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  :الملخص

إذ اعتمد نموذج أندرسون . هذا العمل دراسة نظرية للالتصاق الكيميائي الجزيئي لجزيئة ثنائية الذرةعلى سطوح المعادن       قدمت في     
وبالاستفادة من ادخال تأثير درجة حـرارة  . للالتصاق الكيميائي الذري حيث اعتبرنا الجزيئة كذرتين متفاعلتين فيما بينهما ومع السطح         

علماً أن التفاعلات المباشرة وغير المباشـرة وكـذلك         ,حليلية خاصة باعداد الاشغال للمستويات الذرية الخيالية      تم اشتقاق صيغ ت   , السطح
  .التأثيرات الصورية وتأثيرات التبادل أخذت جميعها بنظر الاعتبار 

W/Hلتنكستن   لقد تم تطبيق معالجتنا للنظام تفاعل جزئية الهيدروجين  ثنائية الذرة على سطح المعدن الانتقالي ا                 حيث حسبت اعداد 2
واوضحت هذه . الاشغال وكل دوال الالتصاق الكيميائي المتعلقة كدالة للمسافة العمودية بين الجزيئة والسطح وكذلك المسافة بين الذرتين 

  . النتائج المظاهر العامة الفيزيائية المعروفة للنظام 
  

  شائبة اندرسون المغناطيسية,  ذرة ملتصقة –تفاعل ذرة ملتصقة , الالتصاق الكيميائي الجزيئي , ندرسون نموذج ا : الكلمات المفتاحية
 

 Introduction 	�����ا1- 

 ]1[  الجزيئيلتصاق الكيميائيالا  الباحث في موضوع      ان
اق لتصن هناك طريقين رئيسين لدراسة الاا بما لايقبل الشك يستنتج

ول تفاعل جزيئة مع السطح من الاضيت. الكيميائي الجزيئي نظرياً 
وربيتالات الجزيئية ومستويات حيث يتم دراسة تبادل الشحنة بين الا

بينما يتضمن الثاني تفاعل ذرتين . حزمة الطاقة للسطح 
مع السطح حيث يتم دراسة تبادل الشحنة بين )  متفاعلتين (

.  ]2[مستويات حزمة الطاقة للسطحالمستويات الذرية للذرتين و
ولايخفى على الباحث في هذا المجال صعوبة وضع نموذج حسابي 
متكامل وذلك لكثرة العمليات التي يمكن ان تحدث عند تفاعل جزيئة 

في دراستنا للالتصاق الكيميائي لجزيئة . مع السطح)  او ذرة (
 الالتصاق الكيميائي لذرة على  كلياً من افكاراستفيدعلى السطح 

 باعتبار الجزيئة ذرتين متماثلتين آخذين التفاعل بينهما ]3[ السطح

 التي تفصل المسافة , ))a1( نظر الشكل ا (]4[ ارــبنظر الاعتب
 بينما المسافة بين X تساوي diatomic distance  الذرتين بين

ي  بحيث تكون الزاوية المحصورة Zكل منهما والسطح تساو

 مساوية الىZ وXبين
2
ππππلم ]5[ ، بمعنى اخر ان تأثير التدوير 

ةعتبار كذلك اهالايؤخذ بنظر  عXمل تغير المساف .  ]Z]6 م
ل نـــــالمستويات الذرية لل)b1(يوضح الشك ±±±±σσσσذرتي

iE 
)2  ,  1  i( موضحين  عن السطح وكذلك قريباً من السطح بعيداً  ====

±±±±σσσσغالهماــــاعداد اش
in في الحالتين علماً بان iV جهد او  تمثل

ى  التأين لذرة الهيدروجين وهو مساوطاقة  بينما eV6.13ال
يمثل

AV ل الالفة وهو مساوياً طاقةeV  74.0]7[ .  
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   Model calculationالنموذج الحسابي   2- 

شغال اعداد ايجاد  اشتقاق صيغة تحليلية لاقرة الفهتضمن هذت     
±±±±σσσσالمستويات الذرية

inكدالة للمسافتين Xو Z ودرجة الحرارة T 
  .ذت بنظر الاعتبار كل التفاعلات التي أخُقرةالفمحددين في بداية 

اعتماداً على نظرية الالتصاق الكيميائي الذري يمكن كتابة و
فيما بينهما ومع   الخاص بزوج من الذرات المتفاعلةنالهاملتوني

خذين التفاعلات المباشرة وغير المباشرة بنظر آسطح المعدن 
  :]4 [الاعتبار كالاتي 

 
  

           

 ) 1 ( . . .                                                                          )C.HCCCC(J
2
1

)C.HCCV(      2121o2112∑
σσσσ

σσσσσσσσ
∗∗∗∗

σσσσ
∗∗∗∗

σσσσσσσσ
∗∗∗∗

σσσσ ++++++++++++++++

 الى البرم ورقم الذرة على التوالي بينما i وσσσσحيث تشير الرموز 
شير الرمز يkللمعدن(  السطح الى مستويات حزمة الطاقة(  .

