
VIII.

MODELOWE POTENCJA�Y

EFEKTYWNE

1



1 Wst¦p

Dla ukªadów wielu cz¡stek cz¦sto stosujemy przybli»ony (modelowy) opis od-
dziaªywa« oparty na u»yciu efektywnych oddziaªywa« par cz¡stek (potencjaªy
dwucz¡stkowe) lub trójek cz¡stek (potencjaªy trójcz¡stkowe).

Potencjaªy efektywne mog¡ by¢ konstruowane/obliczne nast¦puj¡co:

(1) Znajdujemy przybli»one oddziaªywanie modeluj¡ce wªasno±ci ukªadu
wielu cz¡stek opieraj¡c si¦ na intuicji �zycznej i uproszczonych rachunkach
analitycznych.

(2) Nakªadamy pewne dodatkowe warunki na potencjaª efektywny. Np. za-
stosowanie zasady wariacyjnej prowadzi do wariacyjnego potencjaªu
efektywnego, warunek ortogonalno±ci funkcji falowych elektronów wa-
lencyjnych do funkcji falowych elektronów rdzenia atomu pozwala na wy-
znaczenie pseudopotencjaªu.

(3) �¡damy, aby potencjaª efektywny poprawnie odtwarzaª mierzalne do±wiad-
czalnie wielko±ci. Jest to tzw. potencjaª empiryczny.

(4) Obliczamy potencjaª rozwi¡zuj¡c równanie Poissona.

Modelowe potencjaªy efektywne znajduj¡ zastosowania przy rozwi¡zywaniu
problemów zarówno mechaniki klasycznej jak i kwantowej. Powiedzmy, »e zna-
le¹li±my efektywny potencjaª elektrostatyczny Φ(r) jako funkcj¦ poªo»enia r
cz¡stki o ªadunku q. Znaj¡c potencjaª obliczamy efektywn¡ energi¦ poten-
cjaln¡ cz¡stki jako

U(r) = qΦ(r) . (1)

Energia potencjalna U mo»e by¢ u»ywana zarówno w równaniach ruchu me-
chaniki klasycznej jak i mechaniki kwantowej.

Dla cz¡stki klasycznej o masie m rozwi¡zujemy równanie ruchu sformuªo-
wane, np. w postaci II zasady dynamiki Newtona, czyli

F = ma ,

przy czym siª¦ potencjaln¡ F obliczamy jako gradient energii potencjalnej (1)

F = −∇U .

Natomiast dla cz¡stki kwantowej zwykle rozwi¡zujemy jednocz¡stkowe rów-
nanie Schrödingera

i~
∂Ψ
dt

= (T + U)Ψ ,

w którym efektywna energia potencjalna U wyst¦puje w sposób jawny.
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2 Ogólna posta¢ potencjaªu dla ukªadu N cz¡stek

Rozwa»my ukªad N identycznych cz¡stek. Potencjaª dla tego ukªadu mo»na
przedstawi¢ jako funkcj¦ wektorów poªo»e« cz¡stek r1, . . . , rN w nast¦puj¡cej
postaci:

Φ(r1, . . . , rN ) =
N∑
i=1

ϕ1(ri) +
N∑

i,j=1
i<j

ϕ2(ri, rj) +
N∑

i,j,k=1
i<j<k

ϕ3(ri, rj , rk) + . . . , (2)

gdzie ϕ1(r) jest potencjaªem jednocz¡stkowym (jest to potencjaª pojedynczej
cz¡stki w polu zewn¦trznym), ϕ2(ri, rj) jest potencjaªem dwucz¡stkowym (jest
to potencjaª oddziaªywania pary cz¡stek), ϕ3(ri, rj , rk) jest potencjaªem trój-
cz¡stkowym (jest to potencjaª oddziaªywania trójki cz¡stek), itd.

Na ogóª kolejne wyrazy szeregu (2) wnosz¡ malej¡ce przyczynki do caªkowi-
tego potencjaªu Φ i mo»na si¦ ograniczy¢ do uwzgl¦dnienia 2�3 pierwszych sum.
Zwykle potencjaª jednocz¡stkowy ϕ1 jest znanym potencjaªem pola zewn¦trz-
nego. W zwi¡zku z tym w dalszym ci¡gu b¦dziemy si¦ zajmowa¢ przede wszyst-
kim ró»nymi typami potencjaªów dwucz¡stkowych. Ponadto podamy przykªad
potencjaªu trójcz¡stkowego.

