
Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �5

Ïîäáîð ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Ìîðçå

Öåëü ðàáîòû: Ýìïèðè÷åñêè ïîäîáðàòü ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ìîð-
çå äëÿ ìåäè.

Ðåçóëüòàò ïðåäñòàâèòü â îò÷åòå. Îáÿçàòåëüíî íàëè÷èå ïðîãðàììíîãî
êîäà è ãðàôèêîâ.

Ïîòåíöèàë Ìîðçå

Ïîòåíöèàëüíûå ôóíêöèè ðàçðàáîòàíû, ÷òîáû óïðîñòèòü ñëîæíîñòü
âû÷èñëåíèé íà îñíîâå êâàíòîâîé ìåõàíèêè, òàêèõ êàê âû÷èñëåíèÿ ab-

initio. Òàêèå ïîòåíöèàëû êàê Ìîðçå è ìåòîä ïîãðóæåííîãî àòîìà (EAM),
áûëè ïðåäëîæåíû äëÿ îïèñàíèÿ ôóíêöèè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ìåæ-
äó àòîìàìè â ìîëåêóëàõ è êðèñòàëëàõ, â ÷àñòíîñòè â ìåòàëëàõ. Îíè
áûëè óñïåøíî ïðèìåíåíû â ðÿäå ñëó÷àåâ äëÿ îöåíêè ñâîéñòâ ìåòàëëîâ
ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Àíãàðìîíè÷åñêèå ìåæàòîìíûå ïîòåíöèà-
ëû, âêëþ÷àÿ ïîòåíöèàë Ìîðçå, èíòåíñèâíî èçó÷àëèñü ñ êîíöà 1950-õ ãî-
äîâ. Ýòè ïîòåíöèàëû èñïîëüçóþòñÿ ïðè ðàñ÷åòå è àíàëèçå òåðìîäèíàìè-
÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, îñîáåííî àíãàðìîíè÷åñêèõ ýôôåêòîâ. Àíãàðìîíè÷-
íîñòü òàêæå âêëþ÷åíà â óòî÷íåííûå ðàñ÷åòû êîëåáàòåëüíûõ ñïåêòðîâ.
Îñíîâíîé ïðè÷èíîé âûáîðà ïîòåíöèàëà Ìîðçå ñëóæèò åãî ïðîñòîòà. Åãî
ïðåèìóùåñòâîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îí áûñòðî óáûâàåò ñ ðàññòîÿíèåì, ÷òî
ïîçâîëÿåò óìåíüøèòü îøèáêè âû÷èñëåíèÿ, ñâÿçàííûå ñ ââåäåíèåì â ìî-
äåëü ðàäèóñà îáðåçàíèÿ. Êðîìå òîãî, äàííûé ïîòåíöèàë äîñòàòî÷íî õî-
ðîøî îïèñûâàåò âçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ ìåòàëëîâ è åãî ïàðàìåòðû äëÿ
ìíîãèõ ýëåìåíòîâ èçâåñòíû. Ìîäåëü ñ ïîòåíöèàëîì Ìîðçå ïîçâîëÿåò ïî-
ëó÷àòü ðåàëèñòè÷íûå (íàáëþäàåìûå â ýêñïåðèìåíòå) ðàâíîâåñíûå ôîð-
ìû îäíîðîäíûõ íàíî÷àñòèö.

Â 1934 ãîäó Ìîðçå ïðåäëîæèë ýìïèðè÷åñêèé ïîòåíöèàë äëÿ îïèñà-
íèÿ âëèÿíèÿ àíãàðìîíèçìà â èíôðàêðàñíîé ñïåêòðîñêîïèè. Çàïèñûâà-
åòñÿ ïîòåíöèàë Ìîðçå â ñëåäóþùåì âèäå:

UNi−C(r) = De[(1− e−α(r−Re))2 − 1], (1)
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ãäå r - ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè, D - ýíåðãèÿ ðàçðûâà ñâÿçè, Re �
ðàâíîâåñíàÿ äëèíà ñâÿçè, α õàðàêòåðèçóåò øèðèíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû
(æåñòêîñòü ñâÿçè). Òàêèì îáðàçîì, çàäàâàÿ ïîòåíöèàë Ìîðçå äëÿ êðè-
ñòàëëà íåîáõîäèìî âûáðàòü òðè ïàðàìåòðà - D, Re, α - îïðåäåëÿþùèõ
âçàèìîäåéñòâèå â êðèñòàëëå.

