








 

 

 شكر وتقدير 
 

 .الحمد لله الذي أنار لنا طريق العلم ووفقنا لإتمام هذا العمل المتواضع  

نشكر كل من ساعدنا في انجاز هذه المذكرة من قريب أو بعيد ولو بكلمة طيبة أو 

 .ابتسامة صادقة

نتوجه بجزيل الشكر إلى الأستاذ المشرف *ياسين شاوش* على قبوله الإشراف 

المذكرة ولجهوده المخلصة ونصائحه القيمة وتوجيهاته السديدة التي على هذه 

 .تمت بهذه المذكرة

فيصل شمام  ركما أتوجه بالشكر إلى الأساتذة أعضاء لجنة الممتحنين البروفيسو

 .والدكتورة أميرة لحساسنة على قبولهم مناقشة هذه المذكرة

قد  ينذقسم علوم المادة الكما نتقدم بخالص الشكر والتقدير والاحترام لأساتذة 

 .أخذنا منهم حظا وفيرا من العلم والمعرفة ولا نزال نتعلم منهم

 والشكر الموفور لكل من ساعدنا على انجاز هذا العمل فجزاكم الله جميعا خير

 .الجزاء

 *اللهم علمنا ما ينفعنا وانفعنا بما علمتنا وزدنا علما*

 



 

 الإهداء
 

 أماومن وفى  وأهله الحمد لله وكفى والصلاة والسلام على الحبيب المصطفى 

 :بعد

من قال  إلىالحمد لله الذي وفقنا في مسيرتنا الدراسية لانجاز هذه المذكرة مهداة 

 .24الإسراء   «وقل رب ارحمهما كما ربياني صغيرا ∙∙∙» الله تعالى بحقهما

 .في عمرهما وأطالالله  حفظهما والديا  العزيزين إلى

 .أخواتي إخوتي والوفاء الإخلاصينابيع  إلى                    

 .الله في عمرها أطالجدتي  إلى

 .ورفيقات المشوار رعاهم الله ووفقهم الأهلكافة  إلى

 .كل من قسم علوم المادة وكل طلبة العلم إلى

  

 اهدي ثمرة جهدي
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 ملخص

 

شبه الكمون باستعمال طريقة  BiAl𝑶𝟑الفيزيائية للمركب  لقد تم في هذا العمل دراسة الخصائص      

𝐓𝐡𝐞𝐓𝐡𝐞  𝐏𝐬𝐞𝐮𝐝𝐨𝐏𝐬𝐞𝐮𝐝𝐨    𝐏𝐨𝐭𝐞𝐧𝐭𝐢𝐚𝐥𝐏𝐨𝐭𝐞𝐧𝐭𝐢𝐚𝐥  ، المدمجة في برنامجالمدمجة في برنامج  AAbbiinnii    نظرية دالية الكثافة نظرية دالية الكثافة   علىعلى  المعتمدالمعتمد  

DDFFTT، لك باستخدام تقريب التدرج المعمم لك باستخدام تقريب التدرج المعمم ذوGGGGAA..   المتمثلة فيو ،  ارتباطارتباط­­كمون تبادلكمون تبادللمعالجة لمعالجة 

لحالة ( عند ا..غاطيةومعامل الانضيجاد معامات  البنية البلورية ثااب  الببكة الخصائص البنيوية لإ

  ،والطاقة الداخلية ،كالسعة الحرارية ،الترموديناميكية الخصائصو ،المرونية والخصائص،الأساسية 

 .ه الهرموني لديبايبنموذج شب التمدد الحراري بالاستعانةومعامل  ،الانتروبي و ،ودرجة حرارة ديباي

 . سابقةال نتائج المع  ةتوافقنتائج مالتي أعط  و
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Résumé 
 

         Dans ce travail les propriétés physiques du composé BiAl𝑶𝟑ont été étudiées à l’aide 

de la méthode des pseudo potentiels , intégrée dans le code  AAbbiinniitt qui est basé sur la 

théorie de la fonction de la densité DFT utilisant l’approximation du gradient généralise 

GGA pour traiter le potentiel d’échange et la corrélation. On déterminé les propriétés 

structurales telle que  les coefficients de la structure cristalline (constante de réseau et 

coefficient de compressibilité). Aussi les propriétés élastiques sont calculées. Les 

propriétés thermodynamique telles que la capacité calorifique l’énergie interne, la 

température de debye, l’entropie et le coefficient de dilatation thermique à l’aide de 

l’approximation quasi harmonique de debye sont calculées, les résultats obtenus sont avec 

les résultats précédents. 
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Abstract 
   .                                                               

      In this work the physical properties of BiAl𝑶𝟑 compound have been studied using the 

pseudo potential method integrated in the Abinit code based on the density functional 

theory DFT by using the generalized gradient approximation GGA to treat the exchange 

and correlation potential. We determined the structural properties such as crystal structure; 

coefficients of lattice constant and bulk modulus. Also the elastic properties are calculated. 

The thermodynamic properties; heat capacity, internal energy, Debye temperature, entropy 

and thermal expansion coefficient are computed using Debye’s quasi harmonic model. The 

results consistent very well with previous experimental and theoretical results.                                  
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  General Introduction                                      المقدمة العامة        
 

2 

 

وذلك بمعرفة  ،دورا أساسيا في التطوير التكنولوجي ،لفيزياء المادة المكثفة وعلم المواد        

التي تمكننا من  ،المرتبطة ارتباط وثيقا ببنيتها الالكترونية ، الخصائص الكيميائية والفيزيائية للمواد

تم  .د كبير من الالكتروناتدراسة الأنظمة التي تحتوي على عدل ،المتحصل عليها فسير النتائج ت

حل معادلة شرودينغر حسب ل،DFT[𝟏]  نظرية دالية الكثافة مستمدة من ونماذج عدة طرق تطوير

البنيوية  الخواص  إيجادوتمكننا من  ،دقة وفعالية والتي تمتاز بأنها أكثر ،نظرية ميكانيكا الكم

 مواد.لل والترموديناميكية  ونيةوالالكترونية والميكانيكية و المر

 أهممن  ،[𝟐]رغ وكوهن االتي تعتمد على نظرية هوهنب DFT تعتبر نظرية دالية الكثافة و        

 يحتوي على عدد كبير منلدراسة نظام  ،استعمالا في فيزياء المواد الأكثرالكمية  النظريات

 .وذلك بتعويض دالة الموجة المتعددة الالكترونات بدالة موجة معرفة بكثافة الكترونية ،الالكترونات

ج من بين هذه البرامو ،DFT  نظرية دالية الكثافة تعتمد على [𝟑]وهناك عدة برامج محاكاة        

Abinit ،  جيدة في إيجاد الخصائص  نتائج  لإعطائهبرنامج في فيزياء المادة الصلبة  أهمالذي يعتبر

 .الفيزيائية للمواد الصلبة

الترموديناميكية  للمركب  المرونية و الهدف من عملنا هذا دراسة الخصائص البنيوية و        

BiAl𝑂3 نظرية دالية الكثافة على ااعتماد  DFT  باستعمال برنامج المحاكاة Abinit . معتمدا على

    GGA [𝟒]. وتقريب التدرج المعمم  ،TThhee  PPsseeuuddoo  PPootteennttiiaall طريقة شبه الكمون

هبور نجاة سنة  BiAl𝑂3وا بدراسة الخصائص الفيزيائية للمركب قام ومن بين الباحثين الذين    

  .م2021 الباحثان زياد عبدو احمد راشد المغباش وعمار عربوش في سنة  و ،م2010

والخطة الموضوعية لدراسة الموضوع هذه المذكرة تتضمن مقدمة عامة لتقديم العمل          

نظرية دالية عرض سياق نظري ل إلىحيث تطرقنا في الفصل الأول  ، وثلاثة فصول ،المطروح

في الفصل  أما.لهذه النظرية مع التقريبات المختلفة  الأساسيةوالذي قدمنا من خلاله المبادئ  ،الكثافة

ومن بينيها طريقة شبه  ،DFT ية دالية الكثافة المستمدة من نظر للحساب الثاني تعرفنا على عدة طرق

 .الحسابات لإنجازAbinitعلى برنامج المحاكاة  أيضاوتعرفنا   TThhee  PPsseeuuddoo  PPootteennttiiaall  الكمون 

 الترموديناميكية الخصائص البنيوية والمر ونية و دراسةمناقشة وتحليل نتائج  ل الثالث الفص وفي

 TThhee  PPsseeuuddoo  PPootteennttiiaall وبطريقة شبه الكمون ،Abinitبواسطة برنامج  ،BiAl𝑂3 للمركب

 .  GGAمعتمدا على تقريب

 لتنتهي هذه المذكرة بخلاصة عامة تحتوي على النتائج الرئيسة التي تم الحصول عليها.        

 

 

 

 
 

 



 

 
 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 
 



 Density Functional Theory                           نظرية دالية الكثافة  Ι: الفصل

 

4 

 

1.Ι مقدمة : 

والمتمثلة في الالكترونات  ،تحتوي المواد الصلبة على عدد كبير من الجسيمات المتفاعلة فيما بينها      

ولتحديد الخصائص الفيزيائية لهذه المواد  ،شبكي في نظام بلوري وتكون عادة مرتبة  ،الذرية و الانوية

وذلك  ،الكمي الميكانيكافانه يتطلب  استخدام  قوانين  ،هذه الجسيمات بديناميكيةالمرتبطة ارتباطا وثيقا 

وذلك بتعويض دالة  ،لنظام الذي يحتوي على عدد كبير من الالكترونات بنظرية دالية الكثافة استعانة

على أساس مكمم من اجل إيجاد حل  ،الموجة المتعددة الالكترونات بدالة موجة معرفة بكثافة الكترونية

 ارتباط.­حديد الطاقة الكامنة لتبادل وت ،لمعادلة شرودينغر

Ι.2  معادلة شرودينغرSScchhrrööddiinnggeerr))) : 
  

,𝟕]في الدراسات الكمية للنظام الكوانتي للبلورات تعتبر معادلة شرودينغر      حيث  ،الأساسيةهي  [𝟔

 :يونات بالمعادلة التاليةات المتفاعلة من الإلكترونات والألنظام والجسيميصف ا

𝐻̂ = 𝐸                                                                                                             (𝟏. 𝚰) 

𝐻̂يمثل الهاملتونيان. 

Ψ.دالة الموجة 
E .طاقة النظام 

 .نويةالأ و تالإلكترونا بإحداثياتحيث جميع معلومات النظام متعلقة 

Ψ = Ψ(  r1, r2 …, R1,R2…..)                                                                               (𝟐. 𝐈) 

 : بالشكل التالي[𝟖]يكتب الهاملتونيانغياب الحقل الخارجي  عند

𝐻̂ = 𝑇̂𝑛 + 𝑇̂`𝑒 + 𝑉̂𝑛−𝑛 + 𝑉̂𝑒−𝑒 + 𝑉̂𝑛−𝑒 

 .طاقة الحركية للأنوية

∑ (
−ħ2∆α

2M
)

𝑁𝛼
α=1      =∑ Tα𝛼    =𝑇̂n 

 .للإلكتروناتالطاقة الحركية 

∑ (
−ħ2∆i

2m
)

𝑁𝑒
i=1=∑ Ti

𝑁𝑒
i=1 =𝑇̂e 

 .نواة­طاقة التفاعل نواة

∑ V̂αβ𝛼≠β
1

2
     =∑

ZαZβe2

|Rα−Rβ|𝛼≠β
1

2
   =V̂n−n 

 .إلكترون­إلكترونطاقة التفاعل 

∑ V̂ij𝑖≠𝑗
1

2
  =∑

e2

|ri−rj|𝑖≠𝑗
1

2
=𝑉̂e−e 
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 .نواة–إلكترونطاقة 

∑ ∑ V̂iα
Nα
i=1

𝑁𝑒
i=1 ∑ ∑

Zαe2

|ri−Rα|

Nα
α=1

𝑁𝑒
i=1  ­=𝑉̂e−n 

 خاصة بالإلكترونات.   i, jالمعاملات 

,αالمعاملات β  نويةخاصة بالأ. 

   m الإلكترونهي كتلة. 

𝑍𝛼𝑒شحنة الأنوية. 

|𝑅𝛼 − Rβ| المسافة بين نواتينαوβ  . 

|𝑟𝑖 − Rα| المسافة بين نواةα وإلكترونi. 