3 Potencjaª Yukawy

Potencjaª Yukawy sªu»y do modelowego opisu oddziaªywania j¡drowego nukleon-
nukleon. Zgodnie z modelem Yukawy oddziaªywanie nukleonów z sob¡ zachodzi
za po±rednictwem pola mezonowego (poprzez wymian¦ mezonów π).

W celu znalezienia potencjaªu tego oddziaªywania opieramy si¦ na analogii
z elektrodynamik¡ klasyczn¡, zgodnie z któr¡ potencjaª skalarny pola elektro-
magnetycznego w przypadku statycznym speªnia równanie Poissona

∇2ϕ(r) = − 1
ε0
%(r) , (3)

gdzie %(r) jest g¦sto±ci¡ ªadunku elektrycznego.
Je»eli ¹ródªem pola elektromagnetycznego jest ªadunek punktowy q, to rów-

nanie Poissona ma posta¢
%(r) = qδ(r) . (4)

Rozwi¡zaniem tego równania jest potencjaª ªadunku punktowego

ϕ(r) =
κq

r
, (5)

gdzie κ = 1/4πε0, a r = |r|.
W ten sposób otrzymujemy potencjaª kulombowski, który jest poten-

cjaªem dªugozasi¦gowym.
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Zasi¦g siª j¡drowych jest sko«czony, zatem � w celu uwzgl¦dnienia krótko-
zasi¦gowego charakteru pola siª j¡drowych � równanie Poissona mody�kujemy
zgodnie z propozycj¡ Yukawy

∇2ϕ− C2ϕ = 0 , (6)

gdzie C jest liczb¡ rzeczywist¡.
Rozwi¡zaniem równania (6) jest potencjaª krótkozasi¦gowy.
Szukamy sferycznie symetrycznych rozwi¡za« równania (6), czyli rozwi¡za«

o postaci
ϕ(r) = ϕ(r) , (7)

gdzie r = |r|.
Dla sferycznie symetrycznego potencjaªu

∇2ϕ(r) =
1
r

d2

dr2
[rϕ(r)] . (8)

Z równa« (6) i (8) wynika równanie na potencjaª

d2

dr2
[rϕ(r)] = C2[rϕ(r)] . (9)

Równanie (9) rozwi¡zujemy wprowadzaj¡c funkcj¦ pomocnicz¡

χ(r)
df
= rϕ(r) . (10)

Funkcja pomocnicza speªnia równanie

d2χ(r)
dr2

= C2χ(r) . (11)

Równanie (11) posiada dwa rozwi¡zania

χ(r) = Ae±Cr . (12)

Je»eli C > 0, to zgodnie z warunkiem znikania pola dla r →∞ wybieramy znak
minus.

Ostatecznie otrzymujemy

ϕ(r) = A
e−Cr

r
. (13)

Jest to potencjaª Yukawy.
We wzorze (13) A jest staª¡ sprz¦»enia (parametrem sprz¦»enia), przy

czym A < 0 dla siª przyci¡gaj¡cych, a A > 0 dla siª odpychaj¡cych, C jest
parametrem ekranowania. Zasi¦g oddziaªywania wyznaczamy wg. wzoru

D =
1
C
.
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Dla siª j¡drowych D ' 10−15 m = 1 fm.
Potencjaª Yukawy posiada szerokie zastosowania. Poza zastosowaniem w

�zyce j¡drowej do modelowania oddziaªywa« j¡drowych jest on równie» u»ywany
w �zyce ciaªa staªego, np. do opisu pola jonu domieszki ekranowanego przez
gaz elektronowy. Potencjaª (13) jest w tym przypadku nazywany potencjaªem
Debye'a - H¶ckela.

Ponadto superpozycja potencjaªów Yukawy i eksponencjalnego stanowi efek-
tywny potencjaª wi¡»¡cy elektron na atomie wodoru. Wyprowadzeniem tego
potencjaªu zajmiemy si¦ w kolejnym podrozdziale.

