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 اُض٘بئ٢ اُ٘ؾبط لأًغ٤ذ أُـ٘بؽ٤غ٤خالاٌُزش٤ٗٝخ ٝ  اُخظبئض ٗذسط ٛزٙ ٓزًشح أُبعزش  ك٢

 .ثبٌُشّٝ أُطؼْ

 ؽش٣وخ ثبعزؼٔبٍ اُض٘بئ٢ اُ٘ؾبط لأًغ٤ذ الاٌُزش٤ٗٝخ ٝ اُج٣ٞ٤٘خ اُخظبئض اُجذا٣خ ك٢ دسع٘ب

 أُٔ٘ٞػخ اُطبهخ ػظبثخٝ   Å4.3063ُــ   ٓغب٣ٝخ ٤ٔخه ُٚ إ ٝعذٗب اُز١ اُشجٌخ صبثذ رؾغ٤ٖ

 .اُزغش٣ج٤خ اُ٘زبئظ ٓغ رزٞاكن اُو٤ْ ٛز0.8eVٝ  1.5eVٙ  ث٤ٖ رزشاٝػ ه٤ْ ُٜب ٝعذد أُؾغٞثخ

رطؼ٤ْ أُشًت ثزسح اٌُشّٝ ٣ـ٤ش اُخظبئض الاٌُزش٤ٗٝخ ٖٓ ٗظق ٗبهَ إ٠ُ ٗظق 

 . (half-metalٓؼذٕ)

 ثبعزؼٔبٍ اُٞظ٤ل٤خ اٌُضبكخ ٗظش٣خ ثبعزخذاّ اُ٘ؾبط ٤ذأًغ ث٤٘خ داخَ ٝػؼذ رسح اٌُشّٝ   

   ػ٠ِ    أُشرٌضح Wien2k ثشٓغ٤خ ك٢ GGA, GGA +mBJ ,GGA+U اُزوش٣جبد

 (1x1x1),(1x1x2) اُج٤٘بد 

اُ٘و٢ رج٤ٖ إٔ أُشًت ػجبسح  ػٖ ٗظق ٗبهَ ٝػ٘ذ  Cu2Oاُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔشًت 

 ذٕ.رطؼ٤ٔٚ ثزسح ًشّٝ ٣ظجؼ ػجبسح ػٖ ٗظق ٓؼ

رؾُٞذ ٖٓ ٓشًت ؿ٤ش ٓـ٘بؽ٤غ٢ ٗؾٞ ٓشًت ر١  Cu2Oُِٔشًت  أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُخظبئض

 ؽبُخ ك٢ μB  5.00 ه٤ٔزٚ ٓـ٘بؽ٤غ٤ب ػضٓب ٣ظٜش ٝ  ؽبُخ ػذ ك٤شٝٓـ٘بؽغ٤خ ثؼذ اُزطؼ٤ْ 

 .ًشّٝ ثزسح اُزطؼ٤ْ

 

، عج٤ٖ إٌُزش٤ٗٝي، أٗظبف  Wien2k ٗظش٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ، ثشٗبٓظ: الكلمات المفتاحية

 اُ٘ٞاهَ أُـ٘بؽ٤غ٤خ أُطؼٔخ

 

 
  



 

Abstract 

 

In our work we investigate the electronic and  magnetic properties of Cr doped 

Cu2O. We studied first the electronic and structural properties of Cu2O using the 

optimization of the lattice constant which is 4.3063Å. The calculated gap is found 

between 0.82 eV and 1.5 eV, these values are in good agreement with the 

experimental results. 

we applied the density functional theory (DFT) to insert the Cr atom in Cu2O using 

GGA, GGA+U  and GGA+mBJ approximations in the Wien2k code, based on the 

supercell model by setting up 6 and 12 atoms in (1×1×1) and (1×1×2) supercells 

respectively with one copper atom being replaced by Chromium  atom. 

The electronic properties of the compound were changed from semi-conductor to 

half metallic by doping the Cr atom.  

The magnetic properties of Cu2O was changed from non-magnetic state When we 

doped the Cr atom in the compound to an antiferromagnetic state. The studied 

compound exhibits stable integer magnetic moments of 5.00 μB when doping with 1 

atom of Cr. 

The results obtained in this study demonstrate the importance of the electronic and 

magnetic effect in Cu2O. 

 

Key words : Density Function Theory, Wien2K, Dilute magnetic semiconductor, 

spintronic. 

 

 
  



 

Résumé 
 

 

Dans notre travail nous avons étudié les propriétés électroniques et magnétiques du 

dopage de Cu2O avec Cr. Nous avons étudié d'abord les propriétés électroniques et 

structurelles de Cu2O en utilisant l'optimisation de la constante de réseau qui est de 

4.3063Å. Le gap d’énergie calculé se trouve entre 0,825 eV et 1,5 eV, ces valeurs sont 

en accord avec les résultats expérimentaux. 

 Nous appliquons la théorie fonctionnelle de densité )DFT), pour insérer l’atome Cr dans 

Cu2O, en utilisant les approximations GGA, GGA + U et GGA + mBJ dans le code 

Wien2k, basé sur le modèle de supercell en mettant 6 et 12 atomes dans (1 × 1 ×1( et 

)1× 1× 2( supercell respectivement avec un atome de cuivre étant remplacés par un seul 

atome de Cr. Les propriétés électroniques du composé sont transformées lors du dopage 

de Cu2O avec Cr d’un semi-conducteur à un demi- métal.  

 

L’état magnétique du Cu2O se transforme de   l’état non –magnétiques à l’état 

antiferromagnétique lors du dopage de Cu2O avec Cr. Le composé étudié présente des 

moments magnétiques entiers stables de 5.00 μB lors du dopage avec un seul atome de 

Cr. 

       Les résultats obtenus dans cette étude démontrent l'importance de l'effet 

électronique et magnétique dans le composé Cu2O. 

 

Mots clés  :  La théorie de la fonction de densité ,Le code Wien2K , Semi- conducteur 

magnétique dilué, spintronique 

 

 

 
 

  



 
 

 انــــــــــالعرف و الشكر

 

 ﴾ لأزيدنكم شكرتم لئن ﴿ تعالى ا﵀ القـ
 النعم سائر و ل العق فوهبه يعلم لم ما الانسان علم لم بالق علم الذي ﵀ لحمدا

 الحبيب على السلام و الصلاة و المعرفة و العلم درب لنا أنار الذي ﵀ الحمد
 اقتفى و اثرهم تبع من و صحبه و اله على و المصطفى

 العمل هذا لإتمام وفقتنا اذ جزيل شكرا نشكرك و كثير حمدا ربنا نحمدك
 اليسير

 الى الامتنان و الاحترام وعظيم العرفـان و الشكر بجزيل نتقدم ان الى لايسعنا
 " شمام فيصل لبروفيسورا" الفـاضل استاذنا

 فترة طيلة الارشاد و النصح كل لنا فقدم , العمل هذا على اشرف الذي
 . السداد و التوفيق كل له ونتمنى الاعداد

بن   لبروفيسورا الموقرة المناقشة لجنة عضاءا الى الشكر بجزيل نتقدم كما
 .بوهلال منى لبروفيسورا وخذير محمد لطفي  

  الإداري وطاقمهاجامعة العربي التبسي   أساتذة كل إلى موصول الشكر و
 بعيد من العمل هذا انجاز في لنا عونا كان من نشكر كما

 خلال احرفـ علمنا من كل و الأستاذة طوايبية إلهام  رأسهم على قريب أو
 .الدراسي مشوارنا

 
  



 الاهداء
الصالحات، الحمد ﵀ الذي أنار لنا درب العلم  تتم  الحمد ﵀ الذي بنعمته  

 والمعرفة والصلاة والسلام على اله وصحبه ومن تبع أثرهم واقتفى.

 حفظهما ا﵀.أبي وأمي    إلى من أنارا دربي

 ي  في الحياة أخواتإلى من أقـاسمهن أفراحي وأتراحي سندي  

 ا﵀. محفظه وليد وربيعإخوتي   الى

تاج الدين ، رزان  إلى الشمعة التي أنارت منزلنا، إلى مهجة قـلبي  

 حفظهما ا﵀.

 كل زميلات الدراسة والعمل.  إلى

 كل من علمني حرفـا وترك بصمة أمل في حياتي.إلى  

 
 صبرينة

 



 الاهداء
 

  اُشؽ٤ْ الرحمن الله بسم

  ( والمومنون رسولهو عملكم الله فسٌرى اعملوا قل)  

 بذكرك إلا اللحظات تطٌب ولا...  بشكرك الا المقام ٌطٌب لا الهً

 الدراسٌة مسٌرتنا فً المهمة الخطوة هذه لتثمٌن وفقنا الذي لله الحمد 

 فكنا ، ضحكنا واخرى بكٌنا اٌاما ، والنجاحات الجهد من سنٌن وسهر تعب نطوي الٌوم هانحن 

 اخرى وتسقط مرة نصعد

 من الى.. انتظار دونما العطاء ًنعلم من الى والوقار بالهٌبة الله كلله من إلى عملال هذا اهدي 

  لعجال المالك عبد جنانه فسٌح الله اسكنه الطاهرة ابً روح الى افتخار بكل اسمه أحمل

 غزالة المالك عبد:  لاجلً ترملت من الى اللٌالً سهرت التً أمً الحنان نبع إلى

 حاتم ملكً الله حفظه زوجً قوتً مصدر إلى 

 زكرٌاء ، آسٌا ، شمس ، وداد ،:  اخوتً سندي و عٌنً قرة الى 

 ولٌد والدهم  كذا و طه ، صهٌب.  الصغار البراعم الى 

  ملكً و المالك عبد عائلتً إلى 

  حنان قواسمٌة:  الصدٌقة و الأخت كل إلى

 صبرٌنة طواٌبٌة ذكرةالم عناء قادتنً من الى ، الدرب صدٌقات تحب من كل الى

 عبد المالك فيروز
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ك٢ اُطجوبد ارغبٙ أُـ٘طخ رِي اُز٢ رؾِٜٔب الإٌُزشٝٗبد . رٔضَ الأعْٜ FMُٔـ٘بؽ٤غبد ؽجوبد 

 5 ..................................................................................... [.9ٝاُز٢ رٔضَ ارغبٙ دٝساٜٗب ]

 6 ....................... رْ ؽغبة دسعخ ؽشاسح ًٞس١ لأشجبٙ أُٞطلاد أُخزِلخ ٓغ رطؼ٤ْ (:I.4شىً )
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 33 ............................................................ شبّ –ٓخطؾ ؽٍِٞ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ : (II-1)اٌشىً

 Wien ............................................................................ 39: ث٤٘خ ثشٗبٓظ (III-2)اٌشىً 

-GGA( ثبُزوش٣تx1x11اُ٘و٢ )اُج٤٘خ  Cu2Oؽغْ  ٓ٘ؾ٠٘ رـ٤ش اُطبهخ ثذلاُخ (:III-1ٌشىً )ا

PBE ................................................................................................................. 43 

 44 .............. )(  )x 1x1ٖ٤ٔ٣ 2( )٣غبس( ٝ )Cu2O (1 x 1 x1شجٌخ اُجِٞس٣خ ُـ اُ(: III-3اٌشىً )

 GGA ... 45( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x11اُ٘و٢ )اُج٤٘خ  Cu2Oًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُـ  (:III-5aاٌشىً )

اُ٘و٢  Cu2OكCu٢ُِزساد    S  ٝP   ُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-5bاٌشىً )

 GGA. ..................................................................... 45( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x1 1 )اُج٤٘خ

 اُ٘و٢ )اُج٤٘خ Cu2OكO٢زساد  ُِ  S  ٝP   ُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-5cاٌشىً )

1 x1x1 ثبعزخذاّ روش٣ت )GGA. .............................................................................. 46 



( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x21اُ٘و٢ )اُج٤٘خ  Cu2Oًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُـ  (:III-6aاٌشىً )

GGA. ............................................................................................................... 46 

( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x2 1 ث٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُـ  (:III-7اٌشىً )

GGA+mBJ ....................................................................................................... 47 
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 كٞى -ٛبسرش١ 

