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أهدي ثمرة هذا العمل إلى والدي الكريم�، إلى منبع الحنان، ومصدر الأمان، أمي 
لا ينضب حبا وشموخا والدي العزيز. الغالية، إلى المع� الذي  

لي عضدا يشد  تإلى زوجتي الكريمة والعزيزة التي ساندتني رغم كل الظروف وكان
 على ساعدي حتى أتممت هذه الرسالة.

 إلى ابنتي الغالية آمنة.

 إلى الإخوة: صلاح، خالد، إلى أخواتي الكريمات.

جنان زموري.إلى الأخت التي وقفت معي وشجعتني في كل خطواتي   

إلى المشرف الدكتور طق محمد لم� الذي ما بخل عني بشيء وكان لي نعم الموجه 
 والدليل جزاه الله خيرا.

التي كانت نعم الرفيق والأخت الفاضلة.» حنيني أميرة«إلى زميلة العمل   

الذي كان لنا نعم المساعد، وقدم لنا ما كنا في أمس » بلغيث رفيق«إلى الدكتور 
إليه، جزاه الله خيرا.الحاجة   

كما أهدي عملي هذا للأستاذين صوان عز الدين وخشبة مراد لما قدماه من يد العون 
 لي طيلة مشواري هنا.

 
 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 بعد شكر الله سبحانه وتعالى على توفيقه لنا في إتمام هذا العمل

بحنانها ولم تنساني اهدي ثمرة جهدي الى التي حملتني وهنا على وهن، غمرتني 
 بدعائها "امي الحبيبة" اطال الله في عمرها.

الى من كرس حياته في سبيل اسعادي وتقديم الأفضل لي قدوتي ومثلي الأعلى "أبي 
 الغالي".

 الى سندي في الحياة وان طالت بيننا المسافات، قرة عيني اخي "محمد أكرم".

اتي العزيزات.الى زهرات حياتي والشمعات التي تنير دربي اخو  

 إلى الأخوات اللواتي لم تلدهن أمي أعز صديقاتي نهاد، سعيدة وبثينة.

 الى من شاركني هذا العمل السيد المحترم " عطية عبد الحكيم".

كما أتقدم بجزيل الشكر والعرفان الى استاذنا المؤطر الذي أشرف علينا طيلة التربص 
حه: "د. محمد الأم� طق"الميداني ولم يبخل علينا من توجيهاته ونصائ  

 الى كل من يقرأ هذه المذكرة باهتمام....... الى كل من يستحق هذا الاهداء.



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

أولا وقبل كل شيء نحمد ونشكر الله عز وجل على توفيقه لنا على إتمام هذا العمل. 
توجيهات ويد تحت إشراف الدكتور طق محمد أم� الذي قدم لنا كل ما نريده من 

 المساعدة وكان نعم الموجه والمؤطر.

كما نخصص شكرنا الكبير إلى الدكتور حفظ الله عبد القادر الذي شرفنا برئاسة 
 لجنة المناقشة.

 كما نقدم شكرنا الجزيل للدكتورة لحساسنة أميرة عضوة لجنة المناقشة.

ساعدة على انجاز وأخيرا نوجه شكرنا الخاص للدكتور بلغيث رفيق الذي قدم كل الم

 هذا العمل.



 خصمل

𝑎𝑎𝑎𝑎في ھذا العمل قمنا باستعمال حسابات المبدأ الأول  − 𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖  ،وذلك للتحري على الخصائص البنیویة

وفق حالاتھ البلوریة الثلاث  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁المرونیة فالضوئیة مرورا بالخواص الإلكترونیة للمركب الثلاثي 

(𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎، 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿، 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖) وذلك باستعمال برنامج ،𝑊𝑊𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖2𝑘𝑘  الذي في حقیقة الأمر یعمل وفق

𝐹𝐹𝐹𝐹طریقة  − 𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊  التي تندرج تحت إطار نظریة دالیة الكثافة𝐷𝐷𝐹𝐹𝐷𝐷 حیث فیما یخص الخواص ،

المرونیة  ا یخص الخواصالبنیویة فقد تم البحث عن ثوابت الشبكة البلوریة وكذا معامل الإنضغاطیة، أما فیم

 والمعاملات المیكانیكیة، كما تم دراسة تباین ھذه الأخیرة. Cفقد تم البحث على الثوابت المرونیة 

كل من عصابات الطاقة وكثافة الحالات وكذا التوزیع الشحني، تم دراستھا على أساس أنھا خواص 

 ن الجزء الحقیقي والتخیلي لدالة العزلإلكترونیة، أما فیما یتعلق بالخواص الضوئیة فقد تم رسم بیا

 ومناقشتھما.

 .FP-LAPW ،Wien2k، NaMgAs، نظریة دالیة الكثافة: الكلمات المفتاحیة

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Résume 

Dans ce travail, on a utilisé les calculs du premier principe, ab-initio, et ce dans le 

but d'investigation sur les propriétés structurales, élastique et optique, tout en 

passe par les propriétés électroniques du composé 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁, selon ses trois états 

cristallins (𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎, 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿,𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖), en utilisant le code Wien2k. Qui travaille 

selon la méthode FP-LAPW qui fait partie de la théorie de la densité fonctionnelle 

(DFT). 

On a obtenu les paramètres de structures ainsi le module de compressibité mais, 

pour les propriétés élastiques on a procédé à la recherche des constantes élastiques 

C et les coefficients mécaniques tout en étudiant l'anisotropie de ceux-ci. 

Concernant les propriétés électroniques, on étudie les bandes d'énergie, la densité 

des états aussi que la distribution des charges. 

Enfin, les propriétés optiques on a tracé et discuté la courbe de la partie réelle et 

imaginaire de la fonction diélectrique.  

Mots clé : DFT, FP-LAPW, Wien2k, NaMgAs. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

Abstract 

In this work, we used the calculations of the first principle, ab-intio, to investigate 

the structural properties of the 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 in accordance with its three crystal states 

(𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎، 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿، 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖), using the Wien2k program which actually works 

According to the FP-LAPW method, which falls under the framework of the  

Density Functional Theory (DFT). In terms of structural properties, the crystalline 

network constants and the compressive factors have been calculated. In terms of 

the elastic properties, the constants C and mechanical coefficients were 

investigated. 

The energy bands, the density of states and the charge distribution were studied 

as electronic properties. As for optical properties, the real and imaginary part of 

the isolation function was drawn and discussed. 

Keywords : DFT, FP-LAPW, Wien2k, NaMgAs. 
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مقدمة عامة

ة ـــــالمقدم

ـــةـــــــــالعامــــ  



  مقدمــــــــــــــة عامــــــة
 

1 
 

 ةـــــة عامــــمقدم
إن دراسة الخواص الفیزیائیة للمواد أخذت حیزا كبیرا من اھتمام الباحثین منذ فترة و لحد الساعة وذلك 

لى مستوى عنظرا للمساھمة الكبیرة التي تلعبھا في التكنولوجیا الحدیثة و كذا فھم بعض الظواھر التي تقع 

المادة و نظرا للعدد الھائل لھذه المواد تم تصنیف بعضھا وفق عائلات وھذا حسب الوظیفة التي تتمیز بھا 

أو حسب تبلورھا، ومن بین أھم ھذه العائلات في الآونة الأخیرة والتي أخذت حیزا كبیرا من الاھتمام، عائلة 

والتي تتكون من عناصر العمود الأول و كذا عناصر  ]Nowntny-Juza( ]1–3( جوزا -مركبات نوتني

أحد عناصر ھذه العائلة. والذي وجد أنھ  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁، حیث یعتبر)𝑁𝑁𝐼𝐼𝐵𝐵𝐼𝐼𝐼𝐼𝐶𝐶𝑉𝑉العمود الثاني والخامس (

مماثل لعائلة المركب   (𝐹𝐹4/𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁)ذات الزمرة البلوریة  Sb2Cuیتبلور في الطبیعة وفق البنیة البلوریة 

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 1[ حیث[ :(X = P, As, Sb). 

بأول عمل نظري، یبین فیھ قدرة ھذا المركب على  2012وفریقھ سنة  ]𝐵𝐵𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖 ]4نظریا قام العالم 

بنیة كال ، و دلك باستعمال طریقة الإستقطاب الكھربائي لبنیة عالیة التناظر𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿التبلور وفق البنیة 

In2Ni و ذلك في محاولة للاستغناء عن المواد المعروفة بالأكاسید ،𝑁𝑁𝐵𝐵𝑂𝑂3  و التي لھا خاصیة كھربائیة

فعالا في ھذه  یمكن أن یحمل ھذه الخاصیة و یصبح بدیلا  NaMgAsعالیة، حیث أنھم تكھنوا أن المركب 

قامت نفس المجموعة بدراسة حول امكانیة بعض المركبات ]5[) 2013ذلك بسنة تقریبا ( التكنولوجیا. بعد

المضاد و التي بینت مرة  و ذلك باستعمال طریقة الاستقطاب الكھربائي 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖أن تتبلور وفق الحالة 

أن یتبلور وفق الحالة السالفة الذكر و یكون بدیلا فعالا لھاتھ العائلة. و  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁أخرى قدرة المركب 

و  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿و 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖لكن لحد الساعة لا یوجد دراسات أخرى تتكلم حول ھذا المركب وفق الحالتین 

 سة مفصلة حول ھذا المركب.ھذا ما حفزنا و دفعنا لأن نقوم بدرا

كما سلفنا الذكر فإن دراسة المواد أخذت حیزا كبیرا من اھتمام الباحثین و ھاتھ الدراسات تأتي بعدة طرق 

بیریة و النظریة أو ما یعرف بالمحاكات، حیث تعتبر ھذه الأخیرة الأكثر انتشارا ، النصف أممنھا التجریبیة

ا باقتصاد المال و كذا الوقت و قدرتھا على التكھن بنتائج یصعب خاصة في عالمنا الثالث و ذلك لتمیزھ

ایجادھا حتى تجریبیا و من أشھر النظریات التي أخذت رواجا كبیرا و التي أخذ علیھا موجدھا العالم 

و التي سنتطرق الیھا  ]DFT( ]6جائزة نوبل ھي طریقة نظریة دالیة الكثافة او كما تعرف بالـ ( ھوھنبارغ

-FPبالتفصیل في الفصل الأول من عملنا، حیث سنعتمد على طریقة الأمواج المستویة و المتزاید خطیا

LAPW  ]7[  خصائص ھذه الطریقة أنھا تأخذ كل الكترونات و التي سنفصلھا في الفصل الثاني، حیث أھم

البلورة بعین الاعتبار أو ما یعرف بالكمون الكامل عكس ما ھو الحال في طریقة الكمون الكاذب أو ما 

 التي تأخذ في اعتبارھا الا الكترونات التكافؤ. 𝐹𝐹𝑁𝑁𝐿𝐿𝐶𝐶𝑃𝑃𝑖𝑖 𝑝𝑝𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑎𝑎𝑝𝑝یعرف ب
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، حیث ابتدأناھا بمقدمة عامة ثم تكلمنا بشكل مفصلة حول ذكرةان دراستنا ھذه قمنا بتلخیصھا في ھذه الم

نظریة دالیة الكثافة وكذا طریقة الأمواج المستویة والمتزایدة خطیا في كل من الفصل الأول والثاني على 

لبنیویة ا التوالي، بعد ذلك أنشئنا فصلا ثالثا یحتوي على دراستنا التطبیقیة حیث تطرقنا لدراسة الخواص

المرونیة فالضوئیة مرورا بالخواص الالكترونیة، حیث تعتبر دراستنا ھي الأولى من نوعھا والتي وكذا 

لمتحصل اینتظر أن تصدر على شكل بحث علمي، بعد ذلك أنھینا بحثنا بخاتمة عامة كتبنا فیھا أھم النتائج 

 علیھا.
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 نظریة دالیة الكثافة. I الفصل
I.1مقدمة .  

التي یتفاعل فیھا الالكترونات مع النواة، حیث  وفھم الأنظمةالمكثفة بدراسة  وكیمیاء المادةتھتم فیزیاء 

 تستعمل معادلة شرودنغر لدراسة خصائص ھذه الأنظمة دراسة كمیة.

ھناك حلول تحلیلیة وعددیة دقیقة لھذه المعادلة في حالة الأنظمة العادیة التي تحتوي على عدد قلیل من 

جسم، أي أن معادلة شرودینغر تحوي في  𝑁𝑁الذرات أو الجزیئات. لكن لحساب الحالة الأساسیة لنظام ذو 

متغیر، فإنھ من المستحیل إیجاد الحل الریاضي لمعادلة شرودینغر وھذا بسبب  N(Z+1)3ھذه الحالة على 

 التفاعلات شدیدة الارتباط بین الالكترونات.

ل لھذه جاد حإضافة الى ذلك لا توجد أي طریقة عامة تحلیلیة او عددیة في میكانیك الكم الحدیث تسمح بإی

المسألة التي تحتوي على عدد كبیر من الجسیمات، لذلك تدخل العدید من التقریبات على مستویات مختلفة 

 لتبسیط المعادلة حتى تصبح قابلة للحل.

مختلفة.  ثلاث مستویات لان كل جسیم یتفاعل مع كل الجسیمات الأخرى عموما یتم ادخال ثلاثة تقریبات على

 Density functional Theoryفي دراستنا ب (نظریة دالیة الكثافة)  سنھتم فقط

 وفارمي  Thomsonعلى ید العالمان توماس  1927حیث ظھرت الفكرة الأساسیة لھذه النظریة سنة 

Fermi.  على ید العالم ھوھنبارغ  1964ثم تم تطویرھا سنةHohenberg  و كوھنKohn حیث تعتبر ،

 1998اد الخصائص الفیزیائیة للأنظمة المدروسة، وقد منح كوھن جائزة نوبل عام ھذه الطریقة فعالة في إیج

 .DFT [1]لمساھمتھ في تطویر ال 

I.2للبلورة شرودینغر . معادلة  

 الجسیمات نظام یوصف ت.للبلورا الكوانتي للنظام الكمیة الدراسات كل منطلق ھي شرودینغر معادلة تعتبر

 :التالیةفي الحالة المستقرة  شرودینغر بمعادلة المتفاعلة والثقیلة (الأنویة)الخفیفة (الالكترونات) 

)I.1(  𝐻𝐻� 𝛹𝛹(𝑀𝑀𝑖𝑖 ,𝑅𝑅𝛼𝛼) = 𝐸𝐸 𝛹𝛹(𝑀𝑀𝑖𝑖 ,𝑅𝑅𝛼𝛼) 

المكونة من كل حدود الطاقة الحركیة و كمون التفاعلات بین  لجملةل لیانھاملتومؤثر ال  یمثل �𝐻𝐻 حیث

 جسیمات ھذا النظام.

 E لنظامالكلیة ل طاقةال 

Ψ للنظام والتي ھي دالة في احداثیات مواضع الأنویة والالكترونات والتي تحوي كل المعلومات  الموجة دالة

 المحتملة حول النظام، یمكن صیاغتھا بالعبارة:
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)I.2(  Ψ = Ψ�𝑀𝑀1, 𝑀𝑀2, … , 𝑀𝑀𝑁𝑁𝑒𝑒 ,𝑅𝑅1,𝑅𝑅2, … ,𝑅𝑅𝑁𝑁𝛼𝛼� 

𝑀𝑀𝑖𝑖حیث   (𝑖𝑖 = 1, … ,𝑁𝑁𝑒𝑒)  ،تمثل الاحداثیات العامة لمواضع الالكترونات𝑁𝑁𝑒𝑒  یمثل عدد الالكترونات

𝑅𝑅𝛼𝛼 (𝛼𝛼الكلي. بینما  = 1, … ,𝑁𝑁𝛼𝛼)  فھي تمثل الاحداثیات العامة للأنویة المكونة للنظام حیث𝑁𝑁𝛼𝛼  ھو العدد

 الكلي للذرات.

أحیانا و مبینھ فیما التفاعل كمونو الجسیمات لكل الحركیة الطاقة من مُؤلف یكون للجملة الكلي نولیامیلتالھا

 .الخارجي الوسط مع التفاعل طاقة

 على الشكل التالي: یانالھامیلتون یكتب الخارجي الحقل غیاب عند

)I.3(  𝐻𝐻� = 𝐷𝐷�𝑒𝑒 + 𝐷𝐷�𝑧𝑧 + 𝑈𝑈�𝑒𝑒 + 𝑈𝑈�𝑧𝑧 + 𝑈𝑈�𝑒𝑒𝑒𝑒 

 حیث تثمل المقادیر المكونة لھذا الھاملتون ما یلي:

 𝐷𝐷�𝑒𝑒 = ∑ �− ℏ2

2𝑙𝑙
Δ𝑖𝑖�

𝑁𝑁𝑒𝑒
𝑖𝑖=1  الطاقة الحركیة للإلكترونات.  