σσσσوعليه يمثل
kE مستوي الطاقة للمستويkوللبرم σσσσ وأن σσσσ

kn عدد 
σσσσذلك يمثلــــك. الاشغال المقابل له

iE مستوي الطاقة للذرة i 
σσσσن ا وσσσσوللبرم 

inل.  عدد الاشغال المقابل له تفاعل  Uويمث
  . كولوم التنافري بين الالكترونين في الذرة الواحدة

 بأنها تمثل ) 1(ولى من الهاملتونين يمكن اعتبار الحدود الثلاثة الا
 ي قبل حدوثا (ا ـالسطح والذرتين قبل حدوث الاقتران بينهم

) V(اما الحد الرابع فيمثل التفاعل غير المباشر.  ) الاضطراب k i 
بين الذرتين والسطح بسبب الاضطراب الحاصل لوجود السطح 

ت المتفاعلة افأنه يحدد مقدار الشحنة المنتقلة بين الذر وبالتالي
و12Vاـام. والسطح  oJمثلان التفاعلات الخاصة بالمنح  في

  . والتبادل على التوالي والتي سيتم شرحها في الفقرة اللاحقة
 اما التفاعلات التي أخذت بنظر الاعتبار فهي التفاعل غير المباشر

 بسبب الاقتران  التفاعل غير المباشريظهر إذ والتفاعل المباشر
coupling من خلال )المكونتين للجزيئة (  المتبادل للذرتين 

السطح حيث تتفاعل المستويات الذرية لكل ذرة ملتصقة مع 
ن يعطى بالعلاقة  ]8[مستويات حزمة الطاقة لسطح المعد

  . ]10,9[التالية
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  2و1 المستويات الذرية للذرتين)b( الوضع الموازي للجزيئة مع السطح)a( يوضح الشكل)1(الشكل 

  . بعيداً وقريباً من السطح 

  ذرة
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) 7 ( . . .                                                                                                                                 JnUnEE 1222
σσσσ±±±±σσσσσσσσ±±±± −−−−++++==== m

) 9 ( . . .                                                                                                                 JnUnEEE 21img11
σσσσ±±±±σσσσσσσσ±±±± ++++∆∆∆∆++++==== -m

) 10 ( . . .                                                                                                       JnUnEEE 12img22
σσσσ±±±±σσσσσσσσ±±±± ++++∆∆∆∆++++==== -m

.(2) . .                                                                                                                 KX/)KXsin()Z,E(i)X,Z( i12
σσσσσσσσ±±±± ∆∆∆∆−−−−====λλλλ

        (3) . . .                                                                                                                     e)Z( Z2

ioi
i
σσσσαααα−−−−σσσσσσσσ ∆∆∆∆====∆∆∆∆

) 8 (  . . .                                                                                                                                                VVU Ai  - ====

) 6 ( . . .                                                                                                                                  JnUnEE 2111
σσσσ±±±±σσσσσσσσ±±±± −−−−++++==== m

  

          

Z,E(2(حيث أن  i
σσσσ∆∆∆∆التعريض بالمستويات الذرية للذرة يمثل i   

  
  

           
∆∆∆∆σσσσويمثل io 0.0ض عند يعرتنصف الZ σσσσαααα  بينما تعطي==== i   

  

) 4 ( . . .                                                                                                                           E2)Z,X(        iii
σσσσσσσσσσσσ ====αααα====αααα  

 من خلال تعريف طاقة )2( في العلاقة Kوتعرف 
ن )E(الكترو k

σσσσم ) بالوحدات الذرية( وقيمته σσσσوالبرم K بالزخ
ذ إ , قعر حزمة الطاقة للمعدن ou حيث يمثلou2 ل مساوية

  .Z علىXاهملنا اعتماد 
يظهر التفاعل المباشر بسبب الاقتران بين الذرتين المتفاعلتين و   

