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ذرات من العناصر  7إلى  3وطاقات العناقيد الميكروية التي تحتوي على البنية التركيبية تم دراسة استقرار 

في الحسابات، والتي عدة  لأجسامطورت حديثا . استخدمت دالة جهد تجريبية FCCالمعدنية بتركيب بلوري 

طاقة تماسك كلا من  PEFطاقة الجهد . لقد حققت دالة أجسامجسمين وثلاثة تفاعلات ذرية لعلى ي تحتو

استقرارا للعناقيد الميكروية تكون في  الأكثروشرط الاستقرار. لقد وجد ان التراكيب المادة في حالتها الكتلية 
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 مقدمة. 1

. الأخيرمجال هام في البحوث العلمية في العقد  الأنظمةوطاقات العديد من خواص البنية التركيبية اصبحت 

العديد من دوال قدمت لى المستوى الذري. ع التجريبيةحسابات محاكاة باستخدام دوال طاقة الجهد استخدمت 

خواص السليكون المختلفة بواسطة على وطبقت  أجسامتشمل تفاعلات جسمين وثلاثة  التجريبيةطاقة الجهد 

Pearson et al [1]و ،Stillinger and Weber [2]و ،Tersoff [3] . حديثا قمنا بتقديم دالة طاقة جهد

( وطبقت لدراسة خواص Iمن الان فصاعدا على انها )وسوف نشير لها  [4] (PEF)عدة  لأجسامتجريبية 

لاكثر من عشرين عنصر في العديد من ميكروية من ثلاثة ذرات واربعة ذرات البنية التركيبية لعناقيد 

ة قمنا بتعديل في هذه الدراسهنا على تفاعلات ذرية لجسمين وثلاثة اجسام.  PEFتحتوي البلورية. التراكيب 

PEF  فيI  بتركيب من عناصر معدنية لتشمل على حسابات العناقيد الميكرويةFCC  تحتوي على ثلاثة

 ذرات إلى سبعة ذرات.

 

 The Potential Energy Functionهد . دالة طاقة الج2

  المتعددة أجسام ممتدةكمن الذرات بصفة عامة يمكن ان نعبر عنه  Nطاقة التفاعل الكلية لنظام من عدد 

 

ن ان يمك. على التوالي جسم nعدد و أجسامثة ين وثلاملجس الكليةالتفاعل اقات ط تمثل 2, 3, nحيث 

 :التالي لى النحوظام عي النفقع الذرات ومدلالة هذه ب المتعددة الأجسامد حدوعن عبر ن

 

 على التوالي على النحو التالي: Iفي  أجساموهكذا. نحن نعبر عن تفاعلات الجسمين والثلاثة 
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 و

 

 حيث

 

المعاملات . jو iبين الذرات هي المسافة  rij، مناسبة عاملاتممع  fijkلها نفس الشكل مثل  fjkiو fikjبالمثل 

(A, a, n)  لزوج الجهد يعبر عنها بطريقة تحليلية بدلالة مسافة الاتزان(r0)( وطاقة الاتزان ،0) ت وثاب

 ،(dimer)ئي ثنالل (kن )عند الاتزاالقوة 

 

 على النحو التالي: Iطاقة التفاعل الكلي للنظام عرف في 

 

بطاقة ، والتي تحدد بمساواة طاقة التفاعل الكلية لذرة مفردة في المادة الكتلية أجسامهي معامل الثلاثة  Bحيث 

 التماسك الكلية لكل ذرة في تركيب بلوري محدد.

 التفاعل الكلية للنظام على النحو التالي:في هذه الورقة العلمية عبرنا عن طاقة 

 

اذا اعتبرنا شرط استقرار المادة الكتلية عند درجة حرارة هي معاملات سوف يتم تحديدها.  C3و C2حيث 

T=0K (/V=0) ، ( على النحو التالي:9صيغة مشابهة للمعادلة )يمكننا ان نكتب 
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من خلال المعادلتين  C3و C2حساب سهولة يمكن ب. بالنسبة للحجم الأولىالمشتقة  إلىتشير  ‘العلامة حيث 

للمادة في صورتها من المعاجلة يعتبر على انه طاقة التماسك  الأيسر( الطرف 9في المعادلة )(. 01( و)9)

بنيت لعنصر من الشبكة البلورية المقابلة التي  2, 3, ’2, ’3المجاميع يمكن حساب الكتلية لكل ذرة. 

ي صورتها الكتلية وشرط وجد انه يحقق كلا من طاقة تماسك المادة ف PEFفي هذه الشكل المعدل لـ محدد. 

 بالضبط. استقرارها

 

 Microclusters. العناقيد الميكروية 3

وطاقات العناقيد الميكروية للمعادن بالشكل البلوري الجديدة لدراسة استقرار التركيب  PEFاستخدمت دالة 

FCC (Ag, Al, Au, Cu, Ni, Pb, Pd, Pt)  قمنا قبل قيامنا بحساب ذرات.  7 إلى 3التي تحتوي على

 على استقرار التركيب للمادة في صورتها الكتلية.  PEFبفحص دالة 

 

هو الحجم الذري  V0تغير طاقة التماسك للمادة في صورتها الكتلية لكل ذرة مقابل الحجم الذري،  .1الشكل 

V0=0.01654nm، التجريبي
3

  FCC ،+ HCP ، BCC ، SC ، dia 
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 0تراكيب بلورية مختلفة موضحة في الشكل مقابل الحجم الذري في طاقات التفاعل الكلية لكل ذرة 