Ïåðåïèøåì ïîòåíöèàë Ìîðçå â äðóãîì âèäå:

UNi−C(r) = Dee
−2α(r−Re) − 2Dee

−α(r−Re), (2)

Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 1à, ïîòåíöèàë Ìîðçå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé àñèì-
ìåòðè÷íóþ ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó, ïî ñóòè, àíãàðìîíè÷åñêèé îñöèëëÿòîð ñ
ïîðîãîì äèññîöèàöèè, ðàñïîëîæåííûì ïðè ýíåðãèè De âûøå åãî ìèíè-
ìóìà. Îñíîâíûìè îñîáåííîñòÿìè U(r) ÿâëÿþòñÿ: åå åäèíñòâåííûé ÷åòêî
îïðåäåëåííûé ìèíèìóì, êîíå÷íàÿ ýíåðãèÿ äèññîöèàöèè äëÿ áîëüøèõ r,
îáëàñòü ñèëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ ïðè r<r0. Ýòî îñîáåííîñòè òèïè÷íîãî
äâóõàòîìíîãî ìîëåêóëÿðíîãî (ìîäåëüíîãî) ïîòåíöèàëà. Òðè âåëè÷èíû
De - ãëóáèíà ïîòåíöèàëà, α - ôîðìà/êðèâèçíà ïîòåíöèàëà è r0 - ïîçèöèÿ
ìèíèìóìà, âõîäÿùèå ôîðìóëû (1, 2), ïîçâîëÿþò íåêîòîðóþ ñòåïåíü íà-
ñòðîéêè ïîòåíöèàëà, äåëàÿ ðåçóëüòàò, ïîëó÷åííûõ ïðè ïðèìåíåíèè Ìîð-
çå äîñòàòî÷íî ãèáêèì. Íà ðèñ. 1à çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò
ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè äëÿ êëàññè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà (äâà øàðè-
êà, ñîåäèíåííûå ïðóæèíîé) ïîêàçàí çåëåíîé êðèâîé. Â ïîòåíöèàë Ìîðçå
âíåñåí àíãàðìîíèçì (ñèíÿÿ êðèâàÿ), êîòîðûé ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ãî-
ðàçäî áîëüøå ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.

Íà ðèñ. 1á ïîêàçàíî êàê èçìåíÿåòñÿ âèä ïîòåíöèàëà äëÿ ðàçíûõ ïà-
ðàìåòðîâ α. Â äàííîì ïðèìåðå ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè
Re è ýíåðãèÿ D ðàâíû 1 â óñëîâíûì åäèíèöàõ (íà ãðàôèêå arb. units îò
arbitrary units). Âèäíî, ÷òî äëÿ áîëüøåé æåñòêîñòü ñâÿçè α=5, êðèâèç-
íà ïîòåíöèàëà â äèàïàçîíå r=0-1 óñëîâíûõ åäèíèö âûøå. Òàêæå ìîæíî
îòìåòèòü, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì α ïîòåíöèàëà ñòàíîâèòñÿ áîëåå êîðîòêèì è
ïðè α=5 äîñòàòî÷íî ó÷åñòü òîëüêî òðè ïåðâûå êîîðäèíàöèîííûå ñôåðû
(r=1-3).

Äðóãèì õîðîøî èçâåñòíûì ïàðíûì ïîòåíöèàëîì íàðàâíå ñ Ìîðçå ÿâ-
ëÿåòñÿ ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà (ËÄ). Ïðîâåäåì ñðàâíåíèå äâóõ ïî-
òåíöèàëîâ. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí ïðèìåð äâóõ ïîòåíöèàëîâ äëÿ àòîìîâ ìåäè
èç ðàáîòû [H. Loulijat et. al. Adv. Pow. Tech. 2015. v. 26. p. 180]. Ïîòåíöè-
àëüíàÿ ýíåðãèÿ ïîñòðîåíà êàê ôóíêöèÿ ðàâíîâåñíîãî ïàðàìåòðà ðåøåòêè
r, êîòîðûé äëÿ óäîáñòâà ñðàâíåíèÿ íîðìèðîâàí1 íà âåëè÷èíó sigma - îä-
íîãî èç ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà ËÄ. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2à, åñòü íåáîëüøîå
îòëè÷èå â êðèâèçíå ïîòåíöèàëîâ. Ïðè ýòîì ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð áóäåò

