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سطح /ذرة الملتصقةوالالواطئة بالذرات القلویة على عمـلیة تبــادل الشحنــة بین الذرة المستطیرة
فونون-بوجود اقتران إلكترون

جامعة ذي قار/كلیة العلوم /م مصطفى عبد الستار عبد الجبار.م

Abstractالملخص

أستخدم , لغرض دراسة تأثیر التغطیة خلال استطارة ذرة عن سطح مغطى بذرات قلویة 
الذي تضمن تفاعل الذرة المستطیرة مع ذرة ملتصقة واحدة وكذلك المؤثر الهاملتوني لأندرسون

بحیث تستطیر الذرة من الذرة الملتصقة وتتم . تفاعل الذرة الملتصقة مع ذرات السطح 
تضمن . عملیةتبادل الشحنة بینهما عن طریق عملیة تبادل الشحنة الرنیني وشبه الرنیني 

ولج نظام المعادلات الخاص بذرة . فونون -الهاملتونین كذلك تفاعل اقتران إلكترون وقد  عُ
لَّ نظام المعادلات عددیاً . سطح باستخدام تقریب الحزمة العریضة /ذرة ملتصقة-مستطیرة وقد حُ

طبقت المعالجة . دام طریقة رانج كوتا من الدرجة السادسة والتأكد من الدقة عند كل زمنباستخ
Liلنظام حقیقي هو  – K/W , دالة الشغل للسطحإذ تم دراسة تأثیر التغیر في)ΔΦ ( بسبب

.على احتمالیة تبادل الشحنة وعلى موقع المستوي الذري للذرة المستطیرةالتغطیة

Introduction مقدمة

,  غـاز(خـرى طـوار الأن الطبقة العلیا من ذرات السـطح التـي تكـون الحـد الفاصـل عـن الأإ
(the Surface)القریبة من السطح أو الساقطة علیه یمكن أعتبارهـا السـطح   ) و صلبأسائل  

وعلــى أیــة حــال فــان تركیــب وكیمیــاء الطبقــة العلیــا مــن الــذرات أو الجزیئــات ســوف تعــین بالــذرات 
2ن إوبدقــة یمكــن القــول . لــى الأســفل منهــا إوالجزیئــات التــي تقــع  – مــن طبقــات الــذرات أو 10

0.5الـذي یكـون فـي حـدود ( الجزیئـات الأخیـرة یمكـن أعتبارهـا السـطح  – 3 nm .( وللأغـراض
10)(هـذه الأفـلام یكـون عمقهـا بحـدود (surface films)یـة تصـنع السـطوح كـأفلام التكنلوج –

100 nm . وعلیه یمكن أن نعبر عن السطح بدلالة ثلاثة مناهج هي الطبقة العلیا الأولى للسطح
أذن لفهــم .nm 100لــیس أكثــر مــن , (surface film)وحــوالي أول عشــرة طبقــات والفلــم     

لـى تكنیـك یمیـز السـطح عـن عمـق المـادة الصـلبة وانمـا یمیـز إفأننا لانحتاج سطوح المواد الصلبة 
ن الصفات الفیزیائیة للسـطوح تهمـل إ. أیضاً صفات أو خصائص المناهج الثلاثة المذكوره أعلاه 
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ذا ماقورنت بالجسیم ذي الأبعـاد الثلاثـة وعلـى أیـة حـال فـان الأجسـام الفیزیائیـة التـي تـدرس إعادةً 
ذا كـان لـدینا إفـ. نصبحت أصغر وأصغر لذلك فأن السطوح لایمكـن أن تهمـل بعـد الآهذه الأیام أ

(Bulk)لـــى تلـــك فـــي الصـــلب إفـــأن نســـبة الـــذرات علـــى الســـطح (1cm3)جســـیم صـــلب حجمـــه 

(0.1µm3)وحینما یكون حجمه بحدود (1>>7-10)تكون

انویــة الحدیثـــة وبــذلك أصــبحت خــواص الســطوح فــي مجــال التقنیــة الن(2-10)فــأن النســبة تصــبح 
فــي الكیمیــاء أصــبحت الســطوح أیضــاً مهمــة جــداً لأنهــا المســاحة التــي تحــدث [1,2] .مهمــة جــداً 