تداخل دوالهما  بحيث يتم كافية تكون المسافة بينهماعندما 
 X(S The(  طاقة التداخلويتضمن هذا التفاعل. الموجية 

overlap energy ]13[ ادلـطاقة التبو
oJ The exchange 

energy 14[ بسبب تبادل برم الالكترون بين الذرتين الملتصقتين[ 

 12V   The hopping energyحـــة المنــــــوطاق

تظهر هذه الطاقة بسبب انتقال الشحنة الالكترونية بين الذرتين التي 
  .]13[بينهما فاعل المباشريضاً طاقة التاتسمى 
 ـ تُ  اعلاه  الثلاث     الطاقات  نا بالذكر   الجدير   ومن      مـن   دع

   الكيميائي   للالتصاق  اً جيد  اًعطي وصف  تُ   التي   المهمة  الطاقات
 التبـادل المـؤثر     حـد   حـساب   خـلال    من   وذلك  الجزيئي

effective exchange term  ـ  لال العلاقـة   الذي يعرف مـن خ
 :التالية

  
) 5 ( . . .                                                                                                                                            SV2JJ 12o ++++====  

ن طاقة الربط بين الذرتين تكون ا الكبيرة السالبة الى Jوتشير قيم 
 القرب من السطح مما يساعد على حدوث عملية لاسيماتنافرية و

 لالموجبة  وااما القيم المتوسطة السالبة . فصل الجزيئة الى ذرتين 
J ن يحدث ا فتشير الى ان التفاعل بينهما تجاذبي حيث لايمكن

  . ]4[الفصل وبذلك يحدث التصاق كيميائي جزيئي
 فأن المستويات   من السطح)ناالمتفاعلت( ناتتقترب الذر     عندما 

±±±±σσσσ الذرية
iE تتفاعل مع مستويات حزمة الطاقة 2و1 للذرتين 

لسطح المعدن وبسبب هذا الاقتران يحدث تعريض 
broadening]15[ في هذه المستويات يتمثل هذا التعريض 

ة رأوب .)3(بالعلاق وتفاعل كولوم Jخذ حد التبادل المؤث
 للذرة الواحدة  UCoulomb repulsive interactionالتنافري

±±±±σσσσبنظر الاعتبار فأن
iE14[ تأخذ الصيغة الاتية[:  

  
  

           

  :]16[ بالعلاقة الآتية التنافري ويعطى تفاعل كولومiرة مستوي طاقة التأين للذiEتمثل
                                                                   

eV9.12U ناحيث   خذ تـأثير القـوة     اوب.   لذرة الهيدروجين  ====
  ةضـافة الازاحـة الـصوري     ابالصورية بنظر الاعتبار وذلـك      

)imgE∆∆∆∆(   

  :تصبح)7(و)6( فأن  العلاقات]17[                

  

  
 
  : التالية الازاحة الصورية بالعلاقةعطىتُو
  

image shift  

  :]11[ والذي يعطى بمايليσσσσوالبرم 
 

  :]12[بالوحدات الذرية بمايلي
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ومن الجدير  .Screening Length طول الحجب oZمثل يذ إ

 كدالة للمسافة 12V وطاقة المنحJبالذكر أن قيم حد التبادل المؤثر
   .]5[خذت من المصدرا Xبين الذرتين

اد  كان لابد من الاعتمة    لغرض الحصول على حلول مضبوط
سهل عملية ايجاد صيغة  التي تُ]19,18[على الطريقة المستخدمة في

ة لاعداد اشغال المستويات الذرية للذرتين المتفاعلتين يتحليل

بحيث تكون صيغة عدد الاشغال .  والمقتربتين  نحو سطح المعدن
 Zية على السطح والمسافة العمودTدالة لدرجة حرارة السطح 
 متجنبين بذلك الاخطاء التي ترد بالحل Xكذلك المسافة بين الذرتين

ن صيغة عدد الاشغال اومن المعروف .   العاليةZالعددي عند قيم
  :]3[عطى بالعلاقة التاليةتُ

      )2,1i( ====  
  

وقعر حزمة الطاقة موقع مستوي فيرمي  يمثلان ouوFEحيث 
σσσσρρρρاما 0للمعدن على التوالي i  فتمثل كثافة الحالات على الذرة  
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  :]4[ بالعلاقات الأتية)1(للنظام الموصوف بالفقرة Green’s Functionsرين �دوال 
  
  

  :وكذلك
  

±±±±σσσσوتعرف الطاقات
++++Eوσσσσ±±±±

−−−−Eكالاتي :  
  
   

حيث أن
iEتمثل موقع مستوي التأين بالنسبة الى مستوي فيرمي  

 
 

 
  

    
  

