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  :مقدمةال- 1
سطح أهمیة هذا الموضوع في التطبیقات التكنولوجیة المتطورة وبالأخص في وقتنا - لایخفى على الباحثین في موضوع تفاعل غاز

ج كل ما یتعلق بحیاتنا كالغذاء والدواء ) لإنتا heterogeneous catalysisمن هذه التفاعلات تدخل فیما یسمى بـ( %90الحاضر. إذ إن 
نتاج الأمونیا وفي صناعة الأقمار الاصطناعیة  وفي تصنیع المواد البصریة والتراكیب الدقیقة ذات  satellitesوالملابس والسیارات والطب وإ

لیها أعلاه تصل إلى سطح یقود إلى جعل كل التطبیقات التك -التوصیلیة الفائقة .....الخ.أن التنبؤ بسلوك تفاعلات غاز نولوجیة المشار إِ
  الفاعلیة أو الكمال وتقود كذلك إلى ابتداع تطبیقات مستقبلیة جدیدة و مهمة.

لقد وضحت الكثیر من التجارب العملیة أن الطاقة الحركیة للجسیم الساقط بالقرب من السطح تعزز ثلاث مجامیع لمیكانیكیات 
 thermalسطح ولثلاثة مناهج لطاقة القذیفة الساقطة وهي حراریة-ساسیة الأكثر شیوعا لتفاعل غاز) یوضح التفاعلات الأ1التفاعل .الشكل(

energy regime   وفوق الحراریــــــةhyper-thermal energy regime والطاقة الواطئة low energy regime  [ 1,2 ]. وتكون
. وبسبب 1eVمیة في نهج الطاقة الحراریة إذ تكون طاقة التصادم أقل من التفاعلات ذات المدى الطویل بین الغاز والسطح هي الأكثر أه

كون الطاقة الانتقالیة واطئة جداً فأن جسیمات الغاز تلتصق على السطح التصاق فیزیاوي أو تحصل میكانیكیة استطارة مباشرة. وفي نهج 
ض التعدیلات أو یحدث ضرر للسطح. أن لهذین النهجین دوراً الطاقة الواطئة تكون الطاقة الحركیة للجسیم الساقط كافیة بحیث یحدث بع

  عمـلیة تبــادل الشحنــة في استطارةدراسة 

  فونون -سطح بوجود اقتران إلكترون / ذرة ملتصقة  -ذرة 

 

  مصطفى عبد الستار عبد الجبار                                             جنان مجید المخ   

  جامعة ذي قار - كلیة العلوم                                               جامعة البصرة           - كلیة التربیة               

  :الملخص
فونون بسبب ارتداد الذرات الملتصقة خلال استطارة ذرة عن سطح مغطى بتغطیة واطئة , أستخدم -لغرض دراسة تأثیر اقتران إلكترون

طح باستخدام تقریب الحزمة العریضة . طبقت س /ذرة ملتصقة-وقد  عُولج نظام المعادلات الخاص بذرة مستطیرة المؤثر الهاملتوني لأندرسون
, إذ حُسِبتْ احتمالیة التأین للذرة المستطیرة وعدد الإشغال للذرة الملتصقة وعدد الفونونات المتولدة  Li – K/Wالمعالجة لنظام حقیقي هو 

ة لكل المتغیرات المتعلقة بالمعالجة كالطاقة الابتدائیة للذرة المستطیرة .أخذ ت ذرة ملتصقة بنظر الاعتبار عندما -فاعل ذرة ملتصقةعلیها دالّ
ة لتغیر قوى الاقتران . وقد تكون متماثلة وغیر متماثلة ووجد أن عدم التماثل یعزز عملیة التأین. حسبت احتمالیة التأین وعدد الفونونات دالّ

ةً للطاقة الابتدائیة للذرة المستطیرة ووجد أن حساباتنا لم تتجاوز هذا  حُسِب أكبر عدد ممكن من الفونونات التي تتولد بسبب الارتداد بوصفها دالّ
  العدد. وأخیراً تضمنت الدراسة مناقشة موسعة حول دینامیكیتي انتقال الشحنة والطاقة والعوامل المتعلقة بهما.
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الاً في تحدید تراكیب السطوح و مكوناتها الكیمیائیة إذ هناك الكثیر من التجارب العملیة, بینما بالمقارنة هنالك القلیل نسبیاً م ن التجارب فعّ
ةطاقة فوق الحرارفي نهج ال (reaction)التي تفحص استجابة السطوح للجسیمات القریبة منها   thermal energy regime - hyper    ی
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 ومن المعروف أن هناك عملیة أساسیة تحدث في كل مدیات الطاقة ألا وهي عملیة انتقال إلكترون (أو عملیة تبادل الشحنة).وأن هناك العدید
السطوح  سطح.أن استطارة الأیونات من -نة التي تحدث في نظام غازالتي وضعت وطورت لفهم عملیات تبادل الشح[3]ةمن النماذج النظری

د مجسّاً ممتازاً لمعرفة السطوح إذ إن اختراق الآیونات أو عمل ضرر  100eV-1)بالطاقات فوق الحراریة( له عدد من الممیزات الفریدة.إذ یعّ
اً إذ أن الفترة الزمنیة لبقاء الأیونات بالقرب من السطح هي بحدود في السطح یكون صغیر جدا ویمكن إهماله. وتعدّ الأیونات مجسّاً سریعاً جد

وتمتلك الجسیمات الساقطة الطاقة الحركیة الكافیة لكسر الأواصر الكیمیائیة على السطح وهذا یضیف   Femtosecond .تالقلیل من مئا
  تي تحدث بطاقات النهج فوق الحراري (وهي الطاقات لغایة . أن التصادمات ال[4]خواص كیمیائیه مثیرة للإهتمام لهذا النوع من الاستطارة

(10eVصلب وأن التفاعلات الإلكترونیة وانتقال -تخترق الحد الفاصل فراغ هي الأكثر تحسساً إلى صفات السطوح أذ الجسیمات الساقطة لا
  .[5] الشحنة یحدث عند أخر طبقة من ذرات السطح

