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Потенциальная энергия взаимодействия атома с атомом с учетом принципа Паули построена для
атомных потенциалов, которые были выбраны в приближении Мольер. Показано, что потенциаль-
ная энергия взаимодействия между атомами неона и между атомами аргона лежит выше эксперимен-
тальных данных, а между атомами криптона и между атомами ксенона лежит ниже экспериментальных
данных. Показано, что на больших расстояниях между атомами ксенона потенциальная энергия взаи-
модействия удовлетворительно согласуется с результатами расчета методом функционала плотности, а
на малых расстояниях между атомами функция экранирования потенциальной энергии взаимодей-
ствия лежит ниже функции экранирования ZBL – потенциала (Ziegler, Biersack, Littmark).
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ВВЕДЕНИЕ

Исследование потенциальной энергии взаи-
модействия между атомами является актуальной
задачей настоящего времени (например, [1–5] и
цитируемая там литература). В работе [1] было
получено хорошее согласие между эксперимен-
том и теорией, основанной на эмпирическом по-
тенциале Леннард-Джонса. Численные значения
потенциальной энергии взаимодействия между
атомами были восстановлены, в частности, с по-
мощью второго вириального коэффициента, по-
лученного из экспериментальных данных работ,
которые цитируются в [1]. С другой стороны, в
работе [4] было показано, что эксперименталь-
ные данные находятся с теорией только в удовле-
творительном согласии. Эксперимент в работе [4]
был выполнен с использования атомного силово-
го микроскопа, а теоретический расчет с помо-
щью метода функционала плотности.

В работе [3] был предложен новый подход к за-
даче вычисления потенциальной энергии взаи-
модействия двух атомов с учетом принципа Пау-
ли. Дальнейшее развитие подхода [3] представле-
но в настоящей работе.

ПОТЕНЦИАЛЬНАЯ ЭНЕРГИЯ 
ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ДВУХ АТОМОВ

Потенциальную энергию взаимодействия ато-
ма с заряженной частицей представим в виде раз-
ложения в интеграл Фурье:

(1)

Фурье-компоненту потенциальной энергии взаи-
модействия атома с ядром запишем в виде:

(2)

где  − заряд атомного ядра,  − атомный
форм-фактор, 

В [3] было показано, что Фурье-компоненту по-
тенциальной энергии взаимодействия двух атомов с
учетом принципа Паули можно представить в виде:

(3)

С помощью функции  будем
моделировать функцию распределения Ферми–
Дирака, так как   и 
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Атомный форм-фактор в приближении Мо-
льер запишем в виде:

(4)

где  – коэффициенты приближения Мольер
[6];  − длина экранирования, которая в настоя-
щей работе является варьируемым параметром.

С помощью формул (1)–(4) получим:

(5)

где  
Видно, что параметры  и  связаны между со-

бой соотношением 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ
На рис. 1 представлена потенциальная энер-

гия (5) при различных значениях параметра ζ:
сплошная линия соответствует ζ = 0.359, пунк-
тирная линия – ζ = 0.294, штрихпунктирная ли-
ния – ζ = 0.412. Как следует из рис. 1в, локальный
минимум достигается в точке  и

 = 
На рис. 2 приведено сравнение потенциальной

энергии взаимодействия (5) при  с
результатами ряда экспериментов, которые пред-
ставлены в [1]. На рис. 2 представлены экспери-
мент и результаты расчета потенциальной энергии
взаимодействия между атомами неона–неона,
аргона–аргона, криптона–криптона и ксенона–
ксенона. Длина экранирования  опре-

делена из расстояния  на котором потенци-
альная энергия между атомами достигает своего
минимального значения. Из данных, которые
приведены в табл. 1, видно, что длина экраниро-
вания а демонстрирует умеренный рост, в то вре-
мя как радиус экранирования Томаса–Ферми–

Линдхарда ( ) падает, как  а
радиус атома  [7] растет с ростом атомного
номера  Для системы неон–неон и аргон–ар-
гон расчетные кривые идут выше эксперимен-
тальных, а длина экранирования  меньше радиу-
са экранирования Томаса–Ферми–Линдхарда.
В то время как для системы криптон–криптон и
ксенон–ксенон расчетные кривые идут ниже
экспериментальных, а длина экранирования 
больше радиуса экранирования Томаса–Ферми–
Линдхарда  Наибольшая разни-
ца между расчетными и экспериментальными
данными наблюдается для системы ксенон–ксе-
нон (рис. 2б). На рис. 3 представлены результаты
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эксперимента [4], которые были получены с по-
мощью атомного силового микроскопа. Видно,
что согласие эксперимента с расчетом по форму-
ле (5) является удовлетворительным. На рис. 3
представлены также результаты расчетов, кото-
рые были выполнены в работе [4] с помощью ме-
тода функционала плотности [5, 8]. Видно, что с
помощью метода функционала плотности нельзя
описать потенциальный барьер, который хорошо
видно на рис. 1б. Высота потенциального барьера
примерно в сто раз больше, чем глубина потенци-
альной ямы на рис. 1в. Из данной модели следует,
что два одинаковых атома не могут преодолеть