  ومن الجدير بالذكر هنا ان التفاعل غير المباشر من خلال السطح 
  

2  
1212

2
12 VV σσσσ±±±±λλλλ++++====  

  وأن
     

  : وفقاً لمايأتيσσσσn وσσσσdوتعرف الدوال
  

  
  
  

      

σσσσ±±±±ρρρρ سنحصل على صيغ كثافة الحالات)15(و)14( و)13(ستخدام العلاقات اوب   
i مايلي وك:  

  
  

  :]3[عطى بمايلي وهي تσσσσُم محدد الملتصقة ولبر
 

ii VE -ϕϕϕϕ====وأن σσσσ±±±±V4[ يعطى بالعلاقة التالية[ : 

 

σσσσ±±±±λλλλ  : وكالاتي12V قد اضيف الى التفاعل المباشر 12
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σσσσσσσσ ∫∫∫∫ ρρρρ====

 ) 30 ( . . .                                                                                        dE T)f(E, )E( dE )E(n
2

1j

Tk 

 Tk - 
ij

Tk  

u 
iji

B

B

B

o

∑
====

σσσσ
−−−−

σσσσσσσσ





 ρρρρ++++ρρρρ==== ∫∫∫∫∫∫∫∫

σσσσσσσσ

σσσσσσσσ

====
====

 
11

 
22

 
12

 
21

CC

CC

(((( )))) ) (26 . . .                                                                                                                                         )E(E
2

1j

 
iji ∑

====

σσσσσσσσ ρρρρ====ρρρρ

) 31 ( . . .                                                                                                              EaEaEaa)T,E(f 3
3

2
21o ++++++++++++====

(((( ))))σσσσσσσσσσσσ −−−−
ππππ

====    
12 V/Y1

2
1

C

)  23  ( . . .                                                                                                                          
)()EE(

)V/Y1(
)()EE(

)V/Y1(
2
1

)E(
2    

2
2    

    
2

        

2    
2

2    

    
2

        
   

2









∆∆∆∆++++−−−−
∆∆∆∆++++++++

∆∆∆∆++++−−−−
∆∆∆∆−−−−

ππππ
====ρρρρ σσσσ±±±±σσσσ±±±±

−−−−

σσσσ±±±±σσσσ±±±±σσσσ±±±±

σσσσ±±±±σσσσ±±±±
++++

σσσσ±±±±σσσσ±±±±σσσσ±±±±
σσσσ±±±±

σσσσ
−−−−

σσσσ

σσσσ
++++

σσσσ

====εεεε

====εεεε

 
2

 
1

E

) (25 . . .                                                                                                                                                                 

E

   

  
  
  :ستخدام التعريفات التاليةاوب
  
   
  

      
  وكذلك

  
   

                                                                                                                                         

  

 الجديد دليل تشير الى ال)25(  في العلاقة2 و1رقام ن الااحيث 
jالذي يمثل رقم الحد في صيغة  )E(i

σσσσρρρρ وليس الى رقم الذرة لذا   
  
  
 

E(ij(ك فأن الدالة وبذل
σσσσρρρρتأخذ الصيغة التالية :  

  
  
  :]3[ يمكن كتابة عدد الاشغال بالصيغة الاتية        والتعريفات اعلاه بنظر الاعتبارTخذ درجة حرارة السطحباو 
  

     

   
Tk)T( Boناحيث  -ϕϕϕϕ====ϕϕϕϕوأن oϕϕϕϕ تمثل دالة الشغل  

  

 
 

 
 

) 29 ( . . .                                                                                                                           
)Tk/Eexp(1

1
)T,E(f

B++++
====  

  : يمكن اعادة كتابتها كالاتي)28(فأن المعادلة
    

  
متعدد حدود  ستخدام صيغةاوب .  بولتزمان  ثابت  يمثلBkناحيث 
  زيع فيرمي لقيم  لدالة توBest Polynomial fittingتطابق  افضل

 

 
  

   : لافضل تطابق كانت كالآتي3a و2a و1a وoaن قيم المعاملاتاحيث 
5.0ao ====  

E(i(كثافة الحالات يمكن كتابة 
σσσσρρρρبالعلاقة الاتية :  

 

د K0Tعن ي ـ وبالاستفادة من خاصية دالة توزيع فيرم====
Fermi Distribution Function بالعلاقة التاليةتُعطى  والتي: 

 

Tk و−−−−Tk  Bالطاقة المحصورة بين B:  
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34) ( . . .                                        dX 
X