 𝐷𝐷�𝑒𝑒 = ∑ �− ℏ2

2𝑀𝑀𝛼𝛼
Δ𝛼𝛼�

𝑁𝑁𝛼𝛼
𝛼𝛼=1  للأنویة.الطاقة الحركیة 

 𝑈𝑈�𝑒𝑒 = 1
2
∑ 𝑒𝑒2

�𝑟𝑟𝑖𝑖−𝑟𝑟𝑗𝑗�𝑖𝑖≠𝑗𝑗 .الكمون الكولومبي للتفاعل بین الالكترونات 

 𝑈𝑈�𝑧𝑧 = 1
2
∑ 𝑒𝑒𝛼𝛼𝑒𝑒𝛽𝛽𝑒𝑒2

�𝑅𝑅𝛼𝛼−𝑅𝑅𝛽𝛽�𝛼𝛼≠𝛽𝛽 .الكمون الكولومبي للتفاعل بین الأنویة 

 𝑈𝑈�𝑒𝑒𝑧𝑧 = −∑ ∑ 𝑒𝑒𝛼𝛼𝑒𝑒2

|𝑟𝑟𝑖𝑖−𝑅𝑅𝛼𝛼|
𝑁𝑁𝛼𝛼
𝛼𝛼=1

𝑁𝑁𝑒𝑒
𝑖𝑖=1 .تمثل كمون التفاعل الكولومبي بین الالكترونات والأنویة 

 لكتلة كل نوي مكون للنظام. 𝑁𝑁𝛼𝛼لكتلة الالكترون و  𝑚𝑚ب حیث رمزنا 

 وبذلك یمكن كتابة معادلة شرودینغر على الشكل:

)I.4(  �𝐷𝐷�𝑒𝑒 + 𝐷𝐷�𝑧𝑧 + 𝑈𝑈�𝑒𝑒 + 𝑈𝑈�𝑧𝑧 + 𝑈𝑈�𝑒𝑒𝑒𝑒�Ψ(𝑀𝑀𝑖𝑖 ,𝑅𝑅𝛼𝛼) = 𝐸𝐸Ψ(𝑀𝑀𝑖𝑖 ,𝑅𝑅𝛼𝛼) 

𝑍𝑍)3) تحوي على I.4المعادلة ( + 1)𝑁𝑁𝛼𝛼  متغیر، وحیث أنھ نجد على الأقل في وحدة ال𝑐𝑐𝑚𝑚3  على ما

ذرة، إذن كما نلاحظ أنھ لو فرضنا ان الحاسوب الحدیث ینجز ملیار عملیة في الثانیة الواحدة  1022یقارب 

 فانھ یجب علینا انتظار تقریبا ملیون سنة حتى نجد النتیجة وھذا امر مستحیل.

 ات المعروفةومن التقریب عتمد طرق تقریبیة وفعالة من اجل الحصول على النتائج الفیزیائیة للنظام.تلذلك 

وھو اھم تقریب حیث یفصل دالة الحالة للأنویة  Born-Oppenheimer [2] أبنھایمریوجد تقریب بورن 

التي تمكننا من حل معادلة شرودینغر  DFTعن دالة الحالة للإلكترونات، وكذلك توجد نظریة دالیة الكثافة 

 لدالة الحالة الالكترونیة.
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I.3.مختلف التقریبات 

 I .3 .بنھایمرأتقریب بورن .أ 𝑩𝑩𝑩𝑩𝑩𝑩𝑩𝑩 − 𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑩𝑩𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑶𝑩𝑩  

 حركة من كثیرب أسرع لكتروناتالإ حركةنجد أن  وبالتاليلكترونات الإ بكتلة مقارنة ثقیلة الأنویة كتلة إن

 لھذا وكنتیجةالإلكترونات،  حركة دراسة عند ثابتة الأنویة حركة عتبارا یمكن أولي كتقریبعلیھ و .الأنویة

𝐷𝐷�𝑒𝑒للأنویة   الحركیة الطاقة إھمال یمكن التقریب = 𝑈𝑈�𝑒𝑒 بینھا  فیما الأنویة تفاعل حد یؤخذ و  0 = 𝐶𝐶𝑁𝑁𝑖𝑖 

  كثابت.

 یعتبر ھذا التقریب فعال لأنھ عند حساب النسبة بین كتلة الالكترونات وكتلة الأنویة فنجدھا تقریبا

 𝑙𝑙
𝑀𝑀
≈  أي أن تأثیر ھذا التقریب شبھ معدوم بالنسبة للنتائج المتحصل علیھا.   10−5

 .[2]یسمى ھذا التقریب ب تقریب بورن أبنھایمر 

 :العلاقةبالناتج من ھذا التقریب یكتب  الھاملتون الجدیدلذلك ف

)I.5(  𝐻𝐻�𝑒𝑒 = 𝐷𝐷�𝑒𝑒 + 𝑈𝑈�𝑒𝑒 + 𝑈𝑈�𝑒𝑒𝑒𝑒 

 المعادلة شرود نغر الى النحو التالي: وبالتالي تبسط

)I.6(  ��
−ħ2∆𝑖𝑖

2𝑚𝑚

𝑁𝑁𝑒𝑒

𝑖𝑖=1

+
1
2
�

𝐿𝐿2

�𝑀𝑀𝑖𝑖 − 𝑀𝑀𝑗𝑗�𝑖𝑖≠𝑗𝑗

−��
𝑍𝑍𝛼𝛼𝐿𝐿2

|𝑀𝑀𝑖𝑖 − 𝑅𝑅𝛼𝛼0|

𝑁𝑁𝛼𝛼

𝛼𝛼=1

𝑁𝑁𝑒𝑒

𝑖𝑖=1

�𝛹𝛹𝑒𝑒(𝑀𝑀,𝑅𝑅𝛼𝛼0) = 𝐸𝐸𝑒𝑒(𝑅𝑅𝛼𝛼0)𝛹𝛹𝑒𝑒(𝑀𝑀,𝑅𝑅𝛼𝛼0) 

الكلي الھاملتون ین من من خلال حذف حدبشكل معمق المسألة  تبسیط یساعد على أبنھایمر-بورن  تقریب

 حل معادلة أجل من الطرق من العدید طورت لذلك .رقمیا لاو تحلیلیا لا ممكن المعادلة غیر حل لكن یبقى

  .الكثافة دالیة ونظریةفوك -تريرھا، ھارتري طریقة منھا نذكر الالكترونات متعددة شرودینغر

I .3ب. طریقة ھارتري. 𝑯𝑯𝑯𝑯𝑩𝑩𝑯𝑯𝑩𝑩𝑶𝑶𝑶𝑶 

وذلك طریقة تسمح بحساب دالة الموجة متعددة الالكترونات  [3] اقترح العالم ھارتري 1927في سنة 

 لكترون واحد.على شكل جداء لعدة دوال أمواج لإ بكتابتھا

الاجمالیة على شكل جداء لدوال  الالكترونیة الموجة وتكتب دالةمرافق لھ  بحیث یكون لكل الكترون مدار

 أمواج لجسیم واحد، متعامدة فیما بینھا:

)I.7(  Ψ𝑒𝑒 = 𝜓𝜓1(𝑀𝑀1)𝜓𝜓2(𝑀𝑀2) …𝜓𝜓𝑁𝑁(𝑀𝑀𝑁𝑁) 

لكترون یتحرك منفرد في الحقل إن كل أأي  حرتري، على نموذج الالكترون الیعتمد تقریب ھارحیث 

وباقي الالكترونات الأخرى، أي یتغیر المشكل لدینا من عدد كبیر من  الأنویةالمتوسط المتولد عن 

 .لنظام الالكترونات ومبدأ السبینحیث تھمل التفاعلات بین الالكترونات  لكترون وحید،إلكترونات الى لإا
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 مما نتج عنھ ما یلي:

 .𝑉𝑉𝑒𝑒−𝑒𝑒فیھا لمجموع قوى تنافر كولوم  قیمة مبالغ -

  عدم أخذ مبدأ باولي بعین الاعتبار. -

النتیجة الثانیة أكبر اشكالا من الأولى حیث ھنا لم یعتمد مبدأ التناظر لدوال الموجة (مبدأ باولي)، حیث ھنا 

ارة الإلكترونات عبلم یحدد نوع الجسیمات الداخلة في التفاعل (فرمیونات أو بوزونات) والمعروف ھنا ان 

 عن فرمیونات.

خذ كل دالة موجة  أجل أانھ من   )〈𝐻𝐻〉 صغریة للطاقة المتوسطةلأقیمة ا(إیجاد الیبین الحساب التبایني 

Ψ𝑖𝑖(𝑀𝑀)   وحید یم لجس شرودینغرمعادلة والتي تمثل یجب ان تكون حلا لمعادلة تفاضلیة من الدرجة الثانیة

 التالیة:

)I.8(  [−𝛻𝛻2 + 𝑊𝑊(𝑀𝑀) + 𝑈𝑈𝑖𝑖(𝑀𝑀)]Ψ𝑖𝑖(𝑀𝑀) = 𝐸𝐸𝑖𝑖Ψ𝑖𝑖(𝑀𝑀) 

ħ=𝑚𝑚𝑒𝑒= 𝑒𝑒2)یلي  الوحدات الذریة كما حیث أخذنا

4𝜋𝜋𝜀𝜀0
  Å 0.529177ذات طول  .u.a 1و  (1=

 .Ry=13.605814 eV1و 

تفاعل الالكترون مع كل ایونات البلورة، الحد الثاني یمثل الجھد المتوسط لتنافر  𝑊𝑊(𝑀𝑀)یمثل الحد الأول 

≠ 𝑗𝑗على باقي الالكترونات حیث  iكولوم المطبق من طرف الكترون   𝑖𝑖. 

)I.9(  𝑈𝑈𝑖𝑖(𝑀𝑀) = �
𝑞𝑞2𝜌𝜌𝑖𝑖(𝑟𝑟′)
|𝑀𝑀 − 𝑀𝑀′| 𝑃𝑃

3𝑀𝑀′ 

 وتعطى بالعلاقة: ’rالكثافة الالكترونیة عند نقطة تمثل  𝜌𝜌(𝑀𝑀′)حیث 

)I.10(  𝜌𝜌(𝑀𝑀′) = ��Ψ𝑗𝑗(𝑀𝑀′)�2

𝑗𝑗≠𝑖𝑖

 

تفاضلیة (واحدة لكل الكترون)، الفرق بین ھذه المعادلات  معادلة 𝑁𝑁) فانھ توجد I.8كما نلاحظ في المعادلة (

. ومنھ لا نستطیع حل ھذه المعادلات دون 𝑈𝑈(𝑀𝑀)ھو الارتباط بین ھذه الالكترونات والموجود في الكمون 

 استخدام طرق تقریبیة إضافیة.

I .3 .تقریب ھارتري فوك.ج 

 لدالة الموجة اللاتناظر بعین الاعتبار مبدأان طریقة ھارتري لا تأخذ  Fock [4]ك و، اثبت ف1930في سنة 

فس الحالة ان یكونا معا في ن لإلكترونیننھ لا یمكن أ ،حسب مبدأ باولي والتي تنص، فیما یخص الفرمیونات

 الكوانتیة.
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 𝑁𝑁الكترون و  𝑁𝑁𝑒𝑒لنظام متكون من  رشرودینغبإعطاء حل تقریبي لمعادلة  [4]فوك -تسمح طریقة ھارتري

  الذي یأخذ بعین الاعتبار اللاتناظر  Slaterعندئذ على الشكل محدد سلاتر   Ψ𝐻𝐻𝐻𝐻نواة و تكتب دالة الموجة 

 لدالة الموجة :

)I.11(  Ψ(𝑀𝑀1, 𝑀𝑀2, 𝑀𝑀3, … . 𝑀𝑀𝑁𝑁) =
1
√𝑁𝑁! �

�

Ѱ1(𝑀𝑀1) Ѱ1(𝑀𝑀2) ⋯ ⋯ Ѱ1(𝑀𝑀𝑁𝑁)
Ѱ2(𝑀𝑀1)

⋮
⋮

Ѱ2(𝑀𝑀2)
⋮
⋮

⋯
⋮
⋮

⋯
⋮
⋮

Ѱ2(𝑀𝑀𝑁𝑁)
⋮
⋮

Ѱ𝑁𝑁(𝑀𝑀1) Ѱ𝑁𝑁(𝑀𝑀2) … … Ѱ𝑁𝑁(𝑀𝑀𝑁𝑁)

�
� 

I .4 نظریة دالیة الموجة .(𝑫𝑫𝑫𝑫𝑫𝑫) 

I .4أ. مقدمة. 

لكثافة ا بواسطةنظام متعدد الالكترونات طاقة التعبیر على  فيیعتمد مبدأ نظریة دالیة الكثافة أساسا 

  .النظام والتي بواسطتھا یمكن تطبیق مبدأ الفعل الأصغري لھذا  𝜌𝜌(𝑀𝑀)  الالكترونیة

حیث یعبر عن  ،Fermi [6]وفرمي  Thomas ][5الى اعمال توماسالاصلیة لھذه الطریقة تعود الفكرة 

عتمد على ھذا التقریب ی ) بدلالة كثافة الالكترونات.إلكتروستاتیكیةود الطاقة الكلیة (طاقة حركیة جمیع حد

 تحویل نظام غیر متجانس الى نظام ذو سلوك متجانس بكثافة ثابتھ. 

كثافة الالكترونات كمتغیر أساسي لكتابة خصائص نظام ما منذ اكتشاف البنیة الالكترونیة للمادة  استخدامبدأ 

 [7] 1964سنة  Kohnوكوھن  Hohenbergیتم اثباتھا الا بعد النظریتین الاساسیتین لھوھنبرغ  ولكن لم

 . DFTبدقة منھجیة تطبیق  واللتان توضحان [1] 1965سنة    Sham شامو Kohn ثم كوھن

باستعمال معادلة  في حقل فعال جسم كنظام ذو جسم واحد 𝑁𝑁شام تھتم بدراسة نظام ذو -معادلات كوھن

ة ر قاعدة نظریة أساسیة للقیام بالحسابات الخاصی، مع الاخذ بعین الاعتبار كل التفاعلات وتوفرشرودینغ

 ببنیة المستویات الطاقویة.

I .4كوھن-.ب. نظریة ھوھنبرغ 

مثل  𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀)في حقل خارجي (الفرمیونات) بأنظمة الالكترونات  [7]تتعلق نظریتي ھوھنبرغ و كوھن 

 ، و تتمثل ھاتین النظریتین في:الأنویة نتجھالذي ت

 :1نظریة  •

كثافة  بواسطة 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀)یتم تحدید الكمون الخارجي أنظمة الالكترونات التي تتفاعل فیما بینھا  من اجل

تحسب كل خصائص النظام بدلالة كثافة الالكترونات للحالة فقط.  𝜌𝜌0(𝑀𝑀)الالكترونات للحالة الأساسیة 

 .𝜌𝜌0(𝑀𝑀)الأساسیة 



 DFTنظرية دالية الكثافة                      الفصل الأول                                    
 

9 
 

 :2نظریة  •

𝐸𝐸 ,الطاقة الاجمالیة للنظام یمكن ان تكتب كدالیة لكثافة الالكترونات،  = 𝐸𝐸(𝜌𝜌),  حیث یتعلق الحد الأدنى

𝜌𝜌(𝑀𝑀)للطاقة الكلیة للنظام بكثافة معینة تمیز الحالة الأساسیة  = 𝜌𝜌0(𝑀𝑀) (مبدأ الفعل الأصغري) كما تعتبر .

 أیضا بقیة خصائص الحالة الأساسیة دوال لكثافة الالكترونات في الحالة الأساسیة.

 مغناطیسیین: لعزمین وتصبح دالیةیمكن تطبیق ھذه الخصائص في نظام مغناطیسي، 

)I.12(  𝐸𝐸[𝜌𝜌] = 𝐸𝐸[𝜌𝜌↑,𝜌𝜌↓] 

  ،فانھا لا تعطي أي دلالة السابقتین ، من اجل ھاتین النظریتین𝜌𝜌 یتعلق بشكل دالیة الكثافة DFTتطبیق 

 .𝜌𝜌تسمح بدراسة  )دقیقة(و ھذا ما یستوجب إیجاد تقریبات كافیة 

I .4شام-.ج. معادلات كوھن 

 لحساب الكثافة عملیة طریقة وشام كوھن معادلات تقدم .[1] 1965نشرت معادلات كوھن وشام عام 

  .خارجي كمون داخل بینھا فیما المتفاعلة الإلكترونات من لجملة الكلیة والطاقة الإلكترونیة

 خارجي كمون بوجود بینھا فیما المتفاعلة الإلكترونات جملة مسألة تحویل فكرة على الطریقة ترتكزھذه

 الكمون یتضمن .فعال كمون في تتحرك والتي بینھا فیما متفاعلة غیر إلكترونات جملة مسألة ثابت إلى

 یمكن أنھ وشام كوھن بین لقد .المعتبر الإلكترون على الإلكترونات بقیة وتأثیر الخارجي الفعال الكمون

   خارجي. كمون بوجود متفاعلا إلكترونا   Nمن متكونة لجملة 𝜌𝜌(𝑀𝑀)الأساسیة   الحالة حساب كثافة

وسیلة تطبیقیة من اجل حساب طاقة الحالة الأساسیة لنظام الكتروني، بحیث تعتمد على  DFTتسمح بجعل 

 الفكرة التالیة:

یمكن التعبیر عن الغاز الالكتروني بدلالة الجسیمات الداخلة في التفاعل، والمعرفة بدالة موجة أحادیة الجسیم 

Ψ𝑖𝑖(𝑀𝑀)   قیمة الطاقة ومنھ نفستكون للجسیمات في الحالة الأساسیة نفس الكثافة 𝐸𝐸[𝜌𝜌]   لغاز الكتروني

 حقیقي:

)I.13(   𝐻𝐻𝐾𝐾𝐾𝐾Ψ𝑖𝑖 = �𝐷𝐷𝑒𝑒(𝑀𝑀) + 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀)�Ψ𝑖𝑖 = 𝜀𝜀𝑖𝑖Ψ𝑖𝑖 

 و 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀) الكمون الفعال للجسیمات  .𝛹𝛹𝑖𝑖(𝑀𝑀)طاقة الحالة  𝜀𝜀𝑖𝑖الطاقة الحركیة للجسیمات،  𝐷𝐷𝑒𝑒(𝑀𝑀)حیث 

 ھو مجموع ثلاثة كمونات:

)I.14(  𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀) = 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀) + 𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑀𝑀) + 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥(𝑀𝑀) 

 

𝑉𝑉𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑀𝑀).الكمون الخارجي الذي تفرضة النواة : 

:𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑀𝑀) أو كمون التفاعل الكولومبي الكلاسیكي بین جسیمات الغاز الالكتروني. كمون ھارتري 
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𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥(𝑀𝑀).كمون التبادل والترابط : 

 الأخیرین عن طریق دالیة الكثافة: یعبر عن ھذین الكمونین

)I.15(  𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑀𝑀) = 𝐿𝐿2 �
𝜌𝜌(𝑀𝑀′)

|𝑀𝑀 − 𝑀𝑀′|𝑃𝑃
3 𝑀𝑀′ 

)I.16(  𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥(𝑀𝑀) =
𝛿𝛿𝐸𝐸𝑒𝑒𝑥𝑥𝜌𝜌(𝑀𝑀)
𝛿𝛿𝜌𝜌(𝑀𝑀)  

ن وشام أحادیة الجسیمات صارم ھن وكذلك التطور الذي أدى إلى معادلات كوھإن نظریتي ھوھنبرغ وكو

التي  𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥(𝑀𝑀) ترابط-تبادل دالیة. ومع ذلك، فإن اتللغایة ویتم الحصول علیھما دون اللجوء إلى التقریب

 تظھر في المعادلات تجعل أي حل دقیق مستحیلاً، نظرًا لأن شكلھ التحلیلي غیر معروف.

I .4ارتباط -تبادل .د. دالیة𝑬𝑬𝑬𝑬𝑬𝑬𝑶𝑶𝑯𝑯𝑩𝑩𝑬𝑬𝑶𝑶 − 𝑪𝑪𝑩𝑩𝑩𝑩𝑩𝑩𝑶𝑶𝑪𝑪𝑯𝑯𝑯𝑯𝑶𝑶𝑩𝑩𝑩𝑩 𝑫𝑫𝑭𝑭𝑩𝑩𝑬𝑬𝑯𝑯𝑶𝑶𝑩𝑩𝑩𝑩𝑯𝑯𝑪𝑪 

 بادل والترابطتال ثقببین الالكترون وطاقة التفاعل الالكتروستاتیكي بكل بساطة ارتباط ھي -طاقة تبادل

 لترجمة الانخفاض في كثافة الإلكترون في جمیع أنحاء والترابطیتم استخدام ثقب التبادل الذي یحیط بھ، 

 أثیرات عن طریق ثلاثة ت ثقب التبادل والترابطتشكل ی، الفضاء مدفوعًا بوجود إلكترون في نقطة معینة

 مع نفسھ. عدم تفاعل الالكترون وھو التفاعل الكلاسیكي الذي ینص على )،الذاتيالتصحیح (التفاعل تأثیر  -

لباولي الذي یمیل الى جعل كل الكترونین متماثلي العزم الدوراني المغزلي على ابعد مسافة  ستبعادمبدأ الا -

 ممكنة من الفضاء.

 تنافر كولوم، توجد مسافة تفصل بین كل الكترونین. -

اقة اما التأثیر الثالث فھو المسؤول على ط، مسؤولین على طاقة التبادل بحیث التأثیر الأول والثاني

  الارتباط.

ارتباط لذلك یتم اللجوء الى تقریبات تھتم بدراسة تأثیر -لا یمكن إعطاء قیمة مضبوطة لكمون تبادل

 التبادل والارتباط الالكترونات فیما بینھا، ومن اھم ھذه التقریبات.

 .(LDA, Local Density Approximation) حلیةكثافة المالتقریب  -

    (GGA , generalized gradient approximation).تقریب التدرج المعمم  -

I .4 ه. تقریب كثافة الموضع.𝑳𝑳𝑫𝑫𝑳𝑳  

 الكثافة الالكترونیة للجسم المدروس تشبھ محلیا كثافة غاز الالكترونات أن في ھذا التقریب یتم اعتبار

المتجانس، ھذا یعني أن تفاعلات التبادل والترابط لھا تأثیر محلي. في ھذه الحالة، طاقة التبادل والترابط 

 یمكن صیاغتھا عل الشكل التالي:
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)I.17(  𝐸𝐸𝑒𝑒𝑥𝑥𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿[𝜌𝜌(𝑀𝑀)] = �𝜀𝜀𝑒𝑒𝑥𝑥𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿[𝜌𝜌]𝜌𝜌(𝑀𝑀)𝑃𝑃3𝑀𝑀 

ھذه الطاقة یمكن تركیبھا على  .ρرتباط لجسیمات غاز الكتروني ذو كثافة منتظمة ا-طاقة تبادل 𝜀𝜀𝑒𝑒𝑥𝑥𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿حیث 

 :𝜀𝜀𝑥𝑥[𝜌𝜌]وطاقة الترابط  𝜀𝜀𝑒𝑒[𝜌𝜌]شكل مجموع لطاقة التبادل 

)I.18(  𝜀𝜀𝑒𝑒𝑥𝑥𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿𝐿[𝜌𝜌] = 𝜀𝜀𝑒𝑒[𝜌𝜌] + 𝜀𝜀𝑥𝑥[𝜌𝜌] 

 بالعلاقة: [8]یعبر عنھا دیراك  𝜀𝜀𝑒𝑒[𝜌𝜌]طاقة التبادل  مساھمة

)I.19(  𝜀𝜀𝑒𝑒[𝜌𝜌] = −
3

4
�

3

𝜋𝜋
�

1
3
𝜌𝜌

4
3 

أو التقریب المحلي لكثافة السبین، وذلك  LSDAیمدد الى  LDAفي حالة المواد المغناطیسیة، فإن تقریب 

 Slater [9]لأنھ یجب ادخال حلات السبین للمواد المغناطیسیة. أول من اقترح ھذا التعدیل ھو العالم سلاتر 

یعبر عنھا  LSDAتقریب  . دالیة طاقة التبادل فيLDAوالذي سمح بحل بعض الإشكالات في طریقة 

 بالعلاقة:

)I.20(  𝜀𝜀𝑒𝑒�𝜌𝜌𝛼𝛼 ,𝜌𝜌𝛽𝛽� = −
3
4
�

6
𝜋𝜋
�
1
3
�𝜌𝜌 𝛼𝛼

4
3 +𝜌𝜌 𝛽𝛽

4
3 � 

 .downو  upتمثل السبین  𝛽𝛽و  𝛼𝛼حیث المعاملات 

 ومونتیكارلكن تحدیدھا عموما عن طریق محاكاة لغاز متجانس من الالكترونات یم 𝜀𝜀𝑥𝑥[𝜌𝜌]طاقة الارتباط 

 Ceperley [10,11]لـ سیبرلاي  Variational Quantum Monte Carlo  (VQMC)الكوانتیة 

و  Perdowوتحویلھا الى عبارة تحلیلیة. توجد عدة عبارت أخرى لدالیة طاقة الارتباط نذكر منھا بیردو 

 .Vosko et al. [13]و فوسكو ومساعدیھ  Zunger [12]زانجر 

I.4.المعمم  التدرج تقریب .و𝑮𝑮𝑮𝑮𝑳𝑳 

مما یوفر تحسیناً  )،GGAتطویر تقریب التدرج المعمم (أدى نجاح تقریب الكثافة المحلیة إلى 

واضحًا للأخیر وبالتالي تكیفاً أفضل مع الأنظمة التي تمت دراستھا. یعد ھذا التقریب بمثابة اعتبار مصطلح 

⃗��𝛻𝛻│المحلي درجھا وت 𝜌𝜌كدالة فقط للكثافة، ولكن بشكل عام كدالة للكثافة لیس التبادل والترابط  𝜌𝜌│.  أول

 عطيلا یمكن لھذا التقریب أن ی ذلك،ومع  ،[1]طرف كوھن وشام من تم تقدیمھ ) GGA(تقریب ل 

، مما یتیح دوال) في اختیار الGGA. تكمن فكرة تقریب التدرج المعمم (LDAالتحسینات المتوقعة إلى 

 التكیف بشكل أفضل مع الاختلافات الواسعة للحفاظ على الخصائص المرغوبة. 

 شكل.ھذا التقریب على الفي  عامةبصفة الطاقة یعبر عن 
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)I.21(  
𝐸𝐸𝑒𝑒𝑥𝑥𝐺𝐺𝐺𝐺𝐿𝐿(𝜌𝜌) = �𝜌𝜌(𝑀𝑀)𝜀𝜀𝑒𝑒𝑥𝑥[𝜌𝜌(𝑀𝑀)𝜀𝜀𝑒𝑒ℎ𝑜𝑜𝑙𝑙]𝑃𝑃3𝑀𝑀

≡ �𝜌𝜌(𝑀𝑀)𝜀𝜀𝑒𝑒ℎ𝑜𝑜𝑙𝑙(𝜌𝜌)𝐹𝐹𝑒𝑒𝑥𝑥�𝜌𝜌�𝛻𝛻�⃗𝜌𝜌�� 𝑃𝑃3𝑀𝑀 

 ، و اكثرھا استعمالا  Fxc. و توجد عدة اشكال لρ(r)ھي طاقة التبادل لنظام متجانس ذو كثافة  εxhomحیث 
Becke [14] (B88), Perdew-Wang (PW) [15], Perdew et al. (mPW) [16] 

I.5حلول معادلات كوھن و شام لجسیم واحد . 

 الكمون استخدامھا للكثافة، حسب وترتب DFTعلى  مبدئیا الطاقة عصابات بنیة حساب طرق مختلف تركز

  FP-LAPWخطیا  المتزایدة المستویة الموجة . الطریقةشام-كوھن ومدارات
 :ھي الأساسیة الموجة دالة وبالتالي ،شام- نھوك مدارات على تعتمد

)I.22(   Ψ𝑖𝑖(𝑘𝑘, 𝑀𝑀) = �𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗𝜑𝜑𝑗𝑗(𝑘𝑘, 𝑀𝑀)
𝑗𝑗

 

 .الموجة لدالة النشر معاملات ھي  ij  Cحیث

الذي یوضحھ المخطط  الارتباط التلقائيبطریقة تكراریة باستخدام دورة تكرار  KSیتم حل معادلات 

 ).I.1الانسیابي في الشكل (

 اجل تقطیر المعادلة: من 𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖نبدأ بإدخال كثافة الشحنة الأولیة 

)I.23(  𝐻𝐻 − 𝜀𝜀𝑖𝑖𝑆𝑆 = 0 

وذلك  𝜌𝜌𝑜𝑜𝑜𝑜𝑒𝑒التغطیة. بعد ذلك یتم إیجاد كثافة شحنة جدیدة  مصفوفة 𝑆𝑆و  شام-وھنك میلتوناھ 𝐻𝐻حیث 

. نقوم بمقارنة كثافة الشحنة الجدیدة مع كثافة الشحنة الأولیة فاذا كان (I.23)بإیجاد الاشعة الذاتیة للمعادلة 

 نقوم بخلط بین ھاتین الكثافتین حسب العلاقة:الفرق بینھما كبیر 

)I.24(  𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖∗ = (1 − 𝛼𝛼)𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖 + 𝛼𝛼𝜌𝜌𝑜𝑜𝑜𝑜𝑒𝑒 

 .1و  0یتم اختیاره عشوائیا بین القیم  ثابت 𝛼𝛼حیث 

𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖ثم نعید الكرة من جدید مع كثافة الشحنة الجدیدة 
∗

وھكذا حتى نصل الى الحد الذي تكون فیھ كثافة  ،

 الشحنة الداخلة ھي نفسھا تقریبا كثافة الشحنة الخارجة.
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 شام.-. العملیة الدوریة لحلول معادلة كوھنI.1شكل 

 

 

 

 

  الكثافة الالكترونیة الداخلة
𝝆𝝆𝑶𝑶𝑩𝑩 

 حساب الكمون الفعال

𝑽𝑽𝑶𝑶𝒆𝒆𝒆𝒆(𝑩𝑩) = 𝑽𝑽𝑶𝑶𝑬𝑬𝑯𝑯(𝑩𝑩) + 𝑽𝑽𝑯𝑯(𝑩𝑩) + 𝑽𝑽𝑿𝑿𝑪𝑪(𝑩𝑩) 

شام-حلول معادلة كوھن  

 𝑯𝑯𝑲𝑲𝑲𝑲𝚿𝚿𝑶𝑶 = �𝑫𝑫𝑶𝑶(𝑩𝑩) + 𝑽𝑽𝑶𝑶𝒆𝒆𝒆𝒆(𝑩𝑩)�𝚿𝚿𝑶𝑶 = 𝜺𝜺𝑶𝑶𝚿𝚿𝐢𝐢⬚    

 𝑬𝑬𝑫𝑫تحدید 

   حساب الكثافة الالكترونیة الجدیدة
𝝆𝝆𝑩𝑩𝑭𝑭𝑯𝑯 

 حساب الخصائص الفیزیائیة

 

 𝝆𝝆𝑩𝑩𝑭𝑭𝑯𝑯و  𝝆𝝆𝑶𝑶𝑩𝑩مزج 

 

 متقارب؟

 نعم

 لا
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 𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳 خطیا  المتزایدة المستویة الأمواج طریقة. IIالفصل 

II.1 .طریقة الأمواج المستویة المتزایدة 𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳 

استخدمت لأول مرة من  𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊 (𝑁𝑁𝐶𝐶𝑁𝑁𝑚𝑚𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑃𝑃 𝐹𝐹𝑝𝑝𝑎𝑎𝑖𝑖𝐿𝐿 𝑊𝑊𝑎𝑎𝑊𝑊𝐿𝐿)طریقة الأمواج المستویة المتزایدة 

، وذلك من اجل كتابتھا كقاعدة للدالة الموجة الالكترونیة الكلیة [1] 1937سنة  𝑆𝑆𝑝𝑝𝑎𝑎𝑖𝑖𝐿𝐿𝑀𝑀طرف سلاتر 

ون شام (مع عدم اخذ كم-بھ معادلة كوھنوحید، والتي تش لإلكترونوبذلك استنتاج حلول معادلة شرودینغر 

 . 𝐷𝐷𝐹𝐹𝐷𝐷التبادل والترابط بعین الاعتبار) في طریقة 

وقد سمیت طریقة الأمواج  𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊باستخدام طریقة محسنة ل  [2] 1969سنة  Andersonقام اندرسون 

، بعد ذلك عرض 𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊 (𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝑀𝑀𝑖𝑖𝑁𝑁𝐿𝐿𝑃𝑃 𝑁𝑁𝐶𝐶𝑁𝑁𝑚𝑚𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑃𝑃 𝐹𝐹𝑝𝑝𝑎𝑎𝑖𝑖𝐿𝐿 𝑊𝑊𝑎𝑎𝑊𝑊𝐿𝐿)المستویة المتزایدة خطیا 

𝐹𝐹𝐹𝐹طریقة الكمون الكامل  − 𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊 .وھي المستخدمة في ھذه المذكرة 

 شكلعلى  یةالالكترون الموجة دالة كتابةاعتمد سلاتر على  APWفي طریقة الأمواج المستویة المتزایدة 

𝑁𝑁𝐶𝐶𝑀𝑀𝑀𝑀𝑖𝑖𝑖𝑖"بكمون  الخاصة الالكترونات دالة − 𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖" )ختصاراا (𝑁𝑁𝐷𝐷 خلیة ما أو) النحل) یسمى كمون 

 .II.1كما موضح في الشكل  منطقتین إلى بالذرات المحیط الفضاء یقسم والذي

 

 

 

 

 

 

 

 .والمنطقة الفراغیة. مخطط تمثیلي للخلیة الأساسیة على شكل كرات II.1شكل 

 الالكترونات  وتشمل النواة حیث  𝑁𝑁𝐷𝐷تسمى  𝑅𝑅𝛼𝛼: وھي عبارة عن كرات نصف قطرھا ىالأول المنطقة

 بھا (الكترونات القلب). رتباطالا شدیدة

بالأنویة  الارتباط ضعیفة الالكترونات وتشمل بالكرات تحیطلفراغیة ا المنطقة : تسمىالثانیة المنطقة

 (الكترونات التكافؤ).

 المنطقة الفراغیة
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على أنھا دالة موجة حیث ان الالكترون یكون شبھ حر في المنطقة الفراغیة وبذلك نعبر عن دالة موجتھ 

بینما داخل الكرة تكون دالة الموجة للإلكترونات على شكل أمواج كرویة للمدارات الالكترونیة  ،مستویة

 دالة الموجة بالعلاقة: للذرة، وبذلك تعطى

𝜑𝜑(𝑀𝑀) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧

 

1
√Ω

� 𝐶𝐶𝐺𝐺𝐿𝐿𝑖𝑖(𝐺𝐺+𝐾𝐾)𝑟𝑟                               𝑟𝑟>𝑅𝑅𝛼𝛼
𝐺𝐺

�𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙(𝜃𝜃,𝜑𝜑)                          𝑟𝑟<𝑅𝑅𝛼𝛼   
𝑙𝑙𝑙𝑙

 (II.1)  

 حیث:

𝜑𝜑(𝑀𝑀) .دالة الموجة الكلیة 

Ω الوحدویة. الخلیة حجم یمثل 

𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀) .الدال القطریة 

𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙 الدوال الھرمونیة الكرویة. 

𝐶𝐶𝐺𝐺 للأمواج المستویة. النشر معاملات 

𝐾𝐾��⃗  .(ZB)ن الأولى اشعاع الموجة في منطقة بریلو  

�⃗�𝐿 .الشعاع الاساسي للشبكة المعكوسة 

ھي حلول معادلة شرودینغر للجزء القطري والتي تكتب من اجل  𝑁𝑁𝐷𝐷الموجودة داخل الكرة  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)الدالة 

 على الشكل: 𝛼𝛼النواة 

�−
𝑃𝑃2

𝑃𝑃𝑀𝑀2 +
𝑝𝑝(𝑝𝑝 + 1)
𝑀𝑀2 + 𝑉𝑉(𝑀𝑀)− 𝐸𝐸𝑙𝑙� 𝑀𝑀 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀) = 0 (II.2)  

 الذاتیة، القیم تمثل 𝐸𝐸𝑙𝑙و  MTالكروي المركزي داخل الكرة  بالكمون الخاص الجزء یمثل  𝑉𝑉(𝑀𝑀)في حین 

 تنتھي ،القلبیة الذاتیة الحالات لكل عامدةتم العلاقة السابقة تكون في المعرفة القطریة  الدالة أن حین في

 وذلك ما تبرھنھ العلاقة التالیة: MTحدود الكرة  عند التعامد شروط

(𝐸𝐸2 − 𝐸𝐸1)𝑀𝑀𝑈𝑈1𝑈𝑈2 = 𝑈𝑈2
𝑃𝑃2𝑀𝑀𝑈𝑈1
𝑃𝑃𝑀𝑀2 − 𝑈𝑈1

𝑃𝑃2𝑀𝑀𝑈𝑈2
𝑃𝑃𝑀𝑀2  (II.3)  
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 .𝐸𝐸2  و 𝐸𝐸1  الذاتیة للقیم الموافقة قطریةال دوالال  𝑈𝑈2و   𝑈𝑈1حیث 

 𝑁𝑁𝐷𝐷بین حدود سطح الكرة  𝜑𝜑(𝑀𝑀)تحدد عن طریق شروط الاستمراریة لدالة الموجة   𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼المعاملات 

الخاصة بالأمواج المستویة. من أجل ذلك قام سلاتر  𝐶𝐶𝐺𝐺والمنطقة الفراغیة، لذلك تكون بدلالة المعاملات 

، بعد ذلك نساوي بین معاملات النشر 𝐵𝐵𝐿𝐿𝑁𝑁𝑁𝑁𝐿𝐿𝑝𝑝بنشر الدوال المستویة على شكل الدوال الكرویة ل بیسال 

 فنجد: 𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼لھذه الدوال مع 

𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 =
4𝜋𝜋𝑖𝑖𝑙𝑙

√𝛺𝛺𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)
�𝐶𝐶𝐺𝐺𝐽𝐽𝑙𝑙��𝑘𝑘�⃗ + �⃗�𝐿�𝑅𝑅�⃗ 𝛼𝛼�𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙∗ �𝑘𝑘�⃗ + �⃗�𝐿�
𝐺𝐺

 (II.4)  

 دوال بیسال الكرویة. ھي 𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑀𝑀)حیث 

والتي تأخذ الشكلین، موجة مستویة في المنطقة الفراغیة ودالة   𝐿𝐿بالمعامل  المعرفة الذاتیةالموجیة  الدوال

 .𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊𝐾𝐾تسمى أمواج مستویة متزایدة  𝑁𝑁𝐷𝐷قطریة في المنطقة 

المعرفة بالعلاقة  𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼حالة المعاملات  في لأن وذلكت الصعوبات من مجموعة ظھرت APW الطریقة في

)II.4 تحوي على الحد (𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)  في المقام، اذن من الممكن ان نجد قیم ذاتیة للطاقة یكون فیھا ھذا الحد

 المنطقة في المستویة الموجة دوال عن تكون منفصلة القطریة الدوال وبالتالي .MTمعدوم على سطح الكرة 

 من مجموعة Anderson [2] وأندرسون Koelling [3]كولینغ  أدخل المشكل ھذا ولحل البینیة،

 𝜑𝜑(𝑀𝑀)الموجیة  الدالة تمثیلعلى  أساسا ترتكز APW المتزایدة المستویة الأمواج طریقة على التغییرات

 مشتقاتھو 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)، أي أنھ یوجد تركیب خطي بین 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)خطي ل  على شكل تدرج MTكرة داخل ال

 .FP-LAPWخطیا  المتزایدة المستویة الأمواج بطریقةھذه الطریقة سمیت ، �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)للطاقة  بالنسبة

II.2 . مبدأ طریقة𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳 

) تعني الكمون الكامل FPحیث  FP-LAPW(أو  LAPWخطیا  المتزایدة المستویة الأمواج طریقة في

ومشتقاتھا بالنسبة  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)القطریة  للدوال تركیبات خطیة شكل على تكون MTالكرة  داخل الأساسیة الدالة

�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)للطاقة  = 𝜕𝜕𝑈𝑈𝑙𝑙
𝛼𝛼(𝑟𝑟)
𝜕𝜕𝐸𝐸

 . اذن الدوال تكون ممثلة بالعلاقة:

𝜑𝜑(𝑀𝑀) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧ 

1
√Ω

�𝐶𝐶𝐺𝐺𝐿𝐿𝑖𝑖(𝐺𝐺+𝐾𝐾)𝑟𝑟

𝐺𝐺

                                                𝑀𝑀 > 𝑅𝑅𝛼𝛼

��𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀) + 𝐵𝐵𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)�𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙                     𝑀𝑀 < 𝑅𝑅𝛼𝛼
𝑙𝑙𝑙𝑙

    (II.5)  
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. بینما مشتقاتھا APW) الخاصة بطریقة II.2تحقق نفس المعادلة القطریة ( 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)القطریة حیث الدوال 

 تحقق المعادلة الغیر متجانسة التالیة: �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)بالنسبة للطاقة 

�−
𝑃𝑃2

𝑃𝑃𝑀𝑀2 +
𝑝𝑝(𝑝𝑝 + 1)
𝑀𝑀2 + 𝑉𝑉(𝑀𝑀) − 𝐸𝐸𝑙𝑙� 𝑀𝑀�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀) = 𝑀𝑀𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀) (II.6)  

 .𝛼𝛼للذرة  𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼لھا نفس طبیعة المعاملات  �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)المرافقة للمشتقات  𝐵𝐵𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼حیث المعاملات 

 . APW  الطریقة حالة مثلفراغیة ال المنطقة في مستویة موجة تكون SLAPWالدوال  

 طاقة عن 𝐸𝐸𝑙𝑙، باختلاف صغیر في الطاقة APWSالدوال  من أفضل LAPWSالدوال  MTكرة  داخل

یمكن  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)، كذلك الدالة القطریة  SAPWقطریة ل  تحسن في الدالة الخطیة التركیبات 𝐸𝐸الطاقة  عصابة

 .𝐸𝐸ان تستنتج عن طریق النشر المحدود في جوار الطاقة 

 .MTكرة  سطح على الموجة دالة استمرار تضمن FP-LAPWخطیا  المتزایدة المستویة الأمواج طریقة

II.3 .الخطیة  الطاقات دور𝑬𝑬𝑪𝑪  

، لكن اختیار ھذا المعامل لیس بالسھل دائما، FP-LAPWدور مھم في طریقة  تلعب 𝐸𝐸𝑙𝑙الطاقة الخطیة 

والاخطاء  APWتختصر الى طریقة  LAPWفان  𝐸𝐸تساوي طاقة العصابة  𝐸𝐸𝑙𝑙عندما تكون الطاقة الخطیة 

𝐸𝐸)على دالة الموجة یكون في حدود  − 𝐸𝐸𝑙𝑙)2  وعلى عصابات الطاقة في حدود(𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝑙𝑙)4 وھذا یعني ،

 یجب ان یكون في مركز العصابة. 𝐸𝐸𝑙𝑙نتائج جیدة فان احسن اختیار للمعامل  انھ اذا اردنا

 ، ونختار المعامل الذي تكون فیھ الطاقة دنیا.𝐸𝐸𝑙𝑙نحسب الطاقة الكلیة للنظام من أجل قیم مختلفة للطاقة 

لكن ھذا الشرط لیس محقق دائما في بعض الحالات وذلك بسبب ضھور حالات قلبیة موسعة تسمى الحالات 

 نصف قلبیة والتي تؤثر بشكل معمق في الحساب. 

تكون متعامدة،  �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼و  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼فإن الدوال القطریة  MTمن اجل الحالات القلبیة المحتوات كلیا داخل الكرات 

، واذا كان ھذا الشرط غیر محقق فإن ھذه 𝑝𝑝حالات قلبیة لھا نفس العزم الزاوي وھذا في حالة عدم وجود 

الدوال القطریة تكون غیر متعامدة. في بعض الأحیان عندما یكون ھناك مشكل في الحالات القلبیة فإنھ تظھر 

كل في مستویات الطاقة والتي تؤكد ظھور حالات نصف قلبیة. وحل ھذا المش [4]ما یسمى عصابة شبح 

 بحیث تحتوي ھذه الحالات نصف قلبیة. MTھو زیادة نصف قطر الكرة 
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II.4 .القطریة الدوال بنیة 

 في المنطقة مستویة موجة تكون FP-LAPW  خطیا المتزایدة المستویة الأمواج لطریقة الأساسیة الدوال

 اشتقاق لھا الأساسیةالدوال  أن شرط ، تحت MTالكرة  داخل قطریة دالة شكل على تنشر التي الفراغیة، و

 : ب تحدد تصبح FP-LAPW للطریقة الأساسیة الدوال فبنیة M.Tكرة  سطح على مستمر یكون

 .�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)للطاقة  بالنسبة مشتقة لھا 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)قطریة  دوال أولا:

 .للاستمرار الحدودیة الشروط تحقق 𝐵𝐵𝑙𝑙𝑙𝑙 و 𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙: المعاملات ثانیا

 الشعاعیة.یوجد نوعین من الدوال 

II.5 .اللانسبیة القطریة الدوال 

الخطیة  الطاقة الكروي و للكمون شرود نغر معادلة حلول تكون 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)القطریة  الدوال اللانسبیة الحالة في

𝐸𝐸𝑙𝑙 ) المعرفة بالعلاقةII.2.( 

𝑝𝑝في الحالة  M.T  لكرة الكروي الكمون جزء ھو  V (r )این  = ) بالنسبة ل II.2، عند اشتقاق العلاقة (0

𝐸𝐸  فان ذلك یؤدي الى المعادلة الغیر متجانسة الخاصة بالمشتق�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀) ) المعرفة بالعلاقة السابقةII.6.( 

 M.Tكما ھو معروف فان الحلول القطریة یجب ان تكون مقننة، في حالتنا ھذه تكون مقننة داخل الكرة 

 باستعمال علاقة التنظیم:

� 𝑀𝑀2[𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)]2𝑃𝑃𝑀𝑀 = 1

𝑅𝑅𝛼𝛼

0

 (II.7)  

 ).II.6متجانسة ( الغیرھو حل متجانس للمعادلة  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼حیث ان 

 تكونا متعامدتان، أي: �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)و مشتقاتھا  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)الدوال القطریة 

� 𝑀𝑀2𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)𝑃𝑃𝑀𝑀
𝑅𝑅𝛼𝛼

0
= 0 (II.8)  

 تكون مقننة، أي: �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)وكذاك الدالة 

� 𝑀𝑀2��̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀)�2
𝑅𝑅𝛼𝛼

0
𝑃𝑃𝑀𝑀 = 1 (II.9)  
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𝐹𝐹𝐹𝐹شروط التقنین في طریقة  − 𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊  : یمكن تعویضھا بالمعادلة التالیة 

𝑅𝑅𝛼𝛼2 �
𝜕𝜕𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼

𝜕𝜕𝑀𝑀 �𝑟𝑟=𝑅𝑅𝛼𝛼
�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)− 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)

𝜕𝜕�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼

𝜕𝜕𝑀𝑀 �𝑟𝑟=𝑅𝑅𝛼𝛼
� = 1 (II.10)  

في جوار  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼عددیا حیث نستخدم النشر المحدود ل  �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼و  𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼) یمكن لھا ان تحدد لنا قیم II.10المعادلة (

𝐸𝐸𝑙𝑙  على الشكل:من الدرجة الأولى 

𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝐸𝐸, 𝑀𝑀) = 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝐸𝐸𝑙𝑙 , 𝑀𝑀) + (𝐸𝐸 − 𝐸𝐸𝑙𝑙)�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝐸𝐸, 𝑀𝑀) + ⋯ (II.11)  

على الطاقة الخطیة یكون مقبول حسب اندرسون عندما یتحقق  𝐸𝐸𝑙𝑙الطاقة  عرض لرتبةھذا الاختیار یشیر 

 الشرط التالي:

��̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼�|𝐸𝐸𝑙𝑙 − 𝐸𝐸| ≤ 1 (II.12)  

 اذا كان ھذا الاختیار غیر ممكن فـأنھ توجد عدة خیارات منھا:

 . حالة كل طاقة أخذ مع مفصولة، طاقیة نافذة كل ویعالجیقسم المجال الطاقي إلى نوافذ طاقویة  -

 .المدارات المحلیة على النشر نستخدم -

 .�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼نقصان في قیمة ، والذي یؤدي الى 𝑁𝑁𝐷𝐷تقلیص نصف قطر الكرة  -

II.6 .النسبیة قطریةال الدوال 

 التصحیحات النسبیة تصبح مھمة عندما تكون الطاقة الحركیة للإلكترونات كبیرة. 

بما أن عصابات الطاقة، والتي لدیھا أھمیة في الجسم الصلب، تكون صغیرة، ھذا یعني ان التأثیرات النسبیة 

، FP-LAPWتأخذ بعین الاعتبار في المناطق حیث الكمون سلبي جدا (بالقرب من النواة). ومنھ في طریقة 

. لأن التصحیحات [5]قة الفراغیة وتھمل في المنط MTالتأثیرات النسبیة تأخذ بعین الاعتبار داخل الكرة 

النسبیة یكون لھا أثر فقط عندما تقترب سرعة الالكترونات من سرعة الضوء، بینما في المنطقة الفراغیة 

 .𝑘𝑘في الفضاء  𝑐𝑐𝐶𝐶𝑖𝑖𝑖𝑖𝑀𝑀𝑀𝑀فان سرعة الالكترونات محدودة ب القطع 

 Dirac) بالمعادلات النسبیة لدیراك II.6) و (II.2في الواقع، یتكون التعدیل النسبي من استبدال المعادلتین (

لعناصر  MTومشتقاتھا فیما یتعلق بالطاقة، والاحتفاظ بالعبارات النسبیة في وقت تطور مساھمة الكرة 

 مصفوفة ھاملتون.
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]، 6[ .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑐𝑐𝑃𝑃𝑖𝑖𝑖𝑖𝑎𝑎𝑝𝑝𝑃𝑃 𝐿𝐿𝑖𝑖 𝑎𝑎𝑝𝑝]، ماكدونالد ومساعدوه 𝐻𝐻𝑎𝑎𝑀𝑀𝑚𝑚𝑖𝑖𝑖𝑖 ]3وھارمون  𝐾𝐾𝑖𝑖𝐿𝐿𝑝𝑝𝑝𝑝𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁قدم كولینج 

سبین في البدایة، ولكن یمكن -ة لحل معادلات دیراك ھذه مع كمون كروي حیث تم إھمال تأثیر مدارتقنی

 إدراجھا بعد ذلك.

II.7 . تحدید المعاملات𝑳𝑳𝑪𝑪𝑶𝑶𝜶𝜶  و𝑩𝑩𝑪𝑪𝑶𝑶
𝜶𝜶 

، وھذا ما یسمح لنا MTتكون الدوال الأساسیة ومشتقاتھا مستمرة في حدود الكرة  FP-LAPWفي طریقة 

 . [7]من اجل كل شعاع موجة مستویة و من اجل كل ذرة  𝐵𝐵𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼و  𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼بتحدید المعاملات 

 الدوال الأساسیة ھي عبارة عن أمواج مستویة في المنطقة الفراغیة، أي من الشكل:

𝜑𝜑(𝑀𝑀, 𝑘𝑘𝑖𝑖) =
1
√Ω

𝐿𝐿𝑖𝑖𝑘𝑘𝑛𝑛.𝑟𝑟 (II.13)  

Ω .ھو حجم الخلیة العنصریة 

𝑘𝑘𝑖𝑖  ھو شعاع من الشبكة المرافقة، حیث𝑘𝑘𝑖𝑖 = 𝑘𝑘 + 𝐿𝐿𝑖𝑖. 

 شعاع الشبكة المعكوسة. 𝐿𝐿𝑖𝑖یمثل شعاع الموجة و  𝑘𝑘حیث ھنا 

 بینما داخل الكرة فان الدوال الأساسیة تكتب على شكل تركیب خطي من الشكل:

𝜑𝜑(𝑀𝑀,𝑘𝑘𝑖𝑖) = ��𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀,𝐸𝐸𝑙𝑙) + 𝐵𝐵𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑀𝑀,𝐸𝐸𝑙𝑙)�𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑀𝑀)
𝑙𝑙𝑙𝑙

    (II.14)  

 𝑅𝑅𝑎𝑎𝑅𝑅𝑝𝑝𝐿𝐿𝑖𝑖𝑁𝑁ℎ ل  (II.13)تسمح باستعمال نشر الأمواج المستویة  𝑁𝑁𝐷𝐷 الشروط الحدیة عند سطح الكرة 

𝜑𝜑(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼) =
4𝜋𝜋
√Ω

�𝑖𝑖𝑙𝑙𝐽𝐽(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼)𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙∗

𝑙𝑙𝑙𝑙

(𝑘𝑘𝑖𝑖)𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑅𝑅𝛼𝛼)  (II.15)  

 مع الاخذ بعین الاعتبار استمراریة العزم الزاوي نجد:

𝑁𝑁𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 (𝑘𝑘𝑖𝑖) =
4𝜋𝜋
√Ω

𝑅𝑅𝛼𝛼2𝑖𝑖𝑙𝑙𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙∗ (𝑘𝑘𝑖𝑖)𝑎𝑎𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑘𝑘𝑖𝑖) 

𝐵𝐵𝑙𝑙𝑙𝑙𝛼𝛼 (𝑘𝑘𝑖𝑖) =
4𝜋𝜋
√Ω

𝑅𝑅𝛼𝛼2𝑖𝑖𝑙𝑙𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙∗ (𝑘𝑘𝑖𝑖)𝑎𝑎𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑘𝑘𝑖𝑖) 

(II.16)  

 ن:أحیث 
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⎩
⎪
⎪
⎪
⎨

⎪
⎪
⎪
⎧
𝑎𝑎𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑘𝑘𝑖𝑖) =

�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼) �𝑃𝑃𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼)
𝑃𝑃𝑀𝑀 � − �𝑃𝑃�̇�𝑈𝑙𝑙

𝛼𝛼

𝑃𝑃𝑀𝑀 � 𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼)

𝑅𝑅𝛼𝛼2 ��
𝑃𝑃𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼
𝑃𝑃𝑀𝑀 � �̇�𝑈𝑙𝑙

𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)− 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)�
𝑃𝑃�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼
𝑃𝑃𝑀𝑀 ��

𝑎𝑎𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑘𝑘𝑖𝑖) =
�𝑃𝑃𝑈𝑈𝑙𝑙

𝛼𝛼

𝑃𝑃𝑀𝑀 � 𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼)− 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼) �𝑃𝑃𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼)
𝑃𝑃𝑀𝑀 �

𝑅𝑅𝛼𝛼2 ��
𝑃𝑃𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼
𝑃𝑃𝑀𝑀 � �̇�𝑈𝑙𝑙

𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)− 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)�𝑃𝑃�̇�𝑈𝑙𝑙
𝛼𝛼

𝑃𝑃𝑀𝑀 ��

  (II.17)  

𝑀𝑀ویعوض من اجل  𝑀𝑀حیث یؤخذ الاشتقاق بالنسبة ل  = 𝑅𝑅𝛼𝛼 ، علاقة النشر المحدودباستعمال )II.11 فان (

 تصبح: (II.17)المعادلات 

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧𝑎𝑎𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑘𝑘𝑖𝑖) = �̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)

𝜕𝜕𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖, 𝑀𝑀)
𝜕𝜕𝑀𝑀 �

𝑟𝑟=𝑅𝑅𝛼𝛼

−
𝜕𝜕�̇�𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼

𝜕𝜕𝑀𝑀 �𝑟𝑟=𝑅𝑅𝛼𝛼
𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼)

𝑎𝑎𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑘𝑘𝑖𝑖) =
𝜕𝜕𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼

𝜕𝜕𝑀𝑀 �𝑟𝑟=𝑅𝑅𝛼𝛼
𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖,𝑅𝑅𝛼𝛼) − 𝑈𝑈𝑙𝑙𝛼𝛼(𝑅𝑅𝛼𝛼)

𝜕𝜕𝐽𝐽𝑙𝑙(𝑘𝑘𝑖𝑖, 𝑀𝑀)
𝜕𝜕𝑀𝑀 �

𝑟𝑟=𝑅𝑅𝛼𝛼

 (II.18)  

II.8 .تمثیل كثافة الشحنة والجھد 

كن یم والذيللنواة  الكولومبي، تحوي كمون التبادل والترابط، وحد الكمون [8] حلول معادلات كوھن وشام

 تمثیلھ على الشكل التالي:

𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑀𝑀) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧�𝑉𝑉𝑘𝑘𝐿𝐿𝑖𝑖𝑘𝑘𝑟𝑟

𝑘𝑘

                 𝑀𝑀 > 𝑅𝑅𝛼𝛼

�𝑉𝑉𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑀𝑀)𝑌𝑌𝑙𝑙𝑙𝑙(𝑀𝑀)
𝑘𝑘

𝑙𝑙𝑙𝑙

      𝑀𝑀 < 𝑅𝑅𝛼𝛼

 (II.19)  

، كذلك یبسط تركیبة كثافة الشحنة وتخفیض 𝑁𝑁𝐷𝐷ھذا الشكل یضمن استمراریة الكمون على سطح الكرة 

 . وزمن الحسابمصفوفة الھاملتون 

 ن كثافة الشحنة:أنعتبر  𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊في طریقة 

 .𝑁𝑁𝐷𝐷تمتلك تناضر الموقع داخل الكرات  -

 تمتلك تناضر مجموعة الفضاء في المنطقة الفراغیة. -

 لدیھا قیمة حقیقیة. -
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 الكثافة داخل الذرات، المرتبطة بعملیات التناظر، متطابقة. -

 .والجھد النووي ،𝑉𝑉𝐻𝐻(𝑀𝑀)كولومبیان  التبادل،-یشمل الجھد مصطلح الارتباط

II.9 .بجھد كولوم 

 معرف بمعادلة بواسون انطلاقا من كثافة الشحنة.  𝑉𝑉𝐶𝐶(𝑀𝑀)كولومبي الجھد ال

∇2𝑉𝑉𝐶𝐶(𝑀𝑀) = 4𝜋𝜋𝜌𝜌(𝑀𝑀) (II.20)  

اقترحا طریقة تسمى "طریقة شبھ  𝑊𝑊𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑀𝑀𝑖𝑖 [10]وینارت و  𝐻𝐻𝑎𝑎𝑚𝑚𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖 [9]لحل ھذه المعادلة، ھامن 

 اعتمادا على ملاحظتین:الشحنة"، 

 في المنطقة الفراغیة. ئوببط  𝑁𝑁𝐷𝐷كثافة الشحنة مستمرة، تتغیر بسرعة في المنطقة الكرویة  -

ط بالشحنات في ھذه المنطقة ولكن متعلق كذلك بالشحن في جھد كولومب في المنطقة الفراغیة لا یرتبط فق -

 .𝑁𝑁𝐷𝐷المنطقة الكرویة 

II.10 .جھد التبادل و الترابط 

، ھذا 𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁وتقریب التدرج المعمم  𝐿𝐿𝐷𝐷𝑁𝑁یمكن حل كمون التبادل والترابط باستخدام تقریب الكثافة المحلیة 

 الفضاء الحقیقي حیث یتم تقطیره.، ومنھ یجب حسابھ في يالكولومبالكمون مختلف عن الكمون 

ولكن في حالة المواد المغناطیسیة، نعمم الطریقة باستخدام السبین المستقطب، ھذه الطریقة تعتمد على تحویل 

ونحولھ بعد ذلك الى  V𝑋𝑋𝐶𝐶 الى الفضاء الحقیقي، نحسب المركبتین ل 𝑃𝑃𝑖𝑖𝑑𝑑𝑖𝑖السبین و  𝐶𝐶𝑝𝑝كثافة السبین 

 .𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊تمثیل 

الفضاء  یجادلإ 𝐹𝐹𝐹𝐹𝐷𝐷كمون التبادل والترابط یحسب في كل نقطة من الخلیة باستخدام تحویل فوریي السریع 

 من الفضاء الحقیقي الى فضاء الاطوار للموجة المستویة. 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥الحقیقي للكثافة الفراغیة وبعد ذلك تحویل 

 والكمون ذو التناظر الكروي. 𝜌𝜌نطبق نفس العملیة مع قیم مختلفة لكثافة الشحنة  𝑁𝑁𝐷𝐷داخل كرات 

II.11 .برنامج 𝑳𝑳𝑶𝑶𝑶𝑶𝑩𝑩𝑾𝑾𝑾𝑾   

− 𝐹𝐹𝐹𝐹)الكامل  الكمون مع خطیا المتزایدة المستویة الأمواج طریقة حساباتنا في استخدمنا لقد   𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊) 

 الجامعة في كیمیاء المواد معھد في 𝑊𝑊𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖2𝑘𝑘 برنامج  تطویر تم . لقد𝑊𝑊𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖2𝑘𝑘برنامج  في المدمجة

 خواص البرنامج بدراسة ھذا یسمح 𝐵𝐵𝑝𝑝𝑎𝑎ℎ𝑎𝑎 𝐿𝐿𝑖𝑖 𝑎𝑎𝑝𝑝. [11] ومساعدوه بلاھا طرف من فیینا في التقنیة

  .البلورات
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 البرامج مجموعة من عن عبارة وھو(𝐹𝐹𝑂𝑂𝑅𝑅𝐷𝐷𝑅𝑅𝑁𝑁𝑁𝑁 90 )الفرترون  الحسابي بلغة البرنامج كتب لقد

 .II .2موضحة في الشكل  𝑊𝑊𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖2𝑘𝑘دور البرامج المرتبطة ب  .بعضھا مع المرتبطة الفرعیة

 :التالیة الخطوات نتبع 𝑊𝑊𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖2𝑘𝑘برنامج  باستعمال الإلكترونیة للبنیة حسابیة عملیات لإجراء

 𝑆𝑆𝑖𝑖𝑀𝑀𝐶𝐶𝑐𝑐𝑖𝑖𝐶𝐶𝑀𝑀𝐿𝐿 𝑁𝑁𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑀𝑀𝑎𝑎𝑖𝑖𝑖𝑖𝑀𝑀 البنیة ملف تحضیرأ) 

.𝑐𝑐𝑎𝑎𝑁𝑁𝐿𝐿“المسمى  الرئیسي الملف بإنشاء نقوم المرحلة، ھذه في 𝑁𝑁𝑖𝑖𝑀𝑀𝐶𝐶𝑐𝑐𝑖𝑖” المعلومات جمیع یحوي والذي 

 البنیةمعاملات  (𝑁𝑁𝑝𝑝𝑎𝑎𝑐𝑐𝐿𝐿 𝑁𝑁𝑀𝑀𝑖𝑖𝐶𝐶𝑝𝑝) الفضائیة الزمرة مثل دراستھا المراد للمادة البلوریة بالبنیة المتعلقة

 .ذرة لكل ( 𝑅𝑅𝑁𝑁𝐷𝐷)میفینتن  كرة قطر نصف و (الذرات مواقع ،البلوریة الشبكة ثوابت) البلوریة

 الإعداد  برنامجب) 

 الذاتي التماسك بطریقة وشام كوھن معادلة لحل اللازمة والمعطیات المقادیر كل بتحضیر البرنامج ھذا یقوم

 :المساعدة الفرعیة البرامج من سلسلة استخدام بفضل ذلك یتمو

 𝑵𝑵𝑵𝑵البعد  حساب برنامج •

 أن أساسي یجب وكشرط الأول، الأقرب الجوار مسافة من انطلاقا الذرات، بین المسافات بحساب یقوم

 ملف خلال استعمال من وذلك قطریھما، أنصاف مجموع من أكبر ذرتین بین الأقرب الجوار مسافة تكون

 .البنیة

 𝑳𝑳𝑲𝑲𝑫𝑫𝑳𝑳𝑳𝑳𝑫𝑫برنامج  •

 عصابات حساب في الذریة المدارات مختلف تعالج كیف كذلك ویحدد ؛الذریة الكثافة بتولید لنا یسمح    

 .الطاقة

 𝑲𝑲𝑺𝑺𝑺𝑺𝑺𝑺𝑬𝑬𝑫𝑫𝑳𝑳𝑺𝑺برنامج  •

 إلخ)...الدوران الانعكاس، عملیات( المجموعة لفضاء التناظر عملیات بحساب البرنامج ھذا یسمح    

 .التناظر عملیات على اعتمادا الحساب، مدة تقلیص لأجل البنیة ملف معلومات باستخدام

 𝑲𝑲𝑮𝑮𝑬𝑬𝑵𝑵برنامج  •

 .الأولى بریلوان منطقة في Kالشبكة  بتولید البرنامج ھذا یقوم

 𝑫𝑫𝑲𝑲𝑫𝑫𝑳𝑳𝑳𝑳𝑫𝑫برنامج  •

 .𝐿𝐿𝑆𝑆𝐷𝐷𝑁𝑁𝑅𝑅𝐷𝐷من  والمولدة الذریة الكثافة من المنتجة SCFالذاتي  الحساب دورات لبدایة الأولیة الكثافة یولد
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 𝑲𝑲𝑪𝑪𝑫𝑫دورة  إعدادجـ) 

 كثافة التقارب (الطاقة، لمعیار ، وفقاالأساسیة للحالة الإلكترونیة والكثافة الطاقة المرحلة، تحسب ھذه في

 :التالیة الفرعیة البرامج باستعمال وذلكالقوة). و الشحنة

: 𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳 ترابط) انطلاقا-الفعال (كمون ھارتري انطلاقا من معادلة بواسون وكمون التبادل الكمون یولد 

 .الإلكترونیة الكثافة من

: 𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳 الذاتیة الأشعة و الذاتیة التكافؤ (القیم عصابات الطاقة لحالات حساب.( 

: 𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑳𝑾𝑾 الذاتیة الأشعة من التكافؤ كثافة حساب. 

: 𝑳𝑳𝑪𝑪𝑶𝑶𝑳𝑳𝑬𝑬 القلبیة الكثافة و الحالات حساب. 

: 𝑺𝑺𝑴𝑴𝑿𝑿𝑬𝑬𝑳𝑳 الخارجیة و الداخلیة الكثافة یمزج. 
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 WIEN2k. بنیة برنامج II .2شكل 

NN  
التحقق من عدم 
وجود تداخل بین 

 MT LSTARTالكرات 
 الحساب الذري

𝐻𝐻𝜓𝜓𝑖𝑖𝑙𝑙 = 𝐸𝐸𝑖𝑖𝑙𝑙𝜓𝜓𝑖𝑖𝑙𝑙 

 الكثافة الذریة
 دخالإملف 

 

SYMMETRY 

 ملف البنیة
 ملف إدخال

KGEN 

 Kتشكیل الخلیة 

 

DSTART 

 تراكب الكثافات

ρ 

LAPW0 
∇2𝑉𝑉𝑥𝑥 = −4𝜋𝜋𝜌𝜌  

𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥(𝜌𝜌)       

𝑉𝑉 = 𝑉𝑉𝐶𝐶 + 𝑉𝑉𝑒𝑒𝑥𝑥 

LAPW1 
(−∇2 + 𝑉𝑉)𝜓𝜓𝑘𝑘 = 𝐸𝐸𝑘𝑘𝜓𝜓𝑘𝑘 

LCORE 
 الحساب الذري

𝐻𝐻𝜓𝜓𝑖𝑖𝑙𝑙 = 𝐸𝐸𝑖𝑖𝑙𝑙𝜓𝜓𝑖𝑖𝑙𝑙 

LAPW2 

𝜌𝜌𝑣𝑣𝑣𝑣𝑙𝑙 = � 𝜓𝜓𝑘𝑘∗𝜓𝜓𝑘𝑘
𝐸𝐸𝑘𝑘<𝐸𝐸𝐹𝐹

 

MIXER 
𝜌𝜌𝑖𝑖𝑒𝑒𝑛𝑛 = 𝜌𝜌𝑜𝑜𝑙𝑙𝑜𝑜⨂(𝜌𝜌𝑣𝑣𝑣𝑣𝑙𝑙 + 𝜌𝜌𝑥𝑥𝑜𝑜𝑟𝑟𝑒𝑒) 

خروج، حساب  متقارب؟
 الخصائص الفیزیائیة

ρcore Ecore 
𝐸𝐸𝑘𝑘 𝜓𝜓𝑘𝑘 

𝜌𝜌new 

𝜌𝜌old 

𝜌𝜌val 

𝑉𝑉 

 لا

 نعم

𝑉𝑉𝑀𝑀𝑀𝑀 
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 ائجــــــة النتـــ. مناقشIIIالفصل 
III.1. مقدمة  

وفق  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁خص��ائص الفیزیائیة للمركب الثلاثي المتعلقة بال ھم النتائجفي ھذا الفص��ل س��نقوم بتقدیم أ

 ، 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 (Tetragonal Cristal System) لنظ�ام البلوري الرباعي القائمل :ح�الات�ھ البلوری�ة الثلاث�ة

 ال��م��ع��ی��ن��ي ال��ق���ائ��مال��ن��ظ���ام و  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 (Hexagonal Cristal System) ال��ن��ظ���ام الس���������داس�������ي

𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 (Orthorombic Cristal System) .  بعملی���ة البح���ث على الحجم  نھتمفي ب���ادئ الأمر

لثوابت ا من غرض تم إیجاد كلال ص���دد ھذاذا المركب، وفي ت والذي یرتبط بالطاقة الدنیا لھمثل للبلوراالأ

نض�����غاطیة للحالات الثلاث المذكورة اعلاه. بعد ذلك مررنا الى دراس�����ة الخواص البلوریة وكذا معامل الإ

التي من خلالھا نستنتج المعاملات المیكانیكیة  𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗المرونیة الذي كان ھدفنا فیھا ھو ایجاد الثوابت المرونیة 

كل من  صرت فيوكذا تباین ھاتھ الأخیرة. بعدھا قمنا بعملیة بحث حول الخصائص الإلكترونیة والتي انح

بیان عص��ابات الطاقة، كثافة الحالات والتوزیع الش��حني داخل البلورة. وفي الاخیر قمنا بدراس��ة الخواص 

) ومناقش������ة كل من جزئیھا الحقیقي 𝑃𝑃𝑖𝑖𝐿𝐿𝑝𝑝𝐿𝐿𝑐𝑐𝑖𝑖𝑀𝑀𝑖𝑖𝑐𝑐 𝑀𝑀𝐶𝐶𝑖𝑖𝑐𝑐𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖الض������وئیة وذلك باس������تعمال دالة العزل (

 والتخیلي.

 یلي:یعطي التوزیع الإلكتروني للعناصر كما 

[𝑁𝑁𝑎𝑎]: 1𝑁𝑁2 2𝑁𝑁2 2𝑝𝑝6 3𝑁𝑁1  

 1𝑁𝑁2 2𝑁𝑁2 2𝑝𝑝6 3𝑁𝑁2  : [𝑁𝑁𝑁𝑁] 

 : [𝑁𝑁𝑁𝑁] 1𝑁𝑁2 2𝑁𝑁2 2𝑝𝑝6 3𝑁𝑁2 3𝑝𝑝6 4𝑁𝑁2 3𝑃𝑃10 4𝑝𝑝3 

III.2. طرق الحساب  

موجة طریقة ال ستخدمناوالضوئیة إالالكترونیة،  المیكانیكیة، لدراسة الخصائص البنیویة، المرونیة،

𝐹𝐹𝐹𝐹) الكاملوالكمون المستویة المتزایدة خطیا  − 𝐿𝐿𝑁𝑁𝐹𝐹𝑊𝑊) برنامج  والمدمجة في𝑊𝑊𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖2𝑘𝑘 ،وتم اجراء 

ترابط  –، حیث أنھ لحساب كمون تبادل [1,2] (𝐷𝐷𝐹𝐹𝐷𝐷)الالكترونیة نظریة دالیة الكثافة  إطارالحسابات في 

𝑊𝑊𝐶𝐶)استخدمنا التقریب التدرج المعمم  − 𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁) ]3[ ،وقد قمنا، الذي یأخذ من الكثافة الالكترونیة كتدرج 

𝑚𝑚𝐵𝐵𝐽𝐽) باستخدام التصحیح − 𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁) [4]تقدیر سوء ال والضوئیة لتفاديلكترونیة لإ، بالنسبة للخصائص ا

 .]5,6[ (𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁)و  (𝐿𝐿𝐷𝐷𝑁𝑁)المتعارف علیھ في كل من تقریب 

 على الشكل التالي:  𝑁𝑁𝐷𝐷، وتم اختیار أنصاف أقطار كرة (𝐿𝐿𝑙𝑙𝑣𝑣𝑒𝑒=10)كما اخترنا العزم الزاوي 

•  2 (𝐶𝐶. 𝑎𝑎):𝑁𝑁𝑎𝑎  
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• 2.2 (𝐶𝐶. 𝑎𝑎):𝑁𝑁𝑁𝑁  

•  2.4 (𝐶𝐶.𝑎𝑎):𝑁𝑁𝑁𝑁  

𝐾𝐾𝑙𝑙𝑣𝑣𝑒𝑒𝐾𝐾𝑝𝑝𝑜𝑜𝑖𝑖𝑖𝑖𝑒𝑒وتم انتقاء اختباري للنقاط الخاصة  ,*𝑅𝑅𝑙𝑙𝑒𝑒 ستخدامباتقریب التدرج المعمم  وذلك حسب 

 .(Self Consistent)الحساب الذاتي 

R𝑙𝑙𝑒𝑒 ∗. K𝑙𝑙𝑣𝑣𝑒𝑒  في كل الحلات البلوریة(𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎,𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿, 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖) سبعةي یساو. 

𝐾𝐾𝑝𝑝𝑜𝑜𝑖𝑖𝑖𝑖𝑒𝑒  تيكالآمعرف : 

 200  بالنسبة للبنیة𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖. 

 500  بالنسبة للبنیتین(𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎,𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿). 

III.3 .مناقشة النتائج  

III.1.3. البنیویة الخصائص 

 النظام البلوري الرباعي القائمالعادیة وفق  في الشروط یتبلور 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁إن المركب الثلاثي 

(𝐷𝐷𝐿𝐿𝑖𝑖𝑀𝑀𝑎𝑎𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖𝑎𝑎𝑝𝑝 𝐶𝐶𝑀𝑀𝑖𝑖𝑁𝑁𝑖𝑖𝑎𝑎𝑝𝑝 𝑆𝑆𝑅𝑅𝑁𝑁𝑖𝑖𝐿𝐿𝑚𝑚)  ذو الزمرة البلوریة𝐹𝐹4/𝑖𝑖𝑚𝑚𝑚𝑚  و ھذا النظام یتمیز بزوایا

𝛼𝛼)( القائمةالثلاث  = 𝛽𝛽 = γ = 𝑎𝑎)بینما ثوابت الشبكة البلوریة یكون فیھا 90° = 𝑎𝑎 ≠ 𝑐𝑐)  وبالنسبة

بینما في العمل النظري الذي تم نشره من طرف  ).أIII.1لمركبنا فإننا قمنا بإعطاء شكل البلورة في الشكل (

(𝐵𝐵𝐿𝐿𝑖𝑖𝑖𝑖𝐿𝐿𝑖𝑖) ]7–9[ م خرین ھما النظاآالتبلور وفق نظامین  یشیر إلى قدرة ھذا المركب علىالذي فریقھ و

وھذا النظام یتمیز  𝐹𝐹63𝑚𝑚𝑐𝑐 ذو الزمرة البلوریة (𝐻𝐻𝐿𝐿𝐻𝐻𝑎𝑎𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖𝑎𝑎𝑝𝑝 𝐶𝐶𝑀𝑀𝑖𝑖𝑁𝑁𝑖𝑖𝑎𝑎𝑝𝑝 𝑆𝑆𝑅𝑅𝑁𝑁𝑖𝑖𝐿𝐿𝑚𝑚) ي السداس

𝛼𝛼) بالزوایا الثلاث القائمة = 𝛽𝛽 = γ = 𝑎𝑎)  تكونوالثوابت البلوریة (90° = 𝑎𝑎 ≠ 𝑐𝑐)  الشكل

)III.1(المعیني القائم والنظام  .ب (Horthorhombic Cristal System) ة الزمرذو𝐹𝐹𝑖𝑖𝑚𝑚𝑎𝑎 النظام 

𝛼𝛼)الذي یمتاز بالزوایا ٍ  = 𝛽𝛽 = γ = 𝑎𝑎)و الثوابت البلوریة  (90° ≠ 𝑎𝑎 ≠ 𝑐𝑐) لشكلا ).III1ج..( 

 
، (ب) حالة بلورة 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎، (أ) حالة بلورة NaMgAs: البنى البلوریة للمركب )III.1لشكل (ا

𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 (ج) حالة بلورة ،𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖. 
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لغرض دراسة الخصائص الفیزیائیة لھذا المركب وفق اشكالھ الثلاث وجب علینا في بدایة الأمر أن نقوم 

بعملیة حساب طاقات الحالة الأساسیة لكل منھم علما أن الطاقة للحالة الأساسیة تكون موافقة لثوابت شبكة 

والإجراء المتبع لحساب ھاتھ الطاقة في الحالتین الرباعیة  حصلة علیھا تجریبیا.الثوابت المتمختلفة عن 

 القائمة والسداسیة ویكون وفق العملیة الاتیة.

ة تكون الثوابت التجریبیة ثم نقوم بحساب قیم أولا نقوم بإنشاء البلورة وفق ثوابت شبكة أولیة غالبا ما

التي تستعمل مرة أخرى في حساب الحجم الأمثل الموافقة للطاقة الدنیا و  (𝑐𝑐/𝑎𝑎)المعامل

(𝑖𝑖𝑝𝑝𝑖𝑖𝑖𝑖𝑚𝑚𝑎𝑎𝑝𝑝 𝑊𝑊𝑖𝑖𝑝𝑝𝐶𝐶𝑚𝑚𝐿𝐿)  الموافق لطاقة الحالة الأساسیة أما فیما یخص النظام المعیني القائم فالاختلاف

ستعمالھما في حساب الحجم الأمثل بعد إكمال إقبل (𝑎𝑎/𝑎𝑎) و  (𝑐𝑐/𝑎𝑎) یكمن في حساب  كل من المعاملین

یمكننا الحصول على ثوابت شبكة جدیدة و مقادیر فیزیائیة المتمثلة في كل من معامل ھاتھ الإجراءات 

 و طاقة الحالة الأساسیة. ′𝐵𝐵 ومشتقتھ الأولى 𝐵𝐵 الانضغاطیة

مرفقا بالحسابات التجریبیة والنظریة السابقة  )III).1الجدول جل ما تم الحصول علیھ تم جدولتھ في  

 لغرض المقارنة بینھا.

 

parameter 

Cu2Sb MgSrSi LiGaGe 

Our Calc expt Our 

calc 

Others 

calc 

Our  

calc 

Other 

calc 

a  (Å) 

b  (Å) 

c  (Å) 

B (GPa) 

B' 

xNa 

zNa 

xMg 

zMg 

xAs 

zAs 

4.38 

4.38 

7.14 

40.49 

4.08 

0.25 

0.628 

0.75 

0 

0.25 

0.220 

4.41 

4.41 

7.13 

- 

- 

0.25 

0.630 

0.75 

0 

0.25 

0.214 

7.56 

4.41 

8.09 

44.07 

4.18 

0.019 

0.672 

0.141 

0.075 

0.280 

0.400 

7.53 

4.40 

8.05 

- 

- 

0.019 

0.668 

0.146 

0.073 

0.282 

0.388 

4.53 

4.53 

7.27 

42.44 

3.26 

0 

0.25 

0.33 

0.312 

0.66 

0.704 

4.55 

4.55 

7.26 

- 

- 

0 

0.25 

0.33 

0.314 

0.66 

0.715 

 

نضغاطیة الإ ومعامل ومواقع الذرات (°𝑁𝑁)كل من ثوابت الشبكة  ): قیمIII-1( الجدول

 𝐵𝐵(𝐿𝐿𝐹𝐹𝑎𝑎) الثلاث للمركب للحالات البلوریةوالمشتقة الأولى لھ 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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 من خلال الجدول أعلاه یمكننا أن نستنتج ما یلي:

  أن نتائجنا الحسابیة للثوابت البلوریة جد متوافقة ومتقاربة مع تلك التي تم إیجادھا في الأعمال

 یؤكد واقعیة حساباتنا. السابقة التجریبیة أو النظریة وھذا ما

  نلاحظ أن معامل الانضغاطیة یكون كبیر في البلورة ذات النوع𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 الأصغر یكونو 

لمزید من التوضیح تم رسم البیان الذي یربط الحجم البلوري بالطاقة و  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎    بالنسبة للنوع

 𝑁𝑁𝐶𝐶𝑀𝑀𝑖𝑖𝑎𝑎𝑁𝑁𝑖𝑖 .[10]ة لمورنغنو ذلك باستعمال معادلة الحال )III)-2ھذا ما تم وضعھ في الشكل 

وذلك ھي الأكثر استقرارا في الطبیعة  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎من خلال ھذا الشكل یمكن ملاحظة أن البلورة ذات النوع 

، ھذا ما دفعنا 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿وأخیرا النوع   𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖النوعكتسابھا الطاقة الدنیا وتلیھا بعد ذلك كل من لإ

 وتم ذلك 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁لدراسة أخرى والتحري على ضغوط الانتقال بین ھاتھ الحالات الثلاث للمادة 

𝐻𝐻) بدلالة الضغط (𝐸𝐸𝑖𝑖𝑖𝑖ℎ𝑎𝑎𝑝𝑝𝑝𝑝𝑅𝑅) نتالبيعبارة الأ باستعمال = 𝐸𝐸 + 𝐹𝐹𝑉𝑉) لشكل ا كما ھو مبین في

III).3.( 
 

 
، 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎،𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖( ): منحنى بیان الطاقة بدلالة حجوم البلورة للحالات الثلاثIII).2الشكل 

𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 للمركب (𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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إلى  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆b  یحدث یكون بین البلورةأن أول انتقال  نستنتج) III.3الممثل في الشكل ( من خلال ھذا البیان

𝐹𝐹𝑖𝑖1قدره  وذلك بضغط𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖البلورة  = 8.6𝐿𝐿𝐹𝐹𝑎𝑎  ثم یلیھ الانتقال الثاني بین النوع𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 لى إ

Pt2بضغط قدره  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿النوع  = 28.4GPa أمل  وھذا تحتتعتبر ھذه النتائج الأولى من نوعھا و

 إجراء أبحاث تجریبیة للتأكد من ذلك.

III.2.3. الخصائص المرونیة والمیكانیكیة  

والمیكانیكیة للبلورات لھا أھمیة كبیرة نظرا لارتباطھا المباشر بالخصائص  ان الخصائص المرونیة

بمعلومات حول الصلابة  وكذلك تزودنا الشبكة، الأساسیة للمواد مثل: الكمون بین الذرات، اھتزازات

 .المیكانیكیة، الاستقرار المیكانیكي، الشدة وكذا القساوة المیكانیكیة، والھشاشة للمواد

بالنسبة لمركبنا الذي قلنا لھ ثلاثة حالات بلوریة (بنیات بلوریة) فإن لكل شكل عدد معین من الثوابت 

 .المرونیة
 

 
 

): منحنى بیان علاقة الأنتالبي بدلالة الضغوط بالنسبة للحالات البلوریة الثلاث للمركب III).3الشكل 

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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 ]11[مرونیة: ثوابت تسعھا ل𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 الحالة البلوریة

 𝐶𝐶11,  𝐶𝐶12,𝐶𝐶13,𝐶𝐶22,𝐶𝐶23,𝐶𝐶33,𝐶𝐶44,𝐶𝐶55.𝐶𝐶66 (III.1)  

 [12]مرونیة:ثوابت  ستھال𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 الحالة البلوریة 

𝐶𝐶11,𝐶𝐶12,𝐶𝐶13,𝐶𝐶33,𝐶𝐶44,𝐶𝐶66 (III.2)  

 [13]مرونیة:ثوابت  خمس لھا 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿الحالة البلوریة 

   𝐶𝐶11,  𝐶𝐶12,𝐶𝐶13,𝐶𝐶33,𝐶𝐶55 (III.3)  

 من )III -2(الجدول حساباتنا بالنسبة لھاتھ الثوابت ولكل بنیة من البنى الثلاث ثم عملیة وضعھا في 

 المرافق لھا.)  𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗,𝑆𝑆𝑖𝑖𝑗𝑗(الممدد 

یوجد لحد الساعة وحسب معرفتنا نتائج سابقة لھاتھ الثوابت، یمكننا أن نعتبر نتائجھا كمرجع حتى یتم  لا

 كالتالي: ھي𝐵𝐵𝑖𝑖𝑀𝑀𝑖𝑖معاییر الاستقرار المیكانیكي حسب بورنإن ، تجریبیا منھاالتأكید 
 

Phases 𝐶𝐶11 𝐶𝐶12 𝐶𝐶13 𝐶𝐶22 𝐶𝐶23 𝐶𝐶33 𝐶𝐶44 𝐶𝐶55 𝐶𝐶66 

Cu2Sb 

MgSrSi 

LiGaGe 

90.47 

87.82 

86.78 

11.38 

14.23 

38.40 

26.30 

20.58 

29.78 

- 

91.24 

- 

- 

24.05 

- 

71.85 

85.03 

58.31 

17.14 

33.02 

- 

 

33.48 

33.01 

19.48 

23.40 

- 

 𝑆𝑆11 𝑆𝑆12 𝑆𝑆13 𝑆𝑆22 𝑆𝑆23 𝑆𝑆33 𝑆𝑆44 𝑆𝑆55 𝑆𝑆66 

Cu2Sb 

MgSrSi 

LiGaGe 

0.01237 

0.01219 

0.01561 

-.00026 

-.00121 

-.00505 

-.00443 

-.00260 

-.00539 

- 

0.01196 

- 

- 

-.00309 

- 

0.01716 

0.03027 

0.02265 

0.05831 

0.03027 

- 

- 

0.02986 

0.03028 

0.05133 

0.04271 

- 

 

;𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗، (𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁): الثوابت البلوریة الثلاث للمركب III .2( الجدول 𝑆𝑆𝑖𝑖𝑗𝑗) ب (𝐿𝐿𝐹𝐹𝑎𝑎(. 
 

 ]𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 :]11  للبنیة بالنسبة 
C11 > 0;   C22 > 0;  C33 > 0;  C44 > 0;  C55 > 0;  C66 > 0;

(C11 + C22 − 2C12) > 0;  (C11 + C33 − 2C13) > 0;
 (C22 + C33 − 2C23) > 0;

(C11 + C22 + C33 + 2C12 + 2C13 + 2C23) > 0

 (III.4)  

  : 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎لبنیةل بالنسبة 
(𝐶𝐶11 − 𝐶𝐶12) > 0; (𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶13) > 0;

( 2𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶33 + 2𝐶𝐶12 − 4𝐶𝐶13) > 0;
𝐶𝐶11 > 0; 𝐶𝐶33 > 0; 𝐶𝐶44 > 0 ;  𝐶𝐶66 > 0

 (III.5)  
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 : 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿للبنیة بالنسبة 
𝐶𝐶11 > 0;   𝐶𝐶44 > 0;  𝐶𝐶11 > 𝐶𝐶12;

(𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12)𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶132 > 0  (III.6)  

توافق  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للبنى الثلاث لمركب  𝐶𝐶𝑖𝑖𝑗𝑗فان الثوابت المرونیة  )III.2(الجدول في كما ھو واضح 

 میكانیكیا. إنھا مستقرةوھذا ما یسمح لنا بالقول  𝐵𝐵𝑖𝑖𝑀𝑀𝑖𝑖 معاییر الاستقرار المیكانیكي لبورن

𝐶𝐶11في حسابنا الحالي نلاحظ ان  > 𝐶𝐶33  ق وف إن الانضغاطیةیدفعنا للقول  وھذا مابالنسبة لجل الأشكال

ھو الذي  (Y)المحورفان  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖أما فیما یخص البنیة ، (𝑍𝑍)المحور أكبر منھا وفق تكون (𝑁𝑁)المحور

𝐶𝐶22 أي یحتوي على أكبر معامل انضغاطي > 𝐶𝐶11 > 𝐶𝐶33 الروابط على  إن قوةلنا بالقول  وھذا یسمح

، 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 و 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 للبنیتین لنسبةبا [1 0 0]المحور أكبر منھ من قوتھا على  [0 0 1] طول المحور

[0 1 0] تتصاعد وفقفإن قوتھا  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑖𝑖𝑆𝑆𝑀𝑀 البنیةفي  أما  >  [1 0 0]  >  [0 0 1]. 

< 𝐶𝐶44 أن لاحظن 𝐶𝐶66 من القص  (0 1 0)[100]  یدل على أن القص یكون أصعب في الاتجاه والذي

زیادة على ھذا فان المعاملات المیكانیكیة لھاتھ البنى الثلاث للمادة  (1 0 0)[100]  الاتجاهفي 

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁  ثم حسابھا و ذلك باستعمال التقریبات الثالث لفویت(𝑉𝑉𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁𝑖𝑖)  وروس(𝑅𝑅𝐿𝐿𝐶𝐶𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁)  وھیل 

(Hill)  [14–16]  یلي: كماأین یكونا كل من معامل الانضغاطیة و القص 

 :𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 بالنسبة للبنیة 

𝐵𝐵𝑉𝑉 =
1
9

(𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶22 + 𝐶𝐶33 + 2𝐶𝐶12 + 2𝐶𝐶13 + 2𝐶𝐶23) (III.7)  

𝐿𝐿𝑉𝑉 =
1

15
(𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶22 + 𝐶𝐶33 − 𝐶𝐶12 − 𝐶𝐶13 − 𝐶𝐶23 + 3𝐶𝐶44 + 3𝐶𝐶55 + 3𝐶𝐶66) (III.8)  

1
𝐵𝐵𝑅𝑅

= (𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆22 + 𝑆𝑆33) + 2 (𝑆𝑆12 + 𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆23) (III.9)  

1
𝐿𝐿𝑅𝑅

=
4

15
(𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆22 + 𝑆𝑆33−𝑆𝑆12 − 𝑆𝑆13 − 𝑆𝑆23)

+
3

15
(𝑆𝑆44 + 𝑆𝑆55 + 𝑆𝑆66) 

(III.10)  

 :Cu2𝑆𝑆𝑎𝑎 للبنیة بالنسبة 

𝐵𝐵𝑉𝑉 =
1
9

(2𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶33 + 2𝐶𝐶12 + 4𝐶𝐶13) (III.11)  

𝐵𝐵𝑅𝑅 =
(𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12)𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶132

𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12 + 𝐶𝐶33 − 4𝐶𝐶13
 (III.12)  
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𝐿𝐿𝑉𝑉 =
1

15
(2𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶33 − 𝐶𝐶12 − 2𝐶𝐶13 + 6𝐶𝐶44 + 3𝐶𝐶66) (III.13)  

1
𝐿𝐿𝑅𝑅

=
2[2(𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12) + 4𝐶𝐶13 + 𝐶𝐶33]

15𝐶𝐶

+
[2𝐶𝐶44𝐶𝐶66 + (𝐶𝐶11 − 𝐶𝐶12)(𝐶𝐶44 + 2𝐶𝐶66)]

5�̀�𝐶
 

(III.14)  

 :𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 بالنسبة للبنیة 

𝐶𝐶𝑉𝑉 =
(2𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12)𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶132

𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12 + 𝐶𝐶33 − 4𝐶𝐶13
 (III.15)  

𝐶𝐶𝑅𝑅 =
15

4(2𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆33) − 4(2𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆12) + 3(2𝑆𝑆44 + 𝑆𝑆66) (III.16)  

𝐵𝐵𝑅𝑅 =
(𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12)𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶132

𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶12 + 𝐶𝐶33 − 4𝐶𝐶13
 (III.17)  

𝐵𝐵𝑉𝑉 =
1
9

(2𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶33 + 2𝐶𝐶12 + 4𝐶𝐶13) (III.18)  

لھیل أما بالنسبة  (𝑅𝑅𝐿𝐿𝐶𝐶𝑁𝑁𝑁𝑁) وروس (𝑉𝑉𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁𝑖𝑖) فویتمؤشرات 𝑅𝑅  و𝑉𝑉 في المعاملات أعلاه كل من  

(𝐻𝐻𝑖𝑖𝑝𝑝𝑝𝑝) معامل یونغ ،معامل القص، ن معامل الانضغاطیةإف (𝑌𝑌𝑖𝑖𝐶𝐶𝑖𝑖𝑁𝑁) وثابت بواسون (𝐹𝐹𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖) 

 من الشكل: یكتب

𝐵𝐵𝐻𝐻 =
𝐵𝐵𝑉𝑉 + 𝐵𝐵𝑅𝑅

2  

𝐿𝐿𝐻𝐻 =
𝐿𝐿𝑉𝑉 + 𝐿𝐿𝑅𝑅

2  

𝐸𝐸 =
9𝐵𝐵𝐻𝐻𝐿𝐿𝐻𝐻

3𝐵𝐵𝐻𝐻 + 𝐿𝐿𝐻𝐻
 

𝜈𝜈 =
3𝐵𝐵𝐻𝐻 − 2𝐿𝐿𝐻𝐻

2(3𝐵𝐵𝐻𝐻 + 𝐿𝐿𝐻𝐻) 

(III.19)  

 ]17[ : یعبر عنھما بالعلاقة Lame ( ƛ,µ)لامي  وكذا ثابتي

𝜇𝜇 =
𝐸𝐸

2(1 + 𝜈𝜈) 

𝜆𝜆 =
𝜈𝜈𝐸𝐸

(1 + 𝜈𝜈)(1 − 2𝜈𝜈) 
(III.20)  
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ومن  )III).3 الجدول ببناه الثلاث ثم طرحھا في 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁إن النتائج المعاملات المیكانیكیة للمركب 

 خلال ھذا الجدول یمكن رؤیتھ أن معامل الانضغاطیة للبنى الثلاث ھو كالاتي:

𝐶𝐶𝐶𝐶 2𝑆𝑆𝑎𝑎 (42.3 𝐿𝐿 𝐹𝐹𝑎𝑎) و 𝑁𝑁𝑁𝑁 𝑆𝑆𝑀𝑀 𝑆𝑆𝑖𝑖 (42.4 𝐿𝐿 𝐹𝐹𝑎𝑎) و 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 (46.29 𝐿𝐿𝐹𝐹𝑎𝑎) 
 

𝐿𝐿(GPa) 𝐵𝐵(GPa) 
Phases 

𝐿𝐿𝐻𝐻 𝐿𝐿𝑅𝑅 𝐿𝐿𝑉𝑉 𝐵𝐵𝐻𝐻 𝐵𝐵𝑅𝑅 𝐵𝐵𝑉𝑉 

22.26 

31.26 

26.31 

21.18 

30.86 

25.65 

23.34 

31.66 

26.96 

42.30 

42.40 

46.29 

42.291 

42.37 

45.04 

42.31 

42.42 

47.53 

CuSb2 

MgSrSi 

LiGaGe 

𝐻𝐻𝑉𝑉(GPa) 

𝜆𝜆 𝜇𝜇 𝐵𝐵/𝐿𝐿 𝜈𝜈 𝐸𝐸(GPa)  
0.151𝐿𝐿 

2(𝑘𝑘2𝐿𝐿)0.583

− 3 

3,36126 

4,72026 

3,97281 

2,79587 

7,4886 

3,99394 

27,4287 

21,54861 

28,73452 

22,26097 

31,26661 

26,31245 

1,90027 

1,35637 

1,75941 

0.276 

0.204 

0.261 

56.81 

75.29 

66.36 

CuSb2 

MgSrSi 

LiGaGe 
 

 .(𝐿𝐿𝐹𝐹𝑎𝑎)ب 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁المعاملات المیكانیكیة للحالات البلوریة الثلاث للمركب  :)III).3الجدول 
 

غیر الى الص ویعود الاختلافنلاحظ أن نتائجنا متقاربة مع تلك التي تم طرحھا في الخصائص البلوریة 

على قیمة ألك تم 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖ن أأخرى نلاحظ  ومن جھةالتشوه الصغیر للبلورة في الخصائص المرونیة، 

 ھي الأصغر بالرغم من ان الفوارق جد طفیفة بینھا. 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 البنیةلمعامل الانضغاطیة بینما 

نیة البأما فیما یخص معامل القص فإن النتائج المتحصل علیھا ترینا أن معامل القص یكون أكبر في 

𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖  بینما البنیة𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎  معامل. واضح جدا أن معامل یونغ أصغرھي التي تملك (𝑌𝑌𝑖𝑖𝐶𝐶𝑖𝑖𝑁𝑁) یكون 

ھي الأكثر  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎مما یدل على أن البنیة  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎قیمة لھ في البنیة  أصغرو 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖في البنیة  أكبر

 صلابة.

یمكن التكھن (𝑃𝑃𝐶𝐶𝑐𝑐𝑖𝑖𝑖𝑖𝑝𝑝𝑖𝑖𝑖𝑖𝑅𝑅)  اللیونیةو (𝐵𝐵𝑀𝑀𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑝𝑝𝑖𝑖𝐿𝐿𝑁𝑁𝑁𝑁)الھشاشة  ]18[،(𝐹𝐹𝐶𝐶𝑁𝑁ℎ) بوغ معیارباستعمال 

 إذاعن المركب انھ لین بینما  نقول 1.75من فإذا كان ھذا المعامل أكبر  (𝐵𝐵/𝐿𝐿)،بھما من خلال المعامل 

 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎ولكن ھما بنیتین لینتین  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 و 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎البنیتین استنتاج ان كلا  ومنھ یمكنكان اقل فھو ھش 

ستعمال معامل ا (𝐹𝐹𝑀𝑀𝑎𝑎𝑎𝑎𝑖𝑖𝑁𝑁𝑊𝑊𝑖𝑖𝑐𝑐ℎ) .بینما اقترح فرابتسفیش بنیة ھشة ھي 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖بینما كثر لیونة أ

(𝐹𝐹𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖) كان إذاكانت ھشة او لینة حیث قال  إذالمعرفة تصرف المركبات ν > فان المركب  0.26

ν وإذا كانلین  < وھذا ) (𝐵𝐵/𝐿𝐿  وفق المعامل ستنتاجھا تؤكد ما تم ومن الجدولن المركب ھش إف 0.26
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كذلك  یستعمل (𝐹𝐹𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖) بواسون معامل (𝜈𝜈) من ناحیة أخرى فان المعامل یؤكد صلاحیة حساباتنا. ما

 0.1ھذا المعامل في حدود  لمعرفة طبیعة القوى بین الروابط أي طبیعة الروابط داخل المركب فإذا كان

یونیة تكون فان الطبیعة الأ أكثرأو  0.25حدود كان في  إذافان الروابط تكون ذات طبیعة تساھمیة بینما 

یھ فان كما ھو متعارف عل في حالاتھ البلوریة الثلاث. الطبیعة الایونیة ھي الغالبة في مركبنا  الغالبة.ھي 

ب تم استعمالھا لحسا مبیریةامن النماذج النصف  الصناعیة، عدیدخاصیة مھمة للتطبیقات  صلادة المواد

 وتم (Chen) [11]عمال ب أوذلك حس نتشاراابالنسبة لنا استعملنا نموذجین الأكثر  )الصلادة(ھذا المقدار 

الأكثر صلادة ثم  ھي 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 في الجدول أعلاه من خلال النتائج یمكن ان نقول ان البنیة طرحھما

 ولذلك یمكنو نظریة لھاتھ المقادیر أعمال تجربة أأي  أنھ لا توجد ننوه 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎وأخیرا  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿  تلیھا

 عمال المستقبلیة.للأن یكون عملنا ھذا كمرجع أ

ھي  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 للمركبیجاده من خلال الثوابت المرونیة فان ھاتھ الخصائص للبنى الثلاث إمما تم 

 ستعمالوذلك باعلینا دراسة التباین لھذا المركب  ولذا توجب (𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖𝑁𝑁𝑖𝑖𝑖𝑖𝑀𝑀𝑖𝑖𝑝𝑝𝑅𝑅)خصائص متباینة المناحي 

ومؤشر تبیان  𝑁𝑁𝐵𝐵الانضغاطیة معامل  ومؤشر تباین  A𝑜𝑜لتباین المتمثلة في مؤشر التباین الكلي مؤشرات ا

 التالیة:ات مكن ایجادھا وفق العلاقیA𝐺𝐺 معامل القص 

𝑁𝑁𝑈𝑈 = 5
𝐿𝐿𝑉𝑉
𝐿𝐿𝑅𝑅

+
𝐵𝐵𝑉𝑉
𝐵𝐵𝑅𝑅

− 6 ≥ 0 

𝑁𝑁𝐵𝐵 =
𝐵𝐵𝑉𝑉 − 𝐵𝐵𝑅𝑅
𝐵𝐵𝑉𝑉 + 𝐵𝐵𝑅𝑅

 

𝑁𝑁𝐺𝐺 =
𝐿𝐿𝑉𝑉 − 𝐿𝐿𝑅𝑅
𝐿𝐿𝑉𝑉 + 𝐿𝐿𝑅𝑅

 

(III.21)  

,𝑁𝑁1)معاملات التباین للقص  لككذو A2, A3) التالیة:ات مكن ایجادھا وفق العلاقی 

𝑁𝑁1 =
4𝐶𝐶44

𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶13
 

𝑁𝑁2 =
4𝐶𝐶55

𝐶𝐶22 + 𝐶𝐶33 − 2𝐶𝐶23
 

𝑁𝑁3 =
4𝐶𝐶66

𝐶𝐶11 + 𝐶𝐶22 − 2𝐶𝐶12
 

(III.22)  

 في الجدول ناھاسجل 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للحالات البلوریة الثلاث للمركب للمناحي والقص مؤثرات التباین نتائج 

(III.4) دناه.أ 
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Phases 𝑁𝑁𝑈𝑈 𝑁𝑁𝐵𝐵 𝑁𝑁𝐺𝐺  𝑁𝑁1 𝑁𝑁2 𝑁𝑁3 

𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 0.51036 2.245E-4 0,04852 0.6248 1.5051 0.8288 

𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆i 0.1308 5.896E-4 0,0128 1.54379 1.54379 1 

𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 0.31064 0.0269 0,0249 2.7269 4.6281 3.3209 

 

 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁): مؤثرات التباین للحالات البلوریة الثلاث للمركب III).4الجدول 
 

یبین اعلى قیمة تبیان یمكن الحصول  1توضح التماثل التام للخصائص المرونیة بینما المقدار  0ان القیمة 

وھذا ما یبین ان معامل القص یبین التباین المیكانیكي لھذا  𝑁𝑁𝐵𝐵أكبر بكثیر من  𝑁𝑁𝐺𝐺علیھا یمكن ان نلاحظ ان 

 المركب وفق بناه الثلاث أكثر منھ من معامل الانضغاطیة.

في حقیقة الامر ان أحسن وسیلة لرؤیة واضحة للتباین في أي مقدار فیزیائي برسم مظھر ثلاثي البعد لھذا  

 المقدار وفق الاتجاھات الثلاث وبالنسبة لنا یمكن ان نطبق ھذا المفھوم باستعمال العلاقات الاتیة:

 بالنسبة للبنیة𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎: 
1
𝐵𝐵 = (𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆12 + 𝑆𝑆13)(𝑝𝑝12 + 𝑝𝑝22) + (2𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆33)𝑝𝑝32 

1
𝐸𝐸

= 𝑆𝑆11(𝑝𝑝14 + 𝑝𝑝24) + (2𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆44)(𝑝𝑝12𝑝𝑝32 + 𝑝𝑝22𝑝𝑝32) + 𝑆𝑆33𝑝𝑝34

+ (2𝑆𝑆12 + 𝑆𝑆66)𝑝𝑝12𝑝𝑝22 

(III.23)  

 بالنسبة للبنیة𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿: 
1
𝐵𝐵 = (𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆12 + 𝑆𝑆13) + (𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆12 − 𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆33)𝑝𝑝32 

1
𝐸𝐸 = 𝑆𝑆11(1 − 𝑝𝑝32) + 𝑝𝑝32(2𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆44)(1 − 𝑝𝑝32) + 𝑆𝑆33𝑝𝑝34 

(III.24)  

 بالنسبة للبنیة𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖: 
1
𝐵𝐵

= (𝑆𝑆11 + 𝑆𝑆12 + 𝑆𝑆13)𝑝𝑝12 + (𝑆𝑆12 + 𝑆𝑆22 + 𝑆𝑆33)𝑝𝑝22 + (𝑆𝑆13 + 𝑆𝑆23 + 𝑆𝑆33)𝑝𝑝32 

1
𝐸𝐸

= 𝑝𝑝14𝑆𝑆11 + 𝑝𝑝24𝑆𝑆22 + 𝑝𝑝34𝑆𝑆33 + 2𝑝𝑝12𝑝𝑝22𝑆𝑆12 +  2𝑝𝑝12𝑝𝑝32𝑆𝑆13 + 2𝑝𝑝22𝑝𝑝32𝑆𝑆23

+ 𝑝𝑝22𝑝𝑝32𝑆𝑆44 + 𝑝𝑝12𝑝𝑝32𝑆𝑆55 + 𝑝𝑝12𝑝𝑝22𝑆𝑆66  

(III.25)  

    (III.5)الشكل ،(III.4) التالیة (الشكل كرات تباین المناحي الموضحة في الاشكال وتحصلنا على

 .))III).6 الشكلو
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السطح ثلاثي الأبعاد للمعاملات المیكانیكیة (الإنضغاطیة، القص، یونغ) للحالة البلوریة  :)III).4الشكل 

𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎  للمركب الثلاثي𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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السطح ثلاثي الأبعاد للمعاملات المیكانیكیة (الإنضغاطیة، القص، یونغ) للحالة البلوریة  :)III) .5الشكل 

𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 للمركب الثلاثي𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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السطح ثلاثي الأبعاد للمعاملات المیكانیكیة (الإنضغاطیة، القص، یونغ) للحالة البلوریة  :)III) .6الشكل 

𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 للمركب الثلاثي𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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المعامل الأساسي في خصائص الدینامیكیة الحراریة للمواد الصلبة  ھي 𝐷𝐷𝐿𝐿𝑎𝑎𝑅𝑅𝐿𝐿(𝜃𝜃𝐿𝐿) درجة حرارة 

 النوعیة،المباشرة بعدید من الخصائص الفیزیائیة مثل: التمدد الحراري، الحرارة  وذلك لعلاقتھا

 كتابتھا بالشكل. والتي یمكن والمعاملات المرونیة

𝛩𝛩𝐿𝐿 =
ℎ
𝑘𝑘𝐵𝐵

�
3𝑖𝑖
4𝜋𝜋 �

𝑁𝑁𝐿𝐿𝜌𝜌
𝑁𝑁 ��

1
3
𝜈𝜈𝑙𝑙 (III.1)  

 كتابتھا وفق الصیغة الاتیة: والعرضیة یمكنن سرعة الأمواج الصوتیة الطولیة إ

𝑊𝑊𝑙𝑙 = �
1
3�

1
𝑊𝑊𝑙𝑙3

+
2
𝑊𝑊𝑒𝑒3
��

−13
  ;   𝑊𝑊𝑙𝑙 = �

𝐵𝐵 + 4
3𝐿𝐿
𝜌𝜌 �

1
2

   ;   𝑊𝑊𝑒𝑒 = �
𝐿𝐿
𝜌𝜌�

1
2
 (III.2)  

 خلالھ یمكن استنتاج ما یلي: والذي من )III).5الجدول  ن نتائج كل من ھاتھ المعاملات تم تدوینھا فيإ

 ن البنیة أالقول  ومنھ یمكن 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 والأصغر ھي (𝜃𝜃𝐿𝐿) التي لھا أكبر قیمة من ھي 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖البنیة ن أ

𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖  ھي الأكبر من حیث الناقلیة الحراریة بینما الأصغر ھي𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 . 

 أخذ نتائجنا كمرجع. مرة أخرى لا یوجد نتائج سابقة لھذا المعامل ومنھ یمكن
 

Phases 
Sound velocity (m/s) 

𝛩𝛩𝐿𝐿 (°𝐾𝐾) 
𝑊𝑊𝑙𝑙 𝑊𝑊𝑒𝑒 𝑊𝑊𝑙𝑙 

Cu2Sb 

MgSrSi 

LiGaGe 

4935.78 

5167.24 

5067.31 

2744.86 

3150.77 

2881.42 

3056.86 

3479.92 

3203.11 

320.50 

372.70 

343.77 

 

: قیم حرارة دیباي وسرعة الصوت الطولیة والعرضیة والمتوسطة داخل البلورات الثلاث )III).5الجدول 

 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب الثلاثي 

بینما تكون صغیرة بالنسبة  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖أما فیما یخص سرعة الأمواج الصوتیة فنلاحظ انھا كبیرة جدا في 

 من الطولیة في جل البنى. نھا أصغرأمن ناحیة الأمواج العرضیة فنرى  اما 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎لبنیة ل
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III.3.3. الخصائص الالكترونیة 

تقوم بتزویدنا بعدة معلومات حول المواد  لأنھانظرا  ایعتبر جد مھم لكترونیةان دراسة الخصائص الإ

لكترونیة یسمح لنا أن نقرر في أي مجال من المجالات التكنولوجیة وسة، كما أن معرفتنا لخصائصھا الإالمدر

شتت تولغرض القیام بھذه الدراسة قمنا في عملنا بالبحث عن كل من علاقة ال، یمكننا أن نستخدم ھذه المواد

(عصابات الطاقة)، كثافة الحالات وكذا التوزیع الشحني لكل من الحالات البلوریة الثلاث للمركب 

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 ، كما ھو متعارف علیھ في الآونة الأخیرة فان كل من تقریبي𝐿𝐿𝐷𝐷𝑁𝑁 و 𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁  یعطیان قیم بعیدة

ولذا ."𝑀𝑀"و"𝑃𝑃"المستویات لطاقة الفجوة بالنسبة للمواد نصف الناقلة التي یدخل في تركیبھا عناصر تحوي 

تقریبات بة انصاف النواقل فتوالت عملیة كتأین في حالة تصحیح ھذین التقریبالباحثون في ھذا المجال  ارتأ

قمنا  وبالنسبة لنا [19] (WG) طرق جدیدة منھا استخدمتكما  (𝑚𝑚𝐵𝐵𝐽𝐽)و  (ev-GGA)جدیدة من بینھا 

𝑚𝑚𝐵𝐵𝐽𝐽باستعمال تصحیح  − 𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁 ]4[  النتائجودقة لأنھ یعتبر الأنسب من حیث الوقت. 

 (علاقة التشتت) عصابات الطاقة 

لات البلوریة القد قمنا في عملنا بعملیة رسم بیان علاقة التشتت بالنسبة لكل الح

(𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎,𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖, 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿)  لمركبل 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 ناووذلك في منطقة بریل Brilloin  المختزلة

 كثافة الحالات حیث یعتبر كل من عصابات الطاقة وكثافة الحلات وجھین لعملة واحدة. ومنحنیاتالأولى) (

 یمكن أن نستخلص ما یلي: ))III.9) و الشكل (III.8)، الشكل (III.7(الشكل ( من خلال البیانات

  مما یجعل المركب في حالاتھ الثلاث عبارة عن  وعصابة النقلوجود فجوة بین عصابة التكافؤ

 نصف ناقل.

  في كل الحالات الثلاث نلاحظ أن أعلى قیمة في عصابة التكافؤ وأخفض قیمة في عصابة النقل

عبارة عن نصف ناقل ذو  إن مركبنا ومنھ نقول Γیتموضعان في اتجاه النقطة عالیة التناظر 

Γ)فجوة مباشرة  − Γ) .في حالاتھ الثلاث 

 الجدول في  وغیر المباشرةالفجوات المباشرة  طاقات ا قمنا بجدولة قیمكمIII).6( وقارنا بالنتائج 

𝑚𝑚𝐵𝐵𝐽𝐽) لتصحیحا وذلك لاستعمالناالسابقة والتي وجدناھا أكثر عقلانیة  − 𝐿𝐿𝐿𝐿𝑁𝑁). 

  وھذا ما یبین بوجود  لقلبوالكترونات اكما نلاحظ أن ھناك فجوة كبیرة بین عصابة التكافؤ

 یؤكد نتائجنا في الخصائص المیكانیكیة. وھذا ماتصرف أیوني للمركب 
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 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب الثلاثي  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎عصابات الطاقة وكثافة الحالات للبلورة : )III.7الشكل (
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 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁الثلاثي  للمركب 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖عصابات الطاقة وكثافة الحالات للبلورة  :)III.8الشكل (
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 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب الثلاثي  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿عصابات الطاقة وكثافة الحالات للبلورة  :)III.9الشكل (

 



 مناقشة النتائــــج                                 الفصل الثالث

47 
 

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁 
Diffrents gap values (eV)  Others 

Г-Г Г-S Г-Z Г-T Г-Y Г-X Г-U Г-R  

𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 1.75  - 2.50 - - 3.81 - 2.72 0.97 [7] 

𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 1.81 3.32 3.15 2.63 2.72 2.46 3.02 2.68 0.97 [7,9] 

𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 1.40 - - - - - - - 0.76 [7,8] 

 

,𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎,𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖للحالات  وغیر المباشرةالفجوات المباشرة  : طاقة)III).6الجدول  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 

 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب 

 كثافة الحالات 

لغرض فھم أعمق للخصائص الالكترونیة قمنا برسم بیانات كثافة الحالات الكلیة و الجزیئیة للمركب 

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁  وفق حالاتھ البلوریة الثلاث(𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎,𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖, 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿) كما ھو موضح في ،

ھذه البیانات یمكننا أن نلاحظ من خلال . ) III.12، الشكل ()III.11)، الشكل (III.10الأشكال: الشكل (

 أن: 

  كما یلي: ثلاثة مجالاتتجزأ الى  ویمكن أنأن بنیة البیانات الثلاث شبھ متماثلة 

[−10,−8.8]𝐿𝐿𝑊𝑊   الحالة المسؤولة علیھ ھي"s"للعنصر𝑁𝑁𝑁𝑁. 

[−3,0]𝐿𝐿𝑊𝑊 وھي الحالةھذه البنیة عبارة على مساھمة عدة حالات"𝑝𝑝" للذرة𝑁𝑁𝑁𝑁  و الحالة𝑝𝑝""و"𝑁𝑁" 

 .𝑁𝑁𝑎𝑎للذرة  "𝑝𝑝"و ""𝑁𝑁للحالة ةطفیفو كذا مساھمة  𝑁𝑁𝑁𝑁للذرة 

  تتألف من الحلات  ھيیخص عصابة النقل ف فیماأما"𝑝𝑝" للذرة𝑁𝑁𝑁𝑁  وكذا الحالات الثلاث 

 .𝑁𝑁𝑁𝑁للذرة 

 (التوزیع الشحني) الكثافة الشحنیة 

من أجل الحصول على معلومات أكثر حول الروابط الكیمائیة بین الذرات داخل مركبنا في حالاتھ البلوریة 

 (111)والسطح  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 للحالة (100)الثلاث، قمنا بعرض كل من التوزیع الشحني خلال السطح 

یونیة ھي الغالبة الخاصیة الأنات یمكن أن نلاحظ أن من خلال ھذه البیا 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 و 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 للحالتین

 وھذا ما لضعیف أو بصفة أق بینھا یكونحني كبیر حول الذرات بینما توزیع ش وذلك لوجودفي بلوراتنا 

 ).III.13كما ھو ملاحظ في الشكل ( نتائجنا السابقة. یؤكد
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 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁الثلاثي  للمركب 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎): كثافة الحالات الكلیة والجزئیة للحالة البلوریة III.10الشكل (
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 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب الثلاثي  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖): كثافة الحالات الكلیة والجزئیة للحالة البلوریة III.11الشكل (



 مناقشة النتائــــج                                 الفصل الثالث

50 
 

 
 .𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب الثلاثي  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿كثافة الحالات الكلیة والجزئیة للحالة البلوریة  :)III.12الشكل (
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 𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁): التوزیع الشحني للحالات البلوریة الثلاث للمركب الثلاثي III.13الشكل (

 .)𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 - ، (ج)𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 - ، (ب)𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 - ((أ)
 

III.4.3 .الخصائص الضوئیة 

ان الخواص الضوئیة للمواد تقوم بتوضیح عملیة تفاعلھا مع الأمواج الكھرومغناطیسیة والتي تعرف من 

Ɛ(𝜔𝜔): ]20[العلاقة المعرفة ب Dielectric function دالة العزلخلال  = Ɛ1(𝜔𝜔) +  𝑖𝑖 Ɛ2(𝜔𝜔) 

لطاقة ا نكسار ودالة ضیاعوالإ متصاصكالإ والدوال الضوئیةأن نستخلص منھا جل المقادیر  والتي یمكن

 البلوریة:مختلفة من حیث البنیة  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁بما أن الحالات الثلاث للمركب . وكذا الانعكاس

  بالنسبة للبنیة𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 و𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 ننا نمیز مركبتین للمدد الضوئي إف(ƐXX, ƐYY). 

  بالنسبة للبنیة𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖  نمیز ثلاث مركبات للمدد الضوئي(Ɛ𝑋𝑋𝑋𝑋, Ɛ𝑌𝑌𝑌𝑌,Ɛ𝑒𝑒𝑒𝑒).. 

 المنحنیات البیانیة للجزء قمنا بعرض) )16.(III الشكل) و15.(III لشكل)، اIII).14 الشكلالأشكال (في 

 النتائج التيوالممكنة للبلورة  تجاھاتالال بدلالة طاقة الفتونات في كل العز التخیلي لدالةالجزء والحقیقي 

 یمكن أن نستخلصھا من خلال ھذه الأطیاف ھي:

  ثابت دالة العزل الستاتیكيƐ
(0)

 أنظر  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 لىإ 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿الثلاث یتناقص من  للحالات 

 یكون أكثر تباینا ضوئیا. 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿في الحالة  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁على أن المركب  وھذا یدل )III) .7لوالجد

  لجزء الحقیقيل )0(نلاحظ أنھ عند المرور عند القیمة صفرƐ1(𝜔𝜔)  تتوافق مع أعلى قیمة للجزء

عظمي یكون التشتت في أ الامتصاصمنطقي لأنھ عندما یكون  وھذا التوافق Ɛ2(𝜔𝜔)التخیلي 

 حالتھ الدنیا.
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 للمركب 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎دالة العزل (الجزء الحقیقي الجزء التخیلي) للحالة البلوریة  :)III.14الشكل (

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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 للمركب 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿البلوریة دالة العزل (الجزء الحقیقي الجزء التخیلي) للحالة  :)III.15الشكل (

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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 للمركب 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖دالة العزل (الجزء الحقیقي الجزء التخیلي) للحالة البلوریة  :)III.16الشكل (

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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  بالنسبة للحالة𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖  الاتجاه یكون أعظمي وفق  متصاصالانلاحظ أن(𝑍𝑍) یكون  مابین

 .(Y)وفق الاتجاه  لأصغرا

  جد  جوھذه النتائطاقة العتبة للامتصاص في حالة توافق مثالیة مع طاقة الفجوات المذكورة سابقا

 مقبولة لأن الحالات الثلاث عبارة عن أنصاف نواقل ذوي فجوات مباشرة.

  أما فیما یخص الحالة𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎متصاص یكون أعظمي وفق المحور ، الإ(𝑍𝑍)  علیھ  ما ھوعكس

 .(X)فیكون أعظمي وفق الاتجاه  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿بالنبة للبنیة 

  إن الحالةنختم ھذا الجزء بالقول 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎  إنھ مھمة كما یمكن أن نقول  صتصاماھي التي لھا قیمة

لوجیا بالتكنو والمركبات الخاصةاستعمال ھذا المركب في حالاتھ الثلاث في صنع الأجزاء  یمكننا

 الكھروضوئیة.
 

 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖 𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 

𝜀𝜀1𝑒𝑒𝑒𝑒(0) 

𝜀𝜀1
𝑦𝑦𝑦𝑦(0) 

𝜀𝜀1𝑧𝑧𝑧𝑧(0) 

𝜀𝜀2𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑖𝑖ℎ𝑀𝑀𝐿𝐿𝑁𝑁ℎ𝑖𝑖𝑝𝑝𝑃𝑃) 

𝜀𝜀2
𝑦𝑦𝑦𝑦(𝑖𝑖ℎ𝑀𝑀𝐿𝐿𝑁𝑁ℎ𝑖𝑖𝑝𝑝𝑃𝑃) 

𝜀𝜀2𝑧𝑧𝑧𝑧(𝑖𝑖ℎ𝑀𝑀𝐿𝐿𝑁𝑁ℎ𝑖𝑖𝑝𝑝𝑃𝑃) 

5.25 

5.25 

5.21 

1.77 

1.77 

2.03 

3.82 

3.00 

3.80 

1.75 

1.86 

1.78 

5.90 

5.90 

6.10 

1.66 

1.66 

1.42 

𝜀𝜀2𝑒𝑒𝑒𝑒(𝑚𝑚𝑎𝑎𝐻𝐻) 

𝜀𝜀2
𝑦𝑦𝑦𝑦(𝑚𝑚𝑎𝑎𝐻𝐻) 

𝜀𝜀2𝑧𝑧𝑧𝑧(𝑚𝑚𝑎𝑎𝐻𝐻) 

17.20 

17.20 

30.16 

 

13.77 

09.31 

15.36 

 

21.31 

21.31 

19.75 

 

 

,𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎,𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖للحالات  : دالة العزل الكھروستاتیكي)III).7الجدول  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿  للمركب

𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁. 
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 ةــالخاتمة العام

 𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎 ،𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿 ،𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖إن ھذا العمل جاء قصد فھم معمق ودقیق للحالات الفیزیائیة الثلاث 

و قصد ھذا الغرض استعملنا طریقة نظریة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا  𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁للمركب الثلاثي 

FP-LAPW  و التي تندرج تحت إطار نظریة دالیة الكثافةDFT  والتي یعمل بھا برنامجWien2k  الذي

 استعملناه و أھم النتائج التي استخلاصھا من دراستنا لمختلف الخصائص الفیزیائیة ھي كالاتي:

 الخصائص البنیویة 

بة مواضع الذرات جد متقار وكذا إن النتائج المتحصل علیھا سواءا ثوابت الشبكة البلوریة  •

 مع الأعمال الأخرى سواءا كانت نظریة أو تجریبیة.

 .𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎ایجادھا وھي  تقرارا تمالحالة الأكثر اس •

إلى  𝐶𝐶𝐶𝐶2𝑆𝑆𝑎𝑎ھناك تكھن موجود على انتقال حالة بواسطة ضغط ھیدروستاتیكي من الحالة  •

 .𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿ثم من انتقال من الحالة الأخیرة الى الحالة  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖الحالة 

 الخصائص المرونیة 

 مستقرة میكانیكیا. NaMgAsجل الحالات البلوریة للمركب  •

 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑆𝑆𝑀𝑀𝑆𝑆𝑖𝑖یظھران الصفة اللینة لھذه المادة بینما البنیة  𝐶𝐶𝐶𝐶𝑆𝑆𝑎𝑎و  𝐿𝐿𝑖𝑖𝐿𝐿𝑎𝑎𝐿𝐿𝐿𝐿كلا بنیتین  •

 تظھر صفة الھشاشة في ھذه الحالة الأخیرة.

 الروابط تكون طبیعتھا الأیونیة ھي الغالبة في جل الحالات الثلاث. •

 تباین الخواص المیكانیكیة لھذا المركب.دراستنا للتباین بواسطة ثلاثي الأبعاد بین  •

 الخواص الإلكترونیة 

−Γمركبنا عبارة على نصف ناقل ذو فجوة مباشرة  • Γ).في حالاتھ البلوریة الثلاث ( 

 تم التطرق لمساھمة كل حالة إلكترونیة لكل ذرة. •

 التوزیع الشحني یؤكد الخاصیة الأیونیة للمركب في الحالات البلوریة الثلاث. •

 لضوئیةالخواص ا 

كل من الجزء الحقیقي والتخیلي لدالة العزل تمت مناقشتھما وتم استخلاص أن المركب  •

 یستطیع أن یكون بدیل فعال في مجال التكنولوجیا التي تعتمد على المركبات الكھروضوئیة.
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