1Íîðìèðîâàòü - ïðèâåñòè ðàçíûå ïàðàìåòðû ê îäíèì åäèíèöàì èçìåðåíèÿ
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Ðèñ. 1: (à) Ñòðóêòóðà ïîòåíöèàëà Ìîðçå. (á) Âèä ïîòåíöèàëà ìîðçå äëÿ
ðàçíûõ ïàðàìåòðîâ α.

îäèíàêîâûì â äàííîé ïîñòàíîâêå. Ñðàâíèâàÿ ôîðìû äâóõ ïîòåíöèàëîâ
ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè (rij<rmin) äâà ïîòåí-
öèàëà ïîëíîñòüþ ñîâïàäàþò. Íà áîëüøîì ðàññòîÿíèè (rmin ≤ rij ≤ rcut)
ïîòåíöèàë Ìîðçå ãëóáæå, ÷åì ïîòåíöèàë ËÄ. Ïîòåíöèàë Ìîðçå â äàííîì
ñëó÷àå ëó÷øå ïîäõîäèò äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ â ìåòàëëàõ.

Ðèñ. 2: (à) Ñðàâíåíèå ïîòåíöèàëà Ìîðçå è ËÄ äëÿ ìåäè. (á) Èçìåíåíèå
òåïëîïðîâîäíîñòè â çàâèñèìîñòè îò îáúåìíîé äîëè ìåäè. [H. Loulijat et.
al. Adv. Pow. Tech. 2015. v. 26. p. 180]

Íà ðèñ. 2á ïîêàçàíî èçìåíåíèå òåïëîïðîâîäíîñòè â çàâèñèìîñòè îò
îáúåìíîé äîëè ìåäè, ðàññ÷èòàííîå ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà Ìîðçå (êðàñ-
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íàÿ êðèâàÿ), ËÄ (ñèíÿÿ êðèâàÿ) è ñ èñïîëüçîâàíèå ðåàëèñòè÷íîãî ìåæ-
àòîìíîãî ïîòåíöèàëà (÷åðíàÿ êðèâàÿ). Â öåëîì õîä êðèâûõ îäèíàêîâûé,
îäíàêî ïîòåíöèàë Ìîðçå äëÿ ìåäè äàåò ìåíüøèå çíà÷åíèÿ òåïëîïðî-
âîäíîñòè. Äàííûé ãðàôèê äåìîíñòðèðóåò âàæíîñòü âûáîðà ïîòåíöèà-
ëà ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è íåîáõîäèìîñòü ñðàâíåíèÿ ïîëó÷åííûõ
ðåçóëüòàòîâ ñ óæå èçâåñòíûìè èç ëèòåðàòóðû. Êàê ïîêàçûâàåò ïðàêòèêà,
äëÿ ðàçíûõ çàäà÷ ìîãóò áûòü âûáðàíû ðàçíûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà,
êîòîðûå áóäóò îïðåäåëÿòü âàæíûå äåòàëè âîñïðîèçâîäèìûå â ñèñòåìå.