وبعـض هـذه السـطوح یمكـن أن تتصـرف (Chemical Reactions)علیهـا التفـاعلات الكیمیائیـة 
لـــى الســـطح أو إوببســـاطة فـــأن الجزیئـــات أو الـــذرات التـــي تصـــل . Catalystsكمســـبب للتفاعـــل 

ـــذلك حـــاجز التفاعـــل , بـــة منـــه لاتتفاعـــل فقـــط فیمـــا بینهـــا ولكنهـــا تتفاعـــل أیضـــاً مـــع الســـطح قری ل
(Reaction Barrier)فــأن , وعلــى أیــة حــال . ]3,4[بــین الــذرات أو الجزیئــات والســطح یتغیــر

المیكانیكیــة التــي یعمــل بهــا الســطح علــى تغییــر حــاجز التفاعــل لیســت بســیطة لأن الســطح لــیس 
ن وحـــدات بنـــاء الســـطح كالـــذرات أو الجزیئـــات لاتمتـــد بشـــكل إ. ذي بعـــدین مجـــرد فضـــاء مســـتوي 

اعتمـاداً علـى أتجـاه وتركیـب شـبیكة السـطح (Corrugation)وللسـطح بعـض التجعـد .مستمرعلیه
ن السطوح الحقیقیة تحتوي على مجالات متنوعة من تراكیب السـطح كالحافـات إ,  وبطبیعة الحال

(Steps) والجزر(Islands) وكذلك العیوب(Defects)]5,6[ وان شـروط السـطح(Surface

Conditions)ن إ. التـي تعــزز التفاعـل مــع الـذرات أو الجزیئــات تعتمـد علــى الجسـیمات والســطح
سطح لیست سهله الفهم فهي یمكن أن تتبع سلوكاً –فحص الدینامیكیة التي تحكم تفاعلات غاز 

gas)صلب –غاز أو تصرفاً كیمیائیاً عند الحد الفاصل  – solid interface) فعندما تستطیر
الجســــیمات الذریــــة عــــن الســــطوح تحــــدث العدیــــد مــــن العملیــــات الكیمیائیــــة الأساســــیة التــــي یمكــــن 

) . (1)أنظر الشكل (]7[ملاحظتها عملیاً التي تتضمن انتقال ألكترون 
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سقوط 1-تطارة الجسیمات الذریة من السطح یوضح مجمل العملیات الكیمیائیة التي تحدث عند السطح عند أس(1)الشكل 
الذرات المستطیرة الملتصقة على أنتشار 3-على السطح ألتصاق بعض الجسیمات المستطیرة2-جسیمات ذریة بأتجاه السطح الصلب 

أستطارة الجسیمات الذریة من الذرات الملتصقة أو من ذرات السطح 5-التفاعل بین الذرات الملتصقة أصلاً على السطح 4-السطح 
.

ســــطح تفتــــرض –لأنتقــــال الشــــحنة فــــي موضــــوع  تصــــادمات ذرة ن الدراســــات النظریــــة إ
وعلــى أیــة حــال فــأن السـطوح الحقیقیــة هــي لیســت نظیفــة وتامــة أي أنهــا قــد . السـطح نظیفــاً وتامــاً 

) علیهــا أي وجــود الــذرات الملتصــقة علیهــا Coverageكوجــود التغطیــة ( تحتــوي علــى العیــوب 
ـــادل الشـــحنة  ـــة تب ـــى عملی ـــدورها عل ـــؤثر ب ـــي ت ـــأثیر وجـــود الجســـیمات .الت ـــه ســـنهتم بدراســـة ت وعلی

ــــــادل الشــــــحنة  ــــــة تب ــــــى عملی ــــــة الســــــطح الكســــــریة .  الملتصــــــقة عل (ویمكــــــن أن تعــــــرف تغطی
(Fractional Surface Coverageتي كالآ:-
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) . (2)أنظر الشكل ( ذا كان تجاذبیاً أو تنافریاً إفیما 
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. یوضح التفاعل المباشر بین الذرات الملتصقة على السطح(2)الشكل 

-:تیة الآ]8,9[عند هذه النقطة لابد أن نمیز حالات التغطیة 

Low Coverageالتغطیة الواطئة1-

علــى الســطح وبتركیــز ) الأیونــات أو الــذرات أو الجزیئــات(ویعنــى بهــا وجــود الجســیمات الملتصــقة 
متباعدة عن بعضها أي أن التفاعل adatomsبمعنى تكون الذرات الملتصقة . ML1<واطئ 

