
 
 

 

 

 

  



 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 

 

 



 
 

 

 

 

 

 



 
 

 

 

 قال الله تعالى :  

نسَانِ إِلََّّ مَا سَعَى  "   [40] " وَأنََّ سَعْيَهُ سَوْفَ يرَُى    [39]وَأنَ لَّيْسَ لِلِْْ

 سورة النجم 

بخطوات ثابتة وإرادة متفانية, ها أنا ذا أضع النقاط على الحروف وأطوي آخر  

 , فالحمد لله الذي وفقني للوصول صفحات مذكرتي هذه

 ها أنا أهدي عملي هذا المؤطر في عدة صفحات تحمل الكثير من الآمال و الأحلام  

 و أولى خطوات النجاح مذكرة تخرجي لنيل شهادة الماستر 

الى من سهرت ليال من أجلي الى من ضحت بوقتها و جهدها الى أمي الغالية   

 حفظها الله  

الى من كدّ و جدّ من أجلنا و سعى على تنشئتنا نشأة سليمة , الى أبي الفذّ أطال الله في 

 عمره و جعله فخراً لنا  

الى إخوتي و أخواتي الأفاضل من أرشدوني و أمدوّ لي يد العون حين تعثرت بي  

 الخطوات 

بالأخص الأستاذة " لحساسنة أميرة "  أساتذة قسم علوم المادة  الى الأساتذة الأفاضل

 لإعداد هذا العملعلى جهودها المبذولة معي  

   الى زملاء الدراسة و الرفقة الطيبة

 الى أصدقائي و كل من يعرفني من قريب أو بعيد  

 الى كل من قرأ هذا العمل و انتفع به  

http://quran.ksu.edu.sa/tafseer/tabary/sura53-aya40.html


 
 

 

 

لله حمداً كثيراً طيبا مباركا فيه و الصلاة و السلام على سيدنا و نبينا محمد صل الله  الحمد 

 عليه و سلم  

أتقدم بجزيل الشكر الى من ساندني في إنجاز هذا العمل من قريب أو بعيد, الى الذين 

 مهدوا لي طريق العلم و المعرفة ...الى جميع أساتذتي الأفاضل أساتذة قسم علوم المادة 

كما أخصُ بالشكر و التقدير وأزكى عبارات الَّمتنان لأستاذتي المشرفة "لحساسنة  

 أميرة" التي أخلصت في عملها بإرشادي و توجيهي حتى تمام هذا العمل 

كما أتـوجه بجزيل الشكر للجنة المناقشة " الأستاذ فردي عبد الحميد رئيساّ و الأستاذة 

لحساسنة أميرة مشرفة و الأستاذ قيرواني تقي الدين ممتحنا " على قبولهم مناقشة هاته  

 المذكرة   

 كما أخصُ بالشكر : 

 عائلتي الكريمة   

 زملاء الدفعة تخصص فيزياء المادة المكثفة 

 



 
 

 

 ملخص 
العمل   للمركبالإلكترونية    البنيوية،الخصائص  قمنا بدراسة  في هذا  وفق حالته   ScSالثنائي    والمرونية 

المتزايدة خطيا   باستخدام  ،  (NaCl  )البلورية المستوية  إطار نظرية    و  ( FP-LAPW)الأمواج  في  تندرج  التي 

الكثافة   المحاكاة  ,  (DFT)دالية  برنامج  في   المحاكاة  .  (wien2k) المدمجة  التدرج باستعمال  تمت  تقريب 

طرفالمطور    (WC-GGA)المعمم الموضعو    Wu-Cohenمن  كثافة  لحساب   ،   (LDA)تقريب  و 

 Back- Johnson  (.(mBJتقريب  ايضا  الخصائص الَّلكترونية استعمالنا

لل  البنيويةبالنسبة  البلورية    قمنا  خواص  حيث كانت    و مشتقه    و معامل الَّنضغاطيةبتحديد ثابت الشبكة 

المتوفرة. النظرية  و  التجريبية  للنتائج  موافقة  عليها  المتحصل  كذا    ومن النتائج  و  الطاقة  نتائج عصابات  تحليل 

ثوابت  القمنا بتحديد  فقد  الخواص المرونية  فيما يتعلق بأما    للمركب طابع معدني.وجدنا ان    التطرق لكثافة الحالَّت

 . ة  و مناقشتها يالمرون

 . DFT ,FP-LAPW ,Wien2k ,ScSنظرية دالية الكثافة  :المفتاحيةالكلمات 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  



 
 

 

Abstract 

In this work, we studied the structural, electronic and elastic properties of binary 

compound ScS in NaCl structure. Using the full potential linearized augmented plane 

wave method (FP-LAPW), in the general context of the density functional theory 

(DFT) implemented in the (wien2k) code, using the generalized gradient 

approximation (WC-GGA) developed by Wu-Cohen and the local density 

approximation (LDA). And Then the Backe- Johnson approximation (mBJ) was used 

to calculate the electronic properties.  

The structurel properties were determined from calculated the lattice parameter, 

bulk modulus and its derivate, our results are in good agreement with the theoretical 

and experimental available results. From the band structure and the density of state 

results, we found that our compound have a metallic character. The elastic properties 

were determined by calculated the elastic constants. 

Keywords: DFT, FP-LAPW, Wien2k, ScS. 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 

 

Résume 

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, électroniques et 

elastiques du composé binaire de ScS qui se cristallise dans la structure NaCl, par la 

méthode linéaire des ondes planes augmentées (FP-LAPW), dans le cadre de la 

théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), implémentée dans le code (Wien2k), 

en utilisant l’approximation du gradient généralisée (WC-GGA) développée par Wu-

Cohen et l’approximation de la densité locale (LDA). On a utilisé aussi 

l’approximation de Back-Johnson (mBJ) Pour calculer les propriétés électroniques.  

Les propriétés structurales ont été déterminées à partir de l'étude du paramètre 

de réseau, coefficient de compressibilité et sa dérivé, les résultats obtenus sont on 

accorde avec les résultats théoriques et expérimentaux disponibles. A partir des 

structures de bandes et des densités d’états on a trouvé que le composé étudié a un 

caractère métallique. Pour l’étude des propriétés élastique on a déterminé les 

constantes élastiques. 

Mots clés : DFT, FP-LAPW, Wien2k, ScS. 
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الباحثونلطالما   و  العلماء  الى   اهتم  التطرق  و  خاص  بشكل  منها  الصلبة   , عام  بشكل  المواد  بدراسة 

للمادة   الذري  المستوى  على  تقع  التي  الظواهر  تحليل  و  المتعددة  الحالة  خواصها  فيزياء  علم  يعالجه  ما  هذا  و 

 .  محددةالصلبة, وقد صنّف العلماء هاته المواد الصلبة ضمن عائلات وفق عدة خصائص 

 ScS ; ScSeالكالكوجين التي تضم المركبات الثنائية التالية  سكانديوم  عائلة  هاته العائلات نجد    من أبرز

 ScTe  الثنائي المركب  يعتبر   ,ScS   عالية مغانط  إنتاج  في  هاما ً  دوراً  تلعب  التي  البارزة  العناصر  أبرز  من 

 نيات لكونه يمتلك موصلية فائقة الأداء, بطاريات لها القدرة على إعادة الشحن, السبائك و المحفزات وكذا الإلكترو 

[1] . 

المتوفرة    الطرق  أبرز  بين  نتائج  من  تحقق  التي  المحاكاة  برامج  نجد  الصلبة  المواد  خصائص  لدراسة 

, و من أبرز أهداف    بحاث التجريبيةمقارنة بالأ  توفر الجهد المبذول ات المعقدة و  حسابية مذهلة خاصة في المركب

برامج المحاكاة نجد أنها توفر ميزة تجربة دراسة نظرية لمركبات مختلفة بحثا عن خواص محددة ليتم تطبيقها  

 النتائج المبتغاة .  تجريبا عند الحصول على 

الفي   ا  لجانبا  الىسنتطرق    عملهذا  و  مذكرتنا  من  ا  في  لمتمثلالعملي  البنيوية،   صائصلخ دراسة 

الثنائي  رونية  تكلإلا للمركب  المرونية  و  دراستهتمت  الذي    ScSو  المخابر  في  على   تجريبيا  يتبلور  أنه  وجد 

وذلك     NaClشكل عليها  المتحصل  الحسابية  النتائج  مناقشة  و  عرض  كذا  او  برنامج   ةلمحاكاباستخدام 

"Wien2k"  [2] . 

أساسي  بشكل  المحاكاة  برنامج  الكثافة   يعتمد  دالية  نظرية  العالم    .DFT"  [3]"  على  عليها  أخذ  التي 

تعملة في فيزياء المادة , تعد نظرية دالية الكثافة من أكثر النظريات الكمية المس  هوهنبرغ جائزة نوبل في الفيزياء

   كبير من الإلكترونات .تستخدم لدراسة أنظمة تحتوي على عدد   المكثفة حيث

بداية     , فصول  ثلاثة  في  المذكورة  الأساسية  الأفكار  لشرح  فيها  تطرقنا  عامة  مقدمة  يحتوي  هذا  عملنا 

النظرية مع   لنظرية دالية الكثافة بشكل مفصلفي الفصل الأول    تطرقنا المبادئ الأساسية لهاته  من خلال طرح 

التقريبات, الثاني    سنعتمدفي حين    مختلف  الفصل  المتزايدة خطيافي  المستوية  الكمون    على طريقة الأمواج  مع 

ة على  ثم تناولنا في الفصل الثالث دراسة الخصائص البنيوية, الإلكترونية و المروني   FP-LAPW  [4]  الكامل  

التقريبين وفق  تقريب    التوالي  المحلية "  المعمم    LDA  [5]  الكثافة  التدرج  تقريب  كما  WC-GGA  [6]و   "

ت أوضح   الذي  mBJ    [7]    صحيحتناولنا  بشكل  النتائج  الإلكترونية  يبرز  العمل بخلاصة    للخصائص  ختام  وتم 

  عامة تحتوي على أبرز النتائج المتحصل عليها.
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I.1للبلورة شرودينغر . معادلة  : 

نظام ,للبلورات الكوانتي للنظام الكمية الدراسات كل منطلق هي شرودينغر معادلةتعتبر    يوصف 

   :و نكتب   [1]شرودينغر بمعادلة سكونفي حالة المتفاعلة   "  نويةأ الكترونات و الجسيمات "

 (I.1)                                                                                       �̂� 𝛹(𝑟𝑖, 𝑅𝛼) = 𝐸 𝛹(𝑟𝑖, 𝑅𝛼) 

  . ير هاملتونالمؤث يمثل:  �̂�حيث :   

          E  .الطاقة الكلية للنظام : 

𝛹            :نوية.لكترونات و الأللنظام و تتعلق بمواقع الإ الموجة دالة 

 ,ه الجسيماتبين هات   التفاعل وطاقة الجسيمات لكل الحركية الطاقة من مُؤلف يكون للجملة الكلي يانلهاميلتون ا

 . ة طاقة التفاعل مع الوسط الخارجيضافإ نه يمكن في بعض الحالَّتكما يجب التنبيه الى أ

     : الهاميلتونيان على الشكل التالي يكتب الخارجي الحقل غياب عند

 (I.2 )                                                                        �̂� = �̂�𝑒 + �̂�𝑛 + �̂�𝑒−𝑒 + �̂�𝑛−𝑛 + �̂�𝑒−𝑛 

   حيث:

 �̂�𝑒 = ∑ (−
ℏ2

2𝑚𝑒
𝛥𝑖)

𝑁𝑒
𝑖=1  : الطاقة الحركية للْلكترونات. 

 �̂�𝑛 = ∑ (−
ℏ2

2𝑀𝛼
𝛥𝑖)

𝑁𝛼
𝑖=1 : الطاقة الحركية للأنوية . 

�̂�𝑒−𝑒 =
1

2
∑

𝑒2

|𝑟𝑖−𝑟𝑗|
𝑖≠𝑗   :   بينهافيما لكترونات بين الإ  الكامنة للتفاعلالطاقة. 

 �̂�𝑛−𝑛 =
1

2
∑

𝑍𝛼𝑍𝛽𝑒2

|𝑅𝛼−𝑅𝛽|𝛼≠𝛽  : فيما بينها الطاقة الكامنة للتفاعل بين الأنوية.    

�̂�𝑒−𝑛 = −∑ ∑
𝑍𝛼𝑒2

|𝑟𝑖−𝑅𝛼|

𝑁𝛼
𝛼=1

𝑁𝑒
𝑖=1   :  لكترونات والأنويةالطاقة الكامنة للتفاعل بين الإ.   

   : ن مع العلم أ

𝛥𝑖 = 𝛻𝑖
2 =

𝜕2

𝜕𝑥2 +
𝜕2

𝜕𝑦2 +
𝜕2

𝜕𝑧2      مؤثر لَّبلاسيان 

𝑀𝛼   نواةتمثل كتلة 

𝑚𝑒    لكترون  إتمثل كتلة 

𝑁𝑒  لكترونات الموجودة في النظام  هو عدد الإ 

 𝑁𝛼 الموجودة في النظام   ةهو عدد الذرات الكلي 

|𝑟𝑖 − 𝑅𝛼|    بين النواة البعد𝛼 لكترون  و الإ𝑖 

|𝑅𝛼 − 𝑅𝛽|    بين النواة البعد 𝛽   و النواة𝛼   

 |𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|  : لكترون  البعد بين الإ𝑖 لكترون لإو ا𝑗  

نوية الخاصة بالنظام المراد دراسته  لكترونات و الأالإاحداثيات مواضع    هي دالة تحمل  𝛹الموجة للنظام  دالةن  إ 

     و يتم التعبير عنها بالصيغة التالية : 

 (I.3)                                                                        𝛹 = 𝛹(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑟𝑁𝑒
, 𝑅1, 𝑅2, … , 𝑅𝑁𝛼

) 
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 :  حيث

 𝑅1, 𝑅2, … , 𝑅𝑁𝛼
 . نوية في النظام ثيات الأتمثل احدا:   

𝑟1, 𝑟2, … , 𝑟𝑁𝑒    :لكترونات في النظاماحداثيات الإمثل ت . 

  ر بالصيغة التالية :غمعادلة شرودين و منه يمكن كتابة 

(�̂�𝑒 + �̂�𝑛 + �̂�𝑒−𝑒 + �̂�𝑛−𝑛 + �̂�𝑒−𝑛)𝛹(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑟𝑁𝑒
, 𝑅1, 𝑅2, … , 𝑅𝑁𝛼

) 

= 𝐸 × 𝛹(𝑟1, 𝑟2, … , 𝑟𝑁𝑒
, 𝑅1, 𝑅2, … , 𝑅𝑁𝛼

)                         (4.I) 

الأمعادلة شرودينغن  إ لذلستحيلجسيم م   Nلنظام يحتوي على  خيرة  ر  الحل و  تسهل و  ة  تقريبات  ك توجد عدة 

 يجاد حلول ملائمة لهاته المعادلة.تيسر إ

I.2 بنهايمرا. تقريب بورن   Born-Oppenheimer : 

لكترونات  ينص على فصل حركة الإالذي  ,    [2]ر  ر نستخدم تقريب بورن ابنهايمينغلتبسيط معادلة شرود

الأ أعن  للْ  نأي  نوية,  بالنسبة  ساكنة  لأ لكترون  النواة  ذلك  مقارنة    النواة  سرعةن  و  نسبيا  بسرعة صغيرة 

 و بالتالي :لكترون أثقل مقارنة مع كتلة الإ النواة ن كتلة ذلك لأكلكترون و الإ

�̂�𝑛  نوية معدومة ن الطاقة الحركية للأأاعتبر  = 0 

�̂�𝑛−𝑛    نوية فيما بينها ثابتةطاقة التفاعل بين الأ نأ يضاأاعتبر  = 𝑐𝑡𝑒 

    في هذه الحالة بالعبارة :   �̂�يعطى الهاملتون و منه 

 (I.5)                                                                                                         �̂� = �̂�𝑒 + �̂�𝑛−𝑛 

�̂�𝑒  حيث :  ويكتب بالعبارة التالية:لكترونات يطلق عليه هاملتون الإ   

 (I.6)                                                                                             �̂�𝑒 = �̂�𝑒 + �̂�𝑒−𝑒 + �̂�𝑒−𝑛 

   تي : ر وفق الهاملتوني الجديد تكتب كالآتصبح معادلة شرودينغ

 (I.7)                                                          (�̂�𝑒 + �̂�𝑒−𝑒 + �̂�𝑒−𝑛 ) 𝛹(𝑟𝑖, 𝑅𝛼) = 𝐸 𝛹(𝑟𝑖, 𝑅𝛼) 

و  غير ممكن    رنه لَّ يزال حل معادلة شرودينغأ لَّ  زال حدين من عبارة الهاملتون إأن هذا التقريب  أ على رغم من  

 . خرى للوصول للحلأ تقريباتلهذا توجب السعي نحو 

I.3 هارتري و فوك . تقريب Hartree et Fock    : 

يصف فيه الذرات ذات  كمي الفضل في وضع نموذج Hartree   [3]م كان للعالم هارتري  1927في سنة 

N    م قام العالم فوك    1930في سنة  ,  لكترونات "ر من الإكبيالكترون " عددFock  [4]    بتطوير هذا النموذج و

 . " الحرلكترون الفيزياء الكمية " نموذج الإد في برز مفهوم جديأ

 خرى لمتولد عن الأنوية و كذا بقية الإلكترونات الأن كل الكترون منفرد بحركته في الحقل المتوسط اأي أ

يحوي   نظام  على  تطبيقه  يمكن  أنه لَّ  التقريب  هذا  ,    ,  جسيم  Nعيب  المنفرد  للجسيم  فقط  تهمل    كمابل يصلح 

 و بالتالي عدم مراعاة مبدأ الَّستبعاد لباولي .   التفاعلات بين الَّلكترونات ومبدأ السبين لنظام الَّلكترونات
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     :  منه يكتب و 

 (I.8)                                                                                                             𝐻 = ∑ 𝐻𝑖
𝑁
𝑖=1 

 (I.9)                                                                              𝐻𝑖 = −
ℏ2

2𝑚𝑒
𝛥𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖) 

      حيث:

  𝐻   :  الهاملتون الكلي 

𝑉𝑖(𝑟𝑖) = 𝑉ℎ(𝑟𝑖)   و يعطى بالعبارة :  : يمثل الكمون الفعال لهارتري 

 (I.10  )                                                                                     𝑉𝑖(𝑟𝑖) = −
1

2
∑

𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑟𝑖−𝑟𝑗|
𝑖 

  𝑈𝑖(𝑟𝑖) :لكترون للْ الكامنة يمثل الطاقةi يوناتمع كل الأ K  بالعبارة:و يعطى     

 (I.11  )                                                                                         𝑉𝑖(𝑟𝑖) = −∑
 𝑍𝐾𝑒2

4𝜋|𝑟𝑖−𝑅𝐾|𝑘         

  كما يلي :  الحالة  لنظام على شكل جداء دواللتكتب دالة الموجة  

 (I.12)                                  𝛹(𝑟1, 𝑟2, , , 𝑟𝑁 ) =  ∏ 𝜓𝑖(𝑟𝑖)
𝑁
𝑖=1 = 𝜓1(𝑟1)𝜓2(𝑟2)…𝜓𝑁(𝑟𝑁) 

 

 أما الطاقة الكلية للنظام فتكتب على شكل مجموع الطاقات الموافقة لكل حالة الكترونية كما يلي :

 (I.13 )                                                                                                          𝐸 = ∑  𝐸𝑖
𝑁
𝑖=1 

 و منه نكتب معادلة شرودينغر :    

 (I.14   )                             (−
ℏ2

2𝑚𝑒
𝛥𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖) ) ×  𝛹(𝑟𝑖, 𝑅𝛼) = 𝜀𝑖 ×  𝛹(𝑟𝑖, 𝑅𝛼) 

 

   :  و يمكن التعبير عن فكرته في ما يلي Hartreeتصحيحا لما طرحه العالم هارتري    Fockفوك أدرج العالم 

  كما يلي :  متعامدة مواج لجسيم منفرد أ  لنظام على شكل جداء دواللتكتب دالة الموجة  

 (I.15)                                  𝛹(𝑟1, 𝑟2, , , 𝑟𝑁 ) =  ∏ 𝜓𝑖(𝑟𝑖)
𝑁
𝑖=1 = 𝜓1(𝑟1)𝜓2(𝑟2)…𝜓𝑁(𝑟𝑁) 

 

 موضع   Nالكترون على  Nاحتمال لتموضع  !N( عدة احتمالَّت حيث توجد I.15للمعادلة )

    Slaterحتمالَّت في محدد سلاتر هاته الإ ترجمو ت

 (I.16 )                          𝛹(𝑟1, 𝑟2, 𝑟3, … . 𝑟𝑁) =
1

√𝑁! |
|

Ѱ1(𝑟1) Ѱ1(𝑟2) ⋯ ⋯ Ѱ1(𝑟𝑁)

Ѱ2(𝑟1)
⋮
⋮

Ѱ2(𝑟2)
⋮
⋮

⋯
⋮
⋮

⋯
⋮
⋮

Ѱ2(𝑟𝑁)
⋮
⋮

Ѱ𝑁(𝑟1) Ѱ𝑁(𝑟2) … … Ѱ𝑁(𝑟𝑁)

|
|

 

 

نواة , وهي مراعية   Nالكترون و    Nمعادلة شرودينغر  لنظام متكون من    قة العالم فوك بحل تسمح طري

 .لمبدأ الَّستبعاد لباولي الذي ينص على " أنه لَّ يمكن لإلكترونين أنا يكونا معا في نفس الحالة الكوانتية "
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لكن عند حساب بنية عصابات الطاقة نجد صعوبة في تحديد الكمون الداخلي للبلورة و لهذا نلجأ لَّستعمال  

 .DFT نظرية دالية الكثافة 

I .4 .كثافةنظرية دالية ال   DFT : 

I .1.4. : مبدا النظرية 

باستخدام دالية الكثافة الَّلكترونية  التعبير عن طاقة نظام متعدد الَّلكترونات    يتمثل مبدا هاته النظرية في

𝜌(𝑟) فيما بينها للنظام المراد دراستهللذرات  الَّرتباطفي التنبؤ بطاقات ساس في هذا التغيير و يكمن الأ . 

سنة   توماس  م  1928في   " العالمان  فرمي    Thomas  [5]  تمكن  إ  Fermi  [6]و  إبراز  من  ة  مكاني" 

ن النتائج لم تكن ملائمة  ي حسابها لكأللحصول على مقدار الطاقة الحركية  ,لكترونيةعلى دالية الكثافة الإ الَّعتماد

 . لكتروناتبين الإ  الَّرتباطو ذلك لإهمالهم 

تم وضع الفكرة   Kohn    [7]  كوهن  و  Hohenberg    بواسطة العالمان هوهنبرغو   م  1965في سنة  و   

استغلال من  انطلاقا  النظام  خصائص  حساب   " للنظرية  الثابتة    الَّساسية  بعد  "  الكثافة  البنية خاصة  اكتشاف 

 )  لــ      عملي  ابحاثه لهاته الفكرة حتى وصل الى تطبيق   Kohn  في وقت لَّحق تابع كوهنو      لكترونية للمادةالإ

DFT ) .       

I .2.4. كوهنو   نظرية هوهنبرغ  Hohenberg et  Kohn  : 

أ على  النظرية  هاته  تطبيق  ذو  يمكن  نظام  متفاعلة    Nي  وجود   جسيم  نميز  و  خارجي  حقل  وجود  في 

  :  Kohn [7]و كوهن  Hohenbergللعالمين هوهنبرغ  ساسيتين ريتين أنظ

   : الاولىالنظرية 

يتم تحديده  هذا الأخير  ،    𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)كمون خارجي    وجود  في جسيمات متفاعلة  خذ الطاقة الكلية لنظام  تتركز على أ

 .و كذا تمكننا هاته الدالة من حساب خصائص النظام  𝜌(𝑟)لكترونات   واسطة دالة كثافة الإب

 :   الطاقة كالتاليكتب عبارة تو 

 (I.17)                                                                                                          𝐸 = 𝐸(𝜌(𝑟)) 

   الشكل:كما تكتب من 

 (I.18)                                                                                   𝐸[𝜌] = 𝑇[𝜌] + �̂�𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒𝑥𝑡 

 :  التكامل على كل الفضاء لكترونات و يمكن ايجادها انطلاقا من تمثل كثافة الإ  𝜌(𝑟)حيث :  

  (I.19)                                                         𝑉𝑒𝑥𝑡 = ∫𝜌(𝑟)  ×   𝑉𝑟 𝑑𝑟     ,    ∫ 𝜌(𝑟) 𝑑𝑟 = 𝑛 

   لكتروناتهو عدد الإ n حيث:
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 النظرية الثانية :

دالية  لطاقة وكل خصائص الحالة الأساسية هي قل قيمة ل ن الكثافة الإلكترونية للحالة الأساسية توافق أأتنص على  

    .لكتروناتلكثافة الإ

 (I.20)                                                                                                  𝐸(𝜌) = 𝑀𝑖𝑛 𝐸(𝜌) 

I .3.4.    شام –معادلات كوهن :   

الأ الفكرة  في  تمثلت  المتفاعلةساسية  الجسيمات  جملة  تطبيق  إ  استبدال  جملة خارجي    حقلثر  الى    ثابت 

شام    –الحقل الخارجي يسمى " كمون كوهن    يشمل  فعالتخيلية غير متفاعلة تتحرك فيها الجسيمات ضمن كمون  

Kohn – Sham  لكترونات   " مع اعتبار ان كثافة الإ𝜌(𝑟) نفسها  تبقى. 

 الكلية  الطاقةكذا  و   𝜌(𝑟)لكترونات  كثافة الإلحساب   عملية طريقة برزتأ,  [8]  شام  –نكوه معادلَّت

باستخدام علاقات    خارجي   كمون عند وجود جسيم متفاعلة  Nيتكون من   لنظام ذلك  لمجموعة من معادلَّت و 

          و نوجز ذلك في المعادلَّت التالية :  رشرودينغ

 (I.21)                                                                                                         𝐻𝐾𝑆𝛹𝑖 = 𝐸𝑖𝛹𝑖 

𝐻𝐾𝑆   حيث :  = [ −
ℏ2

2𝑚𝑒
𝛥𝑖 + 𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟)] 

𝑉𝑥𝑐(𝑟)  عنه بدلَّلة ارتباط يعبر-تبادلهو كمون   (𝑟) نكتب :  و 

 (I.22)                                                                                                      𝑉𝑥𝑐(𝑟) =
𝛿𝐸𝑥𝑐𝜌(𝑟)

𝛿𝜌(𝑟)
 

 حيث: 

 𝑉𝐻(𝑟)  بدلَّلة   هو كمون هارتري يعبر عنه𝜌(𝑟)    : و نكتب 

 (I.23)                                                                                        𝑉𝐻(𝑟) = 𝑒2 ∫
𝜌(𝑟′)

|𝑟−𝑟′|
𝑑3 𝑟′    

   𝑉𝑖𝑜𝑛(𝑟)نوية هو كمون الأ . 

   كما يلي: و منه يمكن كتابة معادلة كوهن

 (I.24)                                                                   𝐻𝐾𝑆𝛹𝑖 = [𝑇𝑒(𝑟) + 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)]𝛹𝑖 = 𝜀𝑖𝛹𝑖 

   حيث :

 (I.25)                                                                     𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟) 

I .4.4. ارتباط  – تبادل دالية  Exchange-Correlation Functional    : 

ارتباط هي طاقة التفاعل الإلكتروستاتيكي بين الإلكترون و الجزء المحيط به  -القول أن طاقة تبادل  نمكي

   حيث: أي ثقب التبادل و الترابط

أما   ✓ التبادل  لباولي و هما الأساس في طاقة  الذاتي و مبدأ الَّستبعاد  التفاعل  ط  طاقة الإرتبانميز وجود 

 فتنافر كولوم هو المسؤول عنها . 

تقريبات تهتم بدراسة تأثير التبادل   استخدامارتباط لذلك يتم    -إعطاء قيمة مضبوطة لكمون تبادل  تملَّ ي ✓

 و أهم تقريبين هما :  فيما بينهاكترونات للْلوالَّرتباط 
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المحليةتقريب   المعممو  Local Density Approximation  الكثافة  التدرج   Generalized    تقريب 

Gradient Approximation   

 

I .5.4.  حليةكثافة المالتقريب LDA  :   

،و   تشبه كثافة غاز الَّلكترونات المتجانس  يةالإلكترونالكثافة  نمذج هذا التقريب بالأساس اعتمادا على أن  

 .   [9] محلي تأثيرهذا يعني ان تفاعلات التبادل و الترابط لها 

قيمتها ثابتة أو يكون   باعتبارو     𝜌(𝑟)رتباط تكون متعلقة فقط بالكثافة الَّلكترونية  الَّ-طاقة التبادلأي ان  

   لذا يتم اهماله ومنه يمكن صياغة طاقة التبادل و الَّرتباط بالمعادلة التالية : ، تغيرها صغير جدا 

 (I.26)                                                                          𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝜀𝑥𝑐

𝐿𝐷𝐴[𝜌]𝜌(𝑟)𝑑3𝑟 

𝐸𝑥𝑐   حيث يمكن كتابة الطاقة
𝐿𝐷𝐴[(𝑟)]   المعادلة أدناه : كما هو موضح في على شكل مجموع 

 (I.27)                                                                                        𝜀𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝜌] = 𝜀𝑥[𝜌] + 𝜀𝑐[𝜌] 

 حيث:  

𝜀𝑥[𝜌]  .تمثل طاقة التبادل 

𝜀𝑐[𝜌] تمثل طاقة الترابط. 

في حالة غاز الكتروني منتظم وفي الحقيقة تكون الكثافة الَّلكترونية غير منتظمة في حدود    LDAيطبق تقريب  

 .   GGAمنطقة معينة و بالتالي نلجأ الى استخدام تقريب 

I .6.4. المعمم التدرج تقريب GGA   :  

المعمم  يعد   التدرج  المحلية  GGAتقريب  الكثافة  لتقريب  واضحا  ,   LDA  تصحيحا  تحسينا  يوفر  مما 

و      𝜌(𝑟)مصطلح التبادل و الترابط ليس كدالة كثافة فقط، ولكن كدالة للكثافة      حيث ركز على أخذ    للأخير ،

 . 𝛻𝜌(𝑟) [10]تدرجها المحلي  تدرجها المحلي 

   بصفة عامة بالمعادلة :    GGAتقريب الطاقة في يعبر عن و منه  

 (I.28)                                                                  𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝜀𝑥𝑐

𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)𝛻𝜌(𝑟)]𝑑3𝑟  

I .7.4.  واحدحلول معادلات كوهن و شام لجسيم:   

 ،للكثافةاستخدامها   حسب وترتب"    DFT  "على مبدئيا الطاقة عصابات بنية حساب طرق مختلف كزتتر

 . [11] شام -كوهن ومدارات الكمون

   :هي الأساسية الموجة دالة منهو 

 (I.29)                                                                                               𝛹𝑖(𝑟) = ∑𝐶𝑖𝛼𝜑𝛼(𝑟) 

  φα(r) الموجة لدالة النشر معالجات هي Ciα  :حيث

إدخال, كما  يقة تكرارية بحكم وجود تنافر بين الإلكتروناتطرشام يكون وفق    -كوهن  حل معادلَّت   كثافة    يتم 

    الحساب.من ض  𝜌𝑖𝑛   الشحنة الأولية
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 تعطى الحلول بالمعادلة : 

 (I.30)                                                                                                            𝐻 − 𝜀𝑖𝑆 = 0 

 التغطية مصفوفةهي  𝑆و  ميلتوناهال Hحيث  

  𝜌𝑖𝑛   مع كثافة الشحنة الأولية  و يتم مقارنتها  𝜌𝑜𝑢𝑡  جديدة كلية كثافة شحنة يتم الحصول على -

   : العلاقة وفقكبير نقوم بخلط هاتين الكثافتين  نميز الفرق بينهما إذا كان -

 (I.31  )                                                                               𝜌𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝛼 𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖   

 . [1؛ 0اختياره عشوائيا بين القيم ]يتم الذي ثابت هو   𝛼حيث  

 i   هو معدل التكرارات. 

  المرغوبة النتائجيتم تكرار العملية مع كثافة الشحنة الجديدة حتى نصل الى  -

  .I.1رقم  شكلوهذا ما يوضحه ال
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 .شام  -: العملية الدورية لحلول معادلة كوهن I.1 شكل

 

 الكثافة الإلكترونية الداخلة  

𝜌𝑖𝑛 

 حساب الكمون الفعال 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑋𝐶(𝑟) 

 

 حلول معادلة كوهن و شام  

 𝐻𝐾𝑆𝛹𝑖 = [𝑇𝑒(𝑟) + 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)]𝛹𝑖 = 𝜀𝑖𝛹𝑖  

 𝐸𝑓حساب  

 

 الكثافة الإلكترونية الجديدة  حساب

𝜌𝑜𝑢𝑡 

 حساب الخصائص الفيزيائية 

 ؟تقارب 

 و   𝜌𝑖𝑛  خلط بين

𝜌𝑜𝑢𝑡 

 نعم 

 لَّ
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II .1 .طريقة الأمواج المستوية المتزايدة ( APW )  : 

( وطرح     ( APWطريقة الموجة المستوية المتزايدة    Slater  "  [1]  "م طرح العالم سلاتر1937في سنة        

طريقة    هيو  ,م1969في سنة  (     LAPWطريقة الأمواج المتزايدة خطيا )Andersen  "   [2]  "العالم اندرسون  

 . ( FP-LAPW ) طريقة الكمون الكامل عرضبعد ذلك و (  APW)  طريقةمحسنة ل

  كموندعى بي كما أو  "   MTبكمون "   الخاصة الَّلكترونات  دالةبأخذ  سلاتر  قام    APW  بالنسبة لطريقة

 أدناه :     II.1   كما في الشكل منطقتين إلى بالذرات المحيط الفضاء متقسي أساسه و (النحل خلية)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .MT (خلية النحل)شكل كمون  : II.1 شكل

" أي بها     طالَّرتبا شديدة الَّلكترونات و  مجموع الأنوية  حويت" و    MTتكون داخل كرة "    :الأولى المنطقة

 "  لكترونات القلبإ

"  بالأنوية   الَّرتباط ضعيفة الَّلكترونات وتشمل بالكرات  تكون محيطةلفراغية  ا لمنطقةبا تدعى  : الثانية المنطقة

 .  " لكترونات التكافؤإأي 

انها   دالة الموجة على  الكرة تكون  و بذلك نعبر عن  الفراغية، بينما داخل  المنطقة  على شكل  موجة مستوية في 

 أمواج كروية للمدارات الَّلكترونية للذرة. 

 :   منه تكتب دالة الموجة كالتاليو

(1.II)                                                𝜑(𝑟) = { 

1

√𝛺
∑ 𝐶𝐺𝑒𝑖(𝐺+𝐾)𝑟                               𝑟>𝑅𝛼

𝐺

∑ 𝐴𝑙𝑚
𝛼 𝑈𝑙

𝛼(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝜃, 𝜑)                          𝑟<𝑅𝛼   𝑙𝑚

 

 حيث :  

φ(r)    الة الموجة الكليةدتمثل 

Ω   :ية الواحدة  مثل حجم الخلي 

Ul
α   : ة القطرية الدالتمثل 

 

 

 

 

 المنطقة الفراغية 

                  MT  Rαالكرة 
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Ylm  : الدوال الهرمونية  الكرويةتمثل 

CG  : معاملات النشر للأمواج المستويةهي 

𝑈𝑙
𝛼(𝑟)    تكون في داخل الكرة    و  " الجزء القطري "ر  غلمعادلة شرودينهي حلولMT    التي تكتب من اجل   و

   : النواة على الشكل  

(2.II   )                                                                  {−
𝑑2

𝑑𝑟2 +
𝑙(𝑙+1)

𝑟2 + 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟 𝑈𝑙
𝛼(𝑟) 

 حيث: 

𝑉(𝑟)   الكروي الكمون هو 

 𝐸𝑙   هي الطاقة الخطية 

Almنقوم بنشر المعاملات  
α   بدلَّلة المعاملات𝐶𝐺    و ذلك بهدف مراعاة استمرارية دالة الموجة الكلية𝜑(𝑟)  

      نكتب:منه  و

 (II.3)                                                   𝐴𝑙𝑚
𝛼 =

4𝜋𝑖𝑙

√𝛺𝑈𝑙
𝛼(𝑅𝛼)

∑ 𝐶𝐺𝐽𝑙(|�⃗⃗� + �⃗�|�⃗⃗�𝛼)𝑌𝑙𝑚
∗ (�⃗⃗� + �⃗�)𝐺 

𝐴𝑙𝑚    حالة المعاملات في لأن وذلك  APW  طريقة وجدت عدة صعوبات في  
𝛼

 (II.3)المعرفة بالعلاقة      

𝑈𝑙وي على الحد  تتح
𝛼(𝑅𝛼)    في المقام، اذن من الممكن ان نجد قيم ذاتية للطاقة يكون فيها هذا الحد معدوم على

 . البينية المنطقة في المستوية الموجة دوال عن تكون منفصلة القطرية الدوال وبالتالي .MTسطح الكرة 

 من مجموعة  Anderson  [3]  وأندرسون  Koellingكولينغ  العالمان    ادخلمن اجل حل هذا المشكل  

داخل    𝜑(𝑟)الموجية   الدالة على تمثيل أساسا ترتكز  APWالمتزايدة   المستوية الأمواج طريقة على التغييرات

𝑈𝑙خطي ل   على شكل تدرج  MTكرة  ال
𝛼(𝑟)  أي أنه يوجد تركيب خطي بين ،𝑈𝑙

𝛼(𝑟)  للطاقة   بالنسبة مشتقاتهو

�̇�𝑙
𝛼(𝑟) ،خطيا   المتزايدة المستوية الأمواج بطريقةعملهم فيما بعد  وسميFP-LAPW.    

II .2 . مبدأ طريقة ( الموجة المستوية خطياLAPW : ) 

الكرة   الدالة الأساسية تكون موجودة ضمن  أن  القول  Ul  الة  للد   تركيبات خطية شكل على  MTيمكن 
α(r)   و  

U̇lمشتقتها بالنسبة للطاقة  
α(r)  [4]  منه يمكن كتابة :  و 

 (II.4)                                             φ(r) = {
 

1

√Ω
∑ CGei(G+K)r

G                                  r > Rα

∑ [Alm
α Ul

α(r) + Blm
α U̇l

α(r)]Ylm      r < Rαlm

 

Ul   الدالةحيث  
α(r)   بطريقة الخاصة  القطرية  المعادلة  نفس  حين   APW"   تحقق  في   ,  "    �̇�𝑙

𝛼(𝑟)      تحقق

     المعادلة التالية : 

 (II.5)                                                    {−
𝑑2

𝑑𝑟2 +
𝑙(𝑙+1)

𝑟2 + 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟�̇�𝑙
𝛼(𝑟) = 𝑟𝑈𝑙

𝛼(𝑟) 

   :حيث

Blm   المعاملات -
α  المرافقة للمشتقات   �̇�⬚

𝛼(𝑟)    لها نفس طبيعة المعاملات𝐴𝑙𝑚
𝛼  للذرة𝛼 . 

 .  APW  الطريقة حالة مثلفراغية ال المنطقة في مستوية موجة تكون SLAPW  الدوال -
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الطاقةSAPWالدوال   من أفضل  SLAPWالدوال    MTكرة   داخل - في  باختلاف صغير   ،    𝐸𝑙   عن  

  𝐸الطاقة   عصابة طاقة

 طاقةعن    LE، باختلاف صغير في الطاقة  SAPWالدوال   من أفضل  SLAPWالدوال    MTكرة   داخل -

  𝐸الطاقة   عصابة

𝑈𝑙، كذلك الدالة القطرية    SAPWقطرية ل   تحسن في الدالة الخطية التركيبات -
𝛼(𝑟)   يمكن ان تستنتج

 .𝐸عن طريق النشر المحدود في جوار الطاقة  

كرة   سطح  على الموجة دالة استمرار تضمن  FP-LAPWخطيا   المتزايدة المستوية الأمواج  طريقة -

MT. [5] 

 II.3 . الخطية : دور الطاقات 

𝐸𝑙الطاقة الخطية    تعد المتزايدة خطيا    ذات دور مهم في طريقة    لكن    FP-LAPW  الأمواج المستوية 

بأنه  بشك  ااختياره ذلك  ونفسر  ما  نوعا  مناسب صعب  الممنوعة  ل  العصابة  طاقة  تتساوى  الطاقة  مع    Eعندما 

طريقة    𝐸𝑙الخطية   طريقة    LAPWفإن  الى  الموجة  الأتكون  و  APWتختصر  دالة  على  حدود   فيخطاء 

(𝐸 − 𝐸𝑙)
في  2 الطاقة  عصابات  𝐸)حدود    وعلى  − 𝐸𝑙)

و4 الطاقة    ،  اختيار  من  لَّبد  جيدة  نتائج  أجل  من 

 . في مركز العصابة الممنوعة   𝐸𝑙الخطية  

فيه   تكون  الذي  المعامل  اختيار  يتم  و  الخطية  للطاقة  مختلفة  قيم  أجل  من  الكلية  النظام  طاقة  يتم حساب 

الطاقة أقل قيمة أي دنيا , لكن هاته الطريقة ليست مناسبة دائما لوجود حالَّت قلبية موسعة " حالَّت نصف قلبية 

  . " التي يكون تأثيرها كبير في الحساب

𝑈𝑙    الدوالمجموعة  
𝛼    و�̇�𝑙

𝛼  داخل الكرات  مع الحالَّت القلبية    تكون متعامدةMT    و ذلك في حالة عدم

الزاوي   العزم  الكرة   𝑙وجود نفس  الشرط وجب زيادة نصف قطر  يتحقق هذا  القلبية  وعندما لَّ  الحالَّت  لهاته 

MT  [6]ليشغل جل الحالَّت نصف قلبية . 

II .4 .القطرية الدوال بنية:   

الدوال الأساسية لطريقة   الفراغية و   FP-LAPWتكون مجموعة  المنطقة  على شكل موجة مستوية في 

, مع مراعاة أن مشتقات الدوال الأساسية بالنسبة للطاقة تضمن    الكرة داخل قطرية دالة شكليكون انتشارها على  

 . الَّستمرار على سطح الكرة

𝑈𝑙بأن الدوال القطرية    FP-LAPWومنه يمكن تمييز طريقة    
𝛼(𝑟)  للطاقة   بالنسبة مشتقة لها�̇�𝑙

𝛼(𝑟) 

  للاستمرار الحدودية الشروط تحقق 𝐵𝑙𝑚 و 𝐴𝑙𝑚المعاملات  و بأن 

 نوعين من الدوال الشعاعية نميز وجود 
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II .1.4 سبية : الشعاعية الغير ن الدوال 

   لشرط التنظيم  تخضع  (II.2)العلاقة معادلة الحل لشرودينغر المعرفة ب

 (II.6)                                                                                            ∫ 𝑟2[𝑈𝑙
𝛼(𝑟)]2𝑑𝑟 = 1

𝑅𝛼

0
 

 :نأحيث 

 𝑈𝑙
𝛼(𝑟)   متجانسة  الغيرهو حل متجانس للمعادلة (II.5)   

 كل من الدوال القطرية و مشتقاتها متعامدان أي يحققان العلاقة التالية :  

 (II.7)                                                                                      ∫ 𝑟2𝑈𝑙
𝛼(𝑟)�̇�𝑙

𝛼(𝑟)𝑑𝑟
𝑅𝛼

0
= 0 

 

�̇�𝑙وكذاك الدالة  
𝛼(𝑟)   المعرفة بالعلاقة(II.5)   تخضع لشرط التنظيم 

 (II.8)                                                                                           ∫ 𝑟2[�̇�𝑙
𝛼(𝑟)]

2𝑅𝛼

0
𝑑𝑟 = 1 

    بالمعادلة التالية :   FP-LAPWيتم تعويض شرط التنظيم في طريقة 

 (II.9)                                                   𝑅𝛼
2 (

𝜕𝑈𝑙
𝛼

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑅𝛼

�̇�𝑙
𝛼(𝑅𝛼) − 𝑈𝑙

𝛼(𝑅𝛼)
𝜕�̇�𝑙

𝛼

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑅𝛼

) = 1 

𝑈𝑙  يمكن تحديد قيم  (II.9)انطلاقا من المعادلة 
𝛼      و�̇�⬚

𝛼    عدديا , و ذلك باستخدام النشر المحدود في جوار

 من الدرجة الأولى و المعرف بالمعادلة التالية :     𝐸𝑙الطاقة الخطية   

 (II.10)                                                  𝑈𝑙
𝛼(𝐸, 𝑟) = 𝑈𝑙

𝛼(𝐸𝑙, 𝑟) + (𝐸 − 𝐸𝑙)�̇�𝑙
𝛼(𝐸, 𝑟) + ⋯ 

II .2.4 النسبية ةشعاعيلا الدوال   : 

المنطقة الفراغية  ويتم إهمالها في  MT الكرةيتم حساب التأثيرات النسبية داخل   FP-LAPWفي طريقة 

 . سرعة الضوءل مقاربةون سرعة الإلكترون لأن التصحيحات النسبية مهمة فقط عندما تك , ذلك  [7]

   , كبيرة  للْلكترونات  الحركية  الطاقة  الآ أي  في  تؤخذ  النسبية  داخلثار  المنطقة   الَّعتبار  في  أما  الكرة 

   .  kضمن الفضاء  cut-offالفراغية فسرعة الَّلكترونات تكون محدودة بالقطع 

II .5 .  تحديد المعاملات𝑨𝒍𝒎
𝜶  و𝑩𝒍𝒎

𝜶  : 

المعاملات   𝐴𝑙𝑚لتحديد 
𝛼    و𝐵𝑙𝑚

𝛼  مستوية كل شعاع موجة  اجل  الدوال   من  تكون  أن  ذرة وجب  أجل كل  و من 

 . M مستمرة في حدود الكرة  FP-LAPWالأساسية و مشتقاتها في طريقة 

 يعبر عن الدوال الأساسية في المنطقة الفراغية بالمعادلة التالية :    

 (II.11)                                                                   𝜑(𝑟, 𝑘𝑛) =
1

√Ω
𝑒𝑖𝑘𝑛.𝑟   / 𝑘𝑛 = 𝑘 + 𝐺𝑛 

 حيث ان:

  Ω  حجم الخلية العنصرية 

𝑘   شعاع الموجة 
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 𝐺𝑛 شعاع الشبكة المعكوسة 

 𝑘𝑛 هو شعاع من الشبكة المرافقة  

 بالمعادلة التالية :  على شكل تركيب خطي  MTتكتب الدوال الأساسية داخل الكرة 

 (II.12)                                       𝜑(𝑟, 𝑘𝑛) = ∑ [𝐴𝑙𝑚
𝛼 𝑈𝑙

𝛼(𝑟, 𝐸𝑙) + 𝐵𝑙𝑚
𝛼 �̇�𝑙

𝛼(𝑟, 𝐸𝑙)]𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑙𝑚 

 . [9المستوية ]ر موجة رايلي نشباستخدام  MT الحدودية على سطح كرة شروطتسمح الو 

 (II.13)                                                𝜑(𝑘𝑛, 𝑅𝛼) =
4𝜋

√Ω
∑ 𝑖𝑙𝐽(𝑘𝑛, 𝑅𝛼)𝑌𝑙𝑚

∗
𝑙𝑚 (𝑘𝑛)𝑌𝑙𝑚(𝑅𝛼) 

 م الزاوي نجد :  زانطلاقا من استمرارية الع

 (II.14)                                                                       𝐴𝑙𝑚
𝛼 (𝑘𝑛) =

4𝜋

Ω
1
2

𝑅𝛼
2𝑖𝑙𝑌𝑙𝑚

∗ (𝑘𝑛)𝑎𝑙
𝛼(𝑘𝑛) 

 (II.15)                                                                       𝐵𝑙𝑚
𝛼 (𝑘𝑛) =

4𝜋

Ω
1
2

𝑅𝛼
2𝑖𝑙𝑌𝑙𝑚

∗ (𝑘𝑛)𝑏𝑙
𝛼(𝑘𝑛) 

 حيث :   

 (II.16)                                                             𝑎𝑙
𝛼(𝑘𝑛) =

�̇�𝑙
𝛼(𝑅𝛼)(

𝑑𝐽𝑙(𝑘𝑛,𝑅𝛼)

𝑑𝑟
)−(

𝑑�̇�𝑙
𝛼

𝑑𝑟
)𝐽𝑙(𝑘𝑛,𝑅𝛼)

𝑅𝛼
2[(

𝑑𝑈𝑙
𝛼

𝑑𝑟
)�̇�𝑙

𝛼(𝑅𝛼)−𝑈𝑙
𝛼(𝑅𝛼)(

𝑑�̇�𝑙
𝛼

𝑑𝑟
)]

 

 (II.17)                                                              𝑏𝑙
𝛼(𝑘𝑛) =

(
𝑑𝑈𝑙

𝛼

𝑑𝑟
)𝐽𝑙(𝑘𝑛,𝑅𝛼)−𝑈𝑙

𝛼(𝑅𝛼)(
𝑑𝐽𝑙(𝑘𝑛,𝑅𝛼)

𝑑𝑟
)

𝑅𝛼
2[(

𝑑𝑈𝑙
𝛼

𝑑𝑟
)�̇�𝑙

𝛼(𝑅𝛼)−𝑈𝑙
𝛼(𝑅𝛼)(

𝑑�̇�𝑙
𝛼

𝑑𝑟
)]

 

𝑟مع تعويض    (II.10)  الموضحة في المعادلة  علاقة النشر المحدودباستعمال    و  𝑟ل    بالَّشتقاق بالنسبةنقوم   =

𝑅𝛼  تصبح المعادلَّت (II.16)  و (II.17)    : كما يلي 

 (II.18)                                    {

𝑎𝑙
𝛼(𝑘𝑛) = �̇�𝑙

𝛼(𝑅𝛼)
𝜕𝐽𝑙(𝑘𝑛,𝑟)

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑅𝛼

−
𝜕�̇�𝑙

𝛼

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑅𝛼

𝐽𝑙(𝑘𝑛, 𝑅𝛼)

𝑏𝑙
𝛼(𝑘𝑛) =

𝜕𝑈𝑙
𝛼

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑅𝛼

𝐽𝑙(𝑘𝑛, 𝑅𝛼) − 𝑈𝑙
𝛼(𝑅𝛼)

𝜕𝐽𝑙(𝑘𝑛,𝑟)

𝜕𝑟
|
𝑟=𝑅𝛼

 

II .6 .تمثيل كثافة الشحنة والجهد   : 

كوهن  تملك   معادلَّت  والترابط,    Sham    وشام  Kohn  حلول  التبادل  الى    كمون  النواة    كمون    بالإضافة 

    :و يمكن صياغته كما يلي   الكولومبي

 (II.19)                                                               𝑉𝐻(𝑟) = {
∑ 𝑉𝑘𝑒

𝑖𝑘𝑟
𝑘                  𝑟 > 𝑅𝛼

∑ 𝑉𝑙𝑚(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑘
𝑙𝑚       𝑟 < 𝑅𝛼

 

 



  FP-LAPWطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا    الفصل الثاني 

 

 
17 

كثافة الشحنة وتقليل مصفوفة  تركيبةمن أجل تبسيط    MTكرة على سطح  الكمونيضمن هذا الشكل استمرارية 

 . [10]وكذا الزمن المستغرق للحساب هاملتون 

 

 :  يتم اعتبار كثافة الشحن  حيث، LAPWفي طريقة استخدام التناظرات ضروري 

 .كرةالموقع داخل ال اظرتن الديه -

 . لديها تناظر المجموعة الفضائية في المنطقة الفراغية  -

 هي كمية حقيقية.  الكثافة -

 .الكثافة متطابقة داخل الذرات المكافئة " عملية التناظر "  -

 

II .7 . بجهد كولوم  : 

 انطلاقا من كثافة الشحنة بواسطة معادلة بواسون   𝑉𝐶(𝑟)ب كولومجهد  يتم تحديد مصطلح 

 (II.20)                                                                                                ∇2𝑉𝐶(𝑟) = 4𝜋𝜌(𝑟) 

  على الملاحظتين التاليتين: ءاً بنا , [11]شبه الشحنة  لمعادلة باستخدام ما يسمى بطريقةيتم حل هذه ا

 بطيء. المنطقة الفراغية في  ، وتباينها MT  مجال الكرةكثافة الشحنة مستمرة ، وتختلف بسرعة في  -

 MT الشحنة داخل الكرة كذاعلى كل من الشحنة البينية و المنطقة الفراغيةيعتمد جهد كولوم في  -

II .8 . جهد التبادل و الترابط  : 

المحلية    التبادل والَّرتباط  جهديمكننا تحديد   للكثافة  تقريبيين  المعمم    LDAباستخدام  ،   GGAوالتدرج 

في كل نقطة حيث يتم تقطيره  في الفضاء الحقيقي    حسابهيجب    بعدها  ,  الكولومبي  الجهد  مختلف عن  هذا الجهد  

 . FFT "  [12]" من الشبكة ، باستخدام تحويل فورييه السريع 

ومن ثم التحول من  ,    الفضاء الحقيقي للكثافة الفراغية  للحصول على  التبادل والَّرتباط     جهدم حساب  يت

لفة لكثافة قيم مختتم تطبيق نفس الإجراء مع  ي أما داخل الكرة ف,    إلى تمثيل الموجة المستوية  𝑉𝑥𝑐  الفضاء الحقيقي

 الشحنة   و كذا الجهد المتماثل كرويا  

II .9 .برنامج  Wien2k  : 

في     D Kvasnicka et J luitz, G Madsen, P Blaha , K Schwarz  العلماء  البرنامج بواسطةأسس هذا  

,    LAPWو يستخدم في الحساب طريقة    DFTيرتكز أساس عمله على نظرية دالية الكثافة   [13] م  1990عام  

 . خواص البلوراتهدفه دراسة 

II .9.1    مبدأ عمل برنامجWien2k  : 

ة من  لبرنامج يشمل مجموع,ا  Wien2kفي دراستنا استخدمنا طريقة الموجة المستوية خطيا المدمجة في برنامج 

 :   نعرّفها كما يليالبرامج الفرعية المنفصلة 
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يحدد هذا البرنامج المسافة بين كل ذرة وجوارها الأقرب كما يساعد في تحديد أقطار  :   NN برنامج -

   .الذرات

-  LSTARTولد هذا البرنامج الكثافة الذرية ويحسب الفرق في طاقة المدرات وبالتالي يحسب بنية  : ي

  .عصابات الطاقة

-  SYMMETRYي الخاصة    عملياتولد  :  لمواقع  النقطية  المجموعة  ويحسب  الجملة  في  التناظر 

  بالذرات يولد المعامل الأساسي لهرمونية الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي

- KGEN لد المكعبات: يو Kنافي منطقة بريلو  

-  DSTARTي لبد:  الأولية  الكثافة  الذاتي  ءولد  الحساب  الذرية SCF دورات  الكثافة  من  المنتجة 

  .LSTART والمولدة من

  :محددة في النقاط التاليةSCF في حين أن دورات الحساب الذاتي

LAPW0 : الكمون انطلاقا من الكثافة حساب    

 LAPW1ة التكافؤ القيم الذاتية والأشعة الذاتي كثافةساب : ح  

LAPW2 الأشعة الذاتية انطلاقا منالجديدة  ساب كثافة التكافؤ : ح  

LCORE  ساب الحالَّت القلبية والكثافة: ح 

MIXER   و بالتالي الحصول على كثافة الكترونية جديدة للنظام   خلط الكثافة الداخلة والخارجة: ي 
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 Wien2k: بنية برنامج  II.2 شكل

NN  

التحقق من عدم 

وجود تداخل بين 

 MTالكرات 
LSTART  

 الحساب الذري

𝐻𝜓𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝜓𝑛𝑙 

 الكثافة الذرية

 ملف إدخال
 

SYMMETRY 

 ملف البنية

 ملف إدخال

KGEN 

 kتشكيل الخلية 

DSTART 

 تراكب الكثافات

ρ 

LAPW0 

∇2𝑉𝑐 = −4𝜋𝜌  
𝑉𝑥𝑐(𝜌)       

𝑉 = 𝑉𝐶 + 𝑉𝑥𝑐 

LAPW1 

(−∇2 + 𝑉)𝜓𝑘 = 𝐸𝑘𝜓𝑘 

LCORE 

 الحساب الذري

𝐻𝜓𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝜓𝑛𝑙 

LAPW2 

𝜌𝑣𝑎𝑙 =  𝜓𝑘
∗𝜓𝑘

𝐸𝑘<𝐸𝐹

 

MIXER 

𝜌𝑛𝑒𝑤 = 𝜌𝑜𝑙𝑑⨂(𝜌𝑣𝑎𝑙 + 𝜌𝑐𝑜𝑟𝑒) 

 متقارب؟
خروج، حساب 

 الفيزيائية الخصائص

𝜌𝑐𝑜𝑟𝑒 𝐸𝑐𝑜𝑟𝑒 
𝐸𝑘 𝜓𝑘  

𝜌𝑛𝑒𝑤  

𝜌𝑜𝑙𝑑 

𝜌𝑣𝑎𝑙  

𝑉 

 لا

 نعم

𝑉𝑀𝑇 
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III.1 . :الخطوات المتبعة في الحساب 

باستخدام طريقة الَّ اجراء حسابات   المتزايدة خطيا  اموتم  المستوية  لحل  ,    FP-LAPW  [1]ج  ذلك  و 

المتركز على نظرية دالية الكثافة     Wien2k   [2] برنامج المحاكاة    أدرج عملنا في حيث    شام  -معادلَّت كوهن

DFT [3] . 

كمونتم   وال  حساب  المعمم  ارتالتبادل  التدرج  تقريب  خلال  من  تWC-GGA  [4]بط  الموضعقريب  و   كثافة 

LDA [5]   تصحيحكما تم استخدام mBJ  [6]لتحسين قيمة فجوة الطاقة.   

 كما يلي :  ScSللمركب الثنائي المدروس  الإلكتروني للعناصريعطى التوزيع 

[Sc]   :4s2 13d 63p 23s 62p 22s 21s    

[S]  :43p 23s 62p 22s 21s   

III.1.1. ئص البنيويةالخصا : 

 يلي: إجراء عدة خطوات نعبر عنها فيما  يتملحساب الخصائص البنيوية للمركب 

 : البنية تحضير ملف  •

يحوي   " الذي "ScSثم نحدد إنشاء مجلد جديد ونسميه    Wien2kلبرنامج    ةتشغيل النافذة الرئيسي  يتم

   أسفله.ه والمحددة جل المعلومات الأساسية للمركب المراد دراست

  ScS                       المركب 

  NaCl                   نوع الخلية

a = b = c               °A 5.199  

 α =  𝛽 =  𝛾            °90 

 (  0,0,0في المواضع ) Sc    الذرة الأولى

   ( 0.5,0.5,0.5في المواضع  )  S    الذرة الثانية

  225Fm-3m          زمرة التناظر

 

  : maxKMTR تهيئة المعاملين •

و    ]5-9  [ضمن المجال    maxKMTRو نغير في قيم    ولىالَّ بريلوان منطقة في  Kقيمة نقوم بتثبيت  

التي تكون فيها قيمة الطاقة ثابتة في   maxKMTRو ذلك بهدف إيجاد قيمة     SCFنحسب في كل مرة الحلقة  

R0حدود نسبة الخطأ  = 10−4  

 حيث: 

  MTR  :هو أصغر نصف قطر ذري للمركب ScS  

  maxK   :ل القيمة الأعظمية للشعاع الموجي. يمث 
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 ك عند ثبات قيمة الطاقة. و ذل 8هي  maxKMTR أن قيمة المعامل  وجد

 : 𝐊𝐩𝐨𝐢𝐧𝐭𝐬  هيئة عدد النقاطت •

في منطقة بريلوان الأولى  Kpointsلكن في هاته المرحلة نغيّر من قيمة  , نقوم بتكرار نفس الخطوات السابقة

   في الطاقة. الى أن نلاحظ ثبات المعكوسة

Kpoints   أن قيمة وجد =    هي الأنسب. 1000

 

 :   نتائج حجم الخلية •

قيمة أخذنا  المرحلة  المعامل   Kpoints  كل من     في هاته  قيمة   قمنا ثم    السابق حسابها  maxKMTR  و كذا 

 Murnaghan  وفق معادلة  مورناغان  بحساب الطاقة بدلَّلة حجم الخلية 

 (III.1 )                                                             𝐸(𝑉) = 𝐸0 + 
𝐵0𝑉

𝐵0
′  (

(𝑉0 𝑉⁄ )𝐵0
′

𝐵0
′−1

+ 1) −
𝐵0𝑉0

𝐵0
′−1

 

     حيث:

 (III.2)                                                                                                     𝐵0  =  −𝑉 (
𝜕𝑃

𝜕𝑉
)

𝑇
 

 

 (III.3)                                                                                                         𝐵0
′  =  (

𝜕𝐵

𝜕𝑃
)

𝑇
 

 

 حيث:  

𝐸0   .هي الطاقة الكلية للخلية عند التوازن : 

𝑉0  ." حجم الخلية الأساسية عند التوازن " الَّستقرار : 

𝐵0 . يمثل معامل الأنضغاطية : 

𝐵0
 : يمثل مشتق معامل الإنضغاطية ′

التقريبين   على    III.2  و  III .1موضحة في الشكلين     LDAو    WC-GGAالنتائج  المتحصل عليها باستعمال 

 التوالي. 
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   بدلَّلة الحجم ScS: منحنى يوضح تغير الطاقة الكلية للمركب الثنائي  III.1الشكل رقم  

 WC-GGAوفق تقريب  

 

 

 LDAبدلَّلة الحجم وفق تقريب  ScS: منحنى يوضح تغير الطاقة الكلية للمركب الثنائي  III.2الشكل رقم  
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عليها المتحصل  في    النتائج  بالحسابا,    III.1  جدولالموضحة  اجل مرفقة  من  السابقة  والنظرية  التجريبية  ت 

 : المقارنة

 

ScS                                           a0(Ȧ)             B0(GPa)                  B′(GPa)  

نتائج  

 الحساب

 WC-GGA              5.158             110.397                    4.406 

LDA                     5.105              119.552                    4.562  

                       5.199 [7]           103.11 [8]                       ⋯  

                        

                        5.21 [9]           115.33 [9]                        ⋯    

                       5.19 [10]            113 [10]                         ⋯ 

 

نتائج  

 تجريبية 

 

   نتائج  

 أخرى  

 

 

    

 

 ScSللمركب  : جدول يوضح نتائج الحساب III.1رقم  الجدول

 

الحسابيةن  أالمتحصل عليها أعلاه نستنتج    النتائجمن خلال   التقريبين    النتائج  و    WC-GGAباستعمال كل من 

LDA    جد متوافقة ومتقاربة مع تلك التي تم إيجادها في الأعمال السابقة    و معامل الَّنضغاطيةللثوابت البلورية

 أو النظرية وهذا ما يؤكد واقعية حساباتنا.  ; [8] [7] التجريبية

 

II .2.1 .كترونية : الإل الخصائص 

النتائج   عليهاباستخدام  الحالَّت   ScS  الثنائي  للمركب  سابقا  المتحصل  كثافة  و  الطاقة  عصابات  بحساب  نقوم 

   .للالكترونات

 (   III.3)النتائج موضحة في الشكل رقم WC-GGA بالنسبة لتقريب التدرج المعمم  ➢

 ( III.4)النتائج موضحة في الشكل رقم  LDAبالنسبة لتقريب كثافة الموضع  ➢
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 WC_GGAوفق تقريب  ScSعصابات الطاقة للمركب  منحنى : III.3الشكل رقم 

 

 LDAوفق تقريب  ScS: منحنى عصابات الطاقة للمركب  III.4الشكل رقم 
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 WC-GGA(mBJ)وفق تقريب  ScSت الطاقة للمركب :  منحنى عصابا III.5الشكل رقم 

 

 LDA(mBJ)وفق تقريب  ScS:  منحنى عصابات الطاقة للمركب  III.6الشكل رقم 
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على أن   لهذا ما يد و   رمييعند مستوى ف متداخلة عصابات طاقةوجود  III.4و    III.3نلاحظ من خلال الشكلين  

و بالرغم من    ; [8]  [7]النتائج التجريبية  له خاصية معدنية وهذا موافق لما وجدناه في      ScSالمركب الثنائي  

 .معدنيةالخاصية ال المدروس بقي لديه المركب ن نثبت أ  , III.6و   III.5كما ف الشكلين    mBJاستخدام تقريب  

III.3.1 الجزئية. كثافة الحالات   : 

تستخدم للحصول    و  ،على أنها عدد الحالَّت لكل وحدة طاقة "DOS" الإلكترونيةف كثافة الحالَّت  تعر

التفاصيل حول   المزيد من  للنظام  على  الإلكترونية  الحالَّت  الجزئية الحالَّت      ة حساب كثاف  كذلك  تم  قدوتوزيع 

من اجل تفسير احسن لنتائج عصابات  وذلك    mBJو  WC-GGA  ، LDA, باستخدام التقريبات  ScSللمركب  

 الطاقة. 

 على التوالي.   III.10و   III.9و   III.8و    III.7   أسفلهالنتائج موضحة في الأشكال 

 

 

 

 LDAوفق تقريب  ScS:  كثافة الحالَّت الجزئية للمركب  III.7الشكل رقم 
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   LDA (mBJ)وفق تقريب  ScS:  كثافة الحالَّت الجزئية للمركب  III.8الشكل رقم 

 

 WC-GGAوفق تقريب  ScS:  كثافة الحالَّت الجزئية للمركب  III.9الشكل رقم 
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 WC-GGA (mBJ)وفق تقريب  ScS:  كثافة الحالَّت الجزئية للمركب  III.10الشكل رقم 

و تقريبا متوافقة حيث  بدلَّلة الطاقة ,      الجزئيةكثافة الحالَّت    توضح   III.10و    III.9و    III.8و    III.7    الأشكال

 : نميز وجود

تتغير شدتها عند ولذرة الكبريت    sتخص المدار    [14- ; 16-]عالية في المجال الطاقي  كثافة حالَّت   ✓

  mBJتطبيق تقريب 

حالَّت   ✓ كثافة  وجود  نلاحظ  المجال  كما  في  عرضية  لكن  و  المدار    [3- ; 8-]عالية  لذرة   pتخص 

  mBJالكبريت تقريبا تبقى قيمتها ثابتة حتى عند تطبيق تقريب 

 و الخاص بمنطقة التكافؤ نميز وجود زيادة معتبرة في كثافة الحالَّت   [0 ; 2-]في المجال  ✓

لذرة السكانديوم    dمدارفي هذا المجال تكون كثافة الحالَّت عرضية متذبذبة و هي تخص ال  [10 ; 0]  ✓

    mBJتتغير شدتها عند تطبيق تقريب  

لذرة الكبريت هما الأصل في   التكافؤلذرة السكانديوم و جزء معتبر من إلكترونات    التكافؤإلكترونات    ✓

 يمتلك خاصية معدنية  ScSكون المركب الثنائي  
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III.4.1 خصائص المرونة .:  

تعد الخصائص المرونية ذات أبرز خصائص الحالة الأساسية للجسم الصلب مثل "درجة حرارة ديباي, قساوة و  

المرونة   معاملات  تعريف  يمكن   ," ...الخ  الَّجهادات    , الحراري  التمدد   , المواد  الَّجهاد    𝐶𝑖𝑗ليونة  أنها  على 

 المطبق على التشوه الناتج .

 تعطى علاقة هوك التي تربط  التشوه بالإجهاد كما يلي :  

 (III.4 )                                                                                                             𝜎𝑖 = 𝐶𝑖𝑗  𝜀𝑖 

 

 تعطى مصفوفتي الإجهاد و التشوه على الترتيب كما يلي :   

 (III.5 )                                                                                [𝜎] = [

𝜎1 𝜎6 𝜎5

𝜎6 𝜎2 𝜎6

𝜎5 𝜎6 𝜎3

] =  

[
 
 
 
 
 
𝜎1

𝜎2
𝜎3

𝜎4
𝜎5

𝜎6]
 
 
 
 
 

 

 (III.6  )                                                                                 [𝜀] = [

𝜀1 𝜀6 𝜀5

𝜀6 𝜀2 𝜀6

𝜀5 𝜀6 𝜀3

] =  

[
 
 
 
 
 
𝜀1

𝜀2
𝜀3

𝜀4
𝜀5

𝜀6]
 
 
 
 
 

 

 نستخدم خصائص جداء المصفوفة :      𝐶𝑖𝑗لوصف معاملات المرونة  

 (III.7 )                                              

[
 
 
 
 
 
𝜎1

𝜎2
𝜎3

𝜎4
𝜎5

𝜎6]
 
 
 
 
 

=

[
 
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 𝐶14 𝐶15 𝐶16

𝐶12 𝐶22 𝐶23 𝐶24 𝐶25 𝐶26

𝐶13

𝐶14

𝐶15

𝐶16

𝐶23

𝐶24

𝐶25

𝐶26

𝐶33 𝐶34 𝐶35 𝐶36

𝐶34 𝐶44 𝐶45 𝐶46

𝐶35 𝐶45 𝐶55 𝐶56

𝐶36 𝐶46 𝐶56 𝐶66]
 
 
 
 
 
 

× 

[
 
 
 
 
 
𝜀1

𝜀2
𝜀3

𝜀4
𝜀5

𝜀6]
 
 
 
 
 

 

معاملات فقط   3و لحساب معاملات المرونة  يكفي حساب   NaClذو بنية بلورية مكعبة من الشكل  ScSالمركب 

𝐶11  و𝐶12  و𝐶44   :نظرا لوجود تناظر في البنية المكعبة و بالتالي تصبح المصفوفة من الشكل 

 (III.8   )                                                      

[
 
 
 
 
 
𝜎1

𝜎2
𝜎3

𝜎4
𝜎5

𝜎6]
 
 
 
 
 

=

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶12 0 0 0
𝐶12 𝐶11 𝐶12 0 0 0

𝐶12

0
0
0

𝐶12

0
0
0

𝐶11 0 0 0
0 𝐶44 0 0
0 0 𝐶44 0
0 0 0 𝐶44]

 
 
 
 
 

× 

[
 
 
 
 
 
𝜀1

𝜀2
𝜀3

𝜀4
𝜀5

𝜀6]
 
 
 
 
 

 

 بمعاملات المرونة وفق المعادلة التالية :  B ةيرتبط معامل الإنضغاطي

 (III.9 )                                                                                                  B =  
C11 × 2C12 

3
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غيرات الطاقة الكلية تانطلاقا من قيم  ScSللبنية المكعبة للمركب  𝐶44و  𝐶12و   𝐶11تم حساب معاملات المرونة  

 B, بالإضافة الى معامل الإنضغاطية    Wien2kلأساسية بواسطة برنامج  ة التشوهات المختلفة في الخلية الَّلبد

 .  III.2رقم   جدولالنتائج موضحة في ال

ScS                             𝐶11(GPa)              𝐶12(GPa)              𝐶44(GPa)                B(GPa) 

 LDA         294.147                  31.837                 35.415                119.273           نتائج  

 WC-GGA     265.266                  32.951                 31.883                110.389الحساب     

 

 ScS: جدول يوضح نتائج معاملات المرونة للمركب  III.2رقم  جدولال

 

  من نتائجنا يمكننا أن نستنتج ما يلي:

تقريب   - باستخدام  عليها  الحصول  تم  التي  تقريب    WC-GGAالقيم  باستخدام  المحسوبة  تلك  من  أقل 

LDA 

من   - المحسوب  الَّنضغاط  معامل  المرإن  مع  والثوابت  جيد  بشكل  يتفق  الثنائي  للمركب  معامل نة 

 معادلة مورناغان. الَّنضغاط المحسوب من

 .  B<C12C>11معامل الَّنضغاط يحقق الشرط   -

المرونة - الَّستقرا  ثوابت  بمعايير  وتفي  المكعبة.  موجبة  للبلورات  الميكانيكي   .)12C-11C ;0<(ر 

>044C>0; 11C)>0; 12C+211C(   .و منه يمكن القول أن المركب  الثنائي المدروس مستقر 
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   عامة:خاتمة 

الذي يتبلور    ScSدراسة الخصائص البنيوية, الَّلكترونية و المرونية للمركب الثنائي  قمنا ب    هذافي عملنا  

الصوديوم   المتزايدة خطيا  و استعملنا طريقة الأ  NaClفي بنية كلوريد  المستوية  المندرجة   FP-LAPWمواج 

المحاكاة   برنامج  باستعمال  و  الكثافة  دالية  نظرية  إطار  من    Wien2kفي  عليها  المتحصل  النتائج  أبرز  هذه  و 

  دراستنا :

وكذا المشتق   𝐵0و معامل الإنضغاطية    𝑎0أولَّ " الخصائص البنيوية "  تم حساب ثابت الشبكة البلورية  

𝐵0الأول لمعامل الإنضغاطية  
النظرية    ′ النتائج التجريبية و  النتائج المتحصل عليها تتفق بشكل جيد مع  و كانت 

 .وفق طرق حساب أخرى 

لمركب  ا تم توضيح منحنيات عصابات الطاقة و كثافة الحالَّت ووجد أن  ثانيا " الخصائص الإلكترونية "  

  هذا موافق لما وجدناه في الأبحاث التجريبية . يمتلك خاصية معدنية  و ScSالثنائي 

و   𝐶12و   𝐶11  الأساسية الثلاثالمرونة    حساب معاملات  ب  قمناثالثا " الخواص المرونية " في هذا الجزء  

𝐶44    الثنائي الإنضغاطية    ScSللمركب  معامل  حساب  الى  بالإضافة  مكعبة  بنية  وفق  يتبلور  أن  لكونه  فوجدنا 

الميكانيكي   الَّستقرار  شروط  تحقق  المرونة  المكعبة,  ثوابت  فهو  للبلورات  الَّنضغاطية  معامل  بخصوص  أما 

 معادلة مورناغان . الإنضغاطية المتحصل عليه من و قيمته موافقة لمعامل  B<C12C>11يحقق الشرط 

 

 

 


