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Annotatsiya: Ushbu maqolada ikkita atomdan tashkil topgan sistemaning
atomlararo bog‘lanish energiyasini aniqlash uchun asosiy nazariy, amaliy
ma’lumotlar tahlili va uni yechimi hamda bog‘lanishdagi potensial energiya
atomlararo masofaga bog‘liq xolda aniqlash amalga oshirilgan. Materiallarning
mexanik xossasi ko‘p jihatdan atomlararo bog‘lanish energiyasiga bog‘liq bo‘lib, uni
yechimini topish orqali materiallarni mustahkamligini nazariy mustahkamlikka
yaqinlashtirish imkoniyati yaratiladi.

Kalit so‘zlar: metall, atomlararo bog‘lanish, potensial energiya, material, fizik

xossalar, mexanik xossalar, itarish kuchi, tortishish kuchi.

Metall va gotishmadan tayyorlangan materiallarning nazariy mustahkamligi
eng avvalo materialni tashkil etuvchi atomlarning bir-biri bilan bog‘lanish
energiyasiga bog‘liq. Shuning uchun atomlararo bog‘lanish energiyasini aniqglash
materiallarni fizik-mexanik xossalarini yetarli darajada oshirish imkonini berishi
mumkin. Qattiq jismlarni tashkil etuvchi zarrachalarning bir-biri bilan bog‘lanish
energiyasi — ularni bir-biridan o‘zaro ta’sirlashmaydigan masofagacha ajratishga
sarflangan ish miqdoriga teng [1].

Aytaylik, modda molekulasi ikkita A va B atomlardan tashkil topgan bo‘lsin.
Agar atomlararo masofa ularning radiuslari yig‘indisidan bir necha marta katta
bo‘lsa, u holda atomlar o‘zlarini erkin holda tutib, bir-birlari bilan ta’sirlashmaydilar:

[>> 0, +1, (1)

bunda, r,, r; —atomlar radiusi.
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Agar ular bir-biriga yaqinlashtirilsa, ularning alohida holatidagi U potensial
energiyasi kamayib, bir-biriga tortishish kuchi paydo bo‘ladi. Natijada sistemaning
potensial energiyasi U(r) kamaya borib, I =r, masofada minimum qiymatga
erishadi. Matematik nuqtai nazardan qaraydigan bo‘lsak, energiya o‘zining minimum

qiymatiga — masofa bo‘yicha differentsiali nolga teng bo‘lganda erishadi:

F=_(d_U] ~0
dr r=r,

bunda F — atomlararo ta’sirlashuv kuchi, N.
Minimum energiya molekula hosil bo‘lishidagi asosiy shart hisoblanadi,

chunki u bog‘lanishdagi turg‘unlikni ta’minlaydi. Bunda sistemaning umumiy U (r)
potensial energiyasi ikkita: tortishish U(r),, va itarish U(r),, potensial
energiyalarining yig‘indisiga teng bo‘ladi:
U (Numum =Y (Nior U (Nigar
l-rasmda U(r),, tortishish va U(r),, itarish potensial energiyalari egri
chiziglarining hamda U(r),,, umumiy potensial energiya egri chizig‘ining

atomlararo masofaga bog‘liq holda o°zgarishi grafik ko‘rinishda tasvirlangan.
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1-rasm. Ikkita atomning ta’sirlashuvidagi umumiy potensial energiyaning ular

orasidagi masofaga bog‘ligligini ko‘rsatuvchi diagramma

Atomlar biror r=r, masofaga yaqinlashganda, ya’ni tortishish va itarish

kuchlarining giymatlari F,,=F, tenglashganda AB atomlardan tashkil topgan

molekula hosil bo‘ladi.
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2 - rasmda natriy va xlor atomlarining ta’sirlashuvi natijasida hosil bo‘lgan osh
tuzi molekulasini tashkil etuvchi ionlarning o‘zaro ta’sirlashuvidagi itarish va
tortishish kuchlari hamda ularga mos keluvchi umumiy ta’sirlashuv kuchining egri

chizig‘i atomlararo masofaga bog‘liq holda o‘zgarishining grafigi keltirilgan.

\L: /'l : (&} )

b I, -

v, F (Kulon ta’sirlashuv kuchi)

‘\‘ F (Umumiy ta’sirlashuv kuchi)

F10° (H)

L “;4‘ __*..- dedee 7 (VM)
- v .

{ F (Itarish kuchi)

2 —rasm. o = 0,28 bog‘lanish uzunligiga mos keluvchi Na" va CI~ ionlarining
ta’sirlashuv grafigi
Grafikdan ko‘rinib turibdiki, ion markazlarining bir-biriga ma’lum masofaga
yaqinlashuvidan hosil bo‘lgan umumiy ta’sirlashuv kuchining salmoqli hissasini
tortishish kuchi hosil qiladi. Ionlararo masofa 0,33 nm.ni tashkil etganda umumiy
ta’sirlashuv kuchining qiymati maksimumga yetadi, undan keyin- esa itarish
kuchining moduli keskin ortishi bilan u pasayadi. Ionlararo masofa 0,28 nm.ni tashkil

etganda umumiy ta’sirlashuv kuchi nolga teng bo‘ladi.
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3 —rasm. Na* - CI~ ionlarning bir-biri bilan bog‘lanishdagi umumiy ta’sirlashuv
kuchi va umumiy ta’sirlashuv potensial energiyasini bir-biri bilan taggoslash

diagrammasi

3 — rasmda Na* va CI ionlarning umumiy ta’sirlashuv kuchiga mos keluvchi
egri chiziq va potensial energiyasi grafigi keltirilgan. Kuchlarning ta’sirlashuv
gqiymati nolga aylangan sistemaning ta’sirlashuv potensial energiyasi minimum
darajaga yetib oladi.

Atomlararo bog‘lanishda hosil bo‘lgan potensial energiyaning xarakterini
aniqlash uchun biz 1- rasmda keltirilgan grafikdan foydalangan holda atomlarning

umumiy ta’sirlashuv potensial U(r) energiyasini r =Tr; masofa bo‘yicha Teylor

gatoriga yoyamiz:

0 =U,-r-n) &4 +1(r—ro){‘j'j—rﬂ —%(r-rof(dr‘i

7). "3 o), @

(1)-formulaga asosan (2)-qatordagi ikkinchi qo‘shiluvchi nolga teng. r=r,
oralig masofaning kichik ¢iymatlarida to‘rtinchi va undan yugori darajali
go‘shiluvchilarni inobatga olmasak ham bo‘ladi, unda uchinchi qo‘shiluvchi potensial
energiyadan masofa bo‘yicha olingan 2-tartibli hosila bo‘lib, undan ko‘rinadiki,
atom o‘z muvozanat holatidan kichik oraliqg masofaga siljisa uni joyiga qaytaruvchi

tortishish potensial energiyasi oraliq masofaga proporsional ravishda ortadi:

1 2 dauJ
U(r)—UO:E(r—I’O) (F) (3)

Demak, (3)-formuladan ko‘rinadiki, r=r, masofada potensial energiyaning
o‘zgarishi parabolik funksiyadan iborat bo‘ladi. Hagigatan ham, 1-rasmda r,(r = 1,)

masofa yaQinida U (r) funksiya o‘zini parabola kabi tutgan.

87



“INTERNATIONAL CONFERENCE ON LEARNING AND TEACHING 2022/3”

Bundan tashqgari atomlar bir-biri bilan bog‘lanib, turg‘un molekula hosil
gilgach, o‘z joylarida issiqlik harakatiga o‘xshash tebranma harakatda bo‘ladilar [2].
(3)-formulaga muvofig, atomlarning o‘z joylaridan kichik Qiymatlarga siljishi
natijasida ularni joylariga Qaytarish kuchi ular orasidagi masofaga proporsional
bo‘lishini ko‘rsatadi. Bu kvant mexanikasida garmonik tebranishga mos holat bo‘lib,

uning xususiy tebranma o chastotasi orgali energiya darajasini aniglash mumkin [3].
E, = ha)o(n + 1)
2

U, - potensial energiyaning minumum qiymati molekuladagi atomlarning

bundan=0,1,2,3....

bog‘lanish energiyasiga teng (E, (n=0)) tebranishlarini inobatga olgan holda,

haroratning absolyut nol (Qiymatida malekulaning bog‘lanish energiyasini

ha,

quyidagicha yozish mumkin: U, - )

=U,-E, (1-rasmga (arang).

Bog‘lanish energiyasini topish uchun U(r),, tortishish va U(r),, itarish

potensiallar bog‘liglik turini aniglash zarur bo‘ladi. Ko‘pchilik olimlarning fikriga
ko‘ra, tortishish potensiali elektrostatik tabiatga ega bo‘lib, unga darajali funksiya

sifatida qarash mumkin:
a
Utort(r) = _r_m (4)

bunda a — potensial energiya doimiysi, m — daraja Ko ‘rsatkichi.
Itarish potensiali atomlar yadrosini o‘rab turgan elektronlarning gaytarish
ko‘rsatkichiga bog‘liq:
b
U (1) = (5)
Olimlar Born va Lan tomonidan (4 va 5) formulalarni hosil qilishda
atomlarning statik modeliga tayanilgan bo‘lib, bunda sakkizinchi elektron qobiqdagi
elektronlar kubning burchaklarida joylashgan. Tortishish va itarish potensial energiya
turini aniglab (4) va (5) formulalarni inobatga olgan holda ikkita atomdan tashkil

topgan molekulaning potensial energiyasini quyidagicha yozish mumkin:
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UM =242 ©)

U (r) funksiyaning minimumini ta’minlash uchun itarish potensialining daraja
ko‘rsatkichi tortishish potensialining daraja ko‘rsatkichidan katta bo‘lishini

ta’minlash kerak, ya’ni n>m.

Biz energiyaning minimumga erishish (%—Uj =0 shartidan  atomlarning
r r=r,

oraliq I, masofasini topib olamiz:

a b
U=+,

Bir tomondan (- ar‘m)l +(or™ )' =—a(-m)r,"" +b(-n)r, "

am bm am _bn " bn
rOm+l I,OnJrl r.om-¢—1 I,On+1 r.Om-¢—1 am
Bundan
I,0n+1—m—l — m N ron—m — m
am am
1
nb \n-m
= — (7)
ma
U (r) ni topish uchun (7) ni (6) formulaga olib borib qo‘yamiz:
rt bn ', bn . bn _,
L= — T =—1,
r am r'r, am am
a b a am a m
U(r)=-—+ =t = |- — (8)
I @rom oong I n
am

Shartga ko‘ra, n>m ni inobatga olsak (8) formuladan shu ma’lum bo‘ladiki,
atomlararo bog‘lanish energiyasi asosan tortishish potensial energiyasidan tashkil
topgan ekan. Shunday qilib, bog‘lanish energiyasi bo‘yicha quyidagi asosiy
xulosalarga kelish mumkin:

1. Atomlarning tortishishi ulardagi tashqi volentli elektronlar tomonidan
amalga oshiriladi;

2. Itarish kuchlari asosan atomning ichki pog‘onasidagi elektronlar tomonidan

kulon kuchlari bo‘yicha ta’sir etadi.
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