Ïàðàìåòðû äëÿ ðàçëè÷íûõ ìàòåðèàëîâ ïîäáèðàþòñÿ ýìïèðè÷åñêèì
ïóòåì. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà òàáëèöà ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Ìîðçå äëÿ
ðàçíûõ ìàòåðèàëîâ, ïîëó÷åííûõ â ðàçíûõ ðàáîòàõ. Êàê âèäíî èç òàáëè-
öû äëÿ êàæäîãî ìåòàëëà áûë ïîëó÷åí íàáîð ïàðàìåòðîâ, â çàâèñèìîñòè
îò èñïîëüçóåìîé ìîäåëè. ×òîáû ïðîâåðèòü äàåò ëè ïîòåíöèàë ïðàâèëü-
íûå ôèçè÷åñêèå ðåçóëüòàòû, ïàðàìåòðû ïîäãîíÿþò òàê, ÷òîáû ïðè ìî-
äåëèðîâàíèè ñ ýòèìè ïàðàìåòðàìè ïîëó÷èòü ðàçëè÷íûå âåëè÷èíû, óæå
èçâåñòíûå èç ýêñïåðèìåíòà. Íàïðèìåð, äëÿ ïðîâåðêè ïîòåíöèàëà Ìîðçå
ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ðàñ÷åò ýíåðãèè îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèè, ïàðàìåò-
ðà ðåøåòêè, êîíñòàíò óïðóãîñòè ìàòåðèàëà è äð.

Â äàííîé ðàáîòå íåîáõîäèìî áóäåò íàéòè ïàðàìåòð Re, îòâå÷àþùèé
çà ðàâíîâåñíóþ äëèíó ñâÿçè. Ïðè ýòîì äâà äðóãèõ ïàðàìåòðà áóäóò èç-
âåñòíû çàðàíåå: äëÿ ìåäè D=0.3429 ýÂ è β=1.3588 �A−1. Ïàðàìåòð Re

áóäåì èçìåíÿòü â äèàïàçîíå îò 2 äî 3 �A. Î÷åâèäíî, ÷òî íàèëó÷øèå ïà-
ðàìåòðû áóäóò äàâàòü ìèíèìàëüíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû, à ñëåäîâàòåëüíî,
÷òîáû íàéòè ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð Re íåîáõîäèìî ðàññ÷èòàòü ïîòåíöè-
àëüíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû ïðè ðàçíûõ çíà÷åíèÿõ Re è íàéòè çíà÷åíèå,
ïðè êîòîðîì ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ìèíèìàëüíàÿ.

Çàäàíèå 1. Ñîçäàíèå ñòðóêòóðû ÃÖÊ êðèñòàëëà Cu.
1. Ñêà÷àéòå ïàïêó Morse è ðàçìåñòèòå åå íà äèñêå D.
2. Îòêðîéòå êîìàíäíóþ ñòðîêó è ïåðåéäèòå â ïàïêó Morse. Ñ ïîìî-

ùüþ êîìàíäû lmp_serial -in in.morse ñîçäàéòå ñòðóêòóðó êðèñòàëëà Cu.
Ïðîãðàììà îòðåëàêñèðóåò ñòðóêòóðó.

Îïèñàíèå ïðîãðàììû:
��� Èíèöèàëèçàöèÿ ñèñòåìû ���-
units metal
atom_style atomic
boundary p p p
��- Ñîçäàäèì êðèñòàëë ìåäè ñ ïàðàìåòðîì ðåøåòêè 3.6149, ðàçìå-

ðîì 3×3×3; ìàññà àòîìà ìåäè 63.546 ��
lattice fcc 3.6149
region box block 0 3 0 3 0 3
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Ðèñ. 3: Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ìîðçå äëÿ íåêîòîðûõ ìåòàëëîâ, ïîëó-
÷åííûå â ðàçíûõ ðàáîòàõ. [E. Benassi. Chemical Physics v. 515, 2018, P.
323-335]

create_box 1 box species
create_atoms 1 box
mass 1 63.546
�� Çàäàäèì ïîòåíöèàë Ìîðçå ñ ðàäèóñîì îáðåçêè 4.2 è ïàðàìåòðàìè

D=0.3429 ýÂ è β=1.3588 �A−1. Ïîñëåäíèé ïàðàìåòð Re áóäåì ìåíÿòü â
äèàïàçîíå îò 2 äî 3. Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âûáåðåì Re=2.5 - ñåðåäèíó
èñêîìîãî äèàïàçîíà.
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pair_style morse 4.2
pair_coe� * * 0.3429 1.3588 2.5
�� Çàäàäèì íåîáõîäèìûå ïàðàìåòðû - òåìïåðàòóðó, çàïèñü ôàéëîâ,