ولا تتخــذ الــذرات الملتصــقة ترتیبــاً . بینهمــا مهمــل بمعنــى أنــه لایوجــد تجــاذب بــین الــذرات الملتصــقة
. ن غایة التغطیة الواطئة وجود ذرة ملتصقة واحدة على السطح إ. محدداً على السطح

Medium Coverageالتغطیة المتوسطة2-

ذ یكـــون هنالـــك تجـــاذب بـــین الـــذرات إوهـــي بالتأكیـــد حالـــة وســـطیة بـــین التغطیـــة الواطئـــة والعالیـــة 
. الملتصقة ولكنها لاتتخذ ترتیباً محدداً على السطح 

High Covergeالتغطیة العالیة3-

B
الصلب سطح

سطح الصلب 

a: تجاذب

b: تنافر
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ذ یمكــن اعتبــار الســطح إتتمثــل هــذه الحالــة بوجــود طبقــة ذات ســمك محــدد مــن الــذرات الملتصــقة 
بمعنـــى أن (Substrate)خـــر جدیـــد وعنـــد ذلـــك تختفـــي ممیـــزات القاعـــدة آوكأنـــه اســـتبدل بســـطح 

ML1 حیــث تكــون قــوى التجــاذب بــین الــذرات كبیــرة ویكــون هنالــك ترتیــب عــالي(highly

ordered)) (3)أنظر الشكل(  .

.یوضح حالات التغطیة التغطیة الواطئة والمتوسطة والعالیة (3)الشكل 

Effects of Adatomsتأثیرات الذرات الملتصقة

, وحینما یكـون الجسـیم الـذري قریبـاً مـن السـطح , سطح صلب –) ذرة(عند تصادم أیون 
فـــأن المســـتویات الألكترونیـــة للجســـیم الـــذري تقتـــرن مـــع المســـتویات الألكترونیـــة للمعـــدن ممـــا ینـــتج 

هــذه العملیــة تلعــب دوراً مهمــاً فــي العدیــد مــن العملیــات الدینامیكیــة . نتقــال الشــحنة بینهمــا إعملیــة 
ذ إنتقـال الشـحنة رنینیـة إالتي تحدث على السطوح ولاسیما عندما تكون عملیـة ]16-10[مختلفة ال

:bالتغطیة المتوسطة 

التغطیةالعالیة
c:

:aالتغطیة الواطئة 
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هذه المظاهر جعلت عملیة نقل الشحنة الرنینیة حساسة . تكون ذات كفاءة عالیة عند نقل الشحنة
ولاسـیما بسـبب  وجـود الـذرات الملتصـقة علـى (Modification of Surface)لتعدیلات السطح 

التــي فســرت وبشــكل واضــح ]23-17[التــي كانــت موضــوع الكثیــر مــن الدراســات العملیــة الســطح
المعــروف أن الــذرات الملتصــقة تلعــب دوراً مهمــاً فــي تعزیــز فعالیــة التفــاعلات . أهمیــة هــذا التــأثیر

ن الأضــطراب الــذي تســببه الــذرات القلویــة الملتصــقة إ. التــي تحــدث علــى الســطح أو بــالقرب منــه
ذ یتمثــل تــأثیر الأضـــطراب الــذي تســببه الـــذرات القلویــة الملتصـــقة إ]26-24[ظریـــاً تمــت دراســته ن

علــــى عملیــــة تبــــادل الشــــحنة الرنینــــي بمظهــــرین مختلفــــین همــــا التــــأثیر غیــــر الموضــــعي والتــــأثیر 
. الموضعي

-Nonالتأثیر غیر الموضعي: أولاً  Local Effect

دالـــة الشـــغل للســـطح بســـبب وجـــود یطـــابق التـــأثیر غیـــر الموضـــعي التغیـــر الحاصـــل فـــي 
الذرات الملتصقة الذي یعدل موقع المستوي الذري للذرة المستطیرة بالنسبة لمستویات حزمة الطاقة 

ما سبق یؤثر بشكل مباشر على عملیة تبادل الشحنة الرنیني التي تتضمن انتقالات بـین . للسطح
.المستویات ذات الطاقة نفسها 

