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Заключение 
Сформулированы и формализованы условия ста-

ционарности прецизионной фокусировки потока за-
ряженных частиц для переменного высокочастотно-
го магнитного поля. Показана возможность построе-
ния таких полей, приведены их качественные и 
количественные характеристики. Результаты могут 
быть использованы в проектировании систем элек-
тронной и ионной оптики. 
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ПОПРАВКИ К ПОТЕНЦИАЛУ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ АТОМОВ МЕТАЛЛОВ НА ОСНОВЕ 
УЧЕТА ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ВНЕШНИХ ЭЛЕКТРОННЫХ ОБОЛОЧЕК 

 
Внесена поправка в физико-математическую модель взаимодействия атомов металлов, основанная на электростатическом взаи-

модействии между внешними электронными оболочками атомов химических элементов. Доработка физико-математической модели 
позволила получить непрерывный потенциал без особенностей 1-го рода. 
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Квантово-механические методы, основанные на 
первых принципах [1], позволяют найти значения 
величин, характеризующих идеальный кристалл в 
целом – найти значения модулей упругости, пара-
метров решеток, рассчитать фононный спектр и др., 
описать локальные искажения решетки при этом не 
удается. Кроме того, первопринципные методы чрез-
вычайно трудоемки, что фактически делает их не-
приемлемыми для решения задач материаловедения. 

В целом необходимо признать, что, несмотря на 
огромные накопленные знания о структуре и свойст-
вах вещества, строении атома, пока не существует 
универсального метода описания межатомных взаи-
модействий многокомпонентных материалов. 

Согласно современным представлениям, взаимо-
действие атомов друг с другом осуществляется в 
основном посредством кулоновского взаимодействия 
их ядер и электронных оболочек [2]. Действительно, 
из четырех фундаментальных типов взаимодейст-
вия – внутриядерного, гравитационного, магнитного 
и электростатического – только последнее оказыва-

ется существенным во взаимодействии атомов. 
Влияние квантовых эффектов и, в частности, прин-
ципа Паули в наибольшей степени проявляется в 
областях с высокой электронной плотностью, на-
пример во внутренних оболочках атомов. 

Поскольку внутренние оболочки атомов экрани-
руют ядро, а взаимодействие между атомами в кри-
сталлическом состоянии осуществляется главным 
образом за счет внешних оболочек, плотность кото-
рых во много раз меньше внутренних, то влияние 
квантовых эффектов в межатомном взаимодействии 
оказывается незначительным. Если предположить, 
что электронные конфигурации атомов уже извест-
ны, то потенциальная энергия их взаимодействия 
(межатомный потенциал) может быть найдена, как 
энергия кулоновского взаимодействия ядер и оболо-
чек атомов. Конфигурацию внешних электронных 
оболочек атома вовсе не обязательно определять на 
основе первых принципов. Предполагая вид функции 
распределения электронной плотности в атоме из-
вестным, можно определить параметры этого рас-
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пределения исходя из экспериментальных характе-
ристик однокомпонентных кристаллов, металлов. 
Эти параметры могут быть найдены при решении 
обратной задачи электростатики и должны фигури-
ровать в выражении для межатомного потенциала, 
если таковое удастся получить. Данное обстоятель-
ство является принципиальным, так как при извест-
ном распределении электронной плотности в атоме 
появляется возможность в принципе решить пробле-
му описания многокомпонентных соединений. 

Варьируя вид этого распределения, можно по-
добрать его так, чтобы рассчитанные значения из-
вестных характеристик кристаллов оказались близ-
кими к экспериментальным. Тогда можно считать, 
что вид электронного распределения в наибольшей 
степени соответствует тому, который имеет место 
быть в реальных атомах. 

Потенциал электростатического взаимодействия 
атомов всецело зависит от характера распределения 
электронной плотности в оболочках атомов. В рабо-
те [3] авторами была предложена физико-
математическая модель взаимодействия атомов ме-
таллов, основанная на электростатическом взаимо-
действии между внешними электронными оболочка-
ми атомов химических элементов. 

Полученный авторами межатомный потенциал на 
основе эффективных атомных радиусов R и эффек-
тивных зарядов q представляет собой кусочно-
гладкую функцию: 
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В случае, если взаимодействующие атомы одина-
ковы, т. е. 1 2q q  и 1 2R R , выражение для меж-

атомного потенциала упрощается: 
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На рис. 1 представлен вид межатомного потен-
циала по уравнению (1) и его составные части. Как 
видно из графика, межатомный потенциал является 
кусочно-гладкой функцией с изломами в точках 

1R R  и 2R R . 
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Рис. 1. Вид межатомного потенциала по уравнению (11) 
(жирная линия) и его составные части: 1 – 

1 2n n   ; 2 – 

2 1n c   ; 3 – 
1 2n c   ; 4 – 

1 2c c   при  q1 = 1, R1 = 1,5Å и  q2 = 1, 

R2 = 1,0Å 

 
Данный потенциал в его минимуме имеет осо-

бенность 1-го рода, что говорит о том, что не учтены 
поправки взаимодействия высших порядков. В ко-
нечном счете это приводит к возникновению беско-
нечных сил, что лишено физического смысла. В дан-
ной работе предпринята попытка устранить данный 
недостаток. 

Согласно [8] функция потенциала взаимодейст-
вия должна быть непрерывной и гладкой. В данной 
работе сделана попытка модифицировать исследуе-
мый потенциал так, чтобы функция, которая его опи-
сывает, стала гладкой и непрерывной. Для этого за-
пишем в каждой точке перехода потенциала условие 
того, что функция гладкая и непрерывная: 
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где выражения для 1 , 2 , 3  и 4  есть 
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  (3) 
Решая систему уравнений (1) и (2), находим вы-

ражения для  1f R  и  2f R : 
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Таким образом, искомый потенциал можно запи-
сать в виде: 
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(6) 
На рис. 2 представлены зависимости модернизи-

рованного межатомного потенциала для алюминия, 
меди и сплава AlCu.  

Таким образом, введение поправок в (6) позволя-
ет получить непрерывный потенциал без особенно-
стей 1-го рода. 

 

 
Рис. 2. Вид модернизированного межатомного потенциала 

для Al, Cu и AlCu 
 
В случае однокомпонентного соединения имеем: 
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Внутренняя энергия однокомпонентного кри-
сталла представляется в виде суммы энергий парных 
межатомных взаимодействий: 

   1

2 j
j

U a r  ,                      (8) 

где  jr  имеет вид (7); a  – параметр решетки. Ус-

ловия устойчивости кристаллической решетки при 
экспериментально наблюдаемом значении параметра 
решетки 0a  и энергии сублимации sE  могут быть 

записаны в виде: 

 0 sU a E  ,                            (9) 

0

0
a a

dU

da 

 ,                           (10) 

0j
j j

d
r

dr


 .                       (11) 

Пусть для определенности 1

0

1
R

a
 . 

Тогда рассчитанная с использованием (3) зависи-
мость  U a  для элементов с ОЦК-решеткой будет 

иметь вид, представленный на рис. 4. Как видно из 
графика, зависимость внутренней энергии от параметра 
решетки тоже является кусочно-гладкой функцией. 
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Наличие интервалов кусочной гладкости обусловлено 
попаданием параметра решетки все большего числа 
сфер в область действия потенциала  12R R .  

 
Рис. 3. Схематическое представление ОЦК-решетки для 

расчета коэффициентов 1R  и 1q  

 
Рис. 4. Зависимость внутренней энергии элемента с ОЦК-
решеткой от размера а элементарной ячейки для разного 

количества атомов N 
 
Формально условие (10) может быть выполнено в 

нескольких точках (например, в точках излома кри-
вой). Однако значения параметра решетки a  в этих 
точках не являются физически приемлемыми. Ана-
логичная зависимость  U a  получается и при дру-

гом выборе 1R . Ввиду отмеченных обстоятельств 

становится очевидным, что производную 
dU

da
 необ-

ходимо находить численным образом, с применени-
ем  конечно-разностных методов. При этом шаг диф- 

ференцирования a  необходимо выбирать доста-
точно большим для того, чтобы охватить несколько 
кусочно-гладких интервалов (рис. 4). 

Возьмем пробное значение параметра решетки 1a  

вблизи ожидаемого при достаточно большом интер-
вале a . Значения внутренней энергии в точках 

1a a  , 1a , 1a a   обозначим соответственно 1U , 

2U , 3U ; т. е.  1 1U U a a   ,  2 1U U a , 

 3 1U U a a   . Через полученные точки проведем 

параболу. Положение минимума этой параболы 
должно указывать равновесное значение параметра 
решетки 0a . А величина минимума энергии на пара-

боле должна соответствовать величине энергии суб-
лимации sE . Варьируя последовательно величину 

1R , можно подобрать ее таким образом, чтобы зна-

чение параметра решетки, найденное по указанной 
выше схеме, соответствовало экспериментальному 
значению 0a . 

Величина заряда оболочки подбирается из усло-
вия (9) с учетом глубины минимума параболы. 

Как видно из описанной выше схемы, значения 

1R  определяются только типом кристаллической 

решетки и значением 0a . Поэтому для элементов с 

одинаковым типом кристаллической решетки отно-

шение 1

0

R

a
 должно оставаться неизменным. 

Выводы 
Введение поправок в межатомный потенциал на 

основе эффективных атомных радиусов R и эффек-
тивных зарядов q позволяет получить непрерывный 
потенциал без особенностей 1-го рода. 

Требуется дополнительная разработка методики 
определения параметров потенциала 1R  и q с исполь-

зованием экспериментально наблюдаемых значений 
параметра решетки 0a  и энергии сублимации sE . 
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