 )X(
gdX )X(ρ n

2

1j

σ

j

3

0m

X

 X 2σ

i
2σ

j

σ

i
mσ

j

m
 σ

j
 σ

j

 X

 X

σ

ij
σ

i

σ

σ
-

σ
-

σ
o

∑∑∑∑ ∑∑∑∑ ∫∫∫∫∫∫∫∫
==== ==== 












∆∆∆∆++++
∆∆∆∆

++++====
++++

(36) . . .                                                                                                                                 LACn
2

1j

5

1k
ijkijkiji ∑ ∑

==== ====

σσσσσσσσσσσσσσσσ ====

1
B1 )eV(  Tk/24949.0a −−−−−−−−====  

)32(…                                                                     22
B

8
2 )eV(   )Tk/(1021338.1a −−−−−−−−××××====  

33
B3 )eV(   )Tk/(0185601.0a −−−−====  

  :     ستخدم التعريفات الاتيةابكذلك و
                                            σσσσσσσσ εεεε−−−−==== jj EX  

σσσσσσσσ εεεε−−−−==== joo uX  
                                                                                                                  …(33)σσσσσσσσ

−−−− εεεε−−−−−−−−==== jBTk X  

 σσσσσσσσ
++++ εεεε−−−−==== jBTkX  

)X/(C)X( 2
i

2
jiijjij

σσσσσσσσσσσσσσσσσσσσσσσσ ∆∆∆∆++++∆∆∆∆====ρρρρ  

  : تصبح كالاتي)30(فأن العلاقة
  
  

  ناحيث 
  

 …(35)                                                                            

33

j322

2
j3j211

3
j3

2
j2j1oo

ag

a3ag

a3a2ag

aaaag

====

εεεε++++====

εεεε++++εεεε++++====

εεεε++++εεεε++++εεεε++++====

σσσσ

σσσσσσσσ

σσσσσσσσσσσσ

  

  تحليلياً وتعويض  )34( ردة في العلاقةاعد حل التكاملات الووب
  

                                           

σσσσحيث أن الدوال 
ijkAو σσσσ

ijkL 1( تعرف بالجدول (.   
  

σσσσ  يوضح صيغ الدوال ( 1) الجدول
ijkAوσσσσ

ijkL.  

      

  

  

  

  

  

  

  

 
 

σσσσ
ijkL  σσσσ

ijkA  k  

1  Tk)a4a2( Bij32
σσσσσσσσ ∆∆∆∆εεεε++++  1  

σσσσ

σσσσ
−−−−

∆∆∆∆ i

o1 X
tan  1 -  2  

2
i

2

2
i

2

)X(
)X(

ln σσσσσσσσ
−−−−

σσσσσσσσ
++++

∆∆∆∆++++
∆∆∆∆++++

  
3

3
ii2

j3j21 a
22

)a3a2a(
σσσσσσσσ

σσσσσσσσ ∆∆∆∆−−−−
∆∆∆∆εεεε++++εεεε++++  3  

σσσσ

σσσσ
++++−−−−

∆∆∆∆ i

1 X
tan  )a3a(aaaa j32

2
i

3
j3

2
j2j1o

σσσσσσσσσσσσσσσσσσσσ εεεε++++∆∆∆∆−−−−εεεε++++εεεε++++εεεε++++  4  

σσσσ

σσσσ
−−−−−−−−

∆∆∆∆ i

1 X
tan  

σσσσ−−−− 4ijA1  5  

لى  وترتيب الحدود المشتركة نحصل ع)34(نتائج الحل بالعلاقة
  :مايلي 
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   The Numerical Solution الحل العددي -  3

لغرض حساب اعداد الاشغال والدوال المتعلقة بها كان لابد من     
 توافقياً بحيث يتم  ذاتياً حلاً)36( و)17( و)16( حل المعادلتين

ن اومن المعروف .  التأكد من حالة التقارب عند كل خطوة حسابية
±±±±σσσσ ن قيماالشروط الابتدائية متوفرة للحل حيث 

inمعروفة عند  
oA10Z 0.1nn ى وهي مساوية ال==== 21 ======== σσσσσσσσ 
0.0nnو σ

2
σ

1 ======== eV6.13EE وكذلك -- 21 -ϕϕϕϕ======== σσσσσσσσ 
eV74.0EEو 21 -ϕϕϕϕ======== σσσσ−−−−σσσσ−−−−)   علماً بأن الطاقة مقاسة بالنسبة الى

 Xوبذلك تم ولقيمة محددة من.  )Fermi Level مستوي فيرمي 
ل ±±±±σσσσحساب اعداد الاشغا

inة المقابلة لها لقيمة  والمستويات الذري
 ومن ثم اعتبار هذه النتائج شروط ابتدائية جديدة Zمحددة من

ن نراعي الذا كان لابد .   اللاحقةZ لحساب كل الدوال لقيمة
oA05.0Z عتبرنااحيث  Z التقطيع في قيم م ∆∆∆∆====  Zلقي
oA001.0Z بينما اعتبرنا oA2وoA10 المحصورة بين   لقيم∆∆∆∆====

Z المحصورة بينoA2وoA0.  