Local Effectالتأثیر الموضعي: ثانیاً 

یتضـــمن الأضــــطراب الموضــــعي للتركیــــب الألكترونــــي والجهــــود فــــي المنطقــــة التــــي تحــــیط بالــــذرة 
.  ]27[.الملتصقة والتي تغیر أو تعدل موقع وعرض المستویات الذریة للذرة المستطیرة

. یةالجدیر بالذكر أنه لیس من السهل فصل دور التأثیرات الموضعیة عن التـأثیرات غیـر الموضـع
وفي الحقیقة أن التغیـر فـي دالـة الشـغل للسـطح ینـتج مـن جمـع كـل الأضـطرابات الموضـعیة التـي 

خــر فــأن التغیـرات الموضــعیة للجهــود الألكترونیــة علــى الســطح آتسـببها الــذرات الملتصــقة وبمعنــى 
یمكـن فصـل التـأثیرات]28[في بعض التجارب العملیة . تعد مقابلة للتغیر في دالة الشغل للسطح

الموضعیة عن غیر الموضعیة وذلك لأنه یمكن في التجـارب العملیـة التمییـز فیمـا اذا كانـت الـذرة 
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مســتطیرة عــن ذرة ملتصــقة أم ذرة الســطح  وعلــى أیــة حــال فــأن النتــائج العملیــة المحصــل علیهـــا 
. تــرتبط بظــروف عملیــة الأســتطارة وأن الســؤال الــذي یعــد الأهــم هومــا أهمیــة التــأثیرات الموضــعیة

on)خر أن الأضطراب الموضعي یكون مهماً جداً حینما تكون الأستطارة رأسیة آمعنى ب – top

Scattering) أي الــذرة المســتطیرة تســتطیر عــن الــذرة الملتصــقة فقــط ولكــن مــا مــدى تــأثیر هــذا
الأضــطراب الموضــعي جانبیــاً مــن الــذرة الملتصــقة؟ أو مــا حجــم المنطقــة علــى الســطح التــي تتــأثر 

لملتصقة ؟ بالذرات ا

التقریب غیر الموضعي

في الجانـب النظـري  هنـاك العدیـد مـن التقریبـات التـي قـدمت لمعالجـة وجـود الجسـیمات الملتصـقة 
علـى السـطح وتأثیرهـا علـى عملیـات تبـادل الشـحنة وكـان مـن أبسـطها التقریـب غیـر الموضــعي إذ 

ــــأثیر وجــــود Couplingتكــــون ترابطــــات  ــــف ویضــــاف ت انتقــــال الشــــحنة هــــي نفســــها لســــطح نظی
قـد تكـون سـالبة ΔΦفإشـارة ΔΦ+0ΦΦالجسیمات الملتصقة فقط في دالة الشغل للـــــسطح

ن ٕ دالــة الشــغل لســطح نظیــف كمــا هــو موضــح فــي 0Φأو موجبــة حســب نــوع الــذرات الملتصــقة وا
)4( الشكل 

یوضح التقریب غیر الموضعي) 4(الشكل 
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تتغیـــر بســـبب وجـــود ) للـــذرة القریبـــة مـــن الســـطح(مـــن المعـــروف أن موقـــع طاقـــة المســـتوي الـــذري 
وفــي الحقیقــة إن الطــرق التــي اهتمــت بدراســة تفاعــل المســتویات . الــذرات الملتصــقة علــى الســطح 

الذریـــة مـــع ســـطح معـــدن نظیـــف أشـــارت إلـــى إن التغیـــر فـــي طاقـــة المســـتوي الـــذري مـــع المســـافة 
والســطح یمكــن أن یســتخرج مــن الجهــد الموضــعي الــذي تــنغمس فیــه الــذرة إن الفاصــلة بــین الــذرة

عند التغطیة الواطئة تفقد الذرة :الصورة التقلیدیة لإلتصاق ذرات قلویة على السطح  تكون كالآتي 
هـذا الأیـون یُحـدث صـورة لـه .القلویة إلكترونها الخـارجي وتلتصـق علـى السـطح وهـي أیـون موجـب

مـن السـطح تخلـق عـزم hولذلك فإن ذرة قلـوي ملتصـقة علـى بعـد ) 5(شكل في المعدن كما في ال
ثنائیــات القطــب هــذه تتنــافر فــي مــا ) .بالوحــدات الذریــة(2hمســاوي إلــى µثنــائي قطــب موضــعي 