. وبشكل  Surface Vibrationاطئة مناسبة جداً لدراسة السطوح بشكل عام ودراسة اهتزازت السطح تُعدّ الذرات الخفیفة ذات الطاقة الو 
خاص , عندما تكون الذرة المستطیرة خفیفة الوزن كالهیلیوم او اللیثیوم فأنها لاتخترق السطح الى الصلب . وأي معلومة نحصل علیها من 

ینامیكیة سوف ترتبط فقط بالطبقة الخارجیة للبلورة . إضافةً إلى أن حزمة الهیلیوم  مثلاً  الذرة المستطیرة سواء أكانت حول التركیب أم الد
.إن الحركة  thermal energyتوفر مجسّاً كیمیائیاً وكهربائیاً ومغناطیسیاً وكذلك میكانیكي اذا كانت طاقات الحزمة بحدود الطاقات الحراریة 

 .[7] فقط التي نحتاج إلى تحلیلها للحصول على معلومات اضافیة حول تبادل الطاقة والزخم الانتقالیة للحزمة الساقطة والمستطیرة هي
ولدراسة الاستطارة غیر المرنة فأن للذرات الخفیفة یكون الزخم والطاقة المتبادلة بحدود فونونات السطح. وعندما یكون مساحات مقطع 

الحرارة وزوایا الاستطارة فأن فونونات سطح منفردة هي التي تثار أو یحصل لها  الاستطارة غیر المرنة واطئة كفایة لمدى محدد من درجات
وبالاستفادة من الطاقة المتبادلة المقاسة عملیاً ومعرفة زوایا الاستطارة یمكن .تهدئة وبذلك نحصل على مخطط للطاقة غیر المرنة المفقودة 

. وبتغیر بعض Phonon dispersion curve [6]ي التـــفریق الفونــوني حساب زخم الفونون بسهولة وبذلك نحصل على إحدى نقاط منحن
 المعاملات الحركیة ( طاقة الحزمة وزاویة الاستطارة ) یمكن الحصول على بقیة نقاط منحني التفریق .

سطح من مدى الطاقات الحراریة الى الواطئة. -)یوضح عملیات تصادم غاز1الشكل (
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ى الصـــعیدین العملـــي إمكانیـــة تـــأثیر حركـــة ذرات الســـطح علـــى عملیـــة تبـــادل الشـــحنة الكثیـــر مـــن الاهتمـــام علـــ تفــي الآونـــة الأخیـــرة, لاقـــ  
. ان تأثیر الحركة الحراریة لهذه الذرات وفي الحالة التـي تكـون فیهـا درجـات الحـرارة تسـاوي صـفراً مطلقـاً درسـها وفحصـها عملیـاً  [8,9]والنظري

Over bosch وكـذلك نظریـاً مـن قبـل  [10] ومشـاركوهBrako توزیـع فیرمـي  .إذ اسـتنتجوا إن تـأثیر درجـة الحـرارة یكمـن فـي [11] ومشـاركوه
للالكترونات .إن تصادم الذرة الساقطة مع ذرة الهدف على السـطح سـوف یسـبب ارتـداد ذرة الهـدف وعلیـه یمكـن أن ننـاقش فیمـا إذا كـان هنالـك 

ع ضـمن الـذي یقـ 100eVتأثیر لهـذه الحركـة علـى عملیـة تبـادل الشـحنة بـین الـذرة والسـطح.عندما تكـون الطاقـة الحركیـة للقذیفـة عالیـة (ولغایـة 
إلـى   النهج فوق الحراري ) فأن تأثیر الأرتداد یؤخذ بنظر الاعتبار ولكن تأثیره على أي عملیـة تبـادل شـحنة لا یؤخـذ بنظـر الاعتبـار ویعـزى ذلـك

طــأ (أي الأو  تقصـر الفتــرة الزمنیـة التــي تقضــیها الـذرة المســتطیرة بـالقرب مــن الســطح بحیـث لایمكــن أن تتحسـس تــأثیر الارتــداد.أما عنـد الطاقــا
  وأقل )فأن زمن التفاعل یكون كافیاً بحدوث تداخل بین العملیات الالكترونیة وحركة الذرة المرتدة . 10eVبحدود

ج نظریـاً بطریقـة مشـابه ة لدراسـة لقد أُدخِل تأثیر هذا الارتداد في الكثیر من الدراسات الخاصة بعملیة قلع الذرات من سطوح المعادن والذي عُـولِ
.لقــد وجــد إن ارتــداد ذرات المعــدن  [12,13] ة الــذرات مــن الســطح علــى عملیــة تبــادل الشــحنة خــلال عملیــة قلــع ذرة مــن الســطحعملیــة اســتطار 

اً في كثافة الشحنة للمعدن الذي سیؤثر فیما بعد على معدل انتقـال الشـحنة بـین المعـدن والـذرة الملتصـقة والـذي یـؤثر بـ راً آنیّ دوره علـى تسبب تغیّ
مع الأخـذ بنظـر الاعتبـار تـأثیر  [16] معتمدة على نموذج أندرسون [15]ومشاركوهTsukada.لقد طورت دراسة نظریة من  [14] معدل القلع

  فونونات السطح بنظر الاعتبار بحیث تم اخذ الاقتران بینها وبین الحالات الالكترونیة للنظام.
طوح الصــلب وأن قیاســات فقــدان الطاقــة یمكــن أن یســتخدم لقیــاس تعــد التجــارب العملیــة لاســتطارة ذرة مجــس مهمــاً لتفاعــل الــذرات مــع ســ 

ســطح. أن الدراسـات الخاصــة بفقـدان الطاقـة مهمــة أیضـا لتعیــین میكانیكیـة لصــق الـذرات و الجزیئــات -تفاعـل ذرةالتهیجـات الحاصـلة بســبب 
  .)[1]على السطوح (للاطلاع على أهمیة الجانب العملي راجع المصدر

یهدف هذا العمل إلى دراسة موضوع تأثیرات الارتداد في استطارة ذرة عن سطح الصلب وتأثیر ذلك على دینامیكیة عملیة انتقال الشحنة 
  خلال عملیة الاستطارة لمدى الطاقات فوق الحراریة وبوجود ذرة ملتصقة على السطح.