  
   Application to real system تطبيق لنظام حقيقي – 4
 الهيدروجين ة لقد كان هدفنا دراسة الالتصاق الكيميائي لجزيئ   

ن معظم الدراسات التي درست هذا احيث   .على سطح التنكستن
 Local Densityالنظام استخدمت طريقة تقريب الكثافة الموضعية 

Approximation ق المستخدمة في الكيمياء ائهم الطرأ وهي من
 Adsorption Sitesتدرس مواقع التصاق الفيزيائية والتي 

الجزيئات او الذرات على سطوح المواد الصلبة وطاقات الالتصاق 
نا فقد استخدمنا اما بالنسبة لموضوع بحثِ. الكيميائي المقابلة لها

نمفاهيم نظرية الالتصاق الكيميائي الذري لا  ]21,20,3[ندرسو
يجاد نموذج  لا]19,18[ي المصدروكذلك طريقة المعالجة النظرية ف

شغال وكل دوال الالتصاق عداد الااحسابي متكامل لحساب 
  .الكيميائي المتعلقة بها

ن النظام المستخدم هو التصاق جزيئة الهيدروجين على سطح اوبما 
مساوية  W)100( كستنتنن دالة الشغل لسطح الاالتنكستن حيث 

، علماً بأن  −−−−eV15ن قعر الحزمة مساويا و]eV58.4]22 الى
كل قياسات الطاقة في معالجتنا كانت بالنسبة لمستوي فيرمي الذي 

0EEF يقع عند   . ]23[ وأن محور الجزيئة موازي للسطح  ========
قتـراب الـذرتين    ان دراسة الالتـصاق الكيميـائي عنـد           ا   

دق ابتدائيـة   المتفاعلتين من السطح يجعـل تحديـد الـشروط الا         
شغال للمـستويات الذريـة الاربعـة       ن اعداد الا  احيث  .  ً فيزيائيا

 ـالمقابلة وعن  oA10Z دـــ )  ي بعيـداً عـن الـسطح       ا  (====
  :تكون مساوية الى

                                                       …(37)
0.0nn

0.1nn

21

21

========
========
σσσσ−−−−σσσσ−−−−

σσσσσσσσ

  

 الذرية المقابلة وعند المسافة نفسها  الطاقةن مستوياتافي حين 
  : عطى بمايليتُ
  

                                     …(38)

U)V(EE

J)V(EE

i21

i21

++++−−−−ϕϕϕϕ========

−−−−−−−−ϕϕϕϕ========
σσσσ−−−−σσσσ−−−−

σσσσσσσσ   

  :نا و)8( بالعلاقة U وتعطى
  

…(39)                                            
                                                      

                                       
       
 )16( ت للحصول على النتائج المطلوبة تم حل المعادلا    
حيث يتم حساب اعداد الاشغال   ذاتياً توافقياًحلاً )36(و)17(و

ودوال الالتصاق الكيميائي المتعلقة بها وبدرجة تقارب عالية في 
  :عتبار مايلي خذين بنظر الاأ  الحل
  
  

                                                                                                              
     -1                                                       ∑∑∑∑

σσσσ

σσσσ ≤≤≤≤
,i

i 2n     

±±±±σσσσن انتقال الشحنة من السطح الى المستويات الاربعة ابمعنى 
iE 

في حين .  رات التبادل، وهذا في الحقيقة ما تضمنه تأثي غير ممكن
عادة توزيع الشحنة الالكترونية في المستويات الاربعة يكون ان ا

  .ا ومع السطح ممنطقياً بسبب تفاعل الذرتين فيما بينه
كبر من  ا↑↑↑↑ عداد اشغال المستويات ذات البرما تكون دائماً 2- 

  .   ↓↓↓↓ ستويات ذات البرمماعداد اشغال ال
خذ بها اذا فترض الأ من الشروط الفيزيائية التي يدعما سبق يفي