HF 

Density FunctionTheory 

 ٗظش٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ

DFT 

Local Density Approximation) 

 روش٣ت ًضبكخ أُٞػغ

LDA 

Approximation de la densité de spin localisé  

 روش٣ت ًضبكخ أُٞػغ ُِغج٤ٖ

LSDA 

 Generalized Gradient Approximatio  

 روش٣ت اُزذسط أُؼْٔ
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 ًضبكخ اُؾبلاد اُغضئ٤خ
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Total Density of State 

 ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ

TDOS 

Full Potential-Linearized Augmented Plane Wave 

 أُٞعخ أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤بً ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ

 

FP-LAPW 
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 أُوذٓخ اُؼبٓخ

 

كوذ ثزٍ اُجبؽضٕٞ اُؼذ٣ذ ٖٓ  أُطؼٔخ  لأ٤ٔٛخ  اٗظبف اُ٘ٞاهَ اُشج٤ٜخ ثبٗظبف اُ٘ٞاهَ ٗظشا

  .عج٤ٖ ًٝزا ك٢ ٤ٓذإ أُـ٘بؽ٤غ٤خ –اُغٜٞد ٖٓ اعَ آٌب٤ٗخ رطج٤وٜب ك٢ ٓغبٍ اٌُزشٕٝ 

اٛزٔبّ   pٖٓ اُ٘ٞع  ٓطؼْثبػزجبسٙ ٗظق ٗبهَ ٓـ٘بؽ٤غ٢  Cu2Oُوذ عزة اًغ٤ذ اُ٘ؾبط 

ٗغجخ ع٤ٔزٚ  اُجبؽض٤ٖ ٗظشا ُِخظبئض ا٤ُٔٔضح ُٚ ٓضَ اُخظبئض اُج٣ٞ٤٘خ اُجغ٤طخ ، اٗخلبع

ُو٤ٔخ  ٣ٝشعغ رُي [5] (DMS)ٝ  [4-1]ٝرٌِلخ اٗزبعٚ ٖٝٓ ث٤ٖ اعزؼٔبلارٚ اُخلا٣ب اُشٔغ٤خ 

 2.1eV [6-7]اُلشم اُطبه١ٞ اُز٢ ر٤ٔضٙ ٝاُز٢ روذس ة 

 Cu2Oٓضَ  إٕ اُزسح أُـ٘بؽغ٤خ لأٗظبف اُ٘ٞاهَ ُٜب أ٤ٔٛخ ًج٤شح ُزا ٣زْ رطؼ٤ْ أٗظبف اُ٘ٞاهَ 

 ٝTiO2  ٝZnO  ٕالاٗزوب٤ُخ ٓضَ ثبُٔؼبدMn  ،Fe  ،Ni  ٝCr  ُزش٤ٌَ ٓٞاد ٗظق ٗبهِخ

، ٝهذ أكبدد اُذساعبد إٔ اُزطؼ٤ْ ٣ٌٖٔ إٔ ٣ؾغٖ ٖٓ اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ٓطؼٔخ

اُز١ هبّ  Mn، Fe ،Ni ،Co  ٝ Cr ة  Cu2Oرطؼ٤ْ ٓضَ  [10-9]، ٝأُـ٘بؽغ٤خ ٝاُؼٞئ٤خ 

 .Sieberer [11] ثٚ

ٝأُؾؼشح ٖٓ  Mnرؾؼش ثزضا٣ذ الأؿش٤خ كٞم الأؿش٤خ أُطؼٔخ ة   Cu2Oاُطجوبد اُشه٤وخ ُـ 

اٗط٢ٗٞ ٝأخشٕٝ  Co أُطؼْ ثـ  Cu2Oٝ  [12-13]( Liu et al هجَ ٤ُٞ ٝ أخشٕٝ )

(Antony et al). . [14]  ٝعذ( ًٕٝبٍ ٝ اخشKale et al)  إٔ أؿش٤خCu2O  أُطؼٔخ ثـCo 

، ك٢ ؽ٤ٖ  أشبسد ػذح ثؾٞس إ٠ُ ػذّ  [15ؽ٤غ٤خ ؽذ٣ذ٣خ]بٓـ٘ ُٜب خبط٤خ  ٣ٌٖٔ إٔ رٌٕٞ

 .Mn [16]ٝعٞد خٞاص ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ؽذ٣ذ٣خ ػ٘ذ رطؼ٤ْ أًغ٤ذ اُ٘ؾبط ثـ 

ك٢ ػِٔ٘ب ٛزا رْ دساعخ  اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ُلْٜ ٝ ٓؼشكخ  اُخظبئض أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُؾذ٣ذ٣خ 

 –لأًغ٤ذ اُ٘ؾبط ثزطؼ٤ٔٚ ثجؼغ اُ٘غت ٖٓ رساد اٌُشّٝ ،  ٖٓ أعَ كْٜ ظبٛشح عج٤ٖ 

  (spintronique) اٌُزشٕٝ.

 هغْ ٛزا اُؼَٔ إ٠ُ صلاس كظٍٞ ًٔب٢ِ٣: 

 : رْ إػطبء ُٔؾخ ؽٍٞ ٓغبلاد رطج٤ن أٗظبف اُ٘ٞاهَ أُطؼٔخ   اٌفظً الأوي

ٛزٙ الأٓضِخ عٔؾذ ُ٘ب ثبُزب٤ًذ ػ٠ِ  Spin LED  ٝSpin FETُـ ٝاُزطج٤وبد أُؾزِٔخ 

ششػ اُؼبئلاد  اػبكخ إ٠ُ اُغج٤ٖ ، -ك٢ رظ٤٘غ ٓشًجبد إٌُزشٕٝ  (DMS)أ٤ٔٛخ   

أُـ٘بؽ٤غ٤خ ًٝزُي الأٗٞاع أُخزِلخ ٖٓ رلبػَ اُزجبدٍ ك٢  لأٗظبف اُ٘ٞاهَأُخزِلخ 

اٌُضبكخ داُخ عبٗت ٖٓ عٞاٗت ٗظش٣خ  ًٔب رطشه٘ب إ٠ُ أُـ٘بؽ٤غ٤خ. ٗظبف اُ٘ٞاهَ أ

 .Cu2Oاُٞظ٤ل٤خ ُِؼَٔ ػ٠ِ 
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 ًٔٗظش٣خ اُذاُخ اُٞظ٤ل٤خ  ٗوذّ :اٌفظً اٌثا DFT لاد ، ٓؼبدKohn-Sham  ٝٗؼشع

ٝروش٣ت  LDAالاسرجبؽ ، ٝٛٔب اٌُضبكخ أُؾ٤ِخ  ٝ زجبدٍاُ ثٌٕٔٞاُزوش٣ج٤ٖ أُؼشٝك٤ٖ 

 .GGAاُزذسط أُؼْٔ 

 ٛزٙ أُزًشح اُ٘زبئظ ٝأُ٘بهشخ ؽ٤ش ٗوّٞ ثزًش اُ٘زبئظ أُزؾظَ ػ٤ِٜب  ٌفظً اٌثاٌثا ٖٓ

هجَ ٝثؼذ  Cu2Oُـ  خغ٤الإٌُزش٤ٗٝخ ٝأُـ٘بؽ٤اُج٣ٞ٤٘خ، اُخظبئض ٜب ٖٓ ؽ٤ش ٗ٘بهش ٝ

   .Crاُزطؼ٤ْ ثٔؼذٕ اٗزوبئ٢ 

خط٤بً  ٔزضا٣ذحأُٞعخ أُغز٣ٞخ اُؽش٣وخ ٣زْ ؽغبة ع٤ٔغ اُخظبئض ٗظش٣بً ثبعزخذاّ 

 ثشٗبٓظ   ػٖٔ ( DFTاُٞظ٤ل٤خ  )اُذاُخ  ( ك٢ ٗظش٣خ FP-LAPW)ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ 

Wien2K روش٣ت اُزذسط أُؼْٔ   ثبعزخذاّ ؽش٣وخGGA، (GGA + U )،  

(GGA+mBJ ) ٝ( U+GGA+mBJ  )ُ ٝهذ رْ ٓوبسٗخ ثذهخ.  اُلشم اُطبه١ٞؾغبة

 اُ٘زبئظ أُزؾظَ ػ٤ِٜب ٗظش٣ب ث٘زبئظ اخشٟ رغش٣ج٤خ ٝ ٗظش٣خ.

  Cr ــــأُطؼْ ث  Cu2Oإٕ اُ٘زبئظ اُز٢ رؾظِ٘ب ػ٤ِٜب رؼط٢ ٓؼط٤بد ٗظش٣خ لإٌٓب٤ٗخ اعزؼٔبٍ   

 ك٢ أُغبلاد أُـ٘بؽ٤غ٤خ. 
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I .1ٌإٌىتشؤٍه سثٍٓ . ِمذِح فً ا 

ًبٗذ ط٘بػخ الإٌُزش٤ٗٝبد اُذه٤وخ ك٢ ؽ٤ِؼخ رٌُ٘ٞٞع٤ب أُؼِٞٓبد، ؽ٤ش رٞكش الأعٜضح اُلاصٓخ 

ُٔؼبُغخ ٝرخض٣ٖ أُؼِٞٓبد ثغشػخ ًٝلبءح. رغزخذّ ٛزٙ الأعٜضح خظبئض شؾٖ الإٌُزشٝٗبد 

ػجش اُغٜبص. ٖٓ خلاٍ اُز٘ظ٤ْ اُظؾ٤ؼ ُِزشاٗضعزٞساد ػ٠ِ )أٝ اُضوٞة( ُِزؾٌْ ك٢ رذكن اُز٤بس 

شش٣ؾخ ، ٣ٌٖٔ ؽغبة أُؼِٞٓبد ٖٓ خلاٍ أُ٘طن اُشه٢ٔ ُِشؾٖ الإٌُزش٤ٗٝخ. ًبٗذ اُض٣بدح ك٢ 

ب أُبػ٤خ ٓذكٞػخ ثبرغبٙ ًج٤ش  50 هٞح ٝعشػخ اُؾٞعجخ اُخبّ ُٜزٙ اُزشاٗضعزٞساد ػ٠ِ ٓذٟ ًٓ ػب

 ٗؾٞ اُزظـ٤ش.

ٔذ رو٤٘خ رخض٣ٖ أُؼِٞٓبد ػ٠ِ خبط٤خ أعبع٤خ أخشٟ ُلإٌُزشٝٗبد: اُؼضّ ٖٓ ٗبؽ٤خ أخشٟ، رؼز

اُذٝسا٢ٗ ا٢ٌُٔ ُلإٌُزشٕٝ. أُـ٘بؽ٤غ٤خ ك٢ أُٞاد اُظِجخ ٢ٛ ٗز٤غخ ٓجبششح ُخبط٤خ اُِق 

أُـض٢ُ ُلإٌُزشٝٗبد، ؽ٤ش رٔزِي ؽبُزبٕ ٓـض٤ُزبٕ، ٣ذٝسإ ُلأػ٠ِ ُٝلأعلَ. ٣ٌٖٔ رش٤ٓض 

[. ٓغ 1] د ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ؿ٤ش ٓزطب٣شح ك٢ ؽج٤جبد أُٞاد أُـ٘بؽ٤غ٤خأُؼِٞٓبد اُض٘بئ٤خ ًٔغبلا

 اٗخلبع ؽغْ ٛزٙ أُغبلاد ، ٣ٌٖٔ رخض٣ٖ أُض٣ذ ٖٓ أُؼِٞٓبد ٌَُ ٝؽذح ٓغبؽخ ُِٔبدح.