  
  :الأنموذج الحسابي  - 2

و آیون عن أفونون على عملیة تبادل الشحنة خلال استطارة ذرة  –ر اقتران إلكترون یبحثنا هذا دراسة تأثلما كانت  الغایة الاساسیة من      
ولاً من تحدید النظام ومن ثمَّ كتابة الهاملتوني المقابل له لغرض اشتقاق معادلة أسطح صلب مغطى بالذرات ( تغطیة واطئة ) كان لابد 

 الحركة . 

, وبوصف  Low coverageاي مغطى بذرات غریبة (ذرات ملتصقة علیه) بحیث ان التغطیة تكون واطئة عندما یكون السطح غیر نظیف 
عند نهایة سلسلة ذرات السطح وهي تتصرف متذبذباً توافقیاً مككماً , أي  adatomالبحالات الالكترونیة للسطح بحیث تكون الذرة الملتصقة 

ة الملتصقة . وأن الذرة المستطیرة ( وهي كقذیفة)  ترتطم بالذرة الملتصقة وهي التي تولد فونون یقع على موقع الذر  –إن اقتران إلكترون 
-17]حـــالفونونات علیها. ما سبق یتفق مع الكثیر من التجارب العملیة التي فیها تستطیر الذرة أو الآیون عن الذرة الملتصقة ولیـس ذرة السط

  : [25-20]ین الخاص بهذا النظام الذي سیأخذ الهیئة الآتیة .كما أن هذا الفرض یسهل كتابة الهاملتون[19
) 1 ( ...                                                                         H H HH p-epe  

  وبأخذ الذرة الملتصقة بنظر الاعتبار فان الهاملتونین الإلكتروني یأخذ الصیغة الآتیة:
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) 2 ...(                                                      )C C C (C V(t) 

 )C CV C C(V C C E C CEC C (t)EH

adda

k
dkkkdk

k
kkkdddaaae







 
  

ــ  ذرة الملتصــقة علــى الســطح أمــا الحــد الثالــث فــیخص المســتویات الحــد الأول مــن المعادلــة أعــلاه یخــص الــذرة المتفاعلــة بینمــا الثــاني یخــص ال
 الذریة للسطح والحد الرابع یخص تفاعل الذرة الملتصقة مع السطح والحد الأخیر فیمثل تفاعل الذرة المستطیرة مع الذرة الملتصقة.

موقع المستوي الذري للذرة الملتصقة بینما یمثل الحـد الرابـع حـد تفاعـل  dEمن الملاحظ انه تمت إضافة حدود خاصة بالذرة الملتصقة إذ یمثل
عناصـر مصـفوفة الاقتـران بـین مسـتویات حزمـة  kVالذرة الملتصقة مع السطح والحد الأخیر یمثل تفاعل الذرة الملتصقة مع المسـتطیرة. یمثـل 

حـد التفاعـل المعتمـد علـى الـزمن بـین أوربیتـالات الـذرة المسـتطیرة والملتصـقة بمعنـى إن  t(V( الطاقة للسطح وأوربیتال الذرة الملتصقة . یمثل
 تفاعل الذرة المستطیرة مع السطح یكون غیر مباشر التي سنأتي على تحدید صیغتها لاحقاً .

  أما جزء الهاملتونین الخـــــاص بالبوزونات : 
) 3 ...(                                                )b(b g(t)   bb H  

p
  

تردد المتذبذب التوافقي الكمي المتمثل بالذرة الملتصـقة إذ أن الأنمـاط التذبذبیـة للـذرة الملتصـقة تقتـرن بحركـة الـذرة المسـتطیرة بفـرض  مثل ی
  : [25]أن الذرة المستطیرة تؤثر على المتذبذب بقوة خارجیة تعطى بالصیغة الآتیة 

...(4)                                                                     )t(g)M2(F 2
1

 
ف كالآتي: g(t)تمثل كتلة الذرة الملتصقة وأن  Mأن إذ    تعرّ

) 5 ...(                                       )ta(hsecEa2)M2()t(g 0
2

o
2

1
 

یــة مركبــة الســرعة العمود 0مــایر وأن  –فهــو معامــل خــاص بجهــد بــورن  aالطاقــة الحركیــة الابتدائیــة للــذرة المســتطیرة . أمــا  oEتمثــل 
  الابتدائیة . ویعطى الجزء الثالث من الهاملتونین بمایلي:

6) ...(                                                       )bb(C C H ddpe  
 

ddإذ یمثل المقدار  C C عدد إشغال  المستويdn الذري للذرة الملتصقة بینما یمثل   تذبذبـة للـذرة فونون بـین الانمـاط الم –اقتران إلكترون
  متموضع علیها .  نالملتصقة وأي إلكترو 

  
 :اشتقاق معادلات الحركة - 3

ف المؤثرات  t(Ca(و Ck)t(لغرض إشتقاق معادلات الحركة سنعرّ
t(Cd(و 

 Heisenberg representationبتمثیل هایزنبرك  t(b(و 
  -: [27]التي  تحقق معادلات هایزنبرك للحركة ( وبالوحدات الذریة ) 

 

  ...(7)                                                                )t(C,Hi
dt

)t(dC
a

a   

  8) ...(                                                      )t(C,Hi
dt

)t(dC
d

d  

  ) 9 ...(                  )t(C,Hi
dt

)t(dC
k

k  
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     ) 10 ...(                                                    )t(b,Hi
dt

)t(db
    

 ((10)-(7))في العلاقات (1)الهاملتونین  ) أقواس التبادل وبتعویض صیغة المؤثر(10) -(7) وتمثل الأقواس المربعة في العلاقات ( 
  نحصل على العلاقات

 

)bb(]C,C[C
]C),bb)[(t(gb]C,b[C]C,C[V

C]C,C[VC]C,C)[t(VC]C,C)[t(V

C]C,C[EC]C,C[EC]C,C)[t(ECi

add

aadakk

k
kadkaaddaa

k
kakkdaddaaaaa


















 