  :مؤثر لابلاس

𝜕2

∂y2
     +

𝜕2

∂y2
    +

𝜕2

∂x2
  =∆i

2 

 :يلي ماك رإذن تكتب معادلة شرودينغ

(𝑇̂𝑒 + 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑒−𝑒 + 𝑉̂𝑒−𝑒 + 𝑉̂𝑛−𝑒) = 𝐸(𝑟1, 𝑟2 … 𝑅1, 𝑅2)                        (𝟑. 𝚰) 

يمكن  لا  Z+13))عدد كبير من درجات الحرية ذرة تحتوي على  Nتحصلنا على معدلة شرودينغر

 : نذكر منها وضعت عدة تقريبات لتبسيطها ،حلها  لذلك

3.Iنهايمراب­رنتقريب بو 

: (𝑩𝒐𝒓𝒏­𝑶𝒑𝒑𝒆𝒏𝒉𝒆𝒊𝒎𝒆𝒓𝑨𝒑𝒑𝒓𝒐𝒙𝒊𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏) 
 

حيث يعتمد  ،[𝟏𝟎]في فيزياء المواد في مجموعة من الحسابات [𝟗]تقريب بورن ابنهايمر يستخدم      

 أي كتلة  الإلكترونات أقل بكثير من كتلة الانوية نأاعتبر و ،نويةعلى فصل حركة الإلكترونات عن الأ

لحركية لنواة و يؤخذ حد تفاعل الطاقة ا إهماليمكن  إذن ،نويةالإلكترونات أكبر من كتلة الأسرعة  أن

 :الشكل ونيان بهذانوية فيما بينها ثابت ليصبح الهاملتالا

𝐻̂𝑒 = 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑒−𝑒 + 𝑉̂𝑛−𝑒                                                                                        (𝟒. 𝚰) 

 : كالتالي تكتب معادلة شرودينغر إذن

𝐻̂eΨ 𝑒 = 𝐸eΨ e                                                                                                                                      (𝟓. 𝐈) 

|∑ (
−ħ2∆𝑖

2𝑚
)

1

2
∑

𝑒2

|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|
− ∑ ∑

𝑍𝛼𝑒2

|𝑟𝑖 − 𝑅𝛼
0|

𝑁𝛼

𝛼=1

𝑁𝑒

𝑖=𝑗𝑖≠𝑗

𝑁𝑒

𝑖=1
| Ψ 𝑒(𝑟, 𝑅𝛼

0) 

  =(𝑅𝛼
0)Ψ 𝑒(𝑟, 𝑅𝛼

0)                                                                                         (𝟔. 𝐈) 

 .ثابتة انويهبحقل ناتج عن  تتأثرالتي  تتمثل طاقة الإلكترونا 𝐸eحيث
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 أخر.حلها بالطرق الرياضية  لذلك نستعين بتقريب  يصعبعلى معادلة  أيضافي هذا التقريب تحصلنا 

 4.Ιفوك­تقريب هارتري։(𝑯𝒂𝒓𝒕𝒓𝒆𝒆𝑯𝒂𝒓𝒕𝒓𝒆𝒆  ­­𝑭𝒐𝒄𝒌𝑭𝒐𝒄𝒌  𝑨𝒑𝒑𝒓𝒐𝒙𝒊𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏𝑨𝒑𝒑𝒓𝒐𝒙𝒊𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏) 
 

حيث قام هارتري . [𝟏𝟏]وفوك هارتري وضع هذا التقريب من طرف العالمين م1928في سنة      

بتطوير نموذج  م فوكاق م1930سنة  وفي ،لوصف الذرة متعددة الإلكترونات نموذج كمي أولبوضع 

في الحقل المتوسط المتولد عن الأنوية وباقي  يتحرك منفرد إلكترونكل  أن أيالمستقل  الإلكترون

 . الأخرى الإلكترونات

 : هاملتونيان الجملة كما يلي نكتب و 

𝐻 = ∑ Hi                                                                                                                                                    𝑖 (𝟕. 𝐈)
  

Hi =
−ħ2

2m
∆i + Ui(ri) + Vi(ri)                                                                          (𝟖. 𝚰) 

    𝑈𝑖(𝑟𝑖) = − ∑
𝑍𝐾𝑒2

4𝜋|𝑟𝑖−𝑅𝐾
0 |𝐾ة للإلكترونتمثل الطاقة الكامن  iنويةفي حقل الأK. 

  𝑅𝐾
 .نويةيمثل موضع الأ0

𝑉i(ri) = −
1

2
∑

e2

4πε0|ri−rj|j رتريايمثل الكمون الفعال له. 

Hi = −
ħ2

2m
∆i + V(r)                                                                                             (𝟗. 𝐈) 

 : على الشكل اء دوال الحالة لكل الإلكتروناتدكتب دالة الموجة الكلية للجملة كجت

Ψ 
(r1r2……… )=∏ Ψ i (ri)

Ne
i=1

                                                                                      (𝟏𝟎. 𝐈) 

 :الكترونية لكل حالةالطاقة الكلية للجملة كجموع الطاقات الموافقة 

E=∑  𝐸𝑖                                                                                                                                                        (𝟏𝟏. 𝐈) 

 : لكترونات كما يليلة شرودينغر للإفتصبح معاد

[
−1

2

ħ2

m
∆i + Ui(ri) + Vi(ri)]Ψi(r) = 𝜀𝑖Ψ𝑖(𝑟)                                                (𝟏𝟐. 𝐈) 

 !Nحيث توجد  ،لتحسين تقريب هارتري الإلكتروناتلنظام  السببين مبدأ بإدخال[𝟏𝟐]قام فوك ثم

موضع Nعلى  إلكترون  Nحتمال لوضع ا
𝑟
→

1 r
→

2
… … … .

r
→

N
 

 :أول احتمالمثلا 

Ψ 1(𝑟1)Ψ 2(Ψ 𝑟2)Ψ 3(𝑟3) … … Ψ 𝑁(𝑟𝑁)                                                                                             (𝟏𝟑. 𝐈) 
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 :ثاني احتمال

Ψ 1(r1)Ψ 3(r3)Ψ 2(𝑟2) … … . . Ψ N(rN)                                                                                          (𝟏𝟒. 𝐈) 

 .حد لنفس النوع في كل التبديلات !𝑁نحصل عل 

 :لمجموع حدود الدوال الموجية (−)(+)الإشاراتمع اخذ بهذا الشكل [𝟏𝟑]ونكتب محدد سلاتر

Ψ (r1r2……..rN) =
1

√N!
|

Ψ 1(r1) … … . . Ψ 𝑁(𝑟1)

Ψ 1(𝑟𝑁) … … … Ψ 𝑁(𝑟𝑁)
|                                           (𝟏𝟓. 𝐈) 

المعامل 
1

√N!
 .هو ثابت التعامد 

ولهذا نستعين  ،ية تحديد الكمون الداخلي للبلورةولحساب بنية عصابات الطاقة نجد صعوبة في كيف

 ..((DDFFTT) بنظرية دالية الكثافة

5.Ι الكثافة  داليةرية نظ: (𝑫𝒆𝒏𝒔𝒊𝒕𝒚𝑫𝒆𝒏𝒔𝒊𝒕𝒚  𝑭𝒖𝒏𝒄𝒕𝒊𝒐𝒏𝒂𝒍𝑭𝒖𝒏𝒄𝒕𝒊𝒐𝒏𝒂𝒍  𝑻𝒉𝒆𝒐𝒓𝒚𝑻𝒉𝒆𝒐𝒓𝒚)  
  

 ،على شكل كمون دالة الموجة لتركيزا أهمهاومن ،توجد عدة طرق لحساب بنية عصابات الطاقة       

وعلى  وبين بدلالة الكثافة نستخدم الكمون ودالة الموجة المكتف  Eوذلك لحساب الطاقة الكلية للنظام 

,𝑥)الإحداثياتشكل دالة  𝑦, 𝑧). 

𝟏𝟕]قام العالم توماس وفارمي، م1927وفي سنة       − لنظرية دالية  أساسيةبوضع فكرة  [𝟏𝟒

وفي عام  .الالكترونيةطاقة الغاز المتجانس للالكترونات هو دالية للكثافة  أنفيها  اثبتواحيث  .الكثافة

,𝟏𝟖]وكوهن–هوهنبارغ قام العالمين ،م1964 ل استغلا إمكانية بإثباتوذلك  ،DFTبتطوير [𝟏

 الكثافة في حساب خصائص النظام.

1-5.Ιكوهن –نظرية هوهنبارغ

։( 𝑯𝒐𝒉𝒆𝒏𝒃𝒆𝒓𝒈­𝑲𝒐𝒉𝒏 𝑻𝒉𝒆𝒐𝒓𝒆𝒎𝒔) 
 

,𝟏𝟖]اعتبر هوهنبارغ وكوهن      لطاقة الكلية لنظام الالكترونات المتفاعلة في كمون خارجي ا أن،[𝟏

.توناهو دالة وحيدة لكثافة الالكتر ،( كمون الانوية) 𝜌(r) 

 : حيث تكتب دالية الطاقة كما يلي

𝐸 = ⟨Ψ [𝜌]|𝐻̂|Ψ [𝜌]⟩                                                                                        (𝟏𝟔. 𝐈) 

 : كما يليعندما يكون النظام يحتوي على الكترونات متفاعلة فنكتب هاملتونيان الجملة 

𝐻̂ = 𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑒−𝑒 + 𝑉̂𝑒𝑥𝑡 

 : تصبح دالية الطاقة بالشكل التالي إذن

𝐸 = 𝐸[𝜌] = ⟨Ψ [𝜌]|𝑇̂𝑒 + 𝑉̂𝑒−𝑒|Ψ[ρ]⟩ + ⟨Ψ [𝜌]|𝑉̂𝑒𝑥𝑡|Ψ[ρ]⟩                     (𝟏𝟕. 𝐈) 
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 : ومنه تكتب العبارة كما يلي

 E[𝜌]=F[𝜌] + ∫ 𝑉̂𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟                                                              (𝟏𝟖. 𝚰) 

F= 𝑇𝑒[𝜌] + 𝑉𝑒−𝑒[𝜌]                                                                                             (𝟏𝟗. 𝐈) 

هي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات  ،الأدنىتعطى الحد  التيالكثافة  أنببرهنة  العالمين قامثم       

 .[𝟏]الحالةهي كل الخصائص المرتبطة بهذه  ،ودالية الكثافة الإلكترونات

 : لية الكثافة للالكترونات كما يليتكتب دا

E[𝜌0(𝑟)] = 𝑚𝑖𝑛𝐸[𝜌(𝑟)]                                                                                    (𝟐𝟎. 𝐈) 

2.5.Ιفارمي ­نظرية توماس։(𝑻𝒉𝒐𝒎𝒂𝒔 𝒆𝒕 𝑭𝒆𝒓𝒎𝒊 𝑻𝒉𝒆𝒐𝒓𝒆𝒎𝒔 ) 
  

,𝟏𝟓]،فارميقام توماس       الطاقة الكلية لغاز الالكترونات اللامتجانسة كدالة لكثافة  بأخذ[𝟏𝟒

 أنوهذا بوضع عدة تقسيمات عنصرية على منطقة بريلوان حيث اعتبر  ،الالكترونات لغاز متجانس

 تقسيم تكون ثابتة. أخرالكثافة الالكترونية في 

 : بالشكلتكتب الطاقة الكلية لنظام إذن 

E=∫ 𝜀[𝜌(𝑟)] 𝑑𝑟                                                                                                    (𝟐𝟏. 𝐈) 

 :عبارة كثافة غاز متجانس

ρ =
1

3π2
(

2𝑚𝑒

ħ2
)

2

3

𝐸
f

3

2                                                                                          (𝟐𝟐. 𝐈) 

𝐸f طاقة فيرمي. 

 : الطاقة الحركية لغاز متجانس هي

𝑇 =
3

5
𝜌𝐸 𝑓                                                                                                          (𝟐𝟑. 𝐈) 

𝑇 =
3

5

ħ2

2me

(3𝜋2)
2

3⁄ Ef =
𝜌

2

3

2me

ħ2

(3𝜋
2

3)

2

3
                                                         (𝟐𝟒. 𝚰) 

 : الطاقة الحركية لتوماس فارمي هي

ETF =
3

5

ħ2

2𝑚e

(3π2)
2

3⁄ ∫ 𝜌
5

3⁄ 𝑑𝑟                 

+ ∫ 𝑉(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟 +
1

2
∫

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟)

|𝑟 − 𝑟|
𝑑𝑟𝑑𝑟                              (𝟐𝟓. 𝚰) 

 : بطريقتينتم تحسين هذه النظرية 
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 : طريقة التبادل المقترح بواسطة ديراك*1

ETF𝐷 = ETF − Cx ∫ ρ
4

3⁄ dr                                                                            (𝟐𝟔. 𝚰) 

 :فينغزفعل الارتباط المقترح بواسطة *2

EC[ρ] = −
0.05ρ4 3⁄

+0.0791 3⁄
                                                                                 (𝟐𝟕. 𝚰) 

6.Ι الارتباط  دالية تبادل(EExxcchhaannggee  CCoorrrreellaattiioonn  FFuunnccttiioonnaall) : 

 

يمكن التعبير عنها بصيغة رياضية ولكي  غير معلومة أي لا𝐸xc(ρ(r⃗)) إن دالية تبادل الارتباط       

 يتم معالجة ذلك نستعين بتقريبين  لتحديدها.