ولكثافـة جسـیمات ملتصـقة مســاویة .بینهـا عنـد التغطیـة الواطئـة وتتــوزع بشـكل منـتظم علـى الســطح
:بمقدار مساوي إلىΔΦدالة الشغل على السطح فإن ما سبق یقود إلى تغیرNإلى 

=2πNµ=4πNh
ΔΦ

وبذلك فإن دالة الشغل للسطح تصبح 

- 2πNµ0Φ
=Φ

أما عند التغطیة العالیة بالذرات القلویة فإن الذرات الملتصقة تتفاعل مع بعضها الأمر الـذي یقـود 
كــذلك فــإن الــذرات القلویــة فــي . إلــى إعــادة اســتقطاب ثنائیــات القطــب وتكــوین طبقــة معــدن قلــوي 

بینمــا عنــد التغطیــة العالیــة Adatomملتصــقة –حالــة التغطیــة الواطئــة تلتصــق علــى شــكل ذرة 
.[28]تلتصق على شكل جزر على السطح
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یوضح اللاتجانس الموضعي الذي یحدثه الجسیم الملتصق) 5(الشكل

The model Calculationالأنموذج الحسابي 

بحیث ان ) ذرات ملتصقة علیه(عندما یكون السطح غیر نظیف اي مغطى بذرات غریبة 
وبوصف البحالات الالكترونیة للسطح بحیث تكون , Low coverageالتغطیة تكون واطئة 

, عند نهایة سلسلة ذرات السطح وهي تتصرف متذبذباً توافقیاً مككماً adatomالذرة الملتصقة 
وهي ( وأن الذرة المستطیرة . فونون یقع على موقع الذرة الملتصقة –أي إن اقتران إلكترون 

ما سبق یتفق مع الكثیر من . تولد الفونونات علیهاترتطم بالذرة الملتصقة وهي التي)  كقذیفة
-29]ح ـــالتجارب العملیة التي فیها تستطیر الذرة أو الآیون عن الذرة الملتصقة ولیـس ذرة السط

كما أن هذا الفرض یسهل كتابة الهاملتونین الخاص بهذا النظام الذي سیأخذ الهیئة الآتیة . [31
[32-36]:

)1(...HHHH p-epe 

:وبأخذ الذرة الملتصقة بنظر الاعتبار فان الهاملتونین الإلكتروني یأخذ الصیغة الآتیة

)2...()CCC(CV(t)

)CCVCC(VCCECCECC(t)EH

adda

k
dkkkdk

k
kkkdddaaae







 

الحــد الأول مــن المعادلــة أعــلاه یخــص الــذرة المتفاعلــة بینمــا الثــاني یخــص الــذرة الملتصــقة علــى 
بــــع یخــــص تفاعــــل الــــذرة الســــطح أمــــا الحــــد الثالــــث فــــیخص المســــتویات الذریــــة للســــطح والحــــد الرا

.الملتصقة مع السطح والحد الأخیر فیمثل تفاعل الذرة المستطیرة مع الذرة الملتصقة

موقــع المســتوي الــذري dEمــن الملاحــظ انــه تمــت إضــافة حــدود خاصــة بالــذرة الملتصــقة إذ یمثــل
للـذرة الملتصـقة بینمـا یمثـل الحـد الرابـع حـد تفاعـل الـذرة الملتصـقة مـع السـطح والحـد الأخیـر یمثــل 

یمثـل . تفاعل الذرة الملتصقة مع المسـتطیرة 
kV عناصـر مصـفوفة الاقتـران بـین مسـتویات حزمـة

حـــد التفاعـــل المعتمـــد علـــى الـــزمن بـــین t(V(یمثـــل. الطاقـــة للســـطح وأوربیتـــال الـــذرة الملتصـــقة 
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أوربیتــالات الــذرة المســتطیرة والملتصــقة بمعنــى إن تفاعــل الــذرة المســتطیرة مــع الســطح یكــون غیــر 
.مباشر التي سنأتي على تحدید صیغتها لاحقاً 

:أما جزء الهاملتونین الخـــــاص بالبوزونات 

)3...()b(bg(t)bbHp
 

تــردد المتذبــذب التــوافقي الكمــي المتمثــل بالــذرة الملتصــقة إذ أن الأنمــاط التذبذبیــة للــذرة ثــل یم
الملتصـــقة تقتـــرن بحركـــة الـــذرة المســـتطیرة بفـــرض أن الـــذرة المســـتطیرة تـــؤثر علـــى المتذبـــذب بقـــوة 