 ستقابل المستويات ↑↑↑↑ ن المستويات ذات البرماوضعنا بالحسبان 
 ن المستويات ذات البرما في حزمة طاقة السطح في حين  ملوءةمال

ستويات الفارغة من حزمة طاقة السطح وان  ستقابل دائماً الم↓↓↓↓

Tk)T( Bo −−−−ϕϕϕϕ====ϕϕϕϕ
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 فيما اذا قورن مع تأثير اًتأثير الازاحة الصورية يكون ضعيف
  . التبادل

خُذت بنفس ان تأثيرات الازاحة الصورية اومن الجدير بالذكر 
 وان ,الطريقة التي تؤخذ للذرة المفردة المقتربة من سطح معدن

.  ]oA4.2 ]3ى  مساوياً الscreening lengthطول الحجب 
oA5Z  منءبتداجنا سيكون ئكذلك فأن استعراض نتا حيث ان   ====

oA5Z الحلول لقيم σσσσن قيم ا هي ثابتة لاتتغير بمعنى <<<<
1n  و σσσσ

2n 

ن0.1 ىتكون مقاربة ال −−−−σσσσ وا
1nو  σσσσ−−−−

2n0.0  مقاربة جداً الى 
  . oA5 الىoA10 للمسافة من

شغال للمستويات الاربعة للذرتين عداد الااولاً حساب اتم 
 الالتصاق الكيميائي المتعلقة للنظامالملتصقتين وكل دوال 

)100(W/H K300Tعند درجة حرارة  2 اما دوال . ====
∆∆∆∆±±±±σσσσالتعريض  io  )افقد )  والتي ترتبط بقوة التفاعلتخدمت س

ختيار القيم ا حيث تم adjustable parameter  كمعامل تعديل
       :عديد من القيمتية بعد تجربة الالا

eV3.0

) 40 ( . . .                                                                                                                                                                 

eV0.3

σ

o2
σ

o1

σ

o2
σ

o1

====∆∆∆∆====∆∆∆∆

====∆∆∆∆====∆∆∆∆

−−−−−−−−

     

±±±±σσσσعداد الاشغالا )2(يوضح الشكل 
in كدالة للمسافة العمودية  Z 

ها منشكال والتي  المختلفة المستخدمة الموضحة على الاX ولقيم
 وهي i نواع من الحلول للذرة الواحدةأ ة نميز ثلاثنايمكن 
  :كالآتي

ي أن ان نسميه حل مغناطيسي ايمكن : الحل الأول
σσσσ−−−−σσσσσσσσ−−−−σσσσ ≠≠≠≠≠≠≠≠ 2211 nn,nnوهو واضح لكل قيم  X المحصورة 

oo A6XA0.3 ≤≤≤≤≤≤≤≤ .   
oA5.2X عند: الحل الثاني oA75.2X وكذلك عند ====  تتغير ====

 Z الحلول من حلول مغناطيسية الى حلول غير مغناطيسية لقيم
شغال متساوية عداد الااذ تكون إ,  oA0 وoA5.0المحصورة بين

σσσσ−−−−σσσσن اي اتقريباً  ==== ii nn .  
ن قـيم   ا نلاحظ   oA1.2  المساوية الى  X عند قيمة : الحل الثالث 

ــد  ا ــغال عن ــداد الاش oA5Z ع ــى  ==== ــساوية ال ــون م  تك

5.0nn 21 ======== σσσσ−−−−σσσσ−−−− 5.0وnn 21 ======== σσσσσσσσ على الرغم من استخدام نفس
 .  غير مغناطيسيةسميها حلولاًن  انيمكنوالتي ,  الشروط الابتدائية

 Z  لقـيم   تقريبـاً   مغناطيـسية   غير  حلولاً بقىن هذه الحلول ت   او
  .oA0 الىoA1من
 ـ ع Xلما قيم اعداد الاشغال كدالة      ا oA0.0Z دن  نـد عي   ا  (====

 الذي يؤكد على حصول اعادة )3( موضحة بالجدول فهي) السطح
توزيع للشحنة الالكترونية على المستويات الذرية الخيالية للذرتين        
 . الملتصقتين والذي يعني حدوث آصرة كيميائية لهما مع السطح        

ooن قيم اعداد الاشغال لقيم      اكذلك   A75.2XA1.2 ن  تكـو  ≥≥≥≥≥≥≥≥
ooغير مغناطيسية بينما لقيم      A6XA3 تكون مغناطيـسية     ≥≥≥≥≥≥≥≥

  . اعلاه X لمدي السطح مختلف صر معالتآن نوع امما يؤكد 

  
  

±±±±σσσσ يوضح اعداد الاشغال)2(الجدول
inعند السطح لكل قيم X المختلفة ولدرجة حرارة K300ل  وeV0.3io ====∆∆∆∆σσσσو eV3.0io ====∆∆∆∆ σσσσ−−−−.   