øàã âû÷èñëåíèé, ïåðåìåííûå ���-
velocity all create 0.001 383123 loop all
�x 1 all nvt temp 0.001 0.001 0.05
thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe
dump GA10K all custom 1000 Cu_morse.lammpstrj id type x y z
timestep 0.005
variable S equal step
variable Epot equal "pe"
variable length equal "lx/5"
�- Ñîçäàäèì ôàéë Epot.txt â êîòîðûé áóäåì çàïèñûâàòü ïîòåíöèàëü-

íóþ ýíåðãèþ êðèñòàëëà ��
�x def1 all print 100 "${Epot}"�le Epot.txt screen no
�- Îòðåëàêñèðóåì êðèñòàëë ñ çàäàííûìè ïàðàìåòðàìè ïîòåíöèàëà

Ìîðçå ���
min_style cg
minimize 1e-25 1e-25 5000 10000
run 100
Íà÷àëüíóþ ñòðóêòóðó ïðåäñòàâüòå â îò÷åòå. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 4.

Ðèñ. 4: Íà÷àëüíàÿ ñòðóêòóðà êðèñòàëëà Cu â ïðîåêöèè íà ïëîñêîñòü xy
(à) è â ïåðñïåêòèâå (á).

Çàäàéòå ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:

• Â ìåíþ Display âûáåðåì òèï èçîáðàæåíèÿ Orthographic;
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• Öâåò ôîíà - ïðîèçâîëüíî;

• Öâåò àòîìîâ ïðîèçâîëüíî

• Òèï îòîáðàæåíèÿ àòîìîâ Drawing Method - CPK;

Çàäàíèå 2. Ïðèáëèæåííû ïîäáîð ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà Ìîçå äëÿ
êðèñòàëëà Cu.

Ðèñ. 5: (à) Ðåçóëüòàò ðàáîòû ïðîãðàììû. (á) Íîâûé ôàéë, ñîäåðæàùèé
ñâÿçü ìåæäó ïàðàìåòðîì Re è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè Epot. (â) Ãðàôèê
çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò ïàðàìåòðà Re (îáîçíà÷åí êàê r0
ïîñêîëüêó ôèçè÷åñêè ñîîòñòâåñòâóåò ðàâíîâåñíîìó ìåæàòîìíîìó ðàñ-
ñòîÿíèþ).

Â ðåçóëüòàòå âûïîëíåíèÿ ïðîãðàììû áûë ñîçäàí ôàéë Epot.txt. Â êî-
òîðûé áûëà çàïèñàíà ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïîñëå ðåëàêñàöèè
ñ ïåðâîíà÷àëüíî çàäàííûìè ïàðàìåòðàìè pair_coe� * * 0.3429 1.3588
2.5. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ.5à. Ñëåäîâàòåëüíî ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî
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ïðè Re=2.5 Epot=-264.477. Ñîçäàäèì íîâûé òåêñòîâûé ôàéë Results.txt â
êîòîðûé áóäåì çàïèñûâàòü ñîîòíîøåíèå ïàðàìåòðà Re è ïîòåíöèàëüíîé
ýíåðãèè Epot. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 5á.

Òåïåðü èçìåíÿÿ ïàðàìåòð Re ñ øàãîì 0.1 îò 2 äî 3, áóäåì çàïèñû-
âàòü ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé â ôàéë Results.txt. Â ïðîãðàì-
ìå Sma4Win ïîñòðîèì ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò
ïàðàìåòðà Re. Ðåçóëüòàò ïîêàçàí íà ðèñ. 5â.

Çàäàíèå 3. Ïîèñê òî÷íîãî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà Re äëÿ êðèñòàëëà Cu.
Êàê âèäíî èç ãðàôèêà íà ðèñ. 5â, ìèíèìàëüíîé ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-