:[36]خارجیة تعطى بالصیغة الآتیة 

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



:تعرّف كالآتي g(t)تمثل كتلة الذرة الملتصقة وأن Mإذ أن 

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

o
2

1



–فهـو معامـل خـاص بجهـد بـورن aأمـا . الطاقة الحركیـة الابتدائیـة للـذرة المسـتطیرة oEتمثل 
:ویعطى الجزء الثالث من الهاملتونین بمایلي. مركبة السرعة العمودیة الابتدائیة 0مایر وأن 

6)...()bb(CCH ddpe  


إذ یمثــل المقــدار 
dd CC عــدد إشــغالdnالمســتوي الــذري للــذرة الملتصــقة بینمــا یمثــل اقتــران

. متموضع علیها نفونون بین الانماط المتذبذبة للذرة الملتصقة وأي إلكترو –إلكترون 

اشتقاق معادلات الحركة-3

Equations of Motion Derivation

t(Ck(لغـــرض إشـــتقاق معـــادلات الحركـــة ســـنعرّف المـــؤثرات 
t(Ca(و

t(Cd(و
بتمثیـــل t(b(و

( التـــــي  تحقـــــق المعـــــادلات هـــــایزنبرك للحركـــــة Heisenberg representationهـــــایزنبرك 
-):وبالوحدات الذریة 
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  ...(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 

  )10...()t(b,Hi
dt

)t(db


أقــواس التبــادل وبتعــویض صــیغة المــؤثر ) (10)-(7)( تمثــل الأقــواس المربعــة فــي العلاقــات 
وبالاســــــــــتفادة مــــــــــن خاصــــــــــیة تبــــــــــادل المــــــــــؤثرات  ((10)-(7))فــــــــــي العلاقــــــــــات(1)الهــــــــــاملتونین 

Commutation Relations of Operators:

    )11...(0,,  
jiji CCCC

  iji j
C,C 

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

...(12))()( daaa CtiVCtiEC 


...(13))()()()(   


k
dkaddd bbCiCtViCtiVCtiEC 

...(14))()( dkkkk CtiVCtiEC 


...(15))(tigCCibib dd  




یمكـــن حلـــه بـــالطرق العددیـــة المعروفـــة وهـــو یمثـــل نظامـــاً مـــن (18)-(16))(إن نظـــام المعـــادلات 
لقــد تــم التأكــد مــن أنَّ معــادلات الحركــة أعــلاه تحقــق قــانون . المعــادلات الخطیــة غیــر المتجانســة 

,[37]حفظ الشحنة 
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 
k

kda

dt

dn

dt

dn

dt

dn
)16...(0

Atomic electronكثافـــة الإلكترونیــة الذریـــة الوالــذي یعنـــي إنَّ معـــدل تغیـــر  density للـــذرة
یمثــل عــدد إشــغال t(ni(إذ إن . المســتطیرة یعــادل معــدل التغیــر علــى الــذرة الملتصــقة والســطح 

i(=a,d,k( المستوي 

(14)ولغرض تسهیل عملیة الحساب العددي لنظام المعادلات أعلاه كان لابد من حل المعادلة 

:حلاً تحلیلاً وكالآتي 

)17...(

)((exp)()((exp)()( t
t

0
tdttiEtCVittiEtCtC kdkokokk   

[32]نحصل علىوباستخدام تقریب الحزمة العریضة نحصل على (18)العلاقة ها فيوبتعویض

:

...(18)))t-exp(-iE(tT)f(E,-

)()()()](2[

o

2

dEi

tCtiVtCbbiiEC

ou

addd



 






الحل العددي لمعادلات الحركة

The Numerical Solution for the Equation of Motion

والتــي تــم حلهــا (18)و (15)و (12)واعتمــاداً علــى ماســبق یتضــمن نظــام المعــادلات العلاقــات
كوتــا مــن الدرجــة السادســة التــي تتضــمن –باســتخدام الطــرق العددیــة المعروفــة ومنهــا طریقــة رانــج 