потенциальный барьер без внешнего воздействия
и оказаться в потенциальной яме, которая пред-
ставлена на рис. 1а. Глубина этой потенциальной
ямы примерно в сто раз больше, чем величина по-
тенциального барьера. При дальнейшем сближе-
нии атомов имеет место экранированное куло-
новское отталкивание ядер атомов, которое про-
исходит на расстояниях, характерных для
потенциала [9]. Как следует из рис. 4, значения
функции экранирования ZBL-потенциала [9] ле-
жат выше значений функции экранирования по-
тенциальной энергии взаимодействия (5) атомов
ксенона между собой, так как параметры функ-

Рис. 1. Потенциальная энергия взаимодействия (5) при различных значениях  представленная в различных масшта-
бах: а –  б –  в – 
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ции экранирования ZBL-потенциала [9, 10] вос-
становлены из сечений рассеяния ионов на ато-
мах, а формула (5) описывает взаимодействие
атома с атомом. Из данной модели следует, что
потенциальная энергия взаимодействия двух ато-
мов должна иметь два локальных минимума, раз-
деленных потенциальным барьером. С другой
стороны, наличие ближнего потенциального ми-
нимума, который глубже чем дальний минимум,
делает энергетически выгодным образование
“молекулы”, состоящей из двух атомов. Видно,
что при переходе от одного локального минимума
к другому удельный объем, на который приходит-

ся два атома, уменьшается в  =

=  раз, что не исключает возможность

образование нового, сверхплотного состояния
вещества.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Модель взаимодействия двух атомов с учетом
принципа Паули предсказывает наличие двух
локальных минимумов, разделенных потенци-
альным барьером. Модель удовлетворительно
описывает потенциальные энергии димеров ней-
тральных газов для дальнего локального миниму-
ма, если потенциалы изолированных атомов вы-

3 3
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Рис. 2. Результаты расчета (пунктирная линия) для
потенциальной энергии взаимодействия между ато-
мами: a − неона и эксперимент e [1]; б − криптона и
эксперимент j [1]; результаты расчета (сплошная ли-
ния) для потенциальной энергии взаимодействия
между атомами: аргона и эксперимент d [1]; ксенона
и эксперимент m [1].
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Таблица 1. Параметры димеров благородных газов

Газ Ne Ar Kr Xe

10 18 36 54

 Å 3.089 3.783 3.992 4.392

 Å 0.097 0.118 0.125 0.137

 Å 0.154 0.126 0.100 0.088

, Å 0.58 1.06 1.16 1.40
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браны в приближении Мольер. Ближний потен-
циальный минимум, который глубже чем
дальний минимум, делает энергетически выгод-
ным образование “новой молекулы”, состоящей
из двух близко расположенных атомов, но для

этого необходимо преодолеть потенциальный ба-
рьер.

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ
1. Richard J. Sadus J. // Chem. Phys. 2019. V. 150.

P. 024503. 
https://doi.org/10.1063/1.5080308

2. Кощеев В.П., Штанов Ю.Н. // Поверхность. Рент-
ген., синхротр. и нейтрон. исслед. 2019. № 8. С. 1. 
https://doi.org/10.1134/S0207352819080079

3. Кощеев В.П., Штанов Ю.Н. // Письма в ЖТФ. 2018.
Т. 44. В. 13. С. 28. 
https://doi.org/10.21883/PJTF.2018.13.46324.17133

4. Kawai S., Foster A.S., Björkman T. et al. // Nature
Communications. 2016. V. 7. P. 11559. 
https://doi.org/10.1038/ncomms11559

5. Medvedev M.G., Bushmarinov I.S., Sun J. et al. // Sci-
ence. 2017. V. 355. № 6320. P. 49. 
https://doi.org/10.1126/science.aah5975

6. Molière G. // Zeitschrift Naturforsch. T l. A. 1947. V. 2.
P. 133.

7. Cordero B., Gómez V., Platero-Prats A. E. et al. // Dal-
ton Trans. 2008. № 21. P. 28

8. Сарры А.М., Сарры М.Ф. // ФТТ. 2012. Т. 54. В. 6.
С. 1237.

9. Ziegler J.F., Biersack J.P., Littmark U. The Stopping and
Range of Ions in Solids, V. 1. N.Y.: Pergamon Press,
1985. 365 p.

10. Smith R. Atomic and Ion Collisions in Solids and at
Surfaces: Theory, Simulation and Applications. Cam-
bridge: Cambridge University Press, 2005. 320 p.

Рис. 4. Сравнение результатов расчета функций экра-
нирования χ(r) потенциальной энергии взаимодей-
ствия между атомами ксенона (сплошная линия) (5)
при  Å и функции экранирования ZBL-по-
тенциала [10, 11] (пунктирная линия) при  Å.

14121086420
r/a

χ(
r)

0.2

0.4

0.6

0.8

0

1.0

0.137a =
0.078a =

Potential Energy of Interaction of an Atom with an Atom with Taking
into Account Principle Pauli

V. P. Koshcheev1, *, Yu. N. Shtanov2
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The potential energy of the interaction of an atom with an atom, taking into account the Pauli principle, is
constructed for the atomic potentials that were chosen in the Molière approximation. It is shown that the po-
tential energy of interaction between neon atoms and between argon atoms lies above the experimental data,
and between krypton atoms and between xenon atoms lies below the experimental data. It is shown that at
large distances between xenon atoms the potential interaction energy satisfactorily agrees with the results of
the density functional calculation, and at small distances between atoms the shielding function of the poten-
tial interaction energy lies below the shielding function of the ZBL potential (Ziegler, Biersack, Littmark).

Keywords: potential interaction energy, the Pauli principle, Molière approximation.
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