 1.6.Ι تقريب كثافة الموضع 

(TThhee  LLooccaall  DDeennssiittyy  AApppprrooxxiimmaattiioonn)։ 
 

.𝟐𝟎]فارمي  ­أسس وفق نموذج الغاز المتجانس للإلكترون لتوماس هو تقريب        وفي سنة  . [𝟏𝟗

اللامتجانسة  والذي اعتبر فيه أن نظام الالكترونات ،هذا التقريب[𝟐𝟏]م وضع العالم كوهن شام 1965

ل تحصلن .أي استبدال كثافة الإلكترون لنظام حقيقي بكثافة غاز الإلكترون المتجانس ،موضعيا متجانسا

 :ارتباط بهذا الشكل­على طاقة دالية تبادل

𝐸xc
LDA[ρ(r⃗)] = ∫ ρ(r⃗)εxc

hom[ρ(r⃗)]d3𝑟                                                           (𝟑𝟐. 𝚰) 

εxcحيث 
ℎ𝑜𝑚[𝜌(𝑟)] .تمثل طاقة تبادل ارتباط لغاز الإلكترون المتجانس 

𝑉xc
LDA(r) =

∂Exc
LDA[ρ(r)]

∂ρ(r)
= 𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚[𝜌(𝑟)] + 𝜌(𝑟)
𝜕𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚[𝜌(𝑟)]

𝜕𝜌(𝑟)
              (𝟑𝟑. 𝚰) 

  (Special case):حالة خاصة

ونسمى هذا التقريب بتقريب كثافة  .الالكتروني نعندما تكون مواد مغناطيسية نستخدم السببي      

 .(LLooccaall  SSppiinn  DDeennssiittyy  AApppprrooxxiimmaattiioonn) الموضعي نالسببي

 : فوق وتكتب كما يليالى كثافة سبين تحت وسبين 𝐸xc وتقسم طاقة تبادل الارتباط 

𝐸xc
LSDA[ρ ↓. ρ ↑] = ∫ ρ(r) εxc[ρ ↑, ρ ↓ (r)]d3𝑟                                           (𝟑𝟒. 𝚰) 
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2.6.Ιتقريب التدرج المعمم 

։(𝑮𝒆𝒏𝒆𝒓𝒂𝒍𝒊𝒛𝒆𝒅𝑮𝒆𝒏𝒆𝒓𝒂𝒍𝒊𝒛𝒆𝒅  𝑮𝒓𝒂𝒅𝒊𝒆𝒏𝒕𝑮𝒓𝒂𝒅𝒊𝒆𝒏𝒕    𝑨𝒑𝒑𝒓𝒐𝒙𝒊𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏𝑨𝒑𝒑𝒓𝒐𝒙𝒊𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏  )    
  

ولكي تتحصل  ،انه لا يعطينا نتائج متوافقة مع النتائج التجريبية إلا،LDAرغم سهولة هذا التقريب     

 تقريب التدرج المعمم على نتائج متقاربة نقوم بإدخال

((GGA)Generalized Gradient Approximation)  في كثافة الالكترونات حيث طاقة  تبادل

بل تتعلق أيضا بتدرج  ،موضعيةتتعلق فقط بالكثافة الالكترونية الفي هذا التقريب لا  𝐸xcالارتباط 

 :الكثافة الالكترونية والتي يمكن التعبير عنها بشكل نشر لسلسلة تايلور كما يلي

Exc
GGA[ρ(r)] = ∫ ρ(r) εxc

ho𝑚[ρ(r), ∇ρ(r)]𝑑3r                                               (𝟑𝟓. 𝚰) 

∇𝜌(𝑟) .تمثل تدرج الكثافة الالكترونية 

. ومن بينها والأكثر استخداما التي تم اقتراحها من طرف  GGAمقترحة لتقريب  تتوجد عدة عبارا  

 GGA91 (We andأو،GGA-PW   [𝟐𝟐]( ونرمز له بالرمزPerdew and Wangكل من )

Cohen [𝟐𝟑](  ونرمز له بالرمزGGA-WC ،أوGGA06 (Perdew ,Burke and 

Ernzerhof ونرمز له بالرمز  )GGA-PBE [𝟐𝟒] أوGGA96عددا من أحسن  الأخير اهذ و

 LDA.مع إعطاء نتائج جيدة مقارنة بتقريب   ،الخواص الفيزيائية  كطاقة الارتباط والطاقة الكلية

7.Ιشام ­معادلات كوهن։( 𝐊𝐨𝐡𝐧_𝐒𝐡𝐚𝐦 ) 
  

يتم من خلالها حساب الكثافة الالكترونية  التي م1965في عام  [‚𝟐𝟓]كوهن شام  معادلاتظهرت     

وذلك بوجد كمون  ،والطاقة الكلية لجملة من الالكترونات المتفاعلة فيما بينها( الأساسية)كثافة الحالة 

 إلى ،حيث تقوم بتغيير في جملة الالكترونات المتفاعلة فيما بينها بوجود كمون خارجي ثابت .خارجي

 حيث استعمل هذه العلاقات في الحساب..جملة الكترونات غير متفاعلة فيما بينها بوجود كمون فعال 

ĤKS∅i = (𝑇̂0 + V̂H + V̂xc + V̂ext)∅i = εi∅i                                                              (𝟐𝟖. 𝚰) 

𝐻̂𝐾𝑆 = 𝑇̂0 + 𝑉̂𝐻 + 𝑉̂𝑥𝑐 + 𝑉̂𝑒𝑥𝑡 

𝐻̂𝐾𝑆 = −
ħ2

2𝑚𝑒
∇⃗⃗⃗𝑖

2 +
𝑒2

4𝜋𝜀0
∫

𝜌(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟′ + 𝑉̂𝑥𝑐 + 𝑉̂𝑒𝑥𝑡                              (𝟐𝟗. 𝚰) 

 𝑇0(𝜌) للالكترونات غير المتفاعلةالطاقة الحركية. 

 𝑉xc.دالية كمون تبادل الارتباط 

 𝑉H كمون هارتري. 

 ε𝑖ة قيمة ذاتية لدالة الذاتيØi(𝑟). 

 : التاليونكتب معادلة كوهن شام بالشكل 

𝐻̂KS∅i(r) = εi∅i(r)                                                                                          (𝟑𝟎. 𝚰) 
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 : ولحل هذه المعادلة نعبر عن دالة الموجة بالشكل التالي

∅m = ∑ cp
𝑚∅p

b

𝑝

p=1

                                                                                                (𝟑𝟏. 𝚰) 

𝑐p ،معاملات ال إيجادوعند     
𝑚  حلول معادلات كوهن شام بحيث تأخذ طاقة النظام ادني قيمة فانه يتم

.𝟏)[𝟐𝟔]الممثلة في مخطط الشكل  ،بطريقة الدورات التكرارية 𝚰)  لتسمح لنا بإيجاد الكثافة

 ومعرفة الطاقة الالكترونية الإجمالية للنظام.  ،الالكترونية بدقة

 

 

 مخطط لنظرية دالية الكثافة. (Ι.1)الشكل 
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1.ΙΙ مقدمة : 

إلي تطهيجي الاديجد ع   ،يجادد رييجق  عادل  لح  عاددل  وهن  اد  لموهاد اللمب لإلقد أدى البحث         

 ،لإيجادد الخلدئص الفيزيجدئي  ،عستودة ع  نظييج  دالي  الكثدع  الالكتيوني   ،الطيق الأوثي دق  وعادلي 

 وعي نذا الفل  سنتايف عمى عبدأ نذه الطيق الحسدبي  الحديجث .  

2.ΙΙ في طرق الحساب أهم النظريات المستند إليها 

 .ΙΙ1.2 ( طريقة الأمواج المستويةAAuuggmmeenntteedd  PPllaannee  WWaavvee) : 
 

,𝟐]اقتيح سلاتي         حيث اعتود  ،نذه الطييجق  ع  اج  ح  عاددل  ايوديجنغي لإلكتيون وحيد [𝟏

أعد الالكتيوندت البايدة نسبيد  ،نذا الوبدأ  عمى أن الالكتيوندت الوقدرب  لنهاة تتليف عث  النهاةعي 

 تتليف عث  الالكتيوندت الحية.

.2.ΙΙ2  طريقة الكمون الكامل: (𝑭𝒖𝒍𝒍 𝑷𝒐𝒕𝒆𝒏𝒕𝒊𝒂𝒍) 
 

لأنند بحدج  إلى الوامهعدت الوحتهاة حهل  ،عي نذه الطييجق  نأخذ باي  الاعتبدر و  الإلكتيوندت      

ونندك عدة  . وإثدرة عستهيجدت القمب، hhyyppeerrffiinnssودلوامهعدت ع  الحقهل عدئق  الدق   ،عنطق  النهاة 

 : ريق عي نذا الكوهن ونذوي عنهد

 (.CCRRYYSSTTAALLوتطبق عي بيندعج الحسدب )  LLCCAAOOالاوع الخطي لمودارات الذريج   *1

.الأعهاج الوستهيج  الوتزايجدة وتطبق عي بيندعج *2 (𝑊𝐼𝐸𝑁𝑊𝐼𝐸𝑁22𝐾𝐾) 

,𝟒]وع  نذا الوبدأ تم تقسيم خمي  الهحدة إلى عنطقتي  والشك  التدلي يجهضح ذلك        𝟑](𝟏. 𝜤𝜤) : 
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 MMTTاك  ووهن (ΙΙ.1) الشكل

 

 

𝑟α   يجوث  نلف قطي وية.MMTT 

 .  MMTT اديجدة الارتبدر داخ  ويةتشو  و  ع  الانهيج  والالكتيوندت  𝜤المنطقة الأولى 

وتشو  الالكتيوندت ضايف  الارتبدر  ،توث  الونطق  البيني  الوحيط  بدلكيات ΙΙ  المنطقة الثانية

 بدلانهيج .

 : ويجوك  التابيي ع  دال  وحيدة الوهج  وود يجمي

фk
𝑛(r⃗) = ∑ C

G⃗⃗⃗

n,k⃗⃗⃗


G⃗⃗⃗
K⃗⃗⃗(r⃗)                                                                                      (𝟏. 𝐈𝐈)

G⃗⃗⃗
 


𝐺⃗
𝑘⃗⃗ (𝑟) = 𝑓(𝑥) = {


−1

2⁄ 𝑒𝑖(𝑘⃗⃗+𝐺⃗)𝑟 , 𝑟 ∈ 𝛪

∑ 𝐴𝑙𝑚
𝐾⃗⃗⃗+𝐺⃗𝑢𝑙(𝑟)𝑌𝑚

𝑙 (𝑟̂)
𝑙𝑚

, 𝑟 ∈ 𝑆
}                                (𝟐. 𝐈𝐈) 

 

 .يجوث  حام خمي  الهحدة 

 𝑌lm  التهاعقي  الكيويج .توث  الدال 

𝐶G .توث  عادعلات النشي 

 : إذن يجوك  وتدب  حمهل عاددل  ايوديجنغي وود يجمي

[−
ħ2

2me

d2

dr2
+

ħ2l

2me

(l + 1)

r2
+ V(r) − El] rul(𝑟) = 0                                    (𝟑. 𝐈𝐈) 

V(𝑟) .توث  الازء الخدص بدلكوهن الكيوي 

𝐸l . توث  الطدق  الخطي 
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3.2.ΙΙ المستوية المتزايدة خطياطريقة  الأمواج 

((LLiinneeaarriisseedd  AAuuggmmeenntteedd  PPllaannee  WWaavvee): 
 

 ،(AAnnddeerrssoonnع  ريف الادلم أندرسهن ) LLAAPPWWتم تطهيجي  ،AAPPWW [𝟓]    استندد عمى رييجق        

دال  الشادعي   متكهن عمى اك  تيتيبدت خطي  ل ،MMTTوالتي اعتبي عيهد أن دال  الكية 

 𝑢l(r)Ym
l (r̂) وعشتقدتهد𝑢𝑙(𝑟)Ý𝑚

𝑙 (𝑟̂)   بدلنسب𝑢𝑙(𝑟) , 𝐸𝑖   عودثم  وابيه  لدال  الطييجقAAPPWW 

 :وتخضع لشيور التدلي 

[−
ħ2

2me

d2

dr2
+

ħ2l

2me

(l + 1)

r2
+ V(r) − El] rul(𝑟) = 𝑟𝑢l(r)                           (𝟒. 𝐈𝐈) 

 

