن الق. (2)قط لجهد الزوج المفترض، ( ممكنة ف8)

علاوة على ان العديدة.  الأجساملبيانات الثنائي، وهذا يضمن مساهمة الجسمين لتكون اكثر دقة في مفكوك 

 غير متشابهة أو (homonuclear) ابهةبانوية متش ذرة ثنائيةجهد الزوج المتواجد هنا يمكن ان يستخدم لكل 

(hetronuclear) مع ،( ان تكون مجموعة المعاملاتr0, 0, k) .متوفرة 

في السنوات الحديثة،  .[8 – 4]العديدة  الأجسامفي البحوث العلمية المنشورة، هناك العديد من دوال تفاعل 

-Axilrod-Teller-typeاستخداما هي تفاعلات ثنائي القطب المتعددة، على سبيل المثال دالة  الأكثرالدوال 

dipole-function [14] . كذلكAxilrod-Teller function  ي استخدمت للغازات النادرة، والتمشتقة

 .Haliclogla et alمختلفة بواسطة  لأهدافبنجاح في تطبيقات عديدة 

بواسطة على انه تجمعات خطية من طاقات مزدوجة تشكلت  هنا قدمت افتراض جهد تفاعل اجسام عديدة

بين زوج دالة من نوع جاوسيان تعتمد على المسافة مضروبة بواسطة هذا التجمع كل دالة في ثلاثة جسيمات. 

 ،بشكل اكثر وضوحاالذرات إلى الذرة الثالثة. 

 

 حيث
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 و

 

يعرض . الثلاثة، التي يجب ان يحسب الأجسامهي المعامل الوحيد، في دالة  Bالجاوسيان. هنا هي معاملات 

 المطلوبة.الفيزيائية  لثوابتاخواص الجهد كل 

في طاقة التفاعل الكلية للذرة، مة يمكن ان يحسب بسهولة من خلال ملائ Bالثلاثة  الأجساممعامل جهد 

 Bيمكن لاحد كتابة طاقة التفاعل الكلية ببساطة بفصل تركيب بلوري خاص، لطاقة التماسك الكتلية للعنصر. 

 على النحو التالي:

 

شبكة البلورية في حساب مجاميع اللى كل حال، وجد ان عالحالية.  PEFلا يوجد معامل قطع خاص في دالة 

2 و3 4، ونصف قطر القطعdnn  كافي للوصول لدقة بسبعة خانات فيB المستخدمة في ل العناصر لك

 ي التركيب البلوري.هي مسافة اقرب جوار ف dnnالحسابات الحالية. 

 ,Ag, Alالذرة التالية:  أحادية للأنظمةعديدة  لأجسامالتجريبية والمفترضة  PEFمعاملات دالة  إيجادتم 

Au. Cu. Ni بلوري في التركيب الECC وFe وLi ي التركيب البلوري فBCC وC, Ge, Si  في التركيب

، ومعاملات الجهد 1معطاة في الجدول مة في الحسابات المعاملات الضرورية المستخدالبلوري الماسي. 

 .2الجدول المحسوبة معطاة في 
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 المستخدمة في الحسابات المعاملات 1الجدول 

 

 لكل العناصر  = ln(2)معاملات الجهد المحسوبة  2الجدول 

 

هذا يعني ان جهد يمتلك قيمة سالبة لكل العناصر المستخدمة في هذه الدراسة.  B أجساممعامل جهد الثلاثة 

 الثلاثة له مشاركة موجبة لطاقة التفاعل الكلية. الأجسام
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 Application to Microclusters. تطبيق العناقيد الميكروية 3

تركيب العناقيد الصغيرة اصبح موضوع ذو اهتمام كبير في الخمسة إلى الستة سنوات الماضية، من دراسة 

البحوث العلمية المركزة على العناقيد الصغيرة لها اهتمام . [18 – 15]جانب العملي الجانب النظري وال

 بشكل خاص. والغير متجانسةالعامة سطح في المحفزات خاص لعلاقاتها بعلم ال

، كتطبيق لدراسة استقرار التركيب والطاقات عديدة لأجسامريبية المقترحة هنا التجدالة طاقة الجهد استخدمت 

 وأربعةبثلاثة ذرات فقط عناقيد بذرتين . 2زء وجدت معاملاتها في الجللعناقيد الميكروية للعناصر التي 

 بأربعةوفي حالة العناقيد الهندسية الخطية والمثلثية  الأشكاللعناقيد بثلاثة ذرات ذرات هي التي تم اعتبارها. 

العناقيد التي تم  أنواعفي الحسبان.  أخذتالهندسية الخطية والمربعة والثمانية والرباعية  الأشكالذرات فان 

طاقة التفاعل الكلية للعنقود قللت بتغير المسافات بين الذرية بشكل . 1الموضحة في الشكل  اعتبارها هي

والطاقة  أجسام، ومشاركات طاقة الجسمين والثلاثة الأنسباصلة بين الذرية سافات الفالمحساب لحظي. 