) 11 ...(                                                                                                         

)12...(C),bb)[(t(gb]C,b[C]C,C[V

C]C,C[VC]C,C)[t(VC]C,C)[t(V

C]C,C[EC]C,C[EC]C,C)[t(ECi

ddddk
k

k

k
kddkadddda

k
kdkkddddadaad


















o

  

  
  
  
  
  
  
  
  
 

)14...(]b),bb[(CC

]b),bb)[(t(gb]b,b[C]b,C[V

C]b,C[VC]b,C)[t(VC]b,C)[t(V

C]b,C[EC]b,C[EC]b,C)[t(Ebi

dd

dk
k

k

k
kdkadda

k
KkkdddAaa






















o

  

 : Commutation Relations of Operators [28]وبالاستفادة من خاصیة تبادل المؤثرات 

    0C,CC,C jiji    

  iji j
C,C   

)13...(]b),bb[(CC

]C),bb[()t(g]C,b[bC]C,C[V

C]C,C[VC]C,C)[t(VC]C,C)[t(V

C]C,C[EC]C,C[EC]C,C)[t(ECi

dd

kkdkk
k

k

k
kkdkakddKa

k
kkkkdkddakaak






















o
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  ) 15 ...(                                                                 1b,b     0b,bb,b   
        0C,bC,bC,bC,b iiii    

 
  : [25]تمثل دالة كرونكر . وبإجراء بعض الخطوات الریاضیة نحصل على معادلات الحركة التالیة  ijإذ إن 

...(16)                                C)t(iVC)t(iEC daaa 


...(17))bb(CiC)t(ViC)t(iVC)t(iEC
k

dkaddd  


 

...(18)                           C)t(iVC)t(iEC dkkkk 


  
 

...(19)                                                   )t(igCCibib dd  


 
 

یمكن حله بالطرق العددیة المعروفة وهو یمثل نظاماً من المعـادلات الخطیـة غیـر المتجانسـة. لقـد تـم التأكـد  (19)-(16))إن نظام المعادلات (
  ,[29]من أنَّ معادلات الحركة أعلاه تحقق قانون حفظ الشحنة 

 
k

kda ) 20 ...(                                                    0
dt

dn
dt

dn
dt

dn 

للـذرة المسـتطیرة یعـادل معـدل التغیـر علـى الـذرة الملتصـقة  Atomic electron densityكثافة الإلكترونیة الذریة الوالذي یعني إنَّ معدل تغیر 
t(n(والسطح. إذ إن  i  ) یمثل عدد إشغال المستويi(=a,d,k 

  وكالآتي:اً یحلاً تحلیل (24-2)المعادلات أعلاه كان لابد من حل المعادلة  ولغرض تسهیل عملیة الحساب العددي لنظام

) 21 ...(

td )tt(iE(exp)t(CVi)tt(iE(exp)t(C)t(C
t 

t kdkokokk
0

  

 

  :[21]نحصل على (17)في العلاقة  (21)وبتعویض العلاقة 

                    

(22) ...  )bb(Citd)tt(iE(exp)t(CVV-       

)tt(iE(exp )t(CViC)t(iVC)t(iEC

d
k

t

t kdkk

k
okokkaddd

o









 


 

        الآتیة:التعریفات  موباستخدا     
23) ...(                                                                     V kk  

 
k

k
2

ks 24) ...(                                                    )EE()E(  

) 25 ...(                                      )tt(dE))tt(iEexp(
2
1


  
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فأن  Wide band approximation [ 46 ]وباستخدام تقریب الحزمة العریضة  )E(s  (22)أخذ الحد الرابع من العلاقة یوبذلك 
  الهیأة الآتیة:

  )t(C2 d
2    

  :[ 30]وباستخدام التعریف الآتي

)T,E(f)t,E(C)t(C~
) 26 ...(                                                                                                

)t(C~)t(C

ook

okkok



 

  

  .0tدیراك وأن –تمثل دالة توزیع فیرمي  T,E(f(إذ إن     

)Tk/Eexp(1
1)T,E(f

B
 

  الهیأة التالیة : (22)أخذ الحد الثالث من العلاقة یوبذلك ثابت بولتزمن. Bkتمثل درجة حرارة السطح و T إذ أن
dE))t-exp(-iE(t T)f(E, i ouo


 

  دالة الشغل للسطح وعلیه تصبح العلاقة تمثل قعر الطاقة للسطح و ouإذ إن
  بالهیأة الآتیة: (22) 

                    

 
...(27)                         dE))t-exp(-iE(t T)f(E, i -       

)t(C)t(iV)t(C)]bb(i2iE[C

ou

ad
2

dd

o









    

  مقدار ثابت مرتبط بعرض الحزمة  حیث إن       
) 28 ...(                                                                    widthband1  

  
 الحل العددي لمعادلات الحركة

والتــي تــم حلهــا باســتخدام الطــرق العددیــة المعروفــة  (34-2)و  (25-2)و  (22-2)واعتمــاداً علــى ماســبق یتضــمن نظــام المعــادلات العلاقــات
ابیة . علمـاً أَنَّ الواحـدات المسـتخدمة فـي كوتا من الدرجة السادسة التي تتضمن التأكد من نسبة الخطأ عند كل خطوة حسـ –ومنها طریقة رانج 

1emمعالجتنــا كلهــا وفـــي أنموذجنــا الحســـابي هــي وحــدات ذریـــة (   0) وكــل قیاســـات الطاقــة هــي بالنســـبة لمســتوى فیرمـــيEF  .
  وتعطى الشروط الابتدائیة للحل بمایلي :

)T,E(f)t(C~
)29()0,0()t(C

)0,1()t(C

ok

od

oa







 

  للذرة المستطیرة والمبتعدة عن السطح  الحصول على احتمالیة التأین وعلیه یمكن 
 وفقاً لمایأتي :  

...(30)                                                                      )t(C1)t( 2
a 

  :وهي من الكمیات المهمة التي تقاس عادةً باستخدام المطایف العملیة الخاصة بمثل هذه التجارب . كما یمثل المقدار
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...(31)                                                                 )t(C)t(n 2
dd  