ãèè ñîîòâåòñòâóþò çíà÷åíèÿ ïðèáëèçèòåëüíî îò 2.55 äî 2.65, ïîñêîëüêó
èìåííî â ýòîì äèàïàçîíå âèäåí ìèíèìóì íà êðèâîé. Îäíàêî, ïðè ïîäáî-
ðå ïîòåíöèàëà î÷åíü âàæíî íàéòè ïàðàìåòðû õîòÿ áû ñ òðåìÿ çíà÷àùè-
ìè öèôðàìè ïîñëå çàïÿòîé. Ñäåëàåì áîëåå òî÷íûé ïîäáîð ïàðàìåòðà â
äèàïàçîíå 2.55 äî 2.65 ñ áîëåå ìåëêèì øàãîì. Ìèíèìóì íà êðèâîé ïðåä-
ñòàâèì íà îòäåëüíîé âñòàâêå, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 6. Äëÿ òîãî, ÷òîáû
äîáàâèòü âñòàâêó íóæíî âûáðàòü File-New. Ïîâåðõ âàøåãî ãðàôèêà ïî-
ÿâèòñÿ åùå îäíà ðàìêà - åå íóæíî óìåíüøèòü, òàê, ÷òîáû îíà âïèñàëàñü â
ñâîáîäíîå ïðîñòðàíñòâî. Òóäà ñíîâà ïîñòðîèòü ôàéë Results.txt è çàäàòü
ìàëûé äèàïàçîí îòîáðàæåíèÿ. Â îò÷åòå ïðåäñòàâèòü ãðàôèê, ïîäîáíûé
ãðàôèêó íà ðèñ. 6.

Ðèñ. 6: Ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò ïàðàìåòðà Re.

Â äàííîì ïðèìåðå, äîáàâèëîñü òîëüêî 2 äîïîëíèòåëüíûå òî÷êè, ñòàëî
âèäíî, ÷òî øàã 0.05 ìàë äëÿ âûÿâëåíèÿ íóæíîãî ïàðàìåòðà. Óìåíüøèòå
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øàã èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðà Re, òàê, ÷òîáû ïîëó÷èòü ãëàäêó êðèâóþ è íàé-
òè íóæíîå çíà÷åíèå. Òàê, ïîñòåïåííî óìåíüøàÿ øàã ïîëó÷èòå çíà÷åíèé
Re ñ òðåìÿ öèôðàìè ïîñëå çàïÿòîé. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 7. Ïðèìåð
èñïîëüçîâàíèÿ Sma4Win äëÿ óïðîùåíèÿ ïîèñêà ïàðàìåòðà ïîêàçàí íà
ðèñ. 8.

Ðèñ. 7: Ñõåìà ïîèñêà ïàðàìåòðà Re.

Íàïèøèòå âûâîä íà îñíîâå àíàëèçà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Â âû-
âîäå äîëæåí áûòü îòîáðàæåí íàéäåííûé ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð Re ïî-
òåíöèàëà Ìîðçå äëÿ ìåäè.
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Ðèñ. 8: Ñõåìà ïîèñêà ïàðàìåòðà Re. Sma4Win ïîçâîëÿåò ñ ïîìîùüþ èí-
ñòðóìåíòà "ëóïà"âûäåëÿòü ëþáîé ó÷àñòîê è îòîáðàæàòü åãî â ïðèáëè-
æåíèè. Êðîìå òîãî, ìîæíî íàéòè êîîðäèíàòû ëþáîé âîçìîæíîé òî÷êè
íà êðèâîé, îíè îòîáðàæàþòñÿ âíèçó ýêðàíà.

Êîíòðîëüíûå âîïðîñû

1. ×òî òàêîå ïàðíûå ïîòåíöèàëû?
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2. ×åì õàðàêòåðèçóåòñÿ ïîòåíöèàë Ìîðçå?
3. Êàêèå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ìîðçå ìîæíî ìåíÿòü?
4. Êàê âûãëÿäèò ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò ðàñ-

ñòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè?
5. Çà ÷òî îòâå÷àåò èçìåíåíèå êàæäîãî ïàðàìåòðà?
6. Êàê ìîæíî íàéòè ðàâíîâåñíûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà?
7. ×åì îòëè÷àþòñÿ ïîòåíöèàëû Ìîðçå è ËÄ?
8. Ïî÷åìó âàæíî òî÷íî ïîäîáðàòü ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà?
9. Ïî÷åìó äëÿ îäíîãî è òîãî æå ìåòàëëà ñóùåñòâóþò ðàçíûå íàáîðû

ïàðàìåòðîâ?
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