 : وتكتب عبدرات الدوال الأسدسي  وود يجمي


G⃗⃗⃗
k⃗⃗⃗ (r⃗) = 𝑓(𝑥) = {


−1

2⁄ 𝑒𝑖(𝑘⃗⃗+𝐺⃗)𝑟 , 𝑟 ∈ 𝐼

[𝐴𝑙𝑚
𝐾⃗⃗⃗+𝐺⃗𝑢𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚

𝐾⃗⃗⃗+𝐺⃗𝑢̇𝑙(𝑟)] 𝑌𝑚
𝑙 (𝑟̂), 𝑟𝜖 𝑆

}                  (𝟓. 𝐈𝐈) 

 

𝐵𝑙𝑚حيث الوادعلات
𝑘⃗⃗+𝐺⃗  عهاعق  لدال𝑢̇𝑙(𝑟)  ولهد نفس ربيا  الوادعلات. 𝐴lm

K⃗⃗⃗+G⃗⃗⃗ 

عدنه  ،∋التي تختمف قميلا ع  ردق  الالدب  𝐸𝑙 ع  اج  الطدق  𝑢l(r)  إذا تم حسدب الدال  القطييج   

 : وتكتب عبدرتهد وود يجمي ،الطدق  الوادورةلإيجادد  ريجوكنند استخدا  نشي تديجمه

𝑢𝑙(𝑟, ∈) = 𝑢𝑙(𝑟, 𝐸𝑙) + (∈ −𝐸𝑙)𝑢̇𝑙(𝑟, ∈) + 0(∈ −𝐸𝑙)2                                 (𝟔. 𝐈𝐈) 

 

,𝑢̇𝑙(𝑟 حيث ∈) =
𝜕𝑢𝑙(𝑟,∈=𝐸𝑙)2

𝜕∈
 

0(∈ −𝐸𝑙)2 .يجوث  الخطأ اليبدعي الطدقهي 

4.2.ΙΙ دة خطيا والكمون الكامل يزاتطريقة الأمواج المستوية الم 

(FFPP--LLAAPPWW): 
  

,FFPP--LLAAPPWW[𝟕دة خطيد والكوهن الكدع  يجزاترييجق  الأعهاج الوستهيج  الو        ني رييجق  يجتم  ،[𝟔

ووثدع  الشحن  الالكتيوني  بدون وجهد تقييجبدت عي الوادل البيني أو  FFPPوالكوهن   LLAAPPWWعيهد دعج 

والالاق  الخدص  𝑉𝐼 والالاق  الادع  عي نذه الطييجق  تيتبط بكوهن الونطق  البيني   ،  MMTTداخ  الكية

 .𝑉𝑀𝑇𝑀𝑇(𝑀𝑇𝑀𝑇)تيتبط بدلكية 

 :وبدستخدا  سلاس  عهريجه عي الونطق  البيني   MMTTوتكتب الواددل  بدال  تهاعقي  داخ  الكية 
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V(r⃗) = {

∑ VI
G⃗⃗⃗eG⃗⃗⃗r⃗⃗,

G⃗⃗⃗
r⃗ ∈ I

∑ VMT
lm (r⃗)Ym

l (r̂)
lm

, r⃗ ∈ Sα

}                                                         (𝟕. 𝐈𝐈) 

 (.ΙΙ.7) عي الواددل   ρب   Vوذلك بدستبدال ،ρ  ويجوك  التابيي عنهد بدلال 

ρ(r⃗) = {

∑ ρI
G⃗⃗⃗eG⃗⃗⃗r⃗⃗,

G⃗⃗⃗
r⃗ ∈ I

∑ ρMT
lm (r⃗)Ym

l (r̂)
lm

, r⃗ ∈ Sα

}                                                         (𝟖. 𝐈𝐈) 

  BB..  KK)ع  ريف الذي تم تطهيجيه ،  WWIIEENN22KKعي بيندعج الحسدب وتنفذ نذه الطييجق  غدلبد      

SScchhwwaarrzz,,  SS  TTrriicckkeeyy  ,,BBllaahhaa    PP) [𝟖] وتم نشيه  ،عي جدعا  التقني  عي عييند بواهد ويويدء الوهاد

وع  بي   ،وأجييجت عميه عدة تحديجثدت وسويت و  نسخ  بسن  تحديجثهد   1990عي الحهاسيب عي سن  

عي سن  WWIIEENN22KKإلى أن تهصمند إلى WWIIEENN9977//WWIIEENN9955//WWIIEENN9933نذه الإصدارات نذوي عنهد 

يجاتود عمى و ،LLIINNUU[𝟗] أو UUNNIIXXHHيجاو  تحت نظد  تشغي   ،ونه بيندعج غيي عادني . 2000

دعج رييجق  الأعهاج الوستهيج  الوزادة خطيد والكوهن الكدع   حيث يجتم عيه.  DDFFTTنظييج  دالي  الكثدع 

FFPP--LLAAPPWW  ، . ويجلنف ع  أحس  البيندعج لوايع  الخلدئص البمهريج  

5.2.ΙΙ  تقريب الحالة القلبية 

(FFrroozzeenn--CCoorree  AApppprrooxxiimmaattiioonn  )) : 
 

حيث اعتبي [𝟏𝟏](HHeerrrriinngg))ع  ريف الادلم نيييجنغ  1940 عي سن  [𝟏𝟎]وضع نذا التقييجب      

 ،الكمي  للالكتيوندت الوقيب  ع  النهاة عادوع وأن الطدق   ،أن النهاة لا تؤثي عمى الكتيوندت التكدعؤ

و التهزيجع الالكتيوني للالكتيوندت  ،والالكتيوندت القييجب  ع  النهاة لا تؤثي عمى اليوابط الكيودئي 

 القييجب  ع  النهاة عي جسم صمب تكهن عازول .

6.2.ΙΙ  طريقة  شبه الكمون: (𝑻𝒉𝒆𝑻𝒉𝒆  𝑷𝒔𝒆𝒖𝒅𝒐𝒑𝒐𝒕𝒆𝒏𝒕𝒊𝒂𝒍𝑷𝒔𝒆𝒖𝒅𝒐𝒑𝒐𝒕𝒆𝒏𝒕𝒊𝒂𝒍) 
 

  عي دراس  الحدل  الذريج  لمطبقدت 1934وضات نذه الطييجق  ع  ريف الاد  عدرعي سن       

ونذا  ،[𝟏𝟒_𝟏𝟐]لكدندتدراس  عستهيجدت الطدق  للأل  1950ثم استادن بهد نيمودن عي سن   ،اليقيق 

وني عبدرة ع  تقييجب يجاهض الكوهن  .وسويت بشبه الكوهنلإيجادد خهاص أنلدف النهاق  

بكوهن يجتفدع  عع الكتيوندت الودار الخدرجي  ، وردق  اليبط ،والالكتيوندت الداخمي  ،الكهيبدئي لنهاة

التي اعتودند عيهد عمى أن الحدلات الالكتيوني  الخدص    ،بندءا عمى تقييجب الحدل  القمبي  عقط

 بدلتهزيجع الالكتيوني. بدلالكتيوندت الوقيب  ع  النهاة غيي عاني 

 : ولشبه الكوهن عدة خلدئص نذوي عنهد

 .أي عاوهع ابه الكوهندت الفيديج  ني ابه الكوهن الكمي لمذرات ،يجكهن تاوياي*/
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 .أي يجوك  استاودل نفس ابه الكوهن  عي الأوسدر الكيودئي  الوختمف  ،يجكهن تحهيجمي*/

.وواوهع دوال الوهج  لمحدلات الذريج  الوشغهل  قمبيد  𝑘تاطي الدال   
k
c

 

𝑘 = 𝑘
𝑣 + ∑ 𝑏𝑐𝑘                                                                                                                              

𝑐 (𝟗. 𝚰𝚰)
𝑐

 

𝑘يجوكنهد إن تكهن عتادعدة عع و  الحدلات القمبي   𝑘دال  الوهج  
c. 

⟨𝑘
𝑣|𝑘⟩ = 0                                                                                                       (𝟏𝟎. 𝚰𝚰) 

𝑘 = 𝑘
𝑣 − ∑ ⟨𝑘

𝑐 |𝑘
𝑣⟩                                                                                 (𝟏𝟏. 𝚰𝚰)

𝑐
 

𝑘 .تحقق عاددل  ايوديجنغي 

𝐻k = Ekk                                                                                                                                        (𝟏𝟐. 𝚰𝚰) 

𝐻𝑘
𝑣 − 𝐻 ∑ ⟨𝑘

𝑐 |𝑘
𝑣⟩𝑘

𝑐 = 𝐸𝑘𝑘                                                                                        (𝟏𝟑. 𝚰𝚰)
𝑐

 

𝐻𝑘
𝑣 − 𝐸𝑘

𝑐 ∑ ⟨𝑐
𝑐|𝑘

𝑣⟩𝑘
𝑐 = 𝐸𝑘𝑘      

𝑐

= 𝐸𝑘 [𝑘
𝑣 + ∑ −⟨𝑘

𝑐 |𝑘
𝑣⟩

𝑐
]                                                    (𝟏𝟒. 𝚰𝚰) 

𝐻𝑘
𝑣 + ∑ (𝐸𝑘 − 𝐸𝑘

𝑐)⟨𝑐
𝑐|𝑘

𝑣⟩𝑘
𝑐 = 𝐸𝑘𝑘                                          

𝑣                    (𝟏𝟓. 𝚰𝚰)
𝑐

 

𝑉𝑘𝑘
𝑣 = ∑ (𝐸𝑘 − 𝐸𝑘

𝑐)⟨𝑘
𝑐 |𝑘

𝑣⟩𝑘                                                                                         
𝑐 (𝟏𝟔. 𝚰𝚰)

𝑐
 

.𝟏𝟒)تكتب الواددل   𝚰𝚰) عمى الشك  التدلي: 

(𝐻 + 𝑉𝑅)𝑘
𝑐 = 𝐸𝑘𝑘

𝑣                                                                                                                          (𝟏𝟕. 𝚰𝚰) 

(
𝑃2

2𝑚
+ 𝑉𝑒 + 𝑉𝑅)𝑘

𝑣 = 𝐸𝑘𝑘                                                                                                       
𝑣 (𝟏𝟖. 𝚰𝚰) 

 ووهن التندعي الوهجب. VRحيث

عمى ودلحلهل  ،عدة عادليدت عي الوددة اللمب   DDFFTTعي ابه الكوهن حيث اثبت استخدا  رييجق       

بمهرة( دون حسدب الحدلات الأسدسي  الغيي ضيوريج  لهصف ,جزيء ,حدلات التكدعؤ لنظد  )ذرة

 .الخلدئص الفيزيجدئي 
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 .ابه دال  الوهج  لإلكتيوندت التكدعؤ و الوحتوم  (ΙΙ.2) الشكل 

 

لمتكهيج  حيث يجفتيض ابه الكوهن الحدلات الالكتيوني  للالكتيوندت الأسدسي  غيي حسدس            

بدوال ابه التي توث  الكتيوندت التكدعؤ (𝑟)لذا يجتم استبدال دوال الوهج   ،الالكتيوني الوادور

والتي يجوك  توثيمهد عي عضدء عهريجه ع  خلال عدد عنخفض لمغديج  ع  الوهجدت  ،𝑝𝑠(𝑟)عهجي  

كتيوندت التكدعؤ نفس بحيث يجكهن لمدوال ابه الوهجي  وال ،الوستهيج  وذلك لمتقمي  ع  الحسدبدت الادديج 

وتندعي تكدعؤ النهاة بسبب عبدأ  ،لكي يجحدث تفدع  وهله  بي  الكتيوندت التكدعؤ والايجهندت[𝟏𝟓] الطدق  

𝑝𝑠(𝑟)والوسدواة   ،بدولي وظدنية الارتبدر التبددلي = (𝑟) عفيوض  حهل الذرة عقط أي خدرج

.نلف القطي [𝟏𝟔] 

1.6.2.ΙΙ(برنامجSSiieessttaa):  

1.1.6.2.ΙΙ تعريف برنامج(SSiieessttaa): 
 

لمتنبؤ بدلخلدئص الفيزيجدئي  لواوهعدت ع   ،نه بيندعج لمحسدب يجستخد  عي نظييج  دالي  الكثدع        

.𝟏𝟖]،90نووتوت وتدب  نذا البيندعج بمغ  عهرتي لبنى الالكتيوني اعتودد عمى لابد ،الواددن 𝟏𝟕] 

  SSppaanniisshh  ΙΙnniittiiaattiivvee  ffoorr  EElleeccttrroonniicc  SSiimmuullaattiioonn  WWiitthh)عختلي    SSiieessttaaويجاتبي علطمح 

TThhoouussaannddss  ooff  AAttoommss))،  عهه  ،عتامق  بدلنظد  الودروس عاطيدتعاطيدتويجاتود نذا البيندعج عمى عدة

ونذا بهاسط  الزوايجد وأاا  الهحدة ويجحتدج أيجضد  ،يجحتدج إلى التاييجف بدلخمي  الأسدسي  الوكهن  لمنظد 
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( والتقسيودت الوهجهدة 𝐸meshولي  و ردق  الشبك  )إلى الوهاقع الذريج  الابتدائي  لذرات الخمي  الأ