ةً للزمن . أما  فیمثل عدد الفونونات على المتذبذب التوافقي عند كل  t(b(2عدد الإشغال على المستوي الذري للذرة الملتصقة وبوصفها دالّ
  .tزمن

) 32 ...(                                                                          )t(b)t(n 2
ph  

 
  :المسار الكلاسیكي للذرة المستطیرة -4
للــذرة المســتطیرة عـــن الســطح بفــرض إن الـــذرة المســتطیرة تتفاعــل مـــع ذرة الســطح بدالــة جهـــد  t(Z(ســار الكلاســـیكي یمكــن حســاب الم   

))t(Z(W : التي تسبب ظهور قوة بینهما تعطى بمایلي  
33) ...(                                                                            

)t(dZ
))t(Z(dWF  

 : [26] وباختیار صیغة جهد بورن مایر
) ...(34                               Z(t))aexp(-2 A))t(Z(W  

 
معاملات دالة جهد بورن مایر وهي تعتمد على نوع ذرة السطح والذرة المسـتطیرة . وعلیـه یمكـن وصـف حركـة الـذرة المسـتطیرة  aو Aإذ إن 

  : [31]أثناء عملیة الاستطارة على وفق العلاقة
35) ...(                                                               )Z(WE)t(E o إذ إن:   

 M)2/1(E po  

) 36 ...(                                                            M)2/1()t(E 2
p  

 الكتلة والسرعة الابتدائیة للذرة المستطیرة عن السطح على التوالي .  0و  pMتمثل 

وحــل المعادلــة الناتجــة  (35)فــي و  (36)و  (34)وبتعــویض العلاقــات و  tفتمثــل مركبــة الســرعة العمودیــة عنــد كــل لحظــة زمنیــة أمــا
 تحلیلیاً یمكن الحصول على المسار الكلاسیكي للذرة المستطیرة:

…(37) 
النسبة وتمثل

A
E0 

  وبحلها یمكن الحصول على مایلي:
…(38)  )ta(cos1ln[

a2
1)t(Z 0

2 


   

(وهــو الــزمن المقابــل لمنطقــة  0القریبــة مــن  tلقــیم  ”smooth“الكبیــرة ولكنهــا تكــون  tدالــة للــزمن تكــون خطیــة لقــیم  Z)t(هــذه العلاقــة أي 
  أقرب تجاور) على عكس المسار الخطي المتمثل بالعلاقة:

…(39)  
التي تستخدم عادةً◌ً في حالة الاستطارة المرنة, إذ أن 

0R .تمثل مسافة أقرب تجاور  
  :تطبیق لنظام حقیقي - 5

 4إذ أن عرض حزمة الطاقة للتنكستن مساوي إلى  ,K/W(110)من سطح  Liفي هذه الفقرة ندرس استطارة ذرات  
 Vacuumأسفل مستوي الفراغ   5eVتتمركز  7eVالذي یعطي كثافة حالات للسطح بهیأة قطع مكافئ وبعرض eV75.1وأن

Level ن كل مستویات الطاقة حسبت بالنسبة لمستوي فیرمي . وإ
FE  0الذي ثبت في حساباتنا عندE   

))t(Za2exp(11)( 2

0








tR)t(Z 00 
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  یلي: بالنسبة لمستوي فیرمي فیعطى بما Liأما فیما یخص موقع المستوي الذري للذرة المستطیرة 

…(40)  
)a5.4)t(z(4

eV)t(E
0

2

ia 
  

إذ أن 
iV تمثل جهد التأین لذرةLi 5.392-المستطیرة وهو مساوٍ إلىeV   یمثل الإزاحة الصوریة الناتجة  (1-3)وأن الحد الأخیر من العلاقة

 Z(t)زاحة التي تتناسب مع قیمة المسار من تأثیر القوى الصوریة التي تعمل على إزاحة المستوى الذري إلى الأعلى بمقدار هذه الإ
 هو نصف قطر بور .  0aفیمكن عدّه هنا طول الحجب وأن  0a5.4 [31].أما

  بالنسبة لمستوي فیرمي فهو یعطى بما یلي: Kوفیما یخص موقع المستوي الذري للذرة الملتصقة 
 )41...(  

إذ أن 
iV  هنا تمثل جهد التأین للذرة الملتصقةK  4.34-ویساويeV  وأن ,d  تمثل مسافة الاتزان للالتصاق الكیمیائي وهي أیضاً مساویة

إلى
0a5.4 [31] .  

ذرة المستطیرة و الذرة الملتصقة بالعلاقة بین اوربتالات ال hopping integralالذي یسمى عادةً تكامل المنح t(Z(V((یعطى التفاعل 
  : [3]التجریبیة الآتیة 

)42...())t(Z(expV))t(Z(V 0  

  وتعطى بما یلي: [21]التي استخدمناها في معالجتنا فهي مأخوذة من المصدرt(V(أما صیغة 
)43(...)ta(hsecV)t(V 0

a/a2/
0    

  :[32]على وفق العلاقة الآتیة (43)واردة في العلاقة ال إذ تم حساب المعامل 

)44...(ain)K(v2)Li(v2[
2
1 1

0ii
           

eV59.149A,A065.1a وهي مساویة إلى [33]فیما أُخذت معاملات جهد بورن مایر من المصدر
1


oوفیما یخص قوة الاقترانγ  بین

,وأن قوة الاقتران  0.5eVند فقد ثبتت ع Wأوربتال الذرة الملتصقة والأوربتالات الخاصة بسطح 
0V  بین أوربتالات الذرة الملتصقة والذرة

وعلماً بأن كل من  2.5eVالمستطیرة ثبتت عند 
0V استخدما بوصفه معامل تعدیل(adjustable parameter) .      