 أجسامالثلاثة لجزء  الأدنىالمشاركة . 3الطاقة لكل ذرة في العنقود معطاة في الجدول الكلية للعنقود ومتوسط 

 في الكربون من بين العناقيد تحت الدراسة. الأعلىوالمشاركة في الحديد 

 

 أنواع العناقيد الميكروية المكونة من ثلاثة أجسام وأربعة أجسام .1الشكل 
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وجد ، Ag3 [17]لعناقيد مع القيم المنشورة في البحوث العلمية هي على النحو التالي:  الحاليةقارنة النتائج م

، تم Ag4 [17]استقرارا من ناحية الطاقة من الشكل الخطي، ولعناقيد  الأكثربانه الشكل الهندسي المثلثي 

 Perrersson et افأد. تحللة من ناحية الطاقةم الأغلبفي والثلاثية هي الثمانية والمربعة  الأشكالتحديد ان 

al. [23]  ان الشكل المثلثي لـAl3  والشكل الثماني للـAl4  لعناقيد استقرارا.  الأكثرهوAu3 [17] ، وجد

 Halicioglu et alباستخدام جهد  [24]ي حساب الديناميكا الجزيئية ف استقرارا. الأكثرشكل المثلثي هو ال

 عناقيدلرباعي والشكل ال Cu3الشكل المثلثي لـ استقرارا.  الأكثر، وجد ان الشكل الهندسي الرباعي هو [25]

Cu4  لعناقيد وجد ان . [16]استقرارا  الأكثر إنهاوجدتNi3 [17] استقرارا الأكثرلشكل المثلثي هو ا .

 البلوريلعناقيد المعدنية من الشكل التوجه العام في الا توجد في البحوث العلمية.  Ni4معلومات على عناقيد 

FCC  الأكثرذرات هي  أربعةميكروية من ان الشكل المثلثي لعناقيد من ثلاثة رات والشكل الرباعي لعناقيد 

 النتائج الحالية متفقة بشكل جيد مع القيم في البحوث العلمية لهذه العناصر.استقرارا من ناحية الطاقة. 

، الشكل الأخرىعلى الجانب . [16]استقرارا  الأكثروجد انها  Fe4الرباعي لـ  .والشكل Fe3الشكل المثلثي لـ 

 للأشكالالمدرجة هنا  Li4عناقيد طاقات . [16]استقرارا  الأكثرهو  Li4وشكل المربع لـ  Li3المثلثي لـ 

تفضيلا.  الأكثرمتحللة( لكن الشكل الرباعي هو  الأغلبا من بعضها البعض )في والرباعية قريبة جدالمربعة 

ذات التركيب للعناصر المقارنة بين النتائج الموضحة هنا والقيم في البحوث العلمية للعناقيد الميكروية 

 .أيضامتفقة بشكل جيدا  BCCالنوع البلوري من 

النتائج المدرجة هنا . C4 [16]و C3استقرارا لعناقيد  الأكثرالخطية وجدت على انها  الأشكاللعناقيد الكربون 

ن الشكل الخطي لعناقيد م، Ge [26]لعناقيد متفقة بشكل جدي مع القيم في البحوث العلمية لعناقيد الكربون. 

متحلل من ناحية الطاقة، لكن  الأغلبفي حسب على انه ذرات  أربعةثلاثة ذرات والشكل الثماني لعناقيد من 

 Si3لعناقيد استقرارا.  الأكثرحسب على انه  Ge4عناقيد ضيلا والشكل المربع في تف الأكثرالشكل المثلثي هو 

حسب الشكل المربع على انه  Si4 [28]استقرارا، ولعناقيد  الأكثر، فان الشكل الخطي وجد على انه [27]

 التوافق بين النتائج المدرجة هنا والقيم في البحوث العلمية متفقة بشكل جيد.استقرارا.  الأكثر
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10( والمسافات بين الذرات المحسوبة )بوحدة eVطاقات العنقود المحسوبة )بوحدة  :3الجدول 
-1

nm .)E2 

هي  Eb، وET=E2+E3هي مشاركة الجسمين والثلاثة اجسام على التوالي، لطاقة العنقود الكلية،  E3و

 Eb = ET/Nمتوسط طاقة التفاعل لكل ذرة في العنقود، و
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  3بقية الجدول 

 

 

التجريبية المفترضة لأجسام عديدة تعمل جيدا للعناقيد الميكروية للعناصر  PEFفي الخلاصة، وجدت دالة 

المقدمة هنا على استرخاء السطح متعدد الطبقات، وعلى إعادة  PEFفي التراكيب المختلفة. تطبيق دالة 

ان تركيب السطح، وخواص المرونة للبلورات جاري العمل عليه في هذا المختبر. ومن الجدير التأكيد عليها 

المقدمة هنا يتوقع ان تكون مناسبة اكثر لحسابات المادة الكتلية، لأنها معايرة مع طاقة تماسك  PEFدالة 

 المادة الكتلية.
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