 اكثر استقرارا. FCCالتركيب  PEFالـ  أعطت. للألومنيوم

. 2معاملات الجهد المحسوبة معطاة في الجدول . 0المعاملات المستخدمة في الحسابات معطاة في الجدول 

، وهذا يعني ة في هذا البحثعليها الدراس أجريتله قيمة سالبة لكل العناصر التي  (C3) أجساممعامل الثلاثة 

مجاميع تم حساب  C3و C2حساب معاملات الجهد لها مساهمة موجبة للطاقة الكلية.  أجسامان تفاعل الثلاثة 

 dnnخانات من الدقة في المعاملات، حيث  7الذي يعطي ، و4.5dnnلنصف قطر القطع المحدد مسبقا الشبكة 

 ب جار في الشبكة البلورية.هي مسافة اقر

قد قمنا بتقليل الطاقة بواسطة تغير لفي تطبيقات العنقود تم حساب الطاقة الكلية للعنقود لشكل هندسي معطى. 

 .اكثر التراكيب استقراراتم اختيار ماذج عنقودية مختلفة اعتبرت لكل مجموعة ونالذرية. المسافات البينية 

 

 المعاملات المستخدمة في الحسابات 1الجدول 
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 لكل العناصر a=ln2لجهد المحسوبة اعاملات م 2الجدول 

 

المسافات البينية الذرية والطاقات معطاة في . 2استقرارا موضحة في الشكل  الأكثرالتراكيب العنقودية 

 .3الجدول 

Agn : الشكل المثلثي لـ وجد انAg  لـ  الأبعادالمستوية والثلاثية  الأشكال. [6]استقرارا  الأكثرهوAg4 

ان  ab initio [10]وحساب  [9]بينت الملاحظة التجريبية   Ag5لعناقيد . [6]متساوية في الطاقة تقريبا 

 DIMة طريق أعطت Ag6لـ استقرارا.  الأكثرهو  (trigonal bipyramidalثلثي )م نائيثهرمي التركيب 

 استقرارا. الأكثرهو  الأوجهثماني ان التركيب  [11]

Aln افاد :Pettersson et al [12]  مع حساباتهم باستخدامab-initio  عناقيد انAl3-5 هي مستوية وAl6 

 Al5 أعطىمبادئ حساب الطاقة الكلية  أول Upton’s [13]على كل حال، . مربع رمي ثنائيهذات شكل 

 استقرارا. كثرالأهي  مربعثنائي هرمي في شكل  Al6شكل الهرمي المربع وفي 

Aun : شكل المثلث لـ وجد انAu3  الشكل المثلثي لـ تم حساب . [6]استقرارا  الأكثرهوAu4  الأكثرليكون 

 .[14]استقرارا 

Cun شكل المثلث لـ :Cu3 عناقيد ل الأسطحالرباعي ل والشكCu4  لـ . [15]استقرارا  الأكثروجدت انهاCu5 

 الأكثرثي هو ان التركيب الهرمي الثنائي المثل ab-initio [10]وحساب  [15]بينت الملاحظات التجريبية 

 استقرارا. الأكثرعلى انه  Cu6 [11]الشكل الهرمي الثنائي المربع لـ تم حساب استقرارا. 
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Nin شكل المثلث لـ :Ni3 [6]  الأشكال أعطت [17]الحسابات الشبه تجريبية استقرارا.  الأكثروجد على انه 

 اكثر استقرارا. كأشكال Ni4-6المستوية لـ 

Pbn بينات عن العناقيد الميكروية في البحوث والنشرات العلمية لهذا العنصر. أي: لا يوجد 

Pdn الشكل المثلثي لـ :Pd4  استقرارا. الأكثرعلى انه  [15]تم حسابه 

Ptn : الشكل المثلثي لـPt4  استقرارا. الأكثرعلى انه  [15]تم حسابه 

 

 

 اكثر التراكيب العنقودية الميكروية استقرارا 2الشكل 
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هي  E3و E2(. eV( وطاقات العنقود )بوحدة nmالمسافات البينية الذرية المحسوبة )بوحدة  3الجدول 

 .E=E2+E3على التوالي، وطاقة العنقود الكلية هي  سامأجمشاركات الجسمين والثلاثة 
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شكل مثلث في عناقيد من ثلاثة ذرات ب FCCالملاحظة العامة هي ان العناقيد المعدنية ذات التركيب البلوري 

لطاقة. من ناحية ا استقرار الأكثرذرات تعتبر  7 إلى 4التي تحتوي على  في العناقيد الأبعادوالترتيب ثلاثي 

ذات شكل استقرارا  الأكثرالثلاثة ذرات لكل هذه العناصر ذات عناقيد وجدت ال( Iفي الحسابات السابقة )في 

 الأكثروجد انه  Pt4استقرار، وفقط الشكل المربع لـ  الأكثرذرات وجدت  أربعةالشكل الرباعي لعناقيد . مثلث

ذرات تكون  3استقرارا من ناحية الطاقة لعناقيد ذات  الأكثرالتركيب في الحسابات الحالية وجد ان استقرارا. 

النتائج . العناصرلكل  الأبعادذرات في ترتيب ثلاثي  7 إلى بأربعةالعناقيد تم اعتبار في شكل مثلث، و

 بشكل جيد مع القيم المدرجة في البحوث والنشرات العلمية.تتفق المدرجة هنا 
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