لخاص بهذه الاستطارة على أساس أن الذرة المستطیرة تستطیر من ذرة مفردة ملتصقة على السطح لقد تمت كتابة الهاملتونین ا
یمثل تردد  . إذhبنمط اهتزازي واحد في الصلب , بمعنى أن هنالك قیمة واحدة لـ  ,وبذلك فأن الحالات الالكترونیة تكون مرتبطة

  :[21]وفقاً للعلاقة .ویمكن حساب قوة اقتران إلكترون_فونون [31]المأخوذ من المصدر meV7.13hوهو یحسب من المتذبذب 
  )45...(  23MD

2
1
    

WKهو الفرق بین طول آصرة  Dوأن M2إذ أن ثابت النابض للمتذبذب یساوي    عند الاتزان وطول آصرةWK   .عند الاتزان
ن   .eV064.0مساویة إلى  وجد أن (6-3). وعلى وفق العلاقة Kتمثل كتلة الذرة الملتصقة  Mوإ

  وأخیراً واعتماداً على ما سبق یمكن كتابة الملاحظات الآتیة:
  إن كتلة الذرة المستطیرة هي أقل من كتلة الذرة الملتصقة وبذلك فإن التصادم سوف لن یكون تصادم عنیف. -1
 على المتذبذب. تردد الاهتزازيعلى كل من كتلة الذرة الملتصقة ومقدار ال یعتمد حساب قوة الاقتران  -2

0ndأیضاً على عدد إشغال المستوي الذري الخاص بالذرة الملتصقة فهو أما یكون فارغ  یعتمد حساب قوة الاقتران  -3   أو
1ndمملوء   .عند التصادم 

d4
eVE

2

id 
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المظاهر العامة للاستطارة التي تتضمن أخذ تأثیرات الارتداد بنظر الاعتبار كان لابد من حساب احتمالیة التأین وعدد إشغال ولغرض تحدید 
ةً لطاقة الذرة المستطیرة الابتدائیة وكما هو یتضح من الشكل  . الأشكال  (2)المستوي الذري للذرة الملتصقة وعدد الفونونات علیها دالّ

(2a)و(2c)  زیادةتؤكدp و
phn  0مع زیادةE بینما یؤكد الشكل .(2b)  أن عدد إشغال الذرة الملتصقة یكون تقریباً مساویاً للصفر لكل قیم

0E یاً لقیم 5eV>مع ملاحظة أن للعلاقة سلوكاً تذبذبّ 0E  ولكن هذا السلوك لا یكون له تأثیر محسوس إذا كانت كل قیم .dn ًتقریبا
دول مساویة للصفر . ولغرض كتابة استنتاج نهائي حول علاقة احتمالیة التأین بالسرعة الابتدائیة للذرة المستطیرة كان لابد من استعراض الج

سبق الإشارة لها. من المعروف أنه عند الاستطارة المرنة لذرة عن سطح صلب و بسرعة واطئة فأن زمن  الذي یؤكد الملاحظات التي (1)
التفاعل یكون كافیاً بحیث یمكن أن تحدث عملیة انتقال الشحنة بین أوربتالات الذرة المستطیرة ومستویات حزمة طاقة السطح ومن ثم تكون 

. بینما في حالة السرع العالیة یكون الزمن غیر كافٍ لانتقال الشحنة لهما لذلك تبقى احتمالیة التأین احتمالیة التأین أعلى عند السرع الواطئة 
نجد  أنّ علاقة السرعة العمودیة للذرة المستطیرة والزمن التي تقضیه الذرة بالقرب من السطح لا تبقى  (8)و (7)واطئة .و بالرجوع إلى النقاط

فونون وموقع المستوي الذري  -لمرنة. ما سبق یؤكد وجود عوامل أخرى مؤثرة من أهمها قوة اقتران إلكترونذاتها في حالة الاستطارة غیر ا
للذرة المستطیرة بالنسبة لمستوي فیرمي عند منطقة أقرب تجاور. ومن المعروف أن موقع المستوي الذري للذرة المستطیرة بالنسبة لمستوي 

  .(38)وهو یعتمد على السرعة الابتدائیة للذرة المستطیرة وفقاً لعلاقة غیر خطیة معطاة بالمعادلة t(Z(فیرمي یعتمد على المسار 
t(Ea(التي تقع عندها  tقیم  (1)یستعرض العمود الأخیر في الجدول 

وف أنه . ومن المعر 0Eأعلى مستوي فیرمي كدالة للطاقة الابتدائیة 
احتمالیة التأین وفقاً للصورة الستاتیكیة . وعلیه فإن الصورة  , بمعنى تزداد 2Caكلما زاد عرض هذه الفترة الزمنیة یقل عدد الاشغال

  فونون .-الستاتیكیة لا تصح للاستطارة غیر المرنة بوجود تأثیرات إلكترون
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
  

یوضح احتمالیة التأین للذرة المستطیرة وعدد إشغال الذرة  (2)الشكل 
ً لطاقة الذرة  ة ّ ًعن السطح دال الملتصقة وعدد الفونونات علیھا بعیدا

  المستطیرة الابتدائي
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لاقة لقد تم في دراستنا أخذ الذرة الملتصقة من خلال كتابة الهاملتونین الخاص بالنظام الذي یمثل بالحدود الثاني والرابع والخامس  في الع
kkVة تحدد بـمن خلال الحد الرابع , إذ إن قوة اقتران الذرة الملتصق Local effects [34]. إذ أُخذت التأثیرات الموضعیة  (2-8)  

تعتمد على نوع الذرة الملتصقة وعلى مدى قرب الذرات  . ومن المعروف أنَّ قوة الاقتران  [35]التي یمكن حسابها لأي نظام نظریاً 
  الملتصقة المجاورة لها وكذلك على تماثل وعدم تماثل الذرات الملتصقة. 