وود يجسوح لند .اد   -وني التي لهد تأثيي عمى نتيا  ح  عاددل  وهن ،ضو  عنطق  بييجمهان  الأولى 

لاستخداعه (LLDDAA)أوGGGGAA)ارتبدر( الوهجهد عي النظد  -( بدختيدر نهع )تبددلSSiieessttaa))نذا البيندعج 

وذلك لحسدب الكثدع  الالكتيوني  عند نفس  ،لكي يجتم اختيدر ابه الكوهن الوستاو  [𝟏𝟗]عي الحسدب 

 .التقييجبالتقييجب

II.2.6.2 ( برنامجAAbbiinniitt)):: 

ΙΙ.1.2.6.2 تعريف برنامج((AAbbiinniitt): 
 

نه عبدرة ع  حزع  يجسوح بيندعاهد اليئيسي لمشخص بدلاثهر عمى الطدق  الكمي  ووثدع  

ابه  ( بدستخدا DDFFTTضو  نظييج  دالي  الكثدع  ) ،الوكهن  ع  الالكتيوندت والنهى  للأنظو الشحن  

و الضغهر   DDFFTTيجتضو  وذلك خيدرات لتحسي  الهندس  وعقد لقهى ،والوهج  الوستهيج   القهى الكدعن  

إنشدء  علفهعدت ديجندعيكي   بدلاعتودد عمى نذه القهى أو،لإجياء عحدودة الديجندعيكيدت الازئي   أو

  واحندت عادل   حيث يجوك  حسدب الحدلات ضو  نظييج  دالي  الكثدع  الواتودة عمى الهقت )لمازيجئدت(

2222]]  .((GGWWأو ضو  نظييج  اضطياب الاسم الوتادد)تقييجب  −− 2020]]  

ΙΙ.7نظرية بلوخ لحزم الطاقة 

:(BBlloocchh  TThheeoorreemm  FFoorr  EEnneerrggyy  BBaannddss) 
  

عع  وتفدع  الإلكتيون ،الاسم اللمب ة عيالوهجهدندتج ع  تفدع  الإلكتيون عع و  الذرات       

د البمهريج  تحت تأثيي  جهد  ان الالكتيوندت تتحيك عي الوها[ 𝟐𝟑]اعتيض بمهخبدقي الالكتيوندت 

لذلك يجوك  تايي  سمهك الإلكتيون عي البمهرة ع  دراس  عاددل  ايوديجنغي عمى اللهرة  ،دوري

 : التدلي 

[
ħ

2𝑚
∇2 + 𝑉(𝑟)](𝑟) = 𝐸(𝑟)                                                                     (𝟏𝟗. 𝚰𝚰) 

 .نه جهد البمهرة الذي يجيى بهاسط  الإلكتيون𝑉(𝑟)حيث

(𝑟) ني دال  الحدل. 

 Eردق  الإلكتيون. 

𝑉(𝑟)  الوهجهدة عي الاسم اللمب وتفدعمه نه جهد  دوري يجتضو  تفدع  الالكتيون عع و  الذرات

 .الالكتيوندت الأخيىعع 

 : أن نفس التوثي  الانتقدلي لمبمهرة  أي 𝑉(𝑟)لماهد  

𝑉(𝑟 + 𝑅) = 𝑉(𝑟)                                                                                              (𝟐𝟎. 𝚰𝚰) 

 .نه عتاه الشبك Rحيث 

 عخطط يجهضح اك  الاهد. (ΙΙ.3) والشك 
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 . [ 𝟐𝟑]عخطط لاهد البمهرة وود تيى بهاسط  الإلكتيون( ΙΙ.3) الشكل 

 

.𝟏𝟗)يجكهن ح  الواددل   𝚰𝚰) ربقد لنظييج  بمهخ لماهد الدوري𝑉(𝑟) عمى الشك  التدلي : 

(𝑟) = 𝑒𝑖𝑘∙𝑟𝑢𝑘(𝑟)                                                                                             (𝟐𝟏. 𝚰𝚰) 

 : نفس التودث  الانتقدلي لشبكي  وبدلتدلي عدن𝑢𝑘(𝑟) حيث يجكهن لمدال  

𝑢𝑘(𝑟 + 𝑅) = 𝑢𝑘(𝑟)                                                                                               (𝟐𝟐. 𝚰𝚰)  

 .يجيتبط بكوي  حيو  الاسيمk الوتاه 

  : بدلشك  التدلي (ΙΙ.19)يجوك  وتدب  ح  الواددل  

(𝑟) = f(𝑟)𝑢(𝑟) 

.والذي يجبي  ويفي  تايي  الدال  ، (ΙΙ.4) ني دال  دوريج  وود ني عبين  عي الشك 𝑢(𝑟)حيث 𝑓(𝑟) 

عيشتير أن تكهن جويع الكويدت الومحهظ  الولدحب  للإلكتيون  ،نه جهد دوري 𝑉(𝑟)حيث الاهد

 : وود يجمي 𝑓(𝑟)تكهن وذلك  دوريج  لكي تكهن الدال  (𝑟)|2|دوريج  أيجضد والكوي  

|𝑓(𝑟)|2 = |𝑓(𝑟 + 𝑅)|2 

ونذا لكي يجكهن ح   𝑒𝑖𝑘∙𝑟 عمى اك  دال  آسي  R  لك  قيم (ΙΙ2.0) قتكهن الدال  التي تحق        

 ونذا عد ،حيث لهذه الدال  اك  عهج  عستهيج  عتحيو  (ΙΙ.21) خعمى اك  دال  بمه عاددل  ايوديجنغي

ويجوك  أن نؤثي عمى نذه الوهج   ،الإلكتيون يجنتشي عي البمهرة عث  الاسيم الحي أن يجفسي

والسمهك الأسدسي لدال  الحدل  لا  ،لكي تتذبذب السا  بشك  دوري ع  خمي  إلى أخيى 𝑢𝑘(𝑟)بدلدال 

  (ΙΙ.4)يجتأثي وود عي الوهج  الوتحيو   الشك  
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ودال   𝑢𝑘(𝑟)التي تم تاديجمهد بهاسط 𝑒ik.r دال  بمهخ ويجوث  الخط الوتقطع الوهج   (ΙΙ.4) الشكل

 .[ 𝟐𝟑]ذريج 

 

1)سهف تاطى بدلوقدار 𝑘عدن دال  الحدل  ،حيا عندعد يجكهن الإلكتيون         𝑉1 2⁄⁄ )𝑒𝑖𝑘.𝑟  ونذا

الإلكتيون لم يجكهن عي الحقيق  حيا نظيا لتفدعمه عع الشبك   غيي أن ،ثدبت  𝑢𝑘(𝑟)دلال  عمى أن الدال 

عدن له  K الإلكتيون يجتليف ووهج  لهد عتاه وبود أن ،𝑢𝑘 الذي يجحدد الطدبع الخدص لدال  الدوريج  

𝜆رهل عهج  دى بيولى  = 2𝜋 𝑘⁄  بدلتدلي عهه زخم ويجاطى بدلشك: 

𝑝 = ħ                                                                                                                    (𝟐𝟑. 𝚰𝚰)  

عي الاسم اللمب  (DDeellooccaalliizzeedd))عدار بمهري وتكهن دال  غيي عتويوزة   𝑘توث  دال  بمهخ       

ونند يجكهن الإلكتيون عشدرك عي البمهرة وك  ويجسمك عسمك  ،وغيي عتويوزة حهل أي ذرة عاين 

 .الوهج  الوتحيو 

 : بدلال  الطدق  وود يجمي (ΙΙ.19)حيث تكتب عاددل  ايوديجنغي

[−
ħ

2𝑚
(∇ + ik)2 + V(r)] uk(r) = Ekuk(r)                                                 (𝟐𝟒. 𝚰𝚰) 

 ،وعند حمهد نحل  عمى القيم الذاتي  لمطدق  ، 𝑢k(r)عاددل  الوهج  الدوريج نذه الواددل  توث          

إذن عدلدوال الذاتي  والقيم الذاتي  التي  kحيث نلاحظ عي نذه الواددل  أن الوؤثي يجكهن دال  صييجح  عي 

حيث تاطي نذه الواددل  عاوهع ع   kرقم الحزع  تتامق ب  nحيث، E n(k)نيعز لهد وود يجمي 

.𝐸1kالونفيدة لتاطى عاوهع  ع  الطدقدت kالحمهل الوتامق  ب . E2k  تتامق أيجضد بk   وود عي

وبيي ولك  ناد أن الحز  السفمي  تكهن أن حز  الطدق  يجكهن عدد  ونلاحظ أيجضد ، (ΙΙ.5)الشك  

وو  حزع  تاطى عدى عاي  ع  الطدق  يجوتد ع  اق  قيو  إلى أعمى قيو  تأخذه  ،عشغهل  بدلالكتيوندت

تكهن الفتيات الوحلهرة بي  حز  الطدق  عاهات ردقي  وتوث  عندرق  -Kعند رسوهد عي عضدء 

 .عونهع  اغمهد بدلالكتيوندت
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الأول  تفدع  الإلكتيون عع   ويجتكهن ع  جزئي ،له تأثيي عمى الإلكتيون V(r)إن الاهد البمهري       

 .الايجهندت القمبي  لشبك  والثدني تفدعمه عع الالكتيوندت الأخيى عي الشبك 

 
 .[ 𝟐𝟑]حز  وعاهات الطدق  ((ΙΙ.5الشكل 

 

8.ΙΙ ( البيروفسكيتPPeerroovvsskkiittee) : 
 

  1939عي سن      GGuussttaavv  RRoossaa اوتشف لأول عية ع  ريف الادلم   PPeerroovvsskkiitteeالبييوعسكيت     

ونه علطمح لهصف عئ  ع  الويوبدت التي لهد نفس الليغ  الادع   ،عي جبدل الاورال اليوسي 

      Lev AAlleekksseevviicchh  VVoonnتوت تسويته عمى اسم الادلم اليوسي و ،[𝟐𝟒] لويوب تيتدندت الكدلسيه 

PPeerroovvsskkee  [𝟐𝟓]، الابتكدر الهيكمي لمبييوعسكيت ع  ريف الادلم تم وGGoollddsscchhmmiiddtt   عي سن

  وتم تحديجد البني  البمهريج  1926سن   حيث تم أول تحضيي له عي جدعا  اوسكه) النيويجج ( ، 1920

وذلك اعتوددا عمى     MMeeggaaww  بهاسط  دراس  بمهرة ع  ريف الادلم الايجيلندي 1945له قي سن  

.الأاا  السيني  [𝟐𝟔] 

9.ΙΙ ( بنية البيروفسكيتPPeerroovvsskkiittee  SSttrruuccttuurree))::  
 

تم وصف التيويب  البنيهيج  لمويوبدت البييوعسكيتي  ببني  بمهريج  عكاب  أو ابه عكاب  التي تنتوي         

 [𝟐𝟒]وود يجمي  AABB𝑂𝑂33والتي لهد صيغ  ويويدئي  عدع   ،إلى الواوهع  الفضدئي 

 :حيث
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A (  ني ايجهندت عادني  عهجبCCaattiioonnss)،   وني عندصي قمهيج  أو تيابي  لهد درجدت أوسدة عختمف

 )أحدديج  أو ثندئي  أو ثلاثي (.

B (  ني ايجهندت عادني  عهجبCCaattiioonnss)،  وني عندصي انتقدلي  لهد درجدت أوسدة عختمف  )ثلاثي  أو

 ربدعي  أو خودسي (.