علمـاً أَنَّ الواحـدات المسـتخدمة فـي معالجتنـا كلهـا . التأكد من نسبة الخطأ عند كل خطوة حسابیة 
1em( وفــي أنموذجنــا الحســابي هــي وحــدات ذریـــة    (یاســات الطاقــة هــي بالنســـبة وكــل ق

0EFلمستوى فیرمي  . وتعطى الشروط الابتدائیة للحل بمایلي:

),()(
~

)19()0,0()(

)0,1()(

TEftC

tC

tC

ok

od

oa







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

...(20))(1)(
2

tCt a

تطبیق لنظام حقیقي

إذ أن عرض حزمة ,K/W(110)من سطح Liفي هذه البحث ندرس استطارة ذرات 
الذي یعطي كثافة حالات للسطح بهیأة قطع eV75.1وأن4الطاقة للتنكستن مساوي إلى 

Vacuumأسفل مستوي الفراغ 5eVتتمركز 7eVمكافئ وبعرض  Level . ن كل مستویات ٕ وا
الطاقة حسبت بالنسبة لمستوي فیرمي 

FE 0الذي ثبت في حساباتنا عندE

:یليبالنسبة لمستوي فیرمي فیعطى بماLiأما فیما یخص موقع المستوي الذري للذرة المستطیرة 

…(21)
)a5.4)t(z(4

e
V)t(E

0

2

ia 


إذ أن 
iV تمثل جهد التأین لذرةLi5.392-المستطیرة وهو مساوٍ إلىeV وأن الحد الأخیر من
یمثل الإزاحة الصوریة الناتجة من تأثیر القوى الصوریة التي تعمل على إزاحة (21)العلاقة 

أما.Z(t)المستوى الذري إلى الأعلى بمقدار هذه الإزاحة التي تتناسب مع قیمة المسار 
0a5.4

ه هنا طول الحجب وأن  . هو نصف قطر بور 0aفیمكن عدّ

eVEلقـــد اختیـــرَ مـــدى الطاقـــة فـــوق الحراریـــة  5010  وذلـــك لأنـــه مـــن المتوقـــع أن تكـــون
. 25eV-1فونون واضحة عند هذا المدى مـن الطاقـة وبـالأخص للمـدى -تأثیرات اقتران إلكترون

ولغـــرض فحـــص  تـــأثیر تغیـــر دالـــة الشـــغل للســـطح باســـتخدام التقریـــب غیـــر الموضـــعي و الطاقـــة 
الحركیة الابتدائیة للذرة المستطیرة على عملیة تبادل الشحنة بین الذرة المستطیرة والسـطح وبوجـود 

:سنستعرض النتائج التالیةفونون-تفاعل اقتران إلكترون

ــــذرة  ــــأین ل ــــادة الطاقــــة p)(المســــتطیرة المبتعــــدة عــــن الســــطحLiإن احتمالیــــة الت تــــزداد مــــع زی
ن هـذه الزیـادة للــ  ٕ تكـون بـوتیرة أكبـر p)(الابتدائیة لها وكذلك مع زیادة التغطیة على السطح وا

)61(وهذا واضح في الجداول p)0(من احتمالیة تأین الذرة المستطیرة بالقرب من السطح  ,
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)127(بینمــا تبــین الجــداول   إنــه كلمــا زادΔΦ)قــلΦ ( 0فــإن مســتوي الــذرة عنــدt )0(aE

ــــــــت مــــــــن خــــــــلال الجــــــــداول  ــــــــر أســــــــفل مســــــــتوي فیرمــــــــي وهــــــــذا مثب ــــــــع أكث )61(یق  حیــــــــث

وكـذلك تـم فحـص قیمـة .ΔΦكلمـا زاد p)(بدرجة أقـل مـن الزیـادة الحاصـلة فـي p)0(تزداد 
)(tE a كدالــــة للــــزمن عنــــد طاقــــة إبتدائیــــةeVE 50 وΔΦ=0.75 . وجــــد أن)(tE a تقــــع

وتقـع أعلـى مسـتوى فیرمـي لكـل . ΔΦ=2.75و عنـدΔΦ=0.75عنـد.دائماً تحـت مسـتوى فیرمـي 
..71.240..40.250 uatua عندΔΦ=0.75  وتقـع دائمـاً أسـفل مسـتوي فیرمـي عنـد