أْثیراً على -التي تناولت موضوع تفاعل ذرة ملتصقة [ 6]ر من الدراسات النظریة و العملیة لقد أكدت الكثی ذرة ملتصقة أن لهذا التفاعل تَ
فونون  -عملیة تبادل الشحنة بین جسیم مستطیر وذرة ملتصقة على السطح ومن ثمَّ سیكون لهذا التأثیر أهمیة أكثر عندما یؤخذ اقتران إلكترون

من خلال إضافته (كقیمة غیر معتمدة على الزمن) إلى مستوى  Jذرة ملتصقة -. وفي معالجتنا هذه أُخذ تفاعل ذرة ملتصقةبنظر الاعتبار 
    : [ 35]طاقة الذرة الملتصقة وفي حالتین  

: عندما تكون الذرات الملتصقة متماثلة    أولاً
)48(...)t(JnEE ddd   

) الذي من المفترض أن یتغیر مع الزمن  (3)یمثل عدد إشغال الذرة الملتصقة المجاورة (انظر الشكل nd)t(موجبة وأن كمیة  Jإذ إنَّ 
ت بوتاسیوم وأن الذرات متماثلة , أي أن كلاهما ذرا t(nd() لایتضمن(2)أیضاً خلال عملیة الاستطارة. ولما كان الهاملتونین(في العلاقة

p)(یستعرض  (1)الجدول  و)(nph 0(و(ndو)0(gو)0(Vو)0(Z وكذلك قیمt  التي تقع عندها
)t(E aأعلى مستوي فیرمي  
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t(n)t(n(سنفترض أن  dd   ًإذ تلتصق الذرات القلویة على السطح وهي أیونات  [33]. ما سبق لا یتعارض مع ما هو معروف عملیا
  موجبة .

: عندما تكون الذرات الملتصقة غیر متماثلة    ثانیاً
)49(JEE dd  

p)(قة حُسِبت ذرة ملتص-لغرض فحص تأثیر تفاعل ذرة ملتصقة  و)(nd  و)(nph   ةً لقیم eV5.00المحصورة بالمدى  Jدالّ  

و متوقع الذي تم استعراضه لحالة الذرات الملتصقة المتماثلة والذي یؤكد وكما ه (3). یتضح من الشـــكل 15eVو 5eVوللطاقات الابتدائیة 

فیوضح حساباتنا في حالة الذرات الملتصقة غیر  (4)ذرة ملتصقة غیر محسوس ویمكن إهماله . أما الشكل -أن تأثیر تفاعل ذرة ملتصقة

p)(المتماثلة الذي یؤكد أهمیة أخذ هذا التفاعل بنظر الاعتبار إذ تزداد    مع زیادة قوة التفاعلJ على أنه مع زیادة  . ویمكن تفسیر ذلك

(والتي تلتصق على السطح وتكون في حالة اتزان وهي ذرة أو أیون سالب) تعمل "كمغناطیس" لجذب  dفإن الذرة الملتصقة  Jقوة التفاعل 

nd)(شحنة الذرة المستطیرة وبذلك تزداد احتمالیة تأینها. أما فیما یخص حساب   و)(nph   فإنهما لا یعتمدان على قوة هذا التفاعل ولا

ولم dEأُضیف إلى قیمة  Jخلافاً لما مفترض. ویعزى ذلك إلى إن التفاعل  على نوع الذرات الملتصقة فیما إذا كانت متماثلة أو غیر متماثلة

كدالة متغیرة مع الزمنkVصر مصفوفة الاقتران یؤخذ بنظر الاعتبار في حسابات نظریة خاصة بعنا
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
 
  

p)(یوضح  (3)الشكل  ةً لقوة تفاعل ذرة ملتصقة ذرة ملتصقة -دالّ
 تكون الذرات الملتصقة متماثلة عندما
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ف بالعلاقة  وأن الاستطارة غیر مرنة إذ تحسب الطاقة الحركیة للذرة المستطیرة  (38)لما كان مسار الذرة المستطیرة مسار كلاسیكي معرٌ

ةً للزمن خلال مس فإن أكبر عدد للفونونات المتولدة على المتذبذب التوافقي یمكن أن یعطى  (36a)ار الاستطارة على وفق العلاقة بوصفها دالّ
  بما یلي:

  
…(50) 

  
یتجاوز عدد الفونونات المحسوبة  یجب أن لا 0Eمحـــددة لـولقـیمةtعند لذلك فإن عدد الفونونات المحسوبة على وفق أنموذجنا الحسـابي

 2) (. ومن الجدیر بالذكر إننا لم نحصل على دراسة عملیة أو نظریة تحسب هذا العدد لغرض المقارنة. الجدول (11)على وفق العلاقة  
 (11)علاقة یستعرض مقارنة واضحة بین عدد الفونونات المحسوبة على وفق أنموذجنا الحسابي وأكبر عدد مسموح محسوب على وفق ال

  المقابلة .  0Eولكل قیم  maxNأن حساباتنا لم تتجاوز قیم  (2)بوصفها دالة للطاقة الابتدائیة للذرة المستطیرة . یؤكد الجدول 
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 
  

p)(یوضح  (4)الشكل  ةً لقوة تفاعل ذرة ملتصقة ذرة -دالّ
 ملتصقة عندما تكون الذرات الملتصقة غیر متماثلة








)0(Za2

max

AeN

nph)(و یوضح قیم  )2(الجدول  maxN,0دالة لE 
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  :المناقشة والاستنتاجات - 6
p)(أتضح من حساباتنا هذه أن    تزداد مع زیادة السرعة الابتدائیة على عكس ما هو متوقع في حالة الاستطارة المرنة.إذ لا توجد

علاقة هنا بین سرعة الجسیمة المستطیرة والفترة الزمنیة التي یقضیها الجسیم بالقرب من السطح بحیث یمكن أن تتم عملیة تبادل الشحنة. 
أعلى مستوي فیرمي تزداد كلما قلت السرعة t(Ea(, إذ وجدنا أن الفترة الزمنیة التي تقع فیها كذلك إن الصورة الستاتیكیة لا تصح هنا

 Z)0(الابتدائیة حیث تزداد احتمالیة التعادل بمعنى تقل احتمالیة التأین تبعاً لذلك.كما یتضح من حساباتنا أنه كلما قلت مسافة أقرب تجاور
p)(ن كلاًّ منفإ و)(nph   0(یزداد وبشكل ملحوظ. علماً أَنَّهُ قیمة(Z  تحدد بمعاملات جهد بورن مایر الخاصة بالنظام المستخدم وكذلك

یكیة انتقال الشحنة ودینامیكیة انتقال الطاقة وأتضح أنه السرعة الابتدائیة للذرة المستطیرة . فحص أیضاً تأثیر درجة حرارة السطح على دینام
p)(لیس لتغیر درجات الحرارة تأثیر على حساب    و)(nph .  