O (  ني ايجهندت غيي عادني  وسدلبAAnniioonnss) ، وود نه عبي  عي  باددوني عبدرة ع  بني  ثلاثي  الأ

جهار اقيب وعهجهد عي  6 الذي له Bالأصغي حيث الكدتيهن ،(II.6)ع  الشك  (a.1. Ι) اللهرة

 12له  Aالأوبي الكدتيهن و ،بني  ثودني الهجهه وتيتبط نذه الهجهه عع باضهد الباض بهاسط  القوم

الذي  Oذرة ع  الأووساي   12ع  الاهار الأقيب عهجهدة عي عيوز عتادد الهجهه الوكهن ع  

 جهار اقيب. 6يجتويزب

.حيث تاتود و  رييجق  عمى اختيدرند لموبدأ   ،ولهصف بني  البييوعسكيت تهجد رييجقتي  [𝟐𝟕] 

عي وسط الوكاب عي الوهضع  B الكدتيهندت ( و0.0.0عي الوبدأ ) A تكهن الكدتيهندت :الأولىالطريقة 

(1
2⁄ , 1

2⁄ , 1
1عي عنتلف و  وجه ) Oوالايجهندت  ،(⁄2

2⁄ , 1
2⁄ , ( وود نه عهضح عي 0

 .  (II.6) ع  الشك  (b.1. Ι)اللهرة 

1انزيجدح الوبدأ بدلشادع ) :الثانية الطريقة
2⁄ , 1

2⁄ , 1
عي الوهضع  Aلبح الكدتيهندت ( لكي ت⁄2

(1
2⁄ , 1

2⁄ , 1
عي عنتلف و  ضمع  Oوالايجهندت  ،(0.0.0عي الوهضع )  Bوالكدتيهندت  ،(⁄2

(1
2⁄ ,  .(II.6)  ع  الشك  (c.1. Ι) اللهرة ( وود نه عهضح عي 0,0

 
 AB𝑂3دلي  وعيسكيت الوثيجوث  تيتيب ثودني الأوجه عي خمي  البيي  (ΙΙ.6) الشكل

(c-b) الخمي  الأولي  لوكاب البييوعيسكيت البسيطAB𝑂3 
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ع   التي تختمف  A.Bتكدعؤ الكدتيهندتيجكهن عاوهع حدلات  لتشكي  بني  البييوعسكيت يجاب أن      

ذلك ع  اج  أن تكهن الشحن  عادوع  ونذا ع  اج   ،+(6) بييوعسكيت إلى أخي  يجسدوي إلى

إضدع  إلى ذلك يجوك  تقسيم بني  البييوعسكيت ونذا بهاسط  الذرات التي  ،(ΙΙ.6)الشك   الحلهل عمى

.إلى عئتي    A.Bتحت  الوهاضع  [𝟐𝟗, 𝟐𝟖] 

 

 .عشغلان بنهع واحد ع  الذرات A.B يجكهن عيهد الوهضاي  ،بنيدت بييوعسكيتي  بسيط   1

ويجكهن  B أوAعي نذه البني  يجشغ  نهعدن ع  الذرات احد الوهضاي   ،بنيدت بييوعسكيتي  عاقدة 2

 .[𝟑𝟎]تهزيجع الكدتيهندت عشهائيد أو عيتبد عث  الويوبدت التي تستخد  عي تلنيع الوكثفدت

10.ΙΙ شروط استقرار بنية البيروفسكيت 

((CCoonnddiittiioonnss  ffoorr  tthhee  SSttaabbiilliittyy  ooff  tthhee  PPeerroovvsskkiittee  SSttrruuccttuurree): 
  

 :ع  اج  استقيار بني  البييوعيسكيت يجايب أن يجكهن

  

 :(TToolleerraannccee  ffaaccttoorrعادع  التحو  ) /1

  1928بدراس  استقيار بنيدت البييوعيسكيت عي سن   GGoollddsscchhmmiiddtt حيث قد  الادلم         
حيث اعتيض أن لمبنى البييوعيسكيتي  عيون  عدلي  يجنتج عنهد عقدار  ،بهاسط  عاديجيي نندسي [𝟑𝟏]

ونه عادع  يجسوح بوايع  نهع الخمي  وبتقديجي درج   ، tبادي يجتامق بأبادد الخمي  يجسوي عادع  التحو  

حيث الوسدع  بي  الذرات التي تكهن ع   ،بدعتودده عمى أنلدف الأقطدر الايجهندتالتشهه لمبنى البمهريج  

ويجاهد ذلك  ،تخضع لشيور عحددة ع  اج  الاستقيار aالتي يجابي عنهد ب BBو AA نفس النهع

𝐵)عي حدل  البني  الوكاب  الوثدلي  رهل اليابط   ،عي الخمي  A.Bلحام الكدتيهني  − 𝑂) نه
𝑎

2
رهل و 

𝐴)اليابط   − 𝑂) نه
𝑎

√2
 : عود نتحل  عمى الوسدواة التدلي  

𝑟𝐴 + 𝑟𝑂 = √2(𝑟𝐵 + 𝑟𝑂)                                                                                     (𝟐𝟓. 𝚰𝚰) 

 أو

𝑟A + rO √2⁄ (rB + rO) = 1                                                                              (𝟐𝟔. 𝚰𝚰) 

,𝑟𝑂حيث 𝑟𝐵, 𝑟𝐴  ني أنلدف أقطدر الذرات عمى التيتيبO,B,A 

 : يجهضح ذلك (ΙΙ.7)والشك  
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 الحلهل عمى التابيي ع   عادع  التحو  لبني  البييوعيسكيت (ΙΙ.7) الشكل

 : حيث النسبة

 

 𝑟A + rO √2⁄ (rB + rO) =  تتحقق عي حدل  البني  الوكاب  الوثدلي  لمبييوعسكيت وبود أنهد  1

 : أخيى ونابي عنهد وود يجمي تتامق بأبادد الخمي  عهي تختمف ع  بني  إلى

𝑟𝐴 + 𝑟𝑂

√2(𝑟𝐵 + 𝑟𝑂)
= 𝑡                                                                                                 (𝟐𝟕. 𝚰𝚰) 

 : ويجوك  التابيي عنهد وود يجمي أيجضد

𝑑𝐴 − 𝑂

√2𝑑𝐵 − 𝑂
= 𝑡                                                                                                     (𝟐𝟖. 𝚰𝚰) 

𝑑A−O نه الباد بي  الكدتيهنA  والانيهن  O   

𝑑𝐵−𝑂 نه الباد بي  الكدتيهن  B والانيهن O  

 :ملاحظة

,𝟑𝟑]تستقي البني  البييوعيسكيتي  ع  اج         𝟑𝟐]  0.75 < 𝑡 < 1.06  

>tلود يجكهن  اصغي ع  A يجكهن عيهد الكدتيهن ،(OOrrtthhoorrhhoommbbiiqquuee))نهع البني  عايني  عستقيو   1

 عود يجاا  عيهل ثودني الأسطح لو ء الفضدء لينخفض تندظي التيويب البمهري. ،القيو  الوثدلي 

𝑡لود يجكهن  >  وبي أو A عي نذه الحدل  قد يجكهن الكدتيهن ،(HHeexxaaggoonnaall)) نهع البني  سداسي   1

 أوجههد. عود يجاا  إلى تشدرك ثودني الأسطح ،صغي B الكدتيهن

 

 (Ioonniicc  AAnniioonn--CCaattiioonn  BBoonnddssودتيهن )-أيجهني  اليوابط أنيهن/2
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 A ,B نه الاختلاف عي الكهيوسدلبي  بي  الكدتيهندت،ع  أنم أسبدب استقيار بني  البييوعيسكيت      

ويجتم قيدس نذا  ،لأنه ومود ودن الطدبع الأيجهني لميوابط قهيجد ودنت البني  أوثي استقيارO  الانيهندت و

ويجاطى  ،[𝟑𝟒]( الواتود عمى الاختلاف عي الكهيوسدلبي Paulingالطدبع الأيجهني بهاسط  عقيدس )

 : بدلالاق 

∆𝐸 =
𝑋𝐴−𝑂 + 𝑋𝐵−𝑂

2
                                                                                         (𝟐𝟗. 𝚰𝚰) 

 : حيث

𝑋𝐴−𝑂ني الاختلاف عي الكهيوسدلبي  بي  الكدتيهن  A الانيهن و O 

𝑋𝐵−𝑂ني الاختلاف عي الكهيوسدلبي  بي  الكدتيهن B الانيهن و O 

II.11 والبنية البلورية لمركبالتركيب البلوريBBiiAAll𝑶𝑶𝟑𝟑  

(Crystal Structure and Crystal Structure of  

Compound BBiiAAll𝑶𝑶𝟑𝟑): 
 

يجتبمهر عمى اك  بني  عكاب  عويوزة     BBiiAAll𝑂𝑂33 أظهيت الدراسدت أن بني  الويوب البييوعسكيتي     

αو a= b=cحيث ثدبت الشبك   CCFFCCالهجهه  = β = γ = 90°   

  
  (.(.BBiiAAll𝑂𝑂33يجوث  البني  البمهريج  لمويوب البييوعسكيتي )يجوث  البني  البمهريج  لمويوب البييوعسكيتي )  (ΙΙ8.)  الشكلالشكل
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.ΙΙ12 ( التوزيع الالكتروني لبنية البيروفيسكيت𝐁𝐢𝐀𝐥𝐎𝟑) 

(The Electronic Distribution of the Perovskite 
Structure): 

 (.𝐁𝐢𝐀𝐥𝐎𝟑توزيع الالكتروني لعناصر المركب ) :(II.1الجدول )

 اسم المركب Zالعدد الذري التوزيع الالكتروني

𝟏𝑺𝟐𝟐𝑺𝟐𝟐𝑷𝟔𝟑𝑺𝟐𝟑𝑷𝟔𝟒𝑺𝟐𝟑𝒅𝟏𝟎𝟒𝑷𝟔𝟓𝑺𝟐 

𝟒𝒅𝟏𝟎𝟓𝑷𝟔𝟔𝑺𝟐𝟒𝒇𝟏𝟒𝟓𝒅𝟏𝟎𝟔𝑷𝟑 

83 

 

 عنصر البز موت

( Bismuth) 

𝟏𝑺𝟐𝟐𝑺𝟐𝟐𝑷𝟔𝟑𝑺𝟐𝟑𝑷𝟏 

  

 عنصر الألمنيوم 13

(Aluminium) 

𝟏𝑺𝟐𝟐𝑺𝟐𝟐𝑷𝟒 

 

عنصر  8

 الأوكسجين

( Oxygène) 
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III.1تفاصيل الحساب (Account Details)։ 
  

وذلك  ،(𝐷𝐹𝑇𝐷𝐹𝑇)الذي يعتمد على نظرية دالية الكثافة   AAbbiinniitt برنامج  العملهذا منا في استخد      

 التكافؤ والارتباط  والتفاعل بين الكتروناتلامكانيات  التبادل 𝐺𝐺𝐴𝐺𝐺𝐴باستخدام تقريب التدرج المعمم

الخصائص  وهذا لإيجادPPsseeuuddoo  PPootteennttiiaall    طريقة شبه الكموناعتمادا على ،الكترونات النواة  و

BBiiAAll𝑂𝑂33يالبيروفسكيت مركبللالفيزيائية    ­­FFCCCC­­  FFaaccee)المكعبة ممركزة الوجوه بنية و الذ    

CCeenntteerreedd  CCuubbiicc))  وثابت الشبكةaa==bb==cc==66..99662233BBoohhrr، حيث تم استخدام شبكات مختلفة 

Kbt   4وهيx4x4  في حساباتنا لوصف منطقة بريلوان (BBrriilllloouuiinn))  للمرحلتين+BB11,,++BB22     مع

 .((HHaarrttrrééee)هي بوحدة  ملاحظة  أن الطاقة التي تم حسابها

  ..((11HHaa==  22RRyy==  2277..221111339966  eevv))حيث حيث  

III.2  الخصائص البنيوية دراسة(SSttrruuccttuurraall  PPrrooppeerrttiieess))։։  
  

للمواد لأنه يمكننا من إيجاد الخصائص الفيزيائية  ،إن حساب  الخصائص البنيوية للمادة مهم جدا      

 الموافق للحد الأدنى من الطاقة الستاتيكي عند التوازنV0الأساسية  تحديد حجم الخلية والمتمثلة في 

 ’BBومشتقه  ،BB((GGPPaa))ذا حساب معامل الانضغاطية وك ، 𝐸0الكلية للخلية الأساسية عند التوازن 

  : تعطى علاقة مارنغان كما يلي حيث aa((ÅÅ)) البلورية وثابت الشبكة

E(𝑉)= 𝐸0 +
𝐵0

𝐵’(𝐵’−1)
[𝑉 (

𝑉0

𝑉
)
𝐵’

− 𝑉0] +
𝐵

𝐵’
(𝑉 − 𝑉0)                                       (𝟏. 𝚰𝚰𝚰) 

𝑉 = 𝑉0 (1 +
𝐵’𝑃

𝐵
)

1

𝐵’

                                                                                           (𝟐. 𝚰𝚰𝚰) 

𝐵 = 𝑉
მ2𝐸

მ𝑉2 
                                                                                                           (𝟑. 𝚰𝚰𝚰) 

𝐵’ = (
𝜕𝐵

𝜕𝑃
)                                                                                                            (𝟒. 𝚰𝚰𝚰) 

a=b=c=√𝑉
3

 

𝐸(𝑉)  الطاقة الكلية للنظام بدلالة الحجمV 

𝐸0 .الطاقة الكلية في حالة التوازن 

B ( معامل الانضغاطيةBBuullkk  mmoodduulluuss.).) 