ΔΦ=2.75عنــدماeVE 500  41(وكمــا موضــح فــي الأشــكال(  هــذا یــدل علــى أن الفتــرة
tE)(الزمنیة التي تقع فیهـا  aفیرمـي تـزداد كلمـا قلـت الطاقـة الإبتدائیـة وكلمـا قلـت اعلـى مسـتوى

ــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــة  .درجــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــة التغطی

eVEعندaE)0(قیم)1(جدول 10 0(قیم)2(جدول(aEعندeVE 50 

)0(aE

-0.004350.254.5

-0.018830.754

-0.037211.253.5

-0.055581.753
-0.073962.252.5

-0.0992342.752

)0(aE

-0.005770.254.5

-0.024150.754

-0.042521.253.5

-0.06091.753
-0.079272.252.5
-0.097652.752
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eVEعندaE)0(قیم)3(جدول 150 0(قیم)4(جدول(aEعندeVE 250 

eVEعندaE)0(قیم)  5(جدول 350 0(قیم)  6(جدول(aEعندeVE 500 

)0(aE

-0.004500.254.5

-0.013870.754

-0.032251.253.5

-0.050651.753

-0.069002.252.5

-0.087382.752

)0(aE

-0.007350.254.5

-0.011030.754

-0.029401.253.5

-0.049071.753

-0.066152.252.5

-0.084532.752

)0(aE

-0.011960.254.5

-0.016420.754

-0.024811.253.5

-0.043931.753

-0.061542.252.5

-0.079942.752

)0(aE

-0.009460.254.5

-0.018910.754

-0.027291.253.5

-0.046651.753

-0.064042.252.5
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eVEعندp)(وp)0(قیم)7جدو 10 

eVEعندp)(وp)0(قیم)8(جدول 50 

eVEعندp)(وp)0(قیم  )9(جدول 150 0(قیم)10(جدول(pو)(pعندeVE 250 

eVEعندp)(وp)0(قیم)11(جدول 350 0(قیم)12(جدول(pو)(pعند

eVE 500 

-0.082412.752

)0(p)(p

0.486800.563280.254.5

0.493290.582990.754

0.498880.589431.253.5

0.500230.596131.753

0.535700.640442.252.5

0.566500.669942.752

)0(p)(p

0.101360.162370.254.5

0.124600.173320.754

0.131880.183131.253.5

0.15381o.189331.753

0.170200.192582.252.5

0.217430.257112.752

)0(p)(p

0.390410.49370.254.5

0.404930.500290.754

0.422650.521961.253.5

0.433700.543971.753

0.475970.558472.252.5

0.478260.560992.752

)0(p)(p

0.224890.309910.254.5

0.275370.370590.754

0.307110.392211.253.5

0.334200.428061.753

0.366700.456492.252.5

0.373210.462252.752
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موقع المستوي الذري للذرةالمستطیرة دالة     )2(الشكل موقع المستوي الذري للذرةالمستطیرة دالة     )1(لشكل 
eVEللزمن ولـ 50 عندΔΦ=2.75للزمن ولـeVE 50 عندΔΦ=0.75

)0(p)(p

0.599230.7010120.254.5

0.600810.731830.754

0.631480.736901.253.5

0.642660.750011.753

0.650700.754122.252.5

0.655700.7579312.752

)0(p)(p

0.6901480.79522
00.254.5

0.7225560.81144
00.754

0.7290550.82373
01.253.5

0.7442300.84787
01.753

0.7699400.85421
12.252.5

0.7900120.85936
32.752

(1)
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موقع المستوي الذري للذرةالمستطیرة دالة     للزمن ولـ)4(الشكل موقع المستوي الذري للذرةالمستطیرة دالة    )3(الشكل 

eVE 150 عندΔΦ=2.75للزمن ولـeVE 150 عندΔΦ=0.75

Abstract

The Non- Local approximation for the effect of coverag on the
charge transfer process in the hyper – thermal energies regime, is one of
the most important subject in surface physics . And to study this effect
due to the recoil of the adatom through out the scattering of atom from
surface covered with alkali atoms , 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/

(3)

- 2 0 0 0 - 1 5 0 0 - 1 0 0 0 - 5 0 0 0 5 0 0 1 0 0 0 1 5 0 0 2 0 0 0
- 0 . 0 1 5
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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 and the position of the atomic energy level with respect
to Fermi level are studied as function of surface work function
variations.
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