اورة غیر وفیما یخص تفاعل ذرة ملتصقة ذرة ملتصقة, اتضح أن لهذا التفاعل دوراً وأهمیة واضحةً عندما تكون الذرات الملتصقة المتج
 ”electro positive“متماثلة. ونقصد بغیر التماثل هنا اختلاف الكتل وحالة الشحنة وهي ملتصقة بمعنى هل تلتصق وهي آیون موجب 

مثال على ذلك التصاق  ”electro negative“مثال على ذلك التصاق الذرات القلویة على سطح التنكستن أم تلتصق وهي آیون سالب مثلاً 
سجین على سطح التنكستن وكذلك تلتصق وهي ذرة مثال على ذلك التصاق الهیدروجین على سطح التنكستن. ویمكن أخذ تأثیر ذرات الأوك

ذرة ماتصقة في معالجتنا على أن تبقى المعالجة ضمن التغطیة الواطئة بحیث یبقى التركیب الإلكتروني للسطح تقریباً -تفاعل ذرة ملتصقة
  نفسه.

لاقتران من المعروف أن قوى ا
0V  و  و  وكذلك النمطh :یتغیر تبعاً لما یلي -  

 ذرة ملتصقة. -تفاعل ذرة ملتصقة -1

 درجة التغطیة وتغیر التركیب الإلكتروني للسطح. -2

اً أو اللیزر.تأثیر مجال خارجي كأن یكون مجالاً كهربائ -3  یاً أو مغناطیسیّ
 فرق الكتل (كتلة الذرة المستطیرة والذرة الملتصقة). -4

p)(ولمعرفة تأثیر ما ورد في النقاط أعلاه حُسبت    و)(nph  ةً لـ دّه دالّ عَ بِ
0V  و  و واتضح أن .)(p   یزداد بشكل ملموس

وواضح مع زیادة 
0V  بینما یظهر تصرف مغایر مع زیادة أن .)t(V تمثل التفاعل المباشر بین الذرة المستطیرة والملتصقة وأن شدة أو

تحدد بقیمة  t=0اعل عند قوة هذا التف
0V  وأن صیغة)t(V َّتعتمد على معاملات النظام قید الدراسة والطاقة الابتدائیة للذرة المستطیرة. لذا إن

زیادة 
0V  .توازي زیادة الطاقة الابتدائیة للذرة المستطیرة  

, فإن تغیرها یمكن أن یعني تغیر التركیب الإلكتروني على السطح بسبب التغطیة الذي لا یعني بالضرورة زیادة تأثیرات  أما فیما یخص 
  الارتداد على حساب عملیة انتقال الشحنة.

تصقة وذرات السطح التي تحدد بنوع الالتصاق ونوع الآصرة المتكونة یعني بالتأكید تغیر طبیعة الاقتران بین أوربتالات الذرة الملإن تغیر
تحدد بنوع النظام ومعاملاته تفصل بین دینامیكیتین مختلفتین للاستطارة , كل دینامیكیة تمثل نوع محدد  بینهما. والواضح أنَّ هنالك قیمة لـ

  من عملیات تبادل الشحنة للنظام ككل.
ةً للطاقة الابتدائیة للذرة المستطیرة لغرضلقد ذ دّها دالّ عَ المقارنة.  كرنا فیما سبق إننا لم نجد في أدبیات الموضوع بُحوثاً تحسب عدد الفونونات بِ

ةً  ولغرض التأكد من صحة العدد المحسوب على وفق الأنموذج الحسابي المستخدم تم حساب أكبر عدد یمكن أن یتولد من الفونونات دالّ
za2Ae)0(. إذ أن المقدار  (50)طاقة الذرة المستطیرة الابتدائیة على وفق العلاقة ل   المحسوب عند)t=0  یمثل أكبر فرق بالطاقة المنتقلة (



 
 
 

 109

  2012/شباط                       )          2(3المجلد              مجلة علوم ذي قار                    
 

أن حساباتنا لم تتجاوز أعلى حد  (2)ل . أكد الجدو hبین الذرة المستطیرة والذرة الملتصقة المتمثلة بالمتذبذب التوافقي الكمي ذي الطاقة
  لعدد الفونونات ولكل قیم الطاقة الابتدائیة المقابلة.

سطح أهمیة كبیرة  /ذرة ملتصقة –فونون على عملیة تبادل الشحنة والطاقة في استطارة ذرة -وأخیراً إن لموضوع دراسة تأثیر اقتران إلكترون
ا زال بحاجة إلى الكثیر من الدراسات النظریة الموسعة والمبنیة على أُسس المیكانیك الكمي على الصعیدین العملي والنظري وأن الموضوع م

  لوصف وتفسیر التجارب العملیة المتطورة وبشكل مستمر.
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:Abstract 
         

The adsorption of atoms on the surface and its effect on the charge transfer process in the hyper – thermal 
energies regime, is one of the most important subject in surface physics especially in studying the effect of 
electron – phonon coupling. And to study this effect due to the recoil of the adatom through out the 
scattering of atom from surface covered with low coverage , Anderson Hamiltonian is used which 
incorporates the interaction of the scattering atom with the adatom and the interaction of the adatom with the 
surface atoms.                                                                                                                      

 Since the atom is scattered from the adatom and the charge transfer happens through out resonance and 
quasi-resonance charge transfer. The Hamiltonian incorporates also the electron-phonon coupling interaction 
.The system of equations for scattered atom-adatom/ surface is treated using the wide band approximation. 
The system of equations are solved numerically using six-order Runge-Kutta method with the accuracy is 
checked at each time. The treatment is applied to real system, that is Li-K/W, since the ionization probability 
of  the scattered atom , the occupation number of the adatom and the number of phonons on the adatom are 
calculated as function of all the variables that related to the treatment such as the initial energy of the 
scattered atom . The effects of the adatom-adatom interaction when the adatom are identical or not are 
investigated. In addition, it is found that the ionization process is enhanced when the adatoms are not 
identical. The ionization probability and the number of phonons are calculated as a function of coupling 
strengths variation. The maximum number of phonons, that generated due to recoil, is calculated as a 
function of the initial energy of the scattered atom and it is found that our calculations are within. 