B’  لمعامل الانضغاطية  الأولىالمشتقةB 
𝑉0 والموافق للحد الأدنى من الطاقة  حجم الخلية عند التوازنEmin 

V  .حجم الخلية 
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ومعامل  ،a(Å)ثابت الشبكة يمثل القيم المتحصل عليها للمعاملات البنيوية ):(ΙΙΙ1.) الجدول

 (BiAl𝑂3).للمركب ( ’Bوالمشقة الأولى لمعامل الانضغاطية ،B(GPaالانضغاطية )

𝑩𝒊𝑨𝒍𝑶𝟑                                 𝑽(Å
𝟑
)              𝒂(Å)                  𝑩(𝑮𝑷𝒂)                  𝐁´      

  

.𝟔𝟐                 نتائج  حساباتنا 𝟎𝟗𝟗𝟏         𝟑. 𝟗𝟔𝟎                𝟐𝟐𝟏                     𝟒. 𝟏𝟓         
 

.𝟑                                             نتائج  حسابات 𝟖𝟎𝟐[𝟏]           𝟐𝟏𝟖[𝟏]            𝟒. 𝟐𝟕[𝟏] 

.𝟑                                                         اخرى 𝟔𝟓𝟗[𝟐]             𝟐𝟏𝟗[𝟐]         𝟒. 𝟏𝟒[𝟐]                          

     

                                                                       𝟑. 𝟔𝟖[𝟑]                                                                                                             

 

ثابت وإيجاد     BiAl𝑂3للمركب  V(Bohr)وقيم E (Ha) قيم من حساب تمكناومن هذا العمل       

فانه  الأخرى مع النتائج  الحسابات مقارنة بالو ،’Bومشتقه   Bومعامل الانضغاطية   a(Å)الشبكة 

 .مع نتائج حساباتنا يوجد توافق كبير

 
 .(GGAبطريقة ) BiAl𝑂3لطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركبتغيرات ا :(ΙΙΙ1.) الشكل

 :تحليل النتائج
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مع  توافق حجم معين يتوافق𝐸min نلاحظ من المنحنى أن تغيرات الطاقة تتناقص إلى قيمة حدية       

حيث ترتبط جميع الخصائص الفيزيائية بهذه الحالة  ،قيمة كثافة الحالة الأساسية للجسيمات

𝐸[𝜌0(𝑟)] = 𝑚𝑖𝑛𝑚𝑖𝑛𝐸[𝜌(𝑟)]  فنجد قيمة ثابت الشبكةa=6.962(𝐵𝑜ℎ𝑟) = 3.960(Å)،  والذي

لكل من معامل المتوفرة نسبي بين قيمنا والقيم توافق  وأيضا ،السابقة متوافق مع النتائج نجده 

 . ’Bومشتقه  Bالانضغاطية 

III.3  ةالمر ونيالخصائص دراسة (Elastic Properties)։ 
 

لأنها تمكننا من  ،ونية من أهم خصائص الحالة الأساسية للمواد الصلبةتعتبر الخصائص المر         

ومن إيجاد معلومات  ، قساوة وليونة المواد معرفة طبيعة الروابط بين المستويات الذرية المتجاورة و

ودرجة ، هاداتالاج و ،والضغط الخارجي ،ة الحرارية ( ) السعEOSمعادلة الحالة الأساسية )

التشوه الناتج المطبق على بانها الاجهاد  𝐶ijحيث تعرف معاملات المرونة  ،( ...الحرارة ديباي

 ։بالعلاقة التالية قانون هوك الذي يصف علاقة التشوه بالإجهاد  عطىوي

σ𝑖 = Cijεi                                                                                                                                                  (𝟓. 𝚰𝚰𝚰) 

وهذه القوة تكون مع علاقة  ،حيث يعرف الإجهاد بأنه القوة المؤثرة على دقائق الجسم الصلب       

 بمساحة سطح الجسم الذي تؤثر عليه وتقاس بوحدة المساحات. 

 :والتشوه بالشكل التالي الإجهاد بحيث توصف مصفوفتي

[𝜎] = [

𝜎1 𝜎6 𝜎5

𝜎6 𝜎2 𝜎6

𝜎5 𝜎6 𝜎3

] =

[
 
 
 
 
 
𝜎1

𝜎2

𝜎3

𝜎4

𝜎5

𝜎6]
 
 
 
 
 

                                                                             (𝟔. 𝚰𝚰𝚰) 

[𝜀] = [

𝜀1 𝜀6 𝜀5

𝜀6 𝜀2 𝜀6

𝜀5 𝜀6 𝜀3

] =

[
 
 
 
 
 
𝜀1

𝜀2

𝜀3
𝜀4

𝜀5

𝜀6]
 
 
 
 
 

                                                                               (𝟕. 𝚰𝚰𝚰) 

 :نستخدم خصائص جداء المصفوفة 𝐶𝑖𝑗ولوصف معاملات المرونة 

[
 
 
 
 
 
𝜎1

𝜎2

𝜎3
𝜎4

𝜎5

𝜎6]
 
 
 
 
 

=

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶134

𝐶12 𝐶22 𝐶23

𝐶13 𝐶23 𝐶33

𝐶14 𝐶15 𝐶16

𝐶24 𝐶25 𝐶26

𝐶34 𝐶35 𝐶36

𝐶14 𝐶24 𝐶34

𝐶15 𝐶25 𝐶35

𝐶16 𝐶26 𝐶36

𝐶44 𝐶45 𝐶46

𝐶45 𝐶55 𝐶56

𝐶46 𝐶65 𝐶66]
 
 
 
 
 

[
 
 
 
 
 
𝜀1

𝜀2

𝜀3
𝜀4

𝜀5

𝜀6]
 
 
 
 
 

                                        (𝟖. 𝚰𝚰𝚰) 
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 C44و C12و C11يكفي إيجاد ثلاثة معاملات مستقلة فقط   ،لتحديد معاملات المرونة في البنية المكعبة

,𝟓]نظرا لتناظر البلورة في الفئة المكعبة 𝟒]. 

 ։للبنية المكعبة بالمصفوفة التالية 𝐶𝑖𝑗وتعطى معاملات المرونة 

[
 
 
 
 
 
C11

C12

C12

C12

C11

C12

C12

C12

C11

0 0 0
0 0 0
0 0 0

0 0 0
0 0 0
0 0 0

C44

0
0

0
C44

0

0
0

C44]
 
 
 
 
 

                                                                       (𝟗. 𝚰𝚰𝚰)=[Cij] 

 :حيث

ويعطى  ،مقاومة البلورة لكل ضغط أحادي الاتجاه وفق الاتجاهات البلورية الأساسية  C11يميز الثابت

 :كما يلي

C11 =
S11 + S12

(S11 − S12)(S11 + S12)
                                                                      (𝟏𝟎. 𝚰𝚰𝚰) 

C12 =
−S12

(S11 − S12)(S11 + 2S12)
                                                                    (𝟏𝟏. 𝚰𝚰𝚰) 

 .المقاومة لتشوه القص 𝐶44ويميز الثابت

𝐶44 =
1

S44
                                                                                                           (𝟏𝟐. 𝚰𝚰𝚰) 

 :ومن بينيهامكعبة البلورة لمرنة لو توجد عدة ثوابت 

 :[𝟔]بالشكل التاليويعطى  الذي يقيس مقاومة المادة الصلبة لتغيير الحجمB   معامل الانضغاطية­

B= 
1

3
(𝐶11 +   2𝐶12)                                                                                           (𝟏𝟑. 𝚰𝚰𝚰) 

و المرفق بتشوه  ،وهو الذي يقيس مقاومة المادة الصلبة للحركة على الوجه الداخلي  Gمعامل القص­

 [𝟕_𝟗]:وتعطى علاقته انطلاقا من التقريبين   في الشكل دون تغير في الحجم

  تقريب فويت
𝐺𝑉 = (𝐶11 − 𝐶12 + 3𝐶44) 5                                                                          (𝟏𝟒. 𝚰𝚰𝚰)⁄  

 وتقريب روس

𝐺𝑅 = 5(𝐶11 − 𝐶12)𝐶44 4𝐶44 + 3(𝐶11 − 𝐶12)⁄                                            (𝟏𝟓. 𝚰𝚰𝚰) 

 𝑮𝑽و𝑮𝑹 التقريبين  باستخدام Gعن معامل القص  ويمكن التعبير

G=(𝐺𝑅 + 𝐺𝑉) 2                                                                                                (𝟏𝟔. 𝚰𝚰𝚰)⁄ 
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بذلك  الإجهادويحدد نسبة  ،الذي يصف خواص مرونة الوسط في اتجاه معين هو  و  E  معامل يونغ­

  :ويعطى بالشكل التالي الاتجاه على قيمة التشوه في نفس الاتجاه

E=9𝐺𝐵 (3𝐵 + 𝐺)                                                                                            (𝟏𝟕. 𝚰𝚰𝚰)⁄ 

الناتجان من  ،الذي يحدد نسبة التشوه الانكماشي العرضي على التشوه الطوليهو  بواسون و معامل­

 :ويعطى بالشكل التالي إجهاد خارجي 

σ =
1

2
[
3B − 2G

3B + G
]                                                                                              (𝟏𝟖. 𝚰𝚰𝚰) 

باستعمال   BiAl𝑂3للبنية المكعبة للمركب   C44و C12و C11معاملات المرونة وقد تم حساب         

  ،من تغيرات الطاقة الكلية بدلالة التشوهات المختلفة في الخلية الأساسية وذلك ،AAbbiinniitt  برنامج

مما يدل على سهولة تشوه المواد الصلبة وانطلاقا من   C44اكبر بكثير من قيمة C11ونلاحظ أن قيمة 

معامل و ،𝐺𝑅ومعامل روس  ،Eومعامل يونغ  ،Bتم حساب معامل الانضغاطية إيجاد هذه المعاملات 

بين   BiAl𝑂3 الذي يبين من قيمته أن طبيعة الروابط  للمركب ، 𝜎بواسونمعامل و ،G القص 

مع  توافق نسبيئج المحسوبة سابقا  يوجد مع النتا قارنة حساباتنا مع وم ،[𝟏𝟎_𝟏𝟐]أيونية الذرات

للمركب هونغ ­تحقق شروط الاستقرار الميكانيكي في البلورة المكعبة لبورن

,BiA𝑙𝑂3 [𝟏𝟒البيروفيسكيتي 𝟏𝟑]. 

C11 − C12 > 0 , 𝐶11 > 0  , 𝐶44 > 0 , (𝐶11 + 2𝐶12) > 0 

 

 .BiAl𝑂3للمركب   C44و C12و C11نتائج حساباتنا ونتائج سابقة لمعاملات المرونة :(ΙΙΙ2.)الجدول

 𝑪𝟒𝟒(𝐺𝑃𝑎)                                   𝑪𝟏𝟐(𝐺𝑃𝑎)                                         𝑪𝟏𝟏(𝐺𝑃𝑎)        𝑩𝒊𝑨𝒍𝑶𝟑المركب

    158.519                          146.215                             382.601نتائج حساباتنا           

      [𝟑]𝟑𝟖𝟎                                    [𝟑]𝟏𝟒𝟓                                   [𝟑]𝟏𝟓𝟕      أخرىحسابات نتائج 
 

 

 

 

 

 

 

ومعامل روس  ،معامل الانضغاطيةلكل من نتائج حساباتنا ونتائج حسابات سابقة  :(ΙΙΙ3.)الجدول

 .BiAlO3للمركب  ومعامل بواسون ،ومعامل يونغ ،ومعامل القص
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       𝑮𝑽                              𝑮𝑹                            𝑩                                         𝑩𝒊𝑨𝒍𝑶𝟑المركب 

142.388                    139.483        225.01                                                                         

𝝈                                   𝑬                              𝑮                                                     𝐁𝐢𝐀𝐥𝐎𝟑  المركب   

                     140.935                                                         349.779                           

0.25 

𝟎. 𝟐𝟒𝟏[𝟑]                    𝟑𝟒𝟕[𝟑]                          𝟏𝟑𝟗[𝟑] 

 

 

 

لإزاحة واضطراب المجال الكهربائي تعطي استجابة ديناميكية للنظام   ∗𝑍* الشحنة الفعالة لبورن  

 للنظام.

 BiAl𝑶𝟑 الشحنة الفعالة لبورن لعناصر المركب:(ΙΙΙ.4)الجدول 

𝒁𝑩𝒊                                                                                 
∗ 𝒁𝑨𝒍                                                                        

∗ 𝒁𝑶𝟑

∗  

 

−𝟑. 𝟑𝟕𝟏                                           − 𝟐. 𝟑𝟒𝟕                                             𝟑. 𝟗𝟕𝟕 

 

وهذا ما يدل على استقراره  0يساوي BiAl𝑶𝟑للمركب    ∗𝑍مجموع الشحنة الفعالة لبورن 

  يالميكانيك

III.4  الخصائص الترمودينامكيةدراسة 

 (Thermodynamic Properties): 
 

نموذج الشبه الهرموني لديباي  ستخدمن ، BiAl𝑂3لتحديد الخصائص الترموديناميكية للمركب         

 :[𝟏𝟓]والتي تعطى بالعلاقة التالية ،ودالة جيبس

G∗(V, P, T) = E(V) + PV + AVib[θ(V), T]                                                  (𝟏𝟗. 𝚰𝚰𝚰) 

 وتعتبر دالة لحجم الخلية الاولية. ،هي الطاقة الكلية E (𝑉)حيث

 PV تكافئ ثابت الضغط الهيدروستاتيكي. 

𝜃(𝑉)  درجة حرارة ديباي. 

𝐴𝑉𝑖𝑏   لديباي كما يلي الفونونيةحد الاهتزاز ويكتب باستخدام نموذج كثافة الحالات: 

𝐴𝑉𝑖𝑏(𝜃, 𝑇) = 𝑛𝐾𝑇 [
9𝜃

8𝑇
+ 3𝑙𝑛(1 − 𝑒−𝜃 𝑇⁄ ) − 𝐷(𝜃 𝑇⁄ )]                          (𝟐𝟎. 𝚰𝚰𝚰) 
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 الأولية.تمثل عدد ذرات الخلية  n  حيث

𝐷(𝜃 𝑇⁄  .يمثل تكامل ديباي (

θD = [6π2V1 2⁄ n]
1 3⁄

f(ρ)√
BS

MKB
2                                                                    (𝟐𝟏. 𝚰𝚰𝚰) 

 الأولية.تمثل الكتلة المولية لذرات الحلية M حيث 

𝐵𝑆 يمثل معامل الانضغاطية الاديباتيكي ويعطى بالعلاقة التالية: 

BS ≅ B(V) = V
d2E(V)

dV2
                                                                                  (𝟐𝟐. 𝚰𝚰𝚰) 

 

 :وتعطى السعة الحرارية بالعلاقة التالية

CV = 3nK [4D(
θ

T
) −

3θ T⁄

eθ T⁄ − 1
]                                                                  (𝟐𝟑. 𝚰𝚰𝚰) 

 

الحرارة  درجةبدلالة  α(Å) لحجميمعامل التمدد الحراري تغيرات منحنى :(ΙΙΙ2.) الشكل

T(𝐾) للمركب عند ضغط ثابتBiAl𝑂3).) 

 :تحليل النتائج

بسرعة كبيرة مع  α(Å) لحجميتزايد في معامل التمدد الحراري  (ΙΙΙ2.) نلاحظ من الشكل      

بدرجة الحرارة   α (Å) وبعد ذلك تتبطئ سرعته مما يدل على أن تعلق ،T(𝐾)زيادة درجة الحرارة 

 فا عند درجات الحرارة المرتفعة. يكون ضعي



 Analysis of the Results                                      تحليل النتائج ΙΙΙالفصل : 

 

40 

 

 

عند حجم T(𝐾) حرارةبدلالة درجة ال CV(J mol−1K−1)يرات السعة الحراريةتغ:(ΙΙΙ3.) الشكل

 BiAl𝑂3.للمركب  ثابت

 :تحليل النتائج

بثبوت الحجم بسرعة كبيرة مع تزايد درجة  CVتزايد السعة الحرارية (ΙΙΙ3.)الشكل نلاحظ من      

 من القيمة الحديةريجيا ثم تتباطأ سرعتها لتقترب تد =200T(𝐾)الى غاية  T(𝐾) الحرارة

 CV =  3nR = 124.65(J mol−1K−1)عند درجات الحرارة المرتفعة    لديلينغ وبيتيلديلينغ وبيتي.. 

 .عدد الذراتتمثل n حيث  
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 T(𝐾) بدلالة درجة الحرارة  S(J/ mol K) بيمنحنى تغيرات الانترو :(ΙΙΙ4.) الشكل

 .BiAl𝑂3للمركب

 

 :تحليل النتائج 

في  تزايد مستمر T(𝐾)بدلالة درجة الحرارة   Sبيتغيرات الانترو (ΙΙΙ4.) الشكل نلاحظ من

 .مع زيادة درجة الحرارة ومنه تزداد العشوائية بيالانترو
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U(kJ الطاقة الداخلية تغيرات :(ΙΙΙ5.) الشكل mol⁄ للمركب T(𝐾) رةبدلالة درجة الحرا (

BiAl𝑂3. 

 :تحليل النتائج

U(kJ تزايد في الطاقة الداخلية (ΙΙΙ5.) الشكلنلاحظ من      mol⁄ مع زيادة في درجة  (

=Tغاية  ىإل T(𝐾)الحرارة 200(𝐾)،  ثم تتسارع سرعة الطاقة الداخلية عند درجات الحرارة

 المرتفعة. 
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 .BiAl𝑂3للمركب T(𝐾) ةبدلالة درجة الحرار V(𝐵𝑜ℎ𝑟3)تغيرات الحجم :(ΙΙΙ6.) الشكل

 :تحليل النتائج

غاية  ىإل T(𝐾) مع زيادة في درجة الحرارة V تزايد في الحجم  (ΙΙΙ6.)الشكل  من نلاحظ      

T= 200(𝐾) .ثم تزداد سرعة الزيادة في الحجم عند درجات الحرارة المرتفعة 
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 T.(Kبدلالة درجة الحرارة ) B(GPa) غاطيةمنحنى تغيرات معامل الانض :(ΙΙΙ.7الشكل )

 ։تحليل النتائج

ثابت في درجات الحرارة المنخفضة ثابت في درجات الحرارة المنخفضة   BB((GGPPaa))      معامل الانضغاطمعامل الانضغاطأن أن   ((ΙΙΙΙΙΙ..77))::  الشكلالشكل  نلاحظ مننلاحظ من          

 ..==200200TT((KK))ثم يتناقص خطيا مع درجة الحرارة عند ثم يتناقص خطيا مع درجة الحرارة عند 
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 .T(Kبدلالة درجة الحرارة) 𝜃(K) تغيرات درجة حرارة ديباي :(ΙΙΙ.8الشكل )

 

 :تحليل النتائج

ثابت في درجات الحرارة المنخفضة ثم ثابت في درجات الحرارة المنخفضة ثم   𝜃(K)درجة حرارة ديباي درجة حرارة ديباي أن أن   ((ΙΙΙΙΙΙ..88))  الشكلالشكل  نلاحظ مننلاحظ من        

  ..==200200TT((KK))تتناقص خطيا مع درجة الحرارة عند تتناقص خطيا مع درجة الحرارة عند 
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للمركب للمركب     ،والترموديناميكيةوالترموديناميكية  ،والمرونيةوالمرونية  ،البنيويةالبنيوية  الخصائص الخصائص   في هذه العمل بدراسةفي هذه العمل بدراسةقمنا قمنا لقد لقد                   

    المدمجة في برنامجالمدمجة في برنامج  (𝑻𝒉𝒆𝑻𝒉𝒆  𝑷𝒔𝒆𝒖𝒅𝒐𝑷𝒔𝒆𝒖𝒅𝒐  𝑷𝒐𝒕𝒆𝒏𝒕𝒊𝒂𝒍𝑷𝒐𝒕𝒆𝒏𝒕𝒊𝒂𝒍)باستعمال طريقة باستعمال طريقة  BiAl𝑶𝟑  البيروفسكيتيالبيروفسكيتي

AAbbiinniitt، لذي يعتمد على نظرية دالية الكثافة الالكترونيةلذي يعتمد على نظرية دالية الكثافة الالكترونيةاا  DDFFTT،  التدرج المعمم التدرج المعمم وباستخدام تقريب وباستخدام تقريب      

GGGGAA  ويمكن تلخيص النتائج المتحصل عليها فيما يليويمكن تلخيص النتائج المتحصل عليها فيما يلي  ..ارتباطارتباط­­لمعالجة كمون تبادللمعالجة كمون تبادل::  

  ::البنيويةالبنيوية  خصائصخصائصبالنسبة للبالنسبة لل**

ومعامل ومعامل     aa((ÅÅ))البلورية البلورية   في كل من ثابت الشبكةفي كل من ثابت الشبكة  لحساباتنا مع الحسابات السابقة لحساباتنا مع الحسابات السابقة نسبي نسبي   توافق توافق   وجدناوجدنا  ­­

  ..الأساسيةالأساسيةللحالة للحالة ’’BB  ومشتقهومشتقهBB((GPGPaa))  الانضغاطية الانضغاطية 

  ::المرونيةالمرونية  لخصائصلخصائصأما بالنسبة لأما بالنسبة ل**

    ومعامل القصومعامل القص    EEتم حساب  كل من معامل يونغتم حساب  كل من معامل يونغC44  و C12و C11عند  حساب معاملات المرونةعند  حساب معاملات المرونة  --

GG  ومعامل روسومعامل روسGR  ومعامل بواسونومعامل بواسونσ  ومعامل الانضغاطيةB.  

 G ومعامل القص  ،C44و C12و C11كل من كل من للالأخرى الأخرى   ي لحساباتنا مع النتائجي لحساباتنا مع النتائجوجود توافق نسبوجود توافق نسب  --

  .Bومعامل الانضغاطية  𝐺𝑅 ومعامل روس 𝜎ومعامل بواسونE ومعامل يونغ 

مما يدل على تشوه المركب بالقص مقارنة بتشوهه مما يدل على تشوه المركب بالقص مقارنة بتشوهه  ،C44و C12اكبر بكثير من قيم اكبر بكثير من قيم   C11قيمة قيمة   --

  ..الاتجاهالاتجاه  أحاديأحاديبضغط بضغط 

مما يدل على مما يدل على  ،شروط الاستقرار لبورن وهونغشروط الاستقرار لبورن وهونغ  C44و C12و C11تحقق كل من معاملات المرونةتحقق كل من معاملات المرونة  --

  .BiAl𝑂3الاستقرار الميكانيكي للمركب الاستقرار الميكانيكي للمركب 

  بأنهابأنها BiAl𝑂3للمركبللمركب  المستويات الذرية المستويات الذرية تمت  معرفة نوع الروابط  بين تمت  معرفة نوع الروابط  بين   𝜎بواسونمن قيمة معامل من قيمة معامل   --

  ..أيونيةأيونيةروابط روابط 

  ديبايديبايشبه الهرموني لشبه الهرموني ل  نموذج نموذج   وذلك باستخداموذلك باستخدام ،كما تم أيضا دراسة الخصائص الترموديناميكيةكما تم أيضا دراسة الخصائص الترموديناميكية**

  ::جيبس فوجدنا النتائج التاليةجيبس فوجدنا النتائج التالية  الموجود في برنامجالموجود في برنامج

ααلحجميلحجميمعامل التمدد الحراري معامل التمدد الحراري   ايدايدززتت  -- ((ÅÅ))   بسرعة كبيرة مع تزايد درجة الحرارة بسرعة كبيرة مع تزايد درجة الحرارةTT((KK))إلىإلى  

  ..ثم تتزايد بسرعة اقل في درجات الحرارة المرتفعةثم تتزايد بسرعة اقل في درجات الحرارة المرتفعة ،==200200  TT((KK))غايةغاية

غاية غاية   إليإليTT((KK))  عند حجم ثابت بسرعة كبيرة مع تزايد درجة الحرارةعند حجم ثابت بسرعة كبيرة مع تزايد درجة الحرارة𝐶𝐶𝑉𝑉تتزايد السعة الحرارية تتزايد السعة الحرارية   --

((KK))200200TT==،  لديلينغ وبيتي لديلينغ وبيتي لتقترب تدريجيا من القيمة الحدية لتقترب تدريجيا من القيمة الحدية   تتباطأتتباطأثم ثم  

CV = 3nR = 124.65𝐽 𝑚𝑜𝐿−1K−1 

  فتزداد العشوائية.فتزداد العشوائية.    TT((KK))مع زيادة في درجة الحرارة مع زيادة في درجة الحرارة   SS    يتزايد الانتروبييتزايد الانتروبي  --

  ..==200200TT((KK))    ثم تزداد سرعتها عندثم تزداد سرعتها عندTT((KK))  مع زيادة درجة الحرارة مع زيادة درجة الحرارة   UU    تتزايد الطاقة الداخليةتتزايد الطاقة الداخلية  --

BB((𝐺𝑃𝐺𝑃𝑎𝑎      يكون معامل الانضغاطيكون معامل الانضغاط  -- ثم يتناقص خطيا مع ثم يتناقص خطيا مع  ،  ثابت في درجات الحرارة المنخفضةثابت في درجات الحرارة المنخفضة  ((

  ==200200..TT((KK))درجة الحرارة عند درجة الحرارة عند 

ثم تتناقص خطيا مع درجة ثم تتناقص خطيا مع درجة ،ثابت في درجات الحرارة المنخفضة ثابت في درجات الحرارة المنخفضة   𝜃(K)تكون درجة حرارة ديباي تكون درجة حرارة ديباي   ­­

 ==200200TT  ((KK))الحرارة عند الحرارة عند 

  

  

    

  

  