ؽذصذ اُض٣بداد ك٢ ًضبكخ اُزخض٣ٖ أُـ٘بؽ٤غ٢ ثٔؼذلاد أعشع ٖٓ أ١ ط٘بػخ أخشٟ ك٢  

٤ِٕٓٞ ٓشح ٓ٘ز إٗشبء أٍٝ ٓؾشى أهشاص صبثذ ك٢  50ٖ اُزبس٣خ، ٓغ ص٣بدح ًضبكخ اُزخض٣ٖ ثأًضش ٓ

ٖٓ أُزٞهغ إٔ ٣ؤد١ اُزوذّ ك٢ اُزغغ٤َ اُؼٔٞد١ إ٠ُ دكغ ًضبكبد اُغطؼ إ٠ُ  [.2] 1957ػبّ 

1Tb/inٓغزٟٞ أػ٠ِ ٖٓ خلاٍ رضج٤ؾ ؽذ أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُلبئوخ ػ٘ذ
2
، ٝهذ ٣ؤد١ اُجؾش ك٢ أٗظٔخ   

 [.3اُزغغ٤َ اُغذ٣ذح إ٠ُ ص٣بدح اٌُضبكخ ]

ك٢ ؽ٤ٖ إٔ خظبئض اُشؾٖ ٝاُذٝسإ ُلإٌُزشٕٝ رُٞذ ثشٌَ ٓ٘لظَ اص٤ٖ٘ ٖٓ أعشع اُزو٤٘بد 

ك٢ ٗلظ أُبدح ، ٢ٛٝ كٌشح هذ رؤد١  ٤ٖ ٓؼبأُؾغ٘خ ك٢ ػظشٗب ، ُْ ٣زْ ػَٔ اٌُض٤ش ُذٓظ ُِؼِٔ

إ٠ُ رؾغ٤٘بد أخشٟ ك٢ أُؼِٞٓبد رٌُ٘ٞٞع٤ب رزغبٝص ؽذٝد اُزظـ٤ش. ٣غت إٔ ٣غزٞػت أُغبٍ 

ػٖ عج٤ٖ الإٌُزش٤ٗٝي )أٝ الإٌُزش٤ٗٝبد اُغج٤٘٤خ( ٛبر٤ٖ اُخبط٤ز٤ٖ الأعبع٤ز٤ٖ ُزش٤ٌَ  اُ٘بشئ

 [.4اعظ رظ٤ْٔ عذ٣ذ ُلأعٜضح ]

I .2: تطثٍماخ سثٍٓ الإٌىتشؤٍه . 

أُلّٜٞ اُؼبّ ُغج٤ٖ الإٌُزش٤ٗٝي ٛٞ ٝػغ رساد ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ػ٠ِ ٓبدح ؿ٤ش ٓـ٘بؽ٤غ٤خ  

 .[5] ٌزشٝٗبد ك٢ ٛزٙ أُٞادٝاعزخذاّ رأص٤ش اُغج٤ٖ ػ٠ِ ؽشًخ الإُ

ػ٠ِ عج٤َ أُضبٍ، ٓزؼذدح اُطجوبد اُز٢ رؼشع ه٤ٔخ ػب٤ُخ ُِٔوبٝٓخ أُـ٘بؽ٤غ٤خ )رغ٠ٔ  

إ٠ُ ط٘بػخ ث٤ِٔبساد  GMGرطٞس ظٜٞس رو٤٘خ (؛ GMRأُوبٝٓخ أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُؼٔلاهخ 

[ ٓٔب أدٟ 6]اُذٝلاساد ٝأؽذس صٞسح ك٢ اُوشاءح أُغزخذٓخ ك٢ رو٤٘خ ٓؾشًبد الأهشاص اُظِجخ 

 [.7]إ٠ُ ص٣بداد ًج٤شح ك٢ رخض٣ٖ ٓؾشى الأهشاص اُضبثزخ 
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٣زلبػَ ػ٠ِ ارغبٙ اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢ ثبُ٘غجخ ُِطجوبد أُـ٘بؽ٤غ٤خ. أُـ٘بؽغ٤خ  رؼزٔذ أُوبٝٓخ  

ٜخ ثبُزٞاص١ ٓغ أرغبٙ ػضٜٓب أُـ٘بؽ٤غ٢  عج٤ٖ إٌُزشٕٝ ٓؼط٠  ٓغ ؽجوخ رٌٕٞ ٓـ٘طزٜب ٓٞعَّ

  (.I.1اُشٌَ )

 

( ٓٞاص١ ُٔـ٘بؽ٤غبد b( ػذ ٓٞاص١ ٝ )aٖٓ أعَ ر٣ٌٖٞ ) GMGٔض٤َ آ٤ُخ الاٗزشبس ك٢ ث٤٘خ ٣( :  I.1ً )شى

. رٔضَ الأعْٜ ك٢ اُطجوبد ارغبٙ أُـ٘طخ رِي اُز٢ رؾِٜٔب الإٌُزشٝٗبد ٝاُز٢ رٔضَ ارغبٙ دٝساٜٗب FMؽجوبد 

[9.] 

 

 

I .4 .ٌّطعّحأشثاٖ اٌّىطلاخ اٌّغٕاطٍسٍح ا (SMD)  

زساد ث شٞثخ٢ٛٓ اٗظبف ٗٞاهَ ؿجش ٓـ٘بؽ٤غ٤خ أُطؼٔخ أُـ٘بؽ٤غ٤خ ٔٞطلاد اُجبٙ أش       

ب ٓـ٘بؽ٤غ٤بً.  ًٓ ، ...( ٝ  Co  ،Mn) ( ٓضَ 3d)أ٣ٞٗبد عِغِخ أُؼبدٕ الاٗزوب٤ُخ  ٓضَ رؾَٔ ػض

4f   َٓض (Gd .)... عؼَ رُي ٖٓ أٌُٖٔ إٗشبء أشجبٙ ٓٞطلاد ُٜب خظبئض ٓـ٘بؽ٤غ٤خ  ٝهذ

إ٠ُ أدد  ظٜٞس  أعٜضح عذ٣ذحإ٠ُ  أدٟ  ٝٛزا ٓبالإٌُزش٤ٗٝخ،  ًج٤ش ثبُخظبئضإ٠ُ ؽذ  شرجطخٓ

 [. 13ًزش٤ٗٝخ ٝ أُـ٘بؽ٤غ٤خ ]اُٞظبئق اُجظش٣خ، الا رط٣ٞش 

1.4.Iٌّطعّح. عائلاخ أشثاٖ اٌّىطلاخ اٌّغٕاطٍسٍح ا: 

، ٢ٛٝ ػجبسح ػٖ شجٚ ٓٞطَ ُٚ ث٤٘خ EuOأشجبٙ ٓٞطلاد ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ٓضَ  اُطج٤ؼخ  رٞعذ ك٢ 

Spinelles  ٛزٙ أُٞاد ثشٌَ ػبّ ٤ُغذ  [.14] ؽ٤ش رشٌَ الأ٣ٞٗبد أُـ٘بؽ٤غ٤خ شجٌخ دٝس٣خ

ب ك٢ اُظ٘بػخ ٓضَ  خٓزٞاكو ًٓ دسعخ  ًٔب رز٤ٔض . Gaasأٝ  iiٓغ أشجبٙ أُٞطلاد الأًضش اعزخذا

 ٤ًِلٖ .  100ؽشاسح ًٞس١ ٓ٘خلؼخ عذًا، ٝػبدحً  ٓب رٌٕٞ أهَ ٖٓ
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 اسح ًٞس١ لأشجبٙ أُٞطلاد أُخزِلخ ٓغ رطؼ٤ْرْ ؽغبة دسعخ ؽش (:I.4شىً )

 [15]               صوت ك٢       ٝ Mn  ٖٓ ٪  5ث٘غجخ 

ػ٠ِ  DMiكْٜ ا٤ُ٥بد أُغؤُٝخ ػٖ أُـ٘بؽ٤غ٤خ  ك٢ ٝ  ٖٓ ٝعٜخ ٗظش ٗظش٣خ، رٔذ دساعخ 

ٔـ٘بؽ٤غ٤خ اُجبؽضٕٞ ٗٔٞرعًب ٗظش٣بً ُششػ اُ هذّ ؽ٤ش  Dietl et al.[15،]ٗطبم ٝاعغ ثٞاعطخ  

٣ٞػؼ دسعخ  (I.4اُشٌَ ) ، رْ رٔذ٣ذ ٛزا اُ٘ٔٞرط لأشجبٙ أُٞطلاد الأخشٟ. GaMnasك٢ 

. اُ٘ٔٞرط ٔشٞثخؽشاسح ًٞس١ اُز٢ ر٘جأ ثٜب ٛزا اُ٘ٔٞرط ُؼذد ٖٓ أشجبٙ أُٞطلاد أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُ

أػ٠ِ ٖٓ دسعخ ؽشاسح اُـشكخ، ٓٔب ١ ٞسً ُٚ دسعخ ؽشاسح GaMnN  ٝOnMnOأُزٞهغ ُـ 

جبٙ أُٞطلاد اُذساعبد اُؾذ٣ضخ ػ٠ِ ٛزٙ أُٞاد. ٝٓغ رُي، كئٕ أشاُجبؽضٕٞ ػ٠ِ إعشاء  ؽلض

 . GaMnasالأًضش دساعخ ؽب٤ُبً ٢ٛ  طؼٔخأُـ٘بؽ٤غ٤خ أُ

ٜب الأ٤ُٝخ هجَ ج٤٘زخ ٝكوبً ُطؼٔشجبٙ أُٞطلاد أُـ٘بؽ٤غ٤خ أُأٗٞاع ٓخزِلخ ٖٓ أ رٞعذ ػذح

 اُزطؼ٤ْ ثشٞائت ٓـ٘بؽ٤غ٤خ.

  ٗٞعV- III ٜ٘بؽ٤ش ٗغذ ٖٓ ث٤ GaMnas  ٝInMnas. 

  اُ٘ٞع IV  َٓضDMi ٜب أعبع اُز٢ ii  ٝأGe   ٓطؼْ ثـCr  ٝأMn  ٝأNi  ٝأFe  

[17]  . 

  اُ٘ٞعVI -IV   َٓض          .                 . 

  اُ٘ٞعVI- II  ٍػ٠ِ عج٤َ أُضب ،OnTMO  ٝMTeCdT TM)  ٖٓ ٕٞأ٣ =

 الاٗزوب٤ُخ(. عِغِخ أُؼبدٕ 

 [ َ18أًبع٤ذ أشجبٙ أُٞطلاد اُز٢ رٔذ دساعزٜب أ٣ؼًب ًض٤شًا ٓض] TiO2, [19] 

O₂in   ,[20] O₂Hf   ٝCu2O  
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I .4.2 اٌّطعّح . أواسٍذ ِغٕاطٍسٍح(𝑫𝑴𝑶:) 

ٗغؾٞا ك٢ رظ٤٘غ أؿش٤خ    .Matsumoto et al. ٝ [22] Ueda et al [21]، 2001ك٢ ػبّ 

أػ٠ِ ٖٓ دسعخ  ٤ًش١  ، ؽ٤ش  رٌٕٞ  دسعخ ؽشاسحCoثـ  طؼْٓ  TiO2,   ٝOnOسه٤وخ  ٖٓ 

اُطج٤ؼخ اُل٤شٝٓـ٘بؽغ٤خ  ك٢ اُؼذ٣ذ ٖٓ أُؼبدٕ اُضو٤ِخ   ذ.  ٓ٘ز رُي اُؾ٤ٖ ُٞؽظاُـشكخؽشاسح 

 )ك٢ اُطجوبد اُشه٤وخ( ثٔب ك٢ رُي:

 2 𝑖𝑇  ٓطؼْ  ثـV ,Cr ,Fe ,Co  ٝأNi [21  ،23؛ ] 

 2  𝑇 ْثـ  ٓطؼV , Cr ,Mn ,Fe ٝأCo  [24؛ ] 

 𝑂 𝑇 ْثـ  ٓطؼTi ,V, Cr, Mn ,Fe ,Co , Ni  ٝأCu [25؛ ] 

 2𝑂𝑓𝑇 ْ[ ؛26ثبُؾذ٣ذ ] ٓطؼ 

 3𝑛 2𝑇 ْثـ  ٓطؼV, Cr ,Mn ,Fe ,Co  ٝأ Ni [27؛ ] 

 2𝑂 𝑇  ٓطؼْ ٓغCo  ٝأ Ni [28؛ ] 

 Ou2C  ٓطؼْ ٓغMn ,Fe ٝأ Co [29] ؛ 

 

5.Iاٌتفاعلاخ اٌّغٕاطٍسٍح . 

