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Фурье-компонента потенциальной энергии взаимодействия атома и атомной плоскости представ-
лена в виде многочлена четвертой степени от атомного форм-фактора. Численный расчет выполнен
в приближении экранированного кулоновского потенциала. Показано, что учет принципа Паули
приводит к потенциальному барьеру и дополнительной области притяжения атома и атомной плос-
кости. Показано, что данная модель удовлетворительно описывает потенциальную энергию взаи-
модействия атома углерода с листом графена.
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ВВЕДЕНИЕ
В работе [1] была исследована проблема при-

менения метода функционала плотности (напри-
мер, [2]) к задаче вычисления потенциальной
энергии взаимодействия атомов и ионов. В статье
[3] был предложен альтернативный вариант ре-
шения этой задачи, в котором учет принципа Па-
ули приводит к потенциальному барьеру и допол-
нительной области притяжения двух атомов.
Дальнейшее развитие подхода [3] представлено в
настоящей работе.

ВЫВОД ВЫРАЖЕНИЯ 
ДЛЯ ПОТЕНЦИАЛЬНОЙ ЭНЕРГИИ 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ
Рассмотрим потенциальную энергию взаимо-

действия атома с зарядом  с атомом, заряд ко-
торого :

(1)

где  и  − векторы, определяющие положение
ядер атомов;  и  − векто-
ры, определяющие положение -го электрона
первого атома и -го электрона второго атома.

Флуктуации потенциальной энергии взаимо-
действия (1) вызываются квантовыми флуктуаци-
ями, которые испытывают атомные электроны.
Усреднение по квантовым флуктуациям местопо-
ложения атомных электронов будем осуществ-
лять с помощью метода [4], который Бете исполь-
зовал для вычисления атомного форм-фактора.
Произведем усреднение (1) по квадратам модулей
волновых функций атомов. Соответствующие
средние будем обозначать  

(2)

где  =  − фурье-

компонента потенциальной энергии взаимодей-

ствия двух атомов;  = 
Аналогично тому, как это делается в кинетиче-

ской теории [5], добавим к выражению для Фу-
рье-компоненты потенциальной энергии взаи-
модействия двух атомов множитель 
с помощью которого будем учитывать принцип
Паули. Величина  является Фурье-компо-
нентой плотности распределения атомных элек-
тронов, которая нормирована на единицу. Ожи-
дается, что сомножитель  будет дей-
ствовать аналогично функции распределения
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КОЩЕЕВ, ШТАНОВ

Ферми−Дирака, с помощью которой учитывают
принцип Паули в системах частиц с полуцелым
спином [4]. В работе [3] принцип Паули был
учтен для обоих атомов с помощью двух дополни-
тельных сомножителей:

(3)

Численный расчет выполним для случая Z1 =

Атомный форм-фактор выберем в приближе-
нии экранированного кулоновского потенциала:

(4)

где  a − радиус экранирования Тома-
са−Ферми [4].

Потенциальная энергия взаимодействия ато-
ма с атомной плоскостью кристалла имеет вид:

(5)

где n − поверхностная плотность атомов.
С помощью теории вычетов [6] по формулам (3)

и (4) вычислим интеграл (5) получим:

(6)

где 
Результат вычисления по формуле (6) запи-

шется как

(7)

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
На рис. 1a представлен график потенциальной

энергии взаимодействия атома с атомной плоско-
стью. Видно, что учет принципа Паули приводит
как к потенциальному барьеру (рис. 1б), так и к
дополнительной области притяжения (рис. 1в)
атома и атомной плоскости. На рис. 2 показано
сравнение результатов расчета по формуле (7) с
данными, которые были получены в работе [7].
Для атомов углерода в графене длина экраниро-
вания составляет:  =  Å,  ≈

≈ 2.011 кэВ,  =   Å. Длина экра-
нирования является единственным варьируемым
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Рис. 1. Потенциальная энергия взаимодействия ато-
ма с атомной плоскостью в различных масштабах: a −

 б −  в − 
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параметром в формуле (7). Было принято, что
 =  =  Å,  Å.

Используя (рис. 1б), можно оценить высоту по-
тенциального барьера, которая препятствует
сближению атома углерода с листом графена

 = 1.403 эВ. Видно, что данная мо-
дель удовлетворительно описывает потенциаль-
ную энергию взаимодействия атома углерода с
листом графена.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе представлены первые результаты но-
вого метода расчета потенциальной энергии вза-
имодействия атома с атомной плоскостью в не-
прерывном приближении. Продемонстрировано
удовлетворительное согласие с результатами ра-

T Fa a −= 1 3
00.885a Z − 0.258 0 0.529a =

( )4.255U x a=

боты [7]. С другой стороны, в работе [3] было по-
казано, что новый метод расчета потенциальной
энергии взаимодействия двух изолированных
атомов кремния приводит к результату, который
значительно меньше парной энергии взаимодей-
ствия двух атомов кремния по данным работы [8].
Следует ожидать [3], что более реалистические
модели электронной плотности (например, [9–11])
позволят получить количественное согласие но-
вого подхода к вычислению потенциальной энер-
гии взаимодействия двух атомов с результатами
расчета с помощью теории функционала плотно-
сти, но не нарушат удовлетворительное согласие
с результатами работы [7], которое было достиг-
нуто в настоящей работе.
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Potential Energy of Interaction of Atom with the Atomic Plane
V. P. Koshcheev, Yu. N. Shtanov

The Fourier component of the potential energy of the interaction of an atom and an atomic plane is repre-
sented as a polynomial of the fourth degree from the atomic form factor. The numerical calculation is per-
formed in the approximation of the screened Coulomb potential. It is shown that taking into account the Pau-
li principle leads to a potential barrier and an additional region of attraction of the atom and the atomic plane.
It is shown that this model satisfactorily describes the potential energy of interaction of a carbon atom with a
graphene sheet.

Keywords: potential energy of interaction, Pauli principle, atomic plane.

Рис. 2. Зависимость потенциала взаимодействия уг-
лерода с подложкой от его удаленности от плоской
подложки, образованной листом графена. Темные
точки − результат работы [7], черная линия – резуль-
тат расчета  по формуле (7).
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