  

)n(n 21
σσσσ−−−−σσσσ−−−− ====  )n(n 21

σσσσσσσσ ====  )A(X o  

0.45220 0.49450  2.10  

0.48023 0.50020 2.50 

0.49743 0.5 0947 2.75 

0.14348  0.73881  3.00 

0.06123 0.74898 3.16 

0.04608 0.75294 3.50 

0.03986 0.75571 4.00 

0.0385 0.75686 4.47 

0.03841 0.75686 4.50 

0.03810 0.75699 5.00 

0.03810 0.75669 5.50 

0.03812 0.75661 6.00 
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±±±±σσσσ  مستويات الطاقة)3( يوضح الشكل
iE ل كدالة Zولقيم  X 

ن اوهي .  المستخدمة والتي تؤكد المظاهر العامة المعروفة
المستويات المملوءة بالشحنة الالكترونية تقع اسفل مستوي فيرمي 

   . على مستوي فيرميأفي حين تقع المستويات الفارغة 
±±±±σσσσ اما مستويات الطاقة

±±±±E والتي تعتمد كل منها وفقاً للعلاقات 
±±±±σσσσ عداد الاشغال الاربعةاعلى )17(  و)16(

in من خلال σσσσ±±±±n 
 مع الذي يؤكد عدم تطابقها, )4(  فهي موضحة بالشكلσσσσ±±±±Vو

±±±±σσσσ مستويات الطاقة
iE  .تقع المستوياتو σσσσ

−−−−Eو σσσσ
++++E أسفل مستوي 

−−−−σσσσ فيرمي في حين تقع
−−−−Eو σσσσ−−−−

++++E على مستوي فيرميا.    
المستويات  تتعلق بتسمية ة  مهمةن نسجل ملاحظاويمكن هنا       

σσσσ±±±±
±±±±E اوربيتالات تآصر ( وربيتالات جزيئية ان نسميها اذ لايمكن إ

لاننا  ) bonding and antibonding orbitalsوضديد التآصر 
 كذلك استخدمنا حزمة طاقة لم نتعامل مع طيف طاقة جزيئي

 لذا ومشياً على تسمية المستويات الذرية الخيالية. عريضة للسطح 
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(e)

X=3 .16Ao

  

  
±±±±σσσσ( يوضح طاقة المستويات الجزيئية الخيالية  (4)الشكل 

±±±±E ( كدالة للمسافة العمودية)Ao( Z ولقيم  X(Ao)التالية : 
  

  
  
   

a : X=2.1Ao, b:X=2.5Ao , c:X=2.75Ao  ,  d:X=3.0Ao, e:X:3.16Ao  ,f:X=3.5Ao 

 
g: X=4.0Ao , h:X=4.47Ao  , i:X=4.5Ao  ,    j:X=5.0Ao,k:X:5.5 Ao  ,  l:X=6.0Ao 

eV58.4oحيث   ====ϕϕϕϕ ,   T=300K  ,3.0eV=  σ
io∆,  0.3eV   =σ-

io∆.  
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(l)
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 ( 4)الشكل 
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Theoretical Study in the Molecular Chemisorption on Solid Surfaces:  
I . Occupation Number Calculation.  

   

J.M.Al-Mukh      And     Musa Kadhim Shamer 
  

Department of  Physics - College of Education – Univercity of Basrah  
Basrah – Iraq 

 

Abstract  
     In this work, extended theoretical study for the molecular chemisorption for diatomic molecule on metals 
surfaces is presented.Our treatment is based on  Anderson model for the atomic chemisorption , since the 
molecule is considered as two atoms interacted  between  each  other and with the surface. And by getting 
use of incorporating the surface temperature effect , analytic expressions are derived for the occupation 
numbers of the virtual atomic energy states. The direct and indirect interactions and also the image, and 
correlation effects are all taken into account .                                                                                                                                                     
Our treatment is applied for the system  H2/W, since the occupation  numbers and all the related 
chemisorption functions are calculated as a functiona of the normal  distance between the surface and 
molecule as well as the distance between the atoms . The results explain the well known physical general 
feathures for  the system .                                                                                 
 
 

Keywords: Anderson model,molecular chemisorption,adatom – adatom interaction,Anderson magnetic 
impurty. 
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