أٝ  iDMخ ٔطؼٔـ٘بؽ٤غ٤خ ٓخزِلخ ك٢ أشجبٙ أُٞطلاد أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُرظٜش رلبػلاد ٓ 

، Oenerزجبدٍ أُضدٝط ُزلبػَ اُ : ك٢ الأعبط٢ٛ ٝ  DMOخ طؼٔالأًبع٤ذ أُـ٘بؽ٤غ٤خ أُ

رْ  اُز١ RKKY (Kasuya-Yoshida Ruderman- Kittel-،) زلبػَ اُاُزجبدٍ اُلبئن ٝ

 ُِؾوَ أُزٞعؾ. Oenerرط٣ٞشٙ ٖٓ ٗٔٞرط 

I1.5.. فائكاٌ اٌتثادي: 

ػجش  pسثؾ الأ٣ٞٗبد أُـ٘بؽ٤غ٤خ ك٢ أشجبٙ أُٞطلاد أُـ٘بؽ٤غ٤خ ٖٓ اُ٘ٞع  ٣زْ ك٤ٚ ٛٞ رلبػَ  

ك٢ اُؼذ٣ذ ٖٓ أًبع٤ذ أُؼبدٕ الاٗزوب٤ُخ  رلبػَ اُزجبدٍ اُؾش٢ً ث٤ٖ ٛزٙ الأ٣ٞٗبد ٝٗطبم اُزٌبكؤ.

(MT أٝ أُٞاد ، ) اُزلبػلاد أُـ٘بؽ٤غ زْ ر،  اُز٢ رشجٜٜب( ٤خ ث٤ٖ أ٣ٞٗبدMT ٕٞثٞاعطخ أ٤ٗ )

ثٔؼبد ٓـ٘بؽ٤غ٢  2غبٝسح ٖٓ اُذسعخ زأ٣ٞٗبد أُؼبدٕ أُ شرجؾك٢ ٛزٙ أُشًجبد، ر ٝع٤ؾ.

الأًغغ٤ٖ.  p2ٝأُذاساد رذاخَ ِٔؼبدٕ ُ d 3[. ٛزٙ الأًبع٤ذ ُٜب ؽبثغ رغب٢ٔٛ: أُذاساد 30]

الاهزشإ  لاعبطا ك٢ زا اُزأص٤ش ٛٞلأًغغ٤ٖ إ٠ُ أُؼذٕ. ٛا بد ػجشٍ الإٌُزشٝٗبٗواا ٣ؤد١ إ٠ُ ٛز

 [.31] أُـ٘بؽ٤غ٢
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 [.32] ٓلظُٞخ ثأ٣ٕٞ أًغغ٤ٖ      ٝ     أ٣ٞٗبؽبُخ   :كبئن جبدٍاُز : (5I.شىً )

 

2.5.I:تثادي ِضدوج . 

ُششػ أُـ٘بؽ٤غ٤خ ُِٔ٘ـب٤ٗذ  1951 ع٘خ ٤erOen [33]خ ثٞاعطخ ُآلا ٛزٙ رْ اهزشاػ 

    اُؼبٓخ  )ث٤شٝكغٌب٣ذ ٖٓ اُظ٤ـخ
      

    𝑇     َٓض            𝑇    [34 .]

[. ػ٠ِ عج٤َ 35رْ رط٣ٞش ٝطق أًضش اًزٔبلا ُٜزٙ أُـ٘بؽ٤غ٤خ ثٞاعطخ أٗذسعٕٞ صْ د١ ع٤ٖ ]

ٕ ٗوَ ٣زؼٖٔ ٛزا اُ٘ٔٞرط أ٣ٞٗبد الأًغغ٤ٖ ُؼٔب، «    𝑇            » أُضبٍ

(( ، III( ٝ )IVالإٌُزشٝٗبد ث٤ٖ ٤ًزٞٗبد أُ٘ـ٤٘ض ُِؾبلاد راد شؾ٘بد ٓخزِلخ )اُشؾ٘بد )

 ا٤ٌُزٕٞ( ك٤ٜب طلشًا .-ٝاُز٢ رلظَ ث٤ٜ٘ب ٓغبكخ ًج٤شح عذًا ٣ٌٕٝٞ اُزجبدٍ أُجبشش )ا٤ٌُزٕٞ

أُزٞاص٣خ ٣غت إٔ رز٤ٔض ثبُٔؾبراح عبع٤خ [ ، اػزجش ص٣٘ش إٔ اُؾبُخ الأ36ثبعزخذاّ هٞاػذ ٛٞٗذ ]

ُذٝسإ الإٌُزشٝٗبد أُؾ٤ِخ. ُزُي ٣غت إٔ ٣زؾشى الإٌُزشٕٝ ك٢ ٛزٙ اُج٤ئخ ٖٓ اُذٝساد 

أُزٞاص٣خ أُٞػؼ٤خ ، ٓٔب ٣ؤد١ إ٠ُ رلبػلاد أُـ٘بؽ٤غ٤خ ٝ ك٢ ٗلظ اُٞهذ، إ٠ُ إُـبء رٔشًض 

شؾٖ  [. ٣ز٤ٔض ٛزا اُزلبػَ ػٖ اُزجبدٍ اُلبئن ثٞعٞد ٗبهلادb)5.I( ]37شٌَ اُالإٌُزشٝٗبد 

إ٠ُ  Mnٖٓ اُؼشٝس١ إٔ ٣ٌٕٞ أُشًت ٓؼذ٤ٗبً ُِغٔبػ ثبُزؾ٣َٞ الإٌُزش٢ٗٝ ٖٓ أ٣ٕٞ  إرؽشح.

 ا٥خش.
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 [.37ٓلظُٞخ ثأ٣ٕٞ أًغغ٤ٖ( ]       ٝ    : اُزجبدٍ أُضدٝط )ؽبُخ اص٤ٖ٘ ٖٓ أ٣ٞٗبد(5b.Iاٌشىً )

 

الأًغغ٤ٖ، ٣زخ٠ِ ٛزا الإٌُزشٕٝ  ٗؾٞ     ك٢ ٗلظ اُٞهذ اُز١ ٣ولض ك٤ٚ إٌُزشٕٝ ٖٓ أ٣ٕٞ 

 ٓزٞاص٣خ. Mn اُـ Spinsآخش. ٛزا ٌٖٓٔ كوؾ إرا ًبٗذ  Mnػٖ أ٣ٕٞ 

 

I ..3.5 ْالتشاKittel-Kasuya-Yoshida (RKKY) -Rumremun: 

ٛٞ رلبػَ رجبد٢ُ ؿ٤ش ٓجبشش ٝه١ٞ ُِـب٣خ ث٤ٖ اُؼضّٝ أُـ٘بؽ٤غ٤خ أُٞػؼ٤خ ،  GKKRرلبػَ  

[، ك٢ ٛزٙ ا٤ُ٥خ ٣زْ رلغ٤ش أُـ٘بؽ٤غ٤خ 38ُضوٞة اُوبدٓخ ٖٓ اُشٞائت ]اُز٢ ر٘وِٜب الإٌُزشٝٗبد ٝا

4d [39 ]ٖٓ خلاٍ اهزشإ اُزلبػَ اُزجبدٍ ث٤ٖ إٌُزشٝٗبد اُزٞط٤َ. اُؼضّ اُز١ رؾِٔٚ أُذاساد 

ٝرؼزٔذ ػلاهخ ٛزا الاهزشإ ػ٠ِ أُغبكخ ث٤ٖ أ٤ٗٞ٣ٖ ٓـ٘بؽ٤غ٤٤ٖ ٓز٘بٝثبٕ ٓـ٘بؽ٤غ٢ ٝػذ 

 ٓـ٘بؽ٤غ٢.

.6.I ها أساس اٌّطعّح  ٖ اٌّىطلاخ اٌّغٕاطٍسٍح أشثاO2Cu 

I.6.1ًأوسٍذ إٌحاط إٌم . 

 ِمذِح

ب ثؾض٤بً   ( ؽب٤ُبTCOsًرٌزغت أًبع٤ذ أُؼبدٕ أُٞطِخ اُشلبكخ )  ًٓ ٌٓضلبً لأٜٗب رغٔغ ث٤ٖ  اٛزٔب

ؿ٤شٛب ٖٓ ٝ غأُٞطلاد ٝخظبئض أخشٟ ٓضَ اُخظبئض أُـ٘بؽ٤غ٤خ ٝاُ  أشجبٙ  خظبئض

  .III- Vأشجبٙ أُٞطلاد اٝ ؿ٤ش ٓؤًغذ   IV ،V-IIIخ خظبئض أُغٔٞػ

  Cu2O(  رٝ أُشؽِز٤ٖ أُغزوشر٤ٖ OCu-ك٢ ٛزٙ اُلئخ ٖٓ أُٞاد، ٣ٔضَ  ٗظبّ أًغ٤ذ اُ٘ؾبط ) 

  𝑂  𝑇)أًغ٤ذ اُ٘ؾبع٢( ٝاُطٞس ؿ٤ش أُغزوش ُـ  CuO)أًغ٤ذ اُ٘ؾبط( ٝ  ٌٓؼت

اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ٝ اُخٞاص اُجظش٣خ. أؽذصذ  سائؼًب  ٖٓ ؽ٤ش اثبسا٤ٓلا٤ًٗٞذ( اعزض٘بءً )
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ٝ عجبئٌٜب  صٞسح  ك٢ ٓغبٍ  ا٤ُٜبًَ ؿ٤ش أُزغبٗغخ لأشجبٙ  V- IIIأشجبٙ  أُٞطلاد أُشًجخ 

 أُٞطلاد ٝكزؾذ اُجبة أٓبّ الأعٜضح طـ٤شح اُؾغْ.

( ػ٠ِ كغٞح   𝑂 𝑇    𝑇    𝑇  𝑛  𝑇رؾز١ٞ ٓؼظْ الأًبع٤ذ اُض٘بئ٤خ )ػ٠ِ عج٤َ أُضبٍ 

ثظش٣خ ًج٤شح ، ٝٛزا ٛٞ اُغجت اُشئ٤غ٢ لاعزخذآٜب ًأًبع٤ذ ٓٞطِخ شلبكخ ، ٖٝٓ ٗبؽ٤خ أخشٟ 

ُط٤ق أُشئ٢ )ػ٠ِ عج٤َ اُجظش١  ُٜب كغٞاد ك٢ اُ٘طبم O-Cu، كئٕ الأؽٞاس أُخزِلخ ٖٓ 

ٓؼبٓلاد  ٝ ػ٘ذ دسعخ ؽشاسح اُـشكخCu2O( = 2.1 eV( ،Eg )CuO( = 1.4 eV )أُضبٍ )

 nm 500 ٝ 700 ث٤ٖ  ُلأؽٞاٍ أُٞع٤خ      𝑂           ٖٓ الآزظبص اُؼب٤ُخ 

[40.] 

ب ٝاػذًا ٓ٘بعجبً ُِزطج٤ن أُ٘بعت ُِطجوبد أُبطخ  OCu-ٛزٙ اُخظبئض ُٔشًجبد  ًٓ رغؼِٜب ٗظب

روذّ ؽلاً  ٝك٤شح ٝؿ٤ش عبٓخ ٝاُز٢ O-Cuك٢ الأعٜضح اٌُٜشٝػٞئ٤خ. ٝثبُزب٢ُ، كئٕ ٓشًجبد 

أُغزوج٤ِخ اُز٢ لا رؾز١ٞ  V- IIIالأعئِخ رؾذ هبث٤ِخ رطج٤ن الأعٜضح اٌُٜشٝػٞئ٤خ  ٖٓ ُجؼغ

 (.CIGiػ٠ِ ػ٘ظش عبّ )رو٤٘خ 

ثبخزظبس ، رٔضَ أًبع٤ذ اُ٘ؾبط ثذ٣لاً ٜٓٔب ٖٓ ؽ٤ش رٞكش أٌُٞٗبد، ٝأُزبٗخ، ٝٓغٔٞػخ 

ب ٓ٘خلغ اُزٌِلخ ٝػذّ ع٤ٔخ ٛزٙ ٓز٘ٞػخ ٖٓ ؽشم رؾؼ٤ش الأؿش٤خ اُشه٤وخ اُز٢ رٞكش إٗزبعً 

اُؼ٘بطش. ثبُ٘غجخ ُِٔغزوجَ ، ٗظبّ اُخلا٣ب اُشٔغ٤خ اُوبئْ ػ٠ِ أًغ٤ذ اُ٘ؾبط ؽ٤ش رؾزبط 

خظبئظٚ اُل٤ض٣بئ٤خ إ٠ُ كؾض شبَٓ، ٝرؾغ٤ٜ٘ب ُِزـِت ػ٠ِ اُو٤ٞد اُؾب٤ُخ ُِ٘وَ الإٌُزش٢ٗٝ 

 ًٝلبءرٚ.