4 Potencjaª efektywny atomu wodoru

Rozwa»my potencjaª wytworzony przez neutralny atom wodoru, który znajduje
si¦ w stanie podstawowym, czyli w stanie 1s. Funkcja falowa stanu 1s ma posta¢

ψ1s(r) =
1√
πa3

e−r/a , (14)

gdzie a = ~2/(κmee
2) jest promieniem Bohra atomu wodoru. Zgodnie z (14)

g¦sto±¢ ªadunku ujemnego (elektronu w stanie 1s) dana jest wzorem

%− = −e|ψ1s|2 = − e

πa3
e−2r/a , (15)

a g¦sto±¢ ªadunku dodatniego (protonu spoczywaj¡cego w pocz¡tku ukªadu
wspóªrz¦dnych) wynosi

%+ = eδ(r) , (16)

Potencjaª ªadunku o g¦sto±ci % = %+ + %− obliczamy z równania Poissona

∇2ϕ = − %

ε0
. (17)

Zgodnie z zasad¡ superpozycji

ϕ = ϕ+ + ϕ− , (18)

czyli

∇2ϕ+ +∇2ϕ− = − 1
ε0

(%+ + %−) . (19)

Korzystamy z tego, »e potencjaª pola wytworzonego przez proton jest potencja-
ªem dodatniego ªadunku punktowego, a zatem dany jest wzorem

ϕ+(r) =
e

4πε0r
. (20)

Podstawiaj¡c (20) do (19) otrzymujemy

e

4πε0
∇2

(
1
r

)
+∇2ϕ− =

e

ε0
δ(r)− %−

ε0
. (21)
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Korzystamy z to»samo±ci znanej, np. z elektrodynamiki klasycznej,

∇2

(
1
r

)
= −4πδ(r) . (22)

Na podstawie (21) i (22) otrzymujemy

∇2ϕ− = −%−
ε0

. (23)

Rozkªad ªadunku ujemnego %− posiada symetri¦ sferyczn¡, a wi¦c potencjaª ϕ−
równie» powinien by¢ sferycznie symetryczny. W tym przypadku

∇2ϕ− =
1
r

d2

dr2
(rϕ−) . (24)

Podstawiamy (15) do (24) i otrzymujemy

1
r

d2

dr2
(rϕ−) =

e

πε0a3
e−2r/a . (25)

De�niujemy funkcj¦ pomocnicz¡

χ(r) = rϕ−(r) , (26)

która speªnia równanie

d2

dr2
χ(r) =

e

πε0a3
re−2r/a . (27)

Narzucamy nast¦puj¡ce warunki brzegowe na funkcj¦ pomocnicz¡ χ(r):

(1) dla r −→ 0 : χ(r) −→ 0;

(2) dla r −→∞ : χ(r) −→ −e/4πε0, poniewa» ϕ− −→ −e/4πε0r.

Rozwi¡zaniem równania (27) speªniaj¡cym warunki brzegowe (1) i (2) jest funk-
cja

χ(r) =
e

4πε0

[
−1 +

( r
a

+ 1
)
e−2r/a

]
. (28)

Potencjaª pola pochodz¡cego od ujemnego ªadunku ma posta¢

ϕ− = − e

4πε0r

[
1−

( r
a

+ 1
)
e−2r/a

]
. (29)

Ostatecznie zgodnie z zasad¡ superpozycji (18) uzyskujemy szukany potencjaª
w postaci

ϕ(r) =
κe

r

( r
a

+ 1
)
e−2r/a . (30)

Potencjaª (30) mo»e by¢ u»yty do obliczenia energii potencjalnej cz¡stki
naªadowanej, czyli

U(r) = qϕ(r) , (31)
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gdzie q jest ªadunkiem cz¡stki znajduj¡cej si¦ w polu o potencjale ϕ(r).
Zgodnie z (30) i (31) potencjaª wytworzony przez atom wodoru w stanie 1s

jest odpychaj¡cy dla cz¡stki o ªadunku dodatnim, czyli np. dla protonu,
a przyci¡gaj¡cy dla cz¡stki o ªadunku ujemnym, czyli np. dla elektronu.

Wynik ten stanowi sugesti¦, chocia» nie dowód, mo»liwo±ci powstania stanu
zwi¡zanego jonu H−.

5 Potencjaª van der Waalsa

Rozwa»my dwa atomy w odlegªo±ci r pomi¦dzy ich j¡drami. Zakªadamy, »e
ªadunki obu atomów oraz ich ±rednie elektryczne momenty dipolowe s¡ równe
zero. Atomy mog¡ natomiast posiada¢ chwilowe elektryczne momenty dipolowe.

Pole elektryczne E1(r) wytworzone przez chwilowy dipol elektryczny p1 atomu 1 indukuje dipol

elektryczny p2 na atomie 2, co prowadzi do przyci¡gaj¡cego oddziaªywania dipol-dipol.

Przyjmijmy, »e w pewnej chwili czasu atom 1 posiada chwilowy elektryczny
moment dipolowy p1. Dipol p1 wytwarza pole elektryczne E1(r) o potencjale

ϕ1(r) =
κp1 · r
r3

, (32)

gdzie κ = 1/4πε0. Pole elektryczne dipola 1 obliczamy jako gradient potencjaªu
(32)

E1(r) = −∇ϕ1 , (33)

czyli

E1(r) = −κ
[

1
r3
∇(p1 · r) + p1 · r∇

(
1
r3

)]
. (34)

W wyniku oblicze« dostajemy

E1(r) =
κ

r3
[(p1 · er)er − p1] , (35)

gdzie er = r/r jest wersorem wektora poªo»enia r.
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Pole elektryczne dipola 1 indukuje elektryczny moment dipolowy atomu 2,
który jest proporcjonalny do pola indukuj¡cego E1, czyli

p2 = αε0E1 , (36)

gdzie α jest polaryzowalno±ci¡ atomu.
Polaryzowalno±¢ posiada wymiar [α] = m3.
Zgodnie z (35)

p2 =
αε0κ

r3
[(p1 · er)er − p1] . (37)

Energia potencjalna oddziaªywania dipola 2 z polem E1 wytworzonym przez
dipol 1 dana jest wzorem

U12(r) = −p2 ·E1 . (38)

Jest to energia potencjalna oddziaªywania dwóch dipoli elektrycznych. Wzór
(38) mo»emy zapisa¢ inaczej jako

U12(r) = −A
r6

, (39)

gdzie staªa A > 0.
W jawnej postaci

A = αε0κ
2[(p1 · er)er − p1]2 . (40)

Np. dla gazów szlachetnych A ' 10−77Jm6.
Potencjaª van der Waalsa wprowadzamy zgodnie z (39) jako

ϕ(r) = − a

r6
, (41)

gdzie a = A/|q|, a q jest ªadunkiem.

6 Potencjaª Lennarda-Jonesa

Potencjaª van der Waalsa mo»e stanowi¢ skªadow¡ przyci¡gaj¡c¡ potencjaªu
efektywnego, modeluj¡cego oddziaªywanie pomi¦dzy neutralnymi atomami (mo-
lekuªami). Je»eli do tego potencjaªu dodamy pewien potencjaª odpychaj¡cy, to
otrzymamy potencjaª efektywny odpowiedzialny za wi¡zanie dwóch atomów w
molekuª¦ lub dwóch mniejszych molekuª w wi¦ksz¡ molekuª¦. Skªadowa odpy-
chaj¡ca potencjaªu modeluje dziaªanie zakazu Pauli'ego.

Powy»sze rozumowanie prowadzi do potencjaªu Lennarda-Jonesa, który zo-
staª zde�niowany jako

ϕ(r) = 4D
[(σ

r

)12

−
(σ
r

)6
]
. (42)

Parametry potencjaªu (42) posiadaj¡ nast¦puj¡ce wymiary: [σ] = m, [D] =
[energia/ªadunek] = [potencjaª]. Interpretacja tych parametrów wynika z nast¦-
puj¡cych wªasno±ci potencjaªu (42):
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(1) dla r → 0 : ϕ→∞,

(2) dla r →∞ : ϕ→ 0,

(3) dla r = σ : ϕ = 0,

(4) dla r = rmin = 21/6σ ' 1.12σ potencjaª przyjmuje minimum o warto±ci
ϕmin = ϕ(rmin) = −D.

Potencjaª Lennarda-Jonesa.

Energia potencjalna oddziaªywania dwóch atomów dana jest wzorem

U(r) = qϕ(r) , (43)

czyli

U(r) = 4ε
[(σ

r

)12

−
(σ
r

)6
]
, (44)

gdzie ε = qD.
Typowe warto±ci parametrów w (44) s¡ nast¦puj¡ce, np. dla argonu σ =

3.405 Å, ε = 10.32 meV.
Je»eli wprowadzimy tzw. jednostki naturalne (oparte na jednostkach masy

m, odlegªo±ci σ i energii ε), to

ε = mσ2/τ2 .

St¡d otrzymujemy jednostk¦ czasu τ , u»ywan¡ z symulacjach metodami dyna-
miki molekularnej.

Przykªadowo, dla argonu m = 6.69× 10−26 kg, a st¡d τ = 1.82× 10−12 s.
Dyskusja

(1) Zale»no±¢ r−6 opisuje przyci¡ganie pomi¦dzy dwoma wyindukowanymi di-
polami elektrycznymi (oddziaªywanie van der Waalsa).
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(2) Zale»no±¢ r−12 zostaªa dobrana do zale»no±ci r−6 jedynie dla wygody ra-
chunków analitycznych. Opisuje ona krótkozasi¦gowe odpychanie rdzeni
atomów lub molekuª, którego gªównym ¹ródlem jest zakaz Pauli'ego.

(3) Potencjaª Lennarda-Jonesa posiada charakter krótkozasi¦gowy.

Ad (3):
Rozwa»my przykªadowe warto±ci:

U(r = 2.56σ) ' −1.6× 10−2ε

U(r = 3.36σ) ' −7.7× 10−4ε .

Wynika st¡d, »e w praktycznych zastosowaniach tego potencjaªu mo»na wprowa-
dzi¢ promie« rc obci¦cia oddziaªywania. Dla r ≥ rc mo»emy przyjmowa¢,
»e oddziaªywanie znika.

W rachunkach przyjmujemy zwykle

rc = (2.5− 3.3)σ .

7 Superpozycja potencjaªów Coulomba i Yukawy

Wªasno±ci jako±ciowo podobne do potencjaªu Lennarda-Jonesa posiada poten-
cjaª efektywny, b¦d¡cy kombinacj¡ liniow¡ potencjaªów Coulomba i Yukawy.
Zalet¡ takiego potencjaªu jest wyst¦powanie znacznie mniejszych co do moduªu
wykªadników pot¦g, dzi¦ki czemu potencjaª ten jest na ogóª wolnozmienn¡ funk-
cj¡ r. Jawna posta¢ tego potencjaªu jest nast¦puj¡ca:

ϕ(r) =
A

r
+
B

r
e−Cr , (45)

gdzie A jest parametrem sprz¦»enia pola kulombowskiego, przy czym przyjmu-
jemy zawsze, »e A > 0, B jest parametrem sprz¦»enia pola Yukawy, który mo»e
przyjmowa¢ zarówno dodatnie jaki i ujemne warto±ci, a C jest parametrem ekra-
nowania, który okre±la zasi¦g pola Yukawy (dªugo±¢ ekranowania) za pomoc¡
zwi¡zku D = 1/C.

Superpozycja potencjaªów Coulomba i Yukawy.

Rozwa»my wªasno±ci potencjaªu (45) dla B > |A|.

(1) dla r −→ 0 : ϕ(r) (B −A)/r −→∞,

(2) dla r −→∞ : ϕ(r) −A/r −→ 0,

(3) ϕ(r) = 0 dla r0 = D ln(B/A),

(4) potencjaª przyjmuje minimum dla r = rm > r0.

Wynika st¡d, »e dla B > |A| potencjaª ten posiada charakter efektywnego
potencjaªu wi¡»¡cego.
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8 Potencjaª Morse'a

Jest to modelowy potencjaª wi¡»¡cy o postaci

ϕ(r) = D
[
1− e−α(r−r0)

]2
, (46)

przy czym D > 0, α > 0 i r0 > 0. Dla r = 0 przyjmuje warto±¢

ϕ0 = ϕ(0) = D(1− eαr0)2 < D .

Dla r −→ ∞ : ϕ −→ D. Potencjaª Morse'a posiada minimum dla r = r0 o
warto±ci ϕ(r0) = 0. W otoczeniu minimum

ϕ(r ' r0) ' Dα2(r − r0)2 .

W potencjale Morse'a (46) mo»na wprowadzi¢ inny poziom odniesienia, a
mianowicie warto±¢ potencjaªu dla ϕ(r −→ ∞) = D. Otrzymujemy w ten
sposób

ϕ̃(r) = ϕ(r)−D , (47)

czyli
ϕ̃(r) = D

[
e2α(r−r0) − 2e−α(r−r0)

]
. (48)

Potencjaª Morse'a.

Posta¢ (48) potencjaªu Morse'a mo»na przeksztaªci¢ wprowadzaj¡c now¡
zmienn¡

y = e−α(r−r0) , (49)

co prowadzi do
ϕ̃(y) = D(y2 − 2y) . (50)

Po kolejnej zmianie zmiennej na

η = y − 1 (51)
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otrzymujemy
ϕ̃(η) = D(η2 − 1) . (52)

Wynika st¡d, »e � z dokªadno±ci¡ do staªej � potencjaª Morse'a (48) ma po-
sta¢ potencjaªu jednowymiarowego oscylatora harmonicznego, dla którego rów-
nania Newtona i Schrödingera s¡ posiadaj¡ rozwi¡zania analityczne. Jest to
jeden z powodów u»ywania potencjaªu Morse'a.

9 Potencjaª Mihalkovica

Na podstawie oblicze« ab initio energii caªkowitej krysztaªów metalicznych Ma-
rek Mihalkovic (Instytut Fizyki Sªowackiej Akademii Nauk, Bratysªawa) wpro-
wadziª potencjaªy efektywne oddziaªywania pomi¦dzy atomami metali w kwa-
zikrysztaªach i stopach metalicznych.

Posta¢ efektywnej energii potencjalnej oddziaªywania atom-atom

U(r) =
(
A

r

)B
+
(
C

r

)D
cos(Er + F ) , (53)

r = odlegªo±¢ pomi¦dzy j¡drami atomów
A,B,C,D,E, F = parametry potencjaªu dopasowane do wyników oblicze«

ab initio

Energia potencjalna oddziaªywania atom-atom w funkcji odlegªo±ci pomi¦dzy j¡drami atomów

dla kwazikrysztaªu AlNiCo.

Energia potencjalna oddziaªywania atom-atom w funkcji odlegªo±ci pomi¦dzy j¡drami atomów

dla kwazikrysztaªu AlNiCo.

Energia potencjalna oddziaªywania atom-atom w funkcji odlegªo±ci pomi¦dzy j¡drami atomów

dla stopu MgAl.
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10 Potencjaª Stillingera-Webera

Stillinger i Weber (1985) zaproponowali modelowy potencjaª empiryczny do
opisu kierunkowych wi¡za« walencyjnych, które wyst¦puj¡ np. w krysztale
krzemu. Potencjaª ten zawiera on skªadowe dwucz¡stkow¡ ϕ2 i trójcz¡stkow¡
ϕ3, które mo»na zapisa¢ jako

eϕ2(rij) = ϕ2(|ri − rj |) = εf2(rij/σ) (54)

oraz
eϕ3(ri, rj , rk) = εf3(ri/σ, rj/σ, rk/σ) , (55)

gdzie e > 0 jest ªadunkiem elementarnym, σ posiada wymiar dªugo±ci, a ε ma
wymiar energii.

W cz¦±ci dwucz¡stkowej

f2(r) =
{
A(Br−p − r−q)e(r−a)−1

dla r < a
0 dla r ≥ a (56)

przy czym parametry A, b, p, q, a > 0. Parametr a jest parametrem obci¦cia
potencjaªu.

Przykªadowe warto±ci tych parametrów dla Si:

A = 7.05, B = 0.60, p = 4, q = 0, a = 1.80,

oraz
σ = 0.2095 nm, ε = 3.47× 10−19 J/para = 2.166 eV/para .
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W cz¦±ci trójcz¡stkowej

f3(ri, rj , rk) = h(rij , rik, θjik) + h(rji, rjk, θijk) + h(rki, rkj , θikj) , (57)

gdzie rij = |ri − rj | , θjik = ∠(rij , rik) (jest to k¡t o wierzchoªku w punkcie i),
a pozostaªe wielko±ci uzyskujemy przez cykliczn¡ zamian¦ wska¹ników i, j, k.

Funkcja h w cz¦±ci trójcz¡stkowej ma posta¢

h(rij , rik, θjik) = λ
[
eγ(rij−a)−1

+ eγ(rik−a)−1
](

cos θjik +
1
3

)2

(58)

dla rij , rik < a, oraz
h(rij , rik, θjik) = 0 (59)

dla innych warto±ci rij , rik.
Mo»na zauwa»y¢, »e cos θt = −1/3 odpowiada tzw. idealnemu k¡towi

tetraedrycznemu, który jest w przybli»eniu równy θt ' 109o.
Przykªadowe warto±ci parametrów potencjaªu dla Si: λ = 21.0, γ = 1.20.
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