I .6.2 .ٌاٌثٍىسٌح : ثٍٕحا 

Cu2O  ُٔغزوشح ُٔشًجبد أًغ٤ذ اُ٘ؾبط اُضلاصخ اُشاعخخ، ٢ٛٝ رزجِٞس ك٢ ٢ٛ إؽذٟ أُشاؽَ ا

. ث٤٘خ ٌٓؼجخ ؽ٤ش   eV  2.1. ُٜب اٗؾشاف ٓجبشش ك٢ اُ٘طبم ٣جِؾPn3mأُغٔٞػخ اُلؼبئ٤خ 

Å4.27 =a  ،c =b =a،90˚  =γ ==βα [41 رٞػغ رساد الأًغغ٤ٖ ػ٠ِ شجٌخ .]   bcc  ٝ

ر٘غ٤ن ًَ رسح ٖٓ اُ٘ؾبط ثشٌَ ٓؼبػق ، ٓٔب  ٣ؾ٤ؾ ثٜب سثبػ٢ اُٞعٞٙ ٖٓ رساد اُ٘ؾبط. ٣زْ

اُخط٤خ. ٗز٤غخ ُزُي ، ٣زْ ر٘غ٤ن رساد الأًغغ٤ٖ أسثغ  ٣O-Cu-Oؤد١ إ٠ُ ؽذٝس سٝاثؾ 

ٓشاد ٓغ رساد اُ٘ؾبط ثبػزجبسٛب أهشة اُغ٤شإ، ٣ٝزْ ر٘غ٤ن رساد اُ٘ؾبط خط٤بً ٓغ رسر٤ٖ 

  ٖٓ الأًغغ٤ٖ ثبػزجبسٛٔب أهشة اُغ٤شإ.
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   Cu2Oُـ  خاُجِٞس٣ ج٤٘خرٔض٤َ رخط٤ط٢ ُِ (:I.6شىً )
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I .6.3 اٌخظائض اٌفٍضٌائٍح ٌـ .Ou2C: 

 Cu2O [24.] اُخظبئض اُجِٞس٣خ ٝأُشٗخ ٝالإٌُزش٤ٗٝخ ُـ (:I.1) اٌدذوي

 Å 4.2696 صبثذ اُشجٌخ ك٢ دسعخ ؽشاسح اُـشكخ

 Pn3m ٓغٔٞػخ اُلؼبء

 O-Cu 1.85 Åؽٍٞ اُشاثطخ

 O-O 3.86 Åؽٍٞ الاسرجبؽ 

 Cu-Cu 3.02 Å   ؽٍٞ اُشاثطخ

   𝑂     *(0.055±77.833) ؽغْ اُخ٤ِخ

 g/mol 143.092 اٌُزِخ ا٤ُُٞٔخ

 g/cm³ 6.10 ًضبكخ

 °C 1235 ٗوطخ الاٗظٜبس

 GPa 30.12 ؾٓؼبَٓ ٣ٞٗ

 GPa 10.35 ٓؼبَٓ اُوض

𝑂   116.5-126.1 GPa 

𝑂   105.3-108.6 GPa 

𝑂   12.1-13.6 GPa 

              *2.3 ٓؼبَٓ اُزٔذد اُؾشاس١

)0 )0 7.11 

)∞(ε 6.46 

 De=2.4 eV خ اُزش٤ٙٞإٌٓبٗ

Dh=2.2 eV 

 

I 6.4. تحضٍش .Cu2O  : 

اُشه٤وخ ثٞاعطخ ع٤ٔغ أٗٞاع رشع٤ت الأؿش٤خ اُشه٤وخ، ػ٠ِ عج٤َ   ٣Cu2Oٌٖٔ رؾؼ٤ش أؿش٤خ 

اعزخذاّ  ٓغٔٞػخ  ٓز٘ٞػخ  ٖٓ  رْ خشام، اُشػ، ُٜزا، الاSol-gelأُضبٍ، اُزشع٤ت اٌُٜشثبئ٢، 

اُشًبئض ٓضَ ا٤ُبهٞد ٝ اُضعبط، إُخ... ٣ؤد١ اُزشع٤ت ػ٠ِ ٛزٙ اُشًبئض إ٠ُ ظٜٞس أؿش٤خ راد 

  Cu2O ٗبٗٞٓزش. ٖٓ أعَ اُ٘ٔٞ كٞم أُؾٞس اُلٞه٢ ُـ 100إ٠ُ  40ٗغ٤ظ ثأؽغبّ رزشاٝػ ٖٓ 
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لأكؼَ  ٖٓ ؽ٤ش ػذّ  رطبثن ؽذٝد١. ًلاٛٔب  ُٚ  أٌُؼجخ  اُخ٤بس ا MgOأٌُؼت، رٞكش سًبئض 

  Å 4.213 ( =MgOٝ ) (Cu2O) = 4.269 Åٓؼبَٓ اُشجٌخ  هبثَ  ُِٔوبسٗخ ، 

I .6.5 ٌىثافح اٌطٍفٍح:ا. ٔظشٌح 

 

)اُٞظ٤لخ  HiEرْ ؽغبثٜب ثبعزخذاّ ػلاهخ  رجبدٍ الاسرجبؽ   Cu2O اُطبهخ ُـ  ث٤٘خ ػظبثخ (:7I.شىً )اٌ

 . Heyd ٝ  Scuseria  ٝ Ernzerhof[ )43] ثٞاعطخ برط٣ٞشٛ رْ أُطؼٔخ

 

إٕ  .( «VASPؽضٓخ ٓؾبًبح )»أُؾغٞثخ ثٞاعطخ  Cu2Oاُطبهخ  ػظبثخ( ، ٣ٔضَ I.7اُشٌَ )

٤ل٤خ ثبعزخذاّ روش٣ت اٌُضبكخ ؽأُغز٘ذ إ٠ُ ٗظش٣خ اٌُضبكخ اُٞ Cu2Oُـ  خالإٌُزش٤ٗٝ ج٤٘خٝطق اُ

ُؼذ٣ذ ٖٓ ؽشم [. رْ اعزخذاّ ا44كُٞؾ ] 1.5ُؾ ( ٣وَِ ٖٓ اٗؾشاف اُ٘طبم اُجبLDaأُؾ٤ِخ )

ٖٓ اُطش٣وخ اُزغش٣ج٤خ، ٖٝٓ ث٤ٖ ٛزٙ اُطشم اسرجبؽ  هش٣ت كشم ؽبه١ٞاُؾغبة ُِؾظٍٞ ػ٠ِ 

 GW [46.][ ، ؽش٣وخ أُزغوخ اُزار٤خ 45اُزجبدٍ أُزوذّ ]
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 . ظش٣خ ٝاُزغش٣ج٤خ الأخشٟه٤ْ ػظبثخ اُطبهخ ٝاُؼظبثخ اُؼٞئ٤خ ٓوبسٗخ ثبُ٘زبئظ اُ٘ (:I.2اٌدذوي )

 

 روش٣ت (eVاُطبهخ ) ػظبثخ (eVػظبثخ ثظش٣خ )

[47]0.99, 1.23 [45]0.53 [47]0.75, 

0.54 

LDA 

1.88 [45] 0.99, 0.63-0.94 U+LDA 

[47 ]1.51 [47] 1.34     @LDA 

2.56 2.21     @LDA+U 

[47 ]2.27 

[46]2.81 

, 2.36 [46] [47]1.97 

 

GW Self-consistent 

 [48 ]1.8 SIC – Pseudo 

 [49]   2.1 B3LYP ) اسرجبؽ ٢ُ ٣بٗؾ

 )ٝثبس اُذاُخ ٝ اُؾغبثبد 

2.50 [05 ]2.12 ,[54 ]2.12, 

2.02 

 

HSE داُخ( hybride 

ٓطؼٔخ اُز٢  رْ رط٣ٞشٛب 

ٝ  Heydثٞاعطخ 

Scuseria  ٝ

Ernzerhof) 

 رغش٣ج٢ 2.17 [51] 2.624  [51]

/ [44 ]1.33 LSDA 
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 مقدمة 

٢ٔ ٝرُي ٖٓ خلاٍ رِؼت اُذساعبد اٌُٞاٗز٤خ ٝاُؾغبث٤خ ُِٔشًجبد ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ دٝسًا ًج٤شًا ك٢ اُجؾش اُؼِ

ٓب روذٓٚ ٖٓ ٓؼِٞٓبد ه٤ٔخ ٝده٤وخ ػٖ ٛزٙ أُشًجبد ٖٓ خلاٍ دساعخ خظبئظٜب اُل٤ض٣بئ٤خ 

 ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ .

رٌٔ٘٘ب ٖٓ أُؼشكخ اُذه٤وخ ُِغغْ أٝ أُشًت أُذسٝط ٖٓ خلاٍ ٓؼشكخ   Ab-intioإٕ ؽشم ٝأعب٤ُت 

ثشٌَ أعبع٢ ػ٠ِ  ؼزٔذك٢ٜ رششٝدٗـش. رش٤ًجزٚ ،ٝرؼزٔذ ؽغبثبرٜب ػ٠ِ أعظ ٤ٌٓب٤ٗي اٌُْ ُؾَ ٓؼبدُخ

 ؼٞئ٤خخظبئظٚ اُل٤ض٣بئ٤خ )اُج٣ٞ٤٘خ ،الاٌُزش٤ٗٝخ ،اُدساعخ اُالإٌُزشٝٗبد ٝأُٞاد أٌُٞٗخ ُِ٘ٞاح ثٜذف 

 [ .1]اُطبهخ ٝٝطق د٣٘ب٤ٌ٤ٓخ ٝٓغز٣ٞبد  .....إُخ (

ذاّ اُؼذ٣ذ ٖٓ ُغٞء اُؾع ؽَ ٓؼبدُخ ششٝدٗـش ك٢ الأٗظٔخ أُؼوذح أٓش طؼت ُِـب٣خ، ُزُي ٣زْ اعزخ

اُزوش٣جبد ُِؾظٍٞ ػ٠ِ ٓؼِٞٓبد عذ ده٤وخ ُلأٗظٔخ ٖٓ خلاٍ اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ٖٝٓ ث٤ٖ ٛزٙ 

 DFT [2. ]اُزوش٣جبد ٗظش٣خ اُذاُخ اُٞظ٤ل٤خ ٌُِضبكخ 

: ٢ٛٝ ٗظش٣خ اصدٛشد ٓ٘ز ػذح ػوٞد ٝٓ٘ؼ طبؽجٜب DFTُوذ اػزٔذ ػِٔ٘ب ػ٠ِ ٗظش٣خ اُذاُخ اُٞظ٤ل٤خ 

Walter-Khon  إر رؼزجش ؽش٣وخ ؽغبة ٤ًٔخ رغٔؼ ثذساعخ اُج٤٘خ  1998ٗٞثَ ع٘خ  عبئضح

الإٌُزش٤ٗٝخ ثذهخ، ٝهذ ًبٗذ ك٢ ثذا٣خ اُوشٕ اُؾبد١ ٝاُؼشش٣ٖ رؼُذ ٝاؽذح ٖٓ أًضش اُطشم أُغزخذٓخ 

 ػ٠ِ ٗطبم ٝاعغ ك٢ ك٤ض٣بء أُٞاد اُـٌٔضلـخ ٤ٔ٤ًٝــــبء اٌُــــــــــــْ .

ذاُخ أُٞع٤خ ار ٣زْ ك٤ٜب اعزجذاٍ ٝظ٤لخ أُٞعخ الإٌُزش٤ٗٝخ رخزِق ٛزٙ اُ٘ظش٣خ ػٖ ؿ٤شٛب ك٢ اُ

ثــ: اٌُضبكخ  : ٛٞ اُؼذد الإعٔب٢ُ ُِغض٣ئبد ك٢ اُ٘ظبّ (N،ؽ٤ش ) (3N)أُزؼذدح ٝاُز٢ ٓزـ٤شارٜب 

٣ٌٖٔ ك٢ ؽَ ٓشٌَ اٌُْ ُِؼذ٣ذ ٖٓ الأعغبّ  DFTٓزـ٤شاد ،أ١ إٔ ٓجذأ اُـ  3الإٌُزش٤ٗٝخ اُز٢ ُٜب 

(N-corp )  ط٤بؿزٚ إ٠ُ ٓشٌَ عغ٤ْ ٝاؽذ  ٝإػبدح(mono-corp ) [3] 

 : DFTٗـوــذّ كــ٢ ٛــــزا اُلـــظــَ الأعــــظ اُـ٘ـظـــــش٣ـــــــخ ُـ  ●     
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.1.II  ِعادٌح ششودٔغش ٌٍثٍىسج 

رؼزجش ٓؼبدُخ ششٝدٗـش  ٓ٘طِن ع٤ٔغ اُذساعبد ا٤ٌُٔخ ُِ٘ظبّ اٌُٞاٗز٢ٌ٤ ُِجِٞساد ُٝٞطق 

ئ٤خ، ٝعت ؽَ ٓؼبدُخ ششٝدٗـش أُغزوِخ ػٖ اُضٖٓ  ُِ٘ظبّ إٌُٔٞ ٖٓ ٌٓٞٗبد اُخظبئض اُل٤ض٣ب

 [ :4ٓغٜش٣خ ) أ٣ٞٗخ +إٌُزشٝٗبد( ٝأُزلبػِخ ك٤ٔب ث٤ٜ٘ب  اُز٢ رؼط٠ ثـ  ]

Hᴪ=Eᴪ                                                                                                1                                                                                                                  

                          ؽ٤ش :

ᴪ -  ّداُخ أُٞعخ ُِ٘ظب 

H –  ّٛبِٓزٕٞ اُ٘ظب 

E –   ّاُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِ٘ظب 

 ًبلأر٢ : ٝك٢ ؿ٤بة اُزلبػَ ٓغ اُٞعؾ  اُخبسع٢ ٌٗزت ٛبِٓزٕٞ اُ٘ظبّ

  𝑂                                                                             2 

TN =
   ̅̅̅̅

   
  ∑   

    
                                                                                         3 

Te =
   ⃗⃗⃗⃗  ⃗

   
  ∑   

   
                                                                                         4 

V e_n  =  ∑   
 

    
 ∑ 

    
 

|       |
                                                                                                        5 

V e_e = 
 

    
  ∑  

  

|      |
                                                                              6 

VN_N =
 

     
 ∑   

        
 

|      |
                                                                          7 

 ثؾ٤ش رٔضَ :

 TN اُطبهخ اُؾش٤ًخ ُلأ ٣ٞٗخ :  
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  Te اُطبهخ اُؾش٤ًخ ُلاٌُزشٝٗبد : 

Ve-n  ٕٝٗٞاح )ؽبهخ رغبرة (  –: ؽبهخ رلبػَ اٌُزش 

Ve-e  ٕٝش(اٌُزشٕٝ )ؽبهخ ر٘بك –: ؽبهخ رلبػَ اًزش 

Vn-n  ٗٞاح   )ؽبهخ ر٘بكش( –: ؽبهخ رلبػَ ٗٞاح 

i ,j ٓؼبٓلاد خبطخ ثبلاٌُزشٝٗبد : 

α  ٝβ  ٓؼبٓلاد خبطخ ثبلأ٣ٞٗخ :  

Mn   ًزِخ الا٣ٞٗخ : 

Mp ًزِخ الاٌُزشٝٗبد : 

Zα   اُؼذد اُزس١ ُِ٘ٞاح :α     

Zβ   اُؼذد اُزس١ ُِ٘ٞاح :   β 

 i  ٝjٖ : أُغبكخ ث٤ٖ الاٌُزش٤ٗٝ          

  |
   

 α  ٝ   βأُغبكخ ث٤ٖ اُ٘ٞار٤ٖ  : |   

 αٝاُ٘ٞاح   i أُغبكخ ث٤ٖ الاٌُزشٕٝ:             

Zα e   شؾ٘خ اُ٘ٞاح : 

    
 

   
 

 

   
  

 

   
 : ٓؤصش لاثلاط 

 ( 6ٝٓ٘ٚ ٣ٌٕٞ ٛبِٓزٕٞ اُ٘ظبّ ًٔب٢ِ٣ : )

H = 
   ̅̅̅̅

   
  ∑   

    
   - 

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗

   
  ∑   

   
    -   

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗

   
  ∑   

   
    -    

 

    
   ∑ 

    
 

|       |
   +     

.
 

    
  ∑  

  

|      |
       + 

 

     
 ∑      

        
 

|      |
                                            8 

                 



 اُلظَ اُضب٢ٗ                                                                  ٗظش٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ

 

25 

 

( ك٢ ؽبُخ أٗظٔخ  ُِ٘ظبّاُطبهخ ٝاُذٝاٍ أُٞع٤خ ( ثذهخ )أ١ إ٣غبد ٣1ٌٖٔ إ٣غبد ؽَ ُِٔؼبدُخ )

ٝٗبد ثغجت اُزلبػلاد الإٌُزش٤ٗٝخ ، لا ٣ٞعذ ؽَ ك٢ ؽبُخ ٝعٞد ٗظبّ ٓزؼذد الإٌُزش ا٤ُٜذسٝع٤ٖ كوؾ ،

ده٤ن ُٔؼبدُخ ششٝد٣٘غش، ٖٝٓ أعَ إ٣غبد ؽٍِٞ روش٣ج٤خ ٓوجُٞخ ، ك٘ؾٖ ثؾبعخ إ٠ُ إعشاء روش٣جبد. 

 [  . 5اُزوش٣ت الأٍٝ ٛٞ روش٣ت ثٞسٕ أٝثٜ٘ب٣ٔش ]

I2.I.  ْاوٌٕهاٌّش  -تمشٌة تىسOppenheimer)-(Born : 

ٖٓ ؽشف  1927ٌٖٔ ؽِٜب ٖٓ اُ٘بؽ٤خ اُزؾ٤ِ٤ِخ ُزا كوذ رْ رجغ٤طٜب ع٘خ ( ٓؼوذح عذا لا2٣أُؼبدُخ )

 ٓبًظ ثٞسٕ ٝ سٝثشد ا٣ٜٝ٘ب٣ٔش اُِزإ اهزشؽب ؽلا روش٣ج٤ب ُزجغ٤ؾ ٓؼبدُخ ششٝدٗـش .

ثٔب إٔ ًزِخ الإٌُزشٝٗبد طـ٤شح عذا ٓوبسٗخ ثٌزِخ اُ٘ٞاح اُضو٤ِخ ) 
   

      
 

 

    
 -ثٞسٕ ( كوذ اػزجش

ٝثبُزب٢ُ هبٓب ثئٛٔبٍ اُطبهخ إٔ اُ٘ٞاح عبً٘خ ٓوبسٗخ ثبلاٌُزشٝٗبد اُز٢ رزؾشى ثغشػبد ًج٤شح ا٣ٜٝ٘ب٣ٔش 

  TN =0 [5]اُؾش٤ًخ ُِ٘ٞاح أ١ إٔ : 

  [ 7]اُغضء الإٌُزش٢ٗٝ ٝاُغضء ا١ُٝٞ٘ ٝ ثٜذف اُزجغ٤ؾ  أًضش٣زْ روغ٤ْ اُٜبِٓزٕٞ ا٢ٌُِ إ٠ُ عضأ٣ٖ,

Hélec  =Te  +Ve-n  + Ve-e                                                                                     9                 

Hnoy = TN +VN-N      ≈  VN-N                                                                          10 

 ثؾ٤ش :                                 

VN_N =
 

     
 ∑   

        
 

|      |
       =    cte       11                                                    

 [ :6ٝٓ٘ٚ ٓؼبدُخ ششٝدٗـش ُلاٌُزشٝٗبد ٢ٛ ػ٠ِ اُشٌَ ]

H eᴪe =  (Te +ve-N  +Ve-e )  ᴪe               12                                                             

                                                  

 ٣ٝذػ٠ ٛزا اُزوش٣ت اُز١ عَٜ ؽَ أُشٌِخ  ثبُزوش٣ت الأد٣بثبر٢ٌ٤. 

 -إٕ الإٌُزشٝٗبد لا رزؾشى ثشٌَ  ٓغزوَ ػٖ ثؼؼٜب اُجؼغ ثغجت ٝعٞد رلبػلاد ه٣ٞخ  إٌُزشٕٝ

( لا ٣ٌٖٔ ؽِٜب ثبُطشم اُش٣بػ٤خ أُؼشٝكخ  ُزُي 12ُخ ششٝدٗـش ُلإٌُزشٝٗبد )إٌُزشٕٝ،  ُزا كئٕ ٓؼبد

 كٞى . -ٗؾٖ ك٢ ؽبعخ ا٠ُ اعزخذاّ روش٣ت  اخش ٣غ٠ٔ روش٣ت ٛبسرش١ 

.3.II كٞى   -تمشٌة هاستشي (Fock –Hartee )  : 
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َ ٓزٞعؾ إٔ إٌُزشٝٗبد  ٣زؾشى ثشٌَ ٓغزوَ ك٢ ؽو اهزشػ ٛبسرش١  روش٣جب اكزشع ك٤ٚ  1928ع٘خ  

ٝالأ٣ٞٗخ الأخشٟ ،ٝثزُي كئٕ ٛزا اُزوش٣ت ٣ؾٍٞ ٓشٌِخ عغ٤ٔبد ٓزؼذدح  ر٘زغٚ الاٌُزشٝٗبد

 [7الإٌُزشٝٗبد إ٠ُ اٌُزشٕٝ ٝؽ٤ذ ]

ٝٛزا ٣غؼَ ٖٓ أٌُٖٔ ٝطق اُذاُخ أُٞع٤خ ُِ٘ظبّ الإٌُزش٢ٗٝ ثغذاء ٓجبشش ُذٝاٍ أُٞعخ الأؽبد٣خ 

 [ ثؾ٤ش :5الإٌُزش٤ٗٝخ ]

 (         )  ∏    
  
                                                  13 

Ne  اُؼذد ا٢ٌُِ ُلإًزشٝٗبد: 

 :ٝثبُزب٢ُ كئٕ ؽبهخ اُ٘ظبّ رغب١ٝ ٓغٔٞع ؽبهبد ع٤ٔغ الإٌُزشٝٗبد 

       ∑    

  

   

                                                                                                        

 ٝرٌزت ٓؼبدُخ ششٝد٣٘غش راد اُغغ٤ْ اُٞاؽذ ٝاُز٢ رغ٠ٔ ٓؼبدُخ ٛبسرش١ ػ٠ِ اُ٘ؾٞ اُزب٢ُ :

𝑂  
  ̅ 

  
   
                                                                                15 

 ؽ٤ش         :  إٌُٔٞ اُلؼبٍ ُٜبسرش١ ٣ٝغب١ٝ :

        
 

 
∑ 

   

|     |     

                                                                                        

 αؽوَ الأ٣ٞٗخ  iهخ اٌُبٓ٘خ ُلإٌُزشٕٝ :اُطب        ٝ 

∑           ٣ٝغب١ٝ أُوذاس :                                                       
    

 

        
                                              

.3.II  تمشٌة هاستشي– ( فىنFock-Hartee):  

[ ؛إٔ داُخ أُٞعخ 8, ]1930ك٢ ػبّ , ث٤ٖ كلاد٤ٔ٣شكٞى ُٔؼبُغخ اُ٘وبئض ك٢ روش٣ت ٛبسرش١ ، 

(  لا رؾزشّ ٓجذأ الاعزجؼبد ُجب٢ُٝ ، لإٔ الإٌُزشٕٝ ػجبسح ػٖ كش٤ٕٓٞ ٝثبُزب٢ُ 13ُٜبسرش١ أُؼبدُخ)

ثزظؾ٤ؼ ٛزا اُؼ٤ت  داُخ أُٞعخ ػذ ٓز٘بظشح ثبُ٘غجخ ُزجبدٍ أ١ إٌُزش٤ٖٗٝ ٝٛزا ٓبأِٛٔٚ ٛبسرش١ ،كوبّ

 ''  ػٖ ؽش٣ن اعزجؼبد داُخ أُٞعخ ُٜبسرش١ ثـ ''ٓؾذد علار٤ش
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 : 

                  
 

√  
|  
                      

                      
|            18  

  ؽ٤ش   
 

√  
 صبثذ اُزٞؽ٤ذ . 

 كٞى اُغذ٣ذح ُ٘ظبّ اُغغ٤ْ اُٞاؽذ ،ٝرٌزت ًب٥ر٢ :–ٛزا أُؾذد  ٣وٞدٗب إ٠ُ ٓؼبدُخ ٛبسرش١ 

  ∫          * 
 ̅ 

  
   

              +                

 
 

 
∑ ∫              

  

   
                                                            19 

ب ٝٛٞ ؽبهخ الاسرجبؽبد ث٤ٖ الاٌُزشٝٗبد راد اُغج٤٘بد –ٛبسرش١  ٣َٜٔ روش٣ت  ًٓ كٞى رلبػلاً ٤ًٔبً ٛب

 أُزؼبًغخ .

،ٝٗز٤غخ ُزُي  ’rبد ك٢ أُٞػغ ػ٠ِ ٝعٞد الإٌُزشٝٗ ٣rؼزٔذ اؽزٔبٍ ٝعٞد اٌُزشٕٝ ك٢ أُٞػغ  -

 دائٔب ٓجبُؾ ك٤ٜب . (EHF)كٞى -كئٕ اُطبهخ اُز٢ ٣زْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ثٞاعطخ ٛبسرش١

 [ .9ُِٝزـِت ػ٠ِ ٛزٙ اُظؼٞثبد رْ اُِغٞء إ٠ُ  ؽش٣وخ ػ٤ِٔخ رؼشف ث٘ظش٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ  ]

.4.II  ٔظشٌح اٌىثافح اٌىظٍفٍح(Density Functional Theory DFT)  

،ٝٓغ  1927[ ك٢ ػبّ 11]  Tomas [10ٝ ]Fermi إ٠ُ اُ٘ٔٞرط اُز١ ؽٞسٙ  DFTؼٞد أطٍٞ ر

شبّ   Khon) ٗز٤غخ ُِذساعبد اُز٢ هبّ ثٜب ًَ ٖٓ :ًٖٞٛ ) 1964رُي ُْ ٣زْ رأع٤ظ اُ٘ظش٣خ ؽز٠ ػبّ 

(Sham( ٛٞٛ٘جشؽ ٝ )Hohoenberge)  [ 12-9ٝاُز٢ رؼزٔذ ػ٤ِٜب اُ٘ظش٣خ اُؾب٤ُخ] 

ظ اُطشم اُغبثوخ ٝاُز٢ رؼزٔذ ػ٠ِ دٝاٍ أُٞعبد الإٌُزش٤ٗٝخ أُزؼذدح، كئٕ ٛزٙ ًٔب أٜٗب ػ٠ِ ػٌ

عغ٤ْ   ك٢ ٓشٌِخ عغ٤ْ ٝاؽذ )أٝ ثبُٔؼ٠٘ اُذه٤ن   N اُ٘ظش٣خ ٢ٛ إػبدح ط٤بؿخ أُشٌِخ ا٤ٌُٓٞٔخ ُــ

دٝاٍ "(  ٓغ اعزجذاٍ أسفً" أٝ"أعٍىٌُِِٔخ ص٘بئ٢ اُغغ٤ٔبد إرا أخزٗب ثؼ٤ٖ الاػزجبس إعٌبٕ اُغج٤ٖ  "

أُٞعبد الإٌُزش٤ٗٝخ أُزؼذدح )اُذٝاٍ أُٞع٤خ( ثبٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ًٔزـ٤ش أعبع٢ ك٢ اُؾغبثبد 

ثٌضبكخ  Ne.ٝثٜزا ك٢ٜ رغٔؼ ثزجغ٤ؾ ًج٤ش ُٔؼبدُخ ششٝدٗـش ٝرُي ٖٓ خلاٍ اعزجذاٍ  ػذد الإٌُزشٝٗبد 

 اُٞظ٤ل٤خ  ك٤ٔب ٢ِ٣ : الإٌُزشٝٗبد ا٤ٌُِخ ، ٣ٌٖٝٔ رِخ٤ض اُزطٞساد اُز٢ شٜذرٜب ٗظش٣خ اٌُضبكخ

 .1.4.II 1927فٍشًِ  -ّٔىرج تىِاط : 
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طبؽ ًَ ٖٓ رٞٓبط ٝك٤ش٢ٓ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُـبص الإٌُزشٝٗبد اُلآزغبٗغخ ًذاُخ ٌُضبكخ الإٌُزشٝٗبد 

ٕ إ٠ُ روغ٤ٔبد طـ٤شح عذا، ٓغ اػزجبس اٌُضبكخ اِٞأُؼشٝكخ ُـبص ٓزغبٗظ،ؽ٤ش رْ روغ٤ْ ٓ٘طوخ ثش٣

٢ ًَ ٓ٘طوخ ٖٓ أُ٘بؽن أُوغٔخ، ٝرؼزجش ٛزٙ اُ٘ظش٣خ ٢ٛ روش٣جب ٓٞػؼ٤ب ٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ صبثزخ ك

 الإٌُزشٝٗبد اُز١ لا ٣أخز ثؼ٤ٖ الاػزجبس اسرجبؽ الإٌُزشٝٗبد .

.2.4.II    َ1931ّٔىرج دٌشان تعذ عا : 

 -اٗطِن ٖٓ ٗٔٞرط ؿبص الإٌُزشٕٝ أُغزوَ، ؽ٤ش أػبف كؼَ اُزجبدٍ ُِزؾغ٤ٖ ك٢ ٗظش٣خ رٞٓبط

ش٢ٓ، ٝاُؼبئن اُشئ٤غ٢ ك٢ ٛزا اُ٘ٔٞرط ٛٞ ػذّ هذسرٚ ػ٠ِ رٌشاس اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ُطجوخ ٖٓ ك٤

 اُزساد .

.3.4.II ٓ1964ٔظشٌح هىهٕثشغ ووىه : 

 ربثؼ٤خًبٗذ اُجذا٣خ اُؾو٤و٤خ ُِ٘ظش٣خ، ٝرُي ٖٓ خلاٍ ٗظش٣زٜٔب الأعبع٤خ ، ٝأُزٔضِخ ك٢ إ٣غبد ػلاهخ 

 ًٝضبكخ إٌُزشٝٗبرٜب .ث٤ٖ اُطبهخ، ٝاُؾبُخ الأعبع٤خ، 

.4.4.IIٓ1965شاَ   -ِعادٌح وىه : 

 ٝرُي لإ٣غبد ًضبكخ اُؾبُخ ٝؽبهخ الاسرجبؽ . ثطش٣وخ رار٤خشبّ -رؾَ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ

 .5.IIٌىــثافــح الإٌـىـتشؤـٍح ا 

     N ٣زْ اُزؼج٤ش ػٖ اؽزٔبٍ اُؼضٞس ػ٠ِ إٌُزشٕٝ ٖٓ ث٤ٖ
إٌُزشٕٝ 
 

      ُِ٘ظبّ ك٢ ػ٘ظش ؽغْ

 ػ٠ِ اُ٘ؾٞ اُزب٢ُ :       ك٢ أُٞػغ  ٣زٔشًض

                                                                                                          20 

 ٢ٛ ًضبكخ الإؽزٔبٍ الإٌُزش٤ٗٝخ اُز٢ رؼشف ثبُشٌَ ا٥ر٢ :       ؽ٤ش  

      ⃗⃗⃗⃗⃗⃗   ∫     ⃗⃗⃗        
           ⃗⃗⃗⃗                                                 21           

 ًضبكخ الإؽزٔبٍ ُٜب خبط٤ز٤ٖ ٜٓٔز٤ٖ : 

 ٣زْ رؼش٣لٜب ك٢ ًَ ٗوطخ ، ٝرٌٕٞ ٓٞعجخ رٔبٓب :● 

     ⃗⃗ ⃗⃗                                                                                             22 
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 ه٤ٔزٜب ٓؼذٝٓخ ػ٘ذ ٓبلاٜٗب٣خ :● 

 𝑖 [     ]                                                                                  23   

زش٤ٗٝخ كئٕ ٓؼشكخ اٌُضبكخ الإٌُ E-Bright Wilson  1965ًضبكخ الإٌُزشٕٝ ؿ٤٘خ ثبُٔؼِٞٓبد ٝؽغت 

 ٢ٛ ًَ ٓب ٗؾزبط إ٤ُٚ ُزؾذ٣ذ ًبَٓ ُِخٞاص اُغض٣ئ٤خ .

.6.II  فٍشًِ–ٔظشٌح تىِاط  

ٝ ك٤ش٢ٓ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُـبص الإٌُزشٝٗبد اُلآزغبٗغخ ًذاُخ ٌُضبكخ  طبؽ رٞٓبط 1927ك٢ ع٘خ 

ٞ ٝرُي ثئعشاء ػذح روغ٤ٔبد ػ٠ِ ٓ٘طوخ ثش٣ِٞإ ٝٛ[، 14-13الاٌُزشٝٗبد أُؼشٝكخ ُـبص ٓزغبٗظ  ]

روش٣ت ٓٞػؼ٢ لا ٣أخز ثؼ٤ٖ الإػزجبس اسرجبؽ الاٌُزشٝٗبد , ؽ٤ش أٗٚ ػ٘ذ آخش روغ٤ْ رؼزجش اٌُضبكخ 

 الإٌُزش٤ٗٝخ صبثزخ ك٢ ًَ ٓ٘طوخ ٖٓ ٓ٘بؽن ثش٣ِٞإ أُوغٔخ.

 ػ٠ِ اُشٌَ ا٥ر٢ : Eإرٕ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِ٘ظبّ 

  ∫   [    ]                                                                                      24  

 ٝرؼط٠ ًضبكخ اُـبص أُزغبٗظ ثــ: 

   
 

 
  
   

  
 
 
  

 

   
                                                                                           

 ظ ثـ:ٝاُطبهخ اُؾش٤ًخ ُـبص ٓزغبٗ

  
 

 
                                                                                         26 

 r:ؽبهخ اُ٘ظبّ ػ٘ذ أُٞػغ     

Ef  ؽبهخ ك٤ش٢ٓ :  

 ٗغذ : 18-17ٖٓ أُؼبدُز٤ٖ اُغبثوز٤ٖ 
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 ش٢ٓ ٢ٛ : ك٤-اُطبهخ اُؾش٤ًخ ُزٞٓبط

    ∫                                                                                            29 

ك٤ش٢ٓ ٢ٛ روش٣ت ٓٞػؼ٢ ٌُضبكخ الإٌُزشٝٗبد لا ٣أخز ثؼ٤ٖ الاػزجبس -ٝ ًٔب رًشٗب كئٕ ٗظش٣خ رٞٓبط

 ثــ : ٤ش٢ٓ رؼط٠اسرجبؽ الاٌُزشٝٗبد ، ٝاُطبهخ ا٤ٌُِخ ُزٞٓبط ك

    
 

 

  

   
      

 
 ∫ 

 
    ∫           

 

 
∫
         

      
        

.7.II  وىهــٓ–ٔـظشٌـح هىهـٕثاسغ  

 [ 12] رشرٌض ٗظش٣خ اُذاُخ اُٞظ٤ل٤خ ٌُِضبكخ ػ٠ِ ٗظش٣ز٢ ٛٞٛ٘جبسؽ ًٖٝٞٛ

 اٌـٕظشٌح الأوٌـى : ◄

كئٕ اُطبهخ ا٤ٌُِخ  Vextثبُ٘غجخ لأ١ ٗظبّ عغ٢ٔ٤ ك٢ اُؾبُخ الأعبع٤خ ك٢ رلبػَ ٓغ ًٕٔٞ خبسع٢ 

،ا١ ع٤ٔغ خظبئض اُ٘ظبّ ٣ٌٖٔ ٓؼشكزٜب ارا ػشكذ ًضبكزٚ ρ(r)ُِ٘ظبّ رؼشف ثبٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ 

 الاٌُزش٤ٗٝخ.

                                                                                                         31 

             [ ]  ∫             [ ]  ∫                    32 

      [    ]     [    ]                                                                  33 

 داُخ شبِٓخ ٌُِضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ:        

 : اُطبهخ اُؾش٤ًخ      

 إٌُزشٕٝ  –: ؽبهخ اُزلبػَ إٌُزشٕٝ  [ ]    

 اٌـٕظشٌح اٌثــأــٍـح  :◄ 
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ر٘ض ٛزٙ اُ٘ظش٣خ إٔ اُؾذ الأد٠ٗ ُِطبهخ ا٤ٌُِخ ُِ٘ظبّ ٣زٞاكن ٓغ اٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِؾبُخ الأعبع٤خ 

fond (r)ρ . 

           𝑖                                         34 

     ⟨  𝑂  ⟩  35   

     ⟨       ⟩  36 

 ثؾ٤ش :

T  اُطبهخ اُؾش٤ًخ ُلإٌُزشٝٗبد : 

V رلبػَ الإٌُزشٝٗبد ًٕٞٔ : 

 ظٔخ .٣ٌٔ٘٘ب ؽغبة اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ُغ٤ٔغ الأٗ E(ρ)إرا ثٔؼشكخ 

.8.II ( َِعادٌح وىهٓ شاSham -Kohn ) 

إٕ ؽشًخ الإٌُزشٝٗبد ٣ظؼت ٝطلٜب ثشٌَ ده٤ن ٖٓ خلاٍ ًضبكزٜب الإٌُزش٤ٗٝخ، ًٔب إ ٓجذأ ثب٢ُٝ 

٣غؼَ الآٞس اًضش رؼو٤ذا ثغجت اُذٝاٍ أُخزِلخ اُز٢ ٣غت اخزٛب ثؼ٤ٖ الإػزجبس .ُٝزؾو٤ن ٛزٙ اُـب٣خ 

غب ٣غؼَ ٖٓ أٌُٖٔ اُزـِت ػ٠ِ ٛزٙ أُشٌِخ ثبعزخذاّ ٗظبّ [  9ٜٗ] 1965اهزشػ ًٖٞٛ ٝشبّ ع٘خ 

ٝالأخز ثؼ٤ٖ   Veff (r)لإٌُزشٝٗبد ٓغزوِخ )ؿ٤ش ٓزلبػِخ( رخؼغ ٌُٔٞٗبد خبسع٤خ كؼبُخ  كؼ٢ِ

 -الإػزجبس ٓجذأ ثب٢ُٝ،,ثؾ٤ش ٣ٌٕٞ ُذ٣ٜب ٗلظ اٌُضبكخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُِ٘ظبّ اُؾو٤و٢ ٝ رؼط٠ ؽبهخ ًٖٞٛ

 شبّ ثــ :

         ∫                               ∫                 

37 

   ∑ ⟨  |
  ̅ 

  
  
 |   ⟩

  
                                                                          38   

      
  

 
 ∫

         

      
                                                                            39 

Ts اُطبهخ اُؾش٤ًخ ُلإٌُزشٝٗبد أُغزوِخ، ٣ٌٖٔ ًزبثزٜب ػ٠ِ أعبط اُؾبلاد الإٌُزش٤ٗٝخ ُغغ٤ْ ٝاؽذ:
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EHٌُضبكخ الإٌُزشٕٝ. : ؽبهخ ٛبسرش١ أٝ ؽبهخ اُزلبػَ ا٢ٌُُٓٞٞ أُشرجطخ ثبُزلبػَ اُزار٢ 

أخز  رِؼت ًَ ٖٓ ؽبهخ ٛبسرش١ ٝاُطبهخ اُؾش٤ًخ دٝسا ٜٓٔب ك٢ ٝطق ؽبلاد الإٌُزشٝٗبد اُؾشح، ٣زْ

اُلشم ث٤ٖ اُطبهخ اُؾش٤ًخ اُؾو٤و٤خ ٝؽبهخ الاٌُزشٝٗبد ؿ٤ش أُزلبػِخ ثبلإػبكخ ا٠ُ اُلشم ث٤ٖ ؽبهخ 

 ٝأُؼشكخ ثــ: EXCالاسرجبؽ اُزلبػَ اُؾو٤و٤خ ٝؽبهخ ٛبسرش١ ك٢  ػجبسح ؽبهخ اُزجبدٍ ٝ

         [          ]  [            ]                                    40 

 ( :15* ثزطج٤ن ٓجذأ اُزـب٣ش ) 

    
   

    
 

   
   

    
 [

   
     

 
    
     

 
     
     

]
     

   
    

                             

⟨  |  ⟩ٝثزطج٤ن ششؽ أُؾبكظخ ػ٠ِ اُزغ٣ٞخ   شبّ : –ٗؾظَ ػ٠ِ ٓؼبدلاد ًٖٞٛ      

𝑂        (          )                                                   42 

     ∑        
 

                                                                                 43 

                                                                                          44 

     
   

     
 

    

     
 

    

     
                                                                    45 

           
    

     
 :ًٕٔٞ رجبدٍ اسرجبؽ .

 

.9.II  ٓشاَ –حٍىي ِعادٌح وىه  

ػظبثبد اُطبهخ ٓجذئ٤ب ػ٠ِ ٗظش٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ ٝٛزا ؽغت اعزخذآٜب ٌُضبكخ  رشرٌض ٓؼظْ ؽغبثبد

 [15: ] شبّ ٝثبُزب٢ُ رؼط٠ داُخ أُٞعخ الاعبع٤خ ًٔب٢ِ٣–إٌُٔٞ ٝٓذاساد ًٖٞٛ 

      ∑𝑂                                                                                       46 

 ؽ٤ش : 

Ci j  ٓؼبٓلاد اُ٘شش ُذاُخ أُٞعخ : 
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 : داُخ أُٞعخ     

ٌَُ ٓوذاس ٓشـٍٞ ثؾ٤ش رٌٕٞ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ػ٘ذ   Ci j شبّ ٣زطِت رؼش٣ق أُؼبَٓ-ؽَ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ

ْ اُو٤ٔخ اُذ٤ٗب ، ٝرطجن ػ٠ِ اُ٘وبؽ ػب٤ُخ اُز٘بظش ك٢ ٓ٘طوخ ثش٣ِٞإ الا٠ُٝ ُزغ٤َٜ اُؾغبة ، ٝثؾٌ

ٝعٞد اُز٘بكش ث٤ٖ الاٌُزشٝٗبد رغزخذّ ؽِوخ رٌشاس٣خ ٝلأعَ رؾو٤ن اُزوش٣ت أُطِٞة أدخِذ اٌُضبكخ 

 ك٢ اُؾغبة ؽ٤ش : inρالأ٤ُٝخ ُِشؾ٘خ 

 : اٌُضبكخ الأ٤ُٝخ ُشؾ٘خ الإٌُزشٕٝ ا١ اٌُضبكخ اُشؾ٤٘خ .     

 شبّ رؼط٠ ًٔب٢ِ٣ : –ؽٍِٞ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ  - 

 𝑂      𝑂                                                                                    47   

H  ٌُٖٛٞ ٕٞشبّ  –: اُٜبِٓز 

 شبّ –ٓخطؾ ؽٍِٞ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ : (II-1)اٌشىً
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.10.IIاٌح  اٌتثادي د– ( استثاطcorrelation–Functional exchange   ) 

اسرجبؽ. كبُؼ٤ت  -ٞدح ٗظش٣خ اُذاُخ اُٞظ٤ل٤خ ٌُِضبكخ رؼزٔذ ػ٠ِ ٓذٟ دهخ ٝطق ًٕٔٞ اُزجبدٍ إٕ ع

(،ٓٔب ٣غؼَ 40اسرجبؽ )أُؼبدُخ  –شبّ ٛٞ ؿٔٞع ػجبسح ًٕٔٞ اُزجبدٍ  –اُشئ٤غ٢ ك٢ ٜٓ٘غ٤خ  ًٖٞٛ 

 ؽَ أُؼبدلاد طؼجب .

                                                                                                    48 

 –ٝٓؼبٓلاد ًٖٞٛ  ٢ٛDFT اُطش٣وخ اُذه٤وخ ، ٌُٖٝ ٖٓ أعَ إٔ رٌٕٞ اُــ  DFTؽز٠ ا٥ٕ كئٕ اُـ

ٖٝٓ أعَ رُي ٗغزخذّ           شبّ هبثِخ ُلاعزخذاّ ك٢ أُٔبسعخ اُؼ٤ِٔخ ، ٗؾزبط إ٠ُ ط٤ـخ ُـ  

 اُزوش٣جبد: 

 LDA روش٣ت ًضبكخ أُٞػغ    ●

  GGAروش٣ت اُزذسط أُؼْٔ   ●

   LSDAروش٣ت ًضبكخ أُٞػغ ُِغج٤ٖ   ●

.11.II  ( تمشٌة وثافح اٌّىضعLocal Density Approximation  ) 

، ٝهذ اػزجشا ٗظبّ الإٌُزشٝٗبد ؿ٤ش أُزغبٗظ  1965ؽشػ ٛزا اُزوش٣ت ٖٓ ؽشف ًٖٞٛ ٝشبّ ك٢ 

 اسرجبؽ ثبُشٌَ اُزب٢ُ :-٣ٌٖٝٔ رؼش٣ق ربثغ ؽبهخ رجبدٍ ,[ 16ً٘ظبّ ٓزغبٗظ ٓؾ٤ِب ]

   
    [    ]  ∫    [    ]                                                              49 

اسرجبؽ اُغغ٤ْ ك٢ ؿبص الإٌُزشٝٗبد أُزغبٗغخ  ُٚ ًضبكخ –ؽبهخ رجبدٍ ٢ٛٝ   [    ]   ؽ٤ش:  

 . ρ(r) إٌُزش٤ٗٝخ

 إ٠ُ هغ٤ٖٔ : ؽبهخ رجبدٍ ٝؽبهخ اسرجبؽ . [    ]    ٣ٌٖٔ روغ٤ْ أُوذاس

   [    ]    [    ]                                                                    50 

 ٣ٌٖٔ ؽغبة ؽبهخ اُزجبدٍ رؾ٤ِ٤ِب :

          
 

 
(
     

 
)
 
 ⁄
                                                                        51 
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 Monte Carlo  ؽغبثبد رٞعذ ػجبسح رؾ٤ِ٤ِخ ُطبهخ الاسرجبؽ ٌُٖٝ ٣ٌٖٔ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ٖٓلا 

 Pedrew-Wang  ٝPerdew –Zungerٝأشٜشٛب : (Ceperly - Alder)ا٤ٌُٓٞٔخ 

 ٝVosko-Wilk-Nusair  . 

.13.II  تمشٌة(ُّاٌتذسج اٌّعGradient Generalized ApproximationGGA ) 

ػ٠ِ ٗٔٞرط ؿبص الإٌُزشٕٝ ,ٝثبُزب٢ُ اكزشع ًضبكخ إٌُزش٤ٗٝخ ٓٞؽذح .ؿ٤ش إٔ   LDAاػزٔذ روش٣ت 

ع٤ٔغ الأٗظٔخ اُزس٣خ أٝ اُغض٣ئ٤خ رخزِق ًض٤شا ػٖ ؿبص الإٌُزشٕٝ أُزغبٗظ ,ٝثشٌَ ػبّ ٣ٌٔ٘٘ب 

٤و٤خ ؿ٤ش ٓزغبٗغخ ،أ١ إٔ اٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ رخزِق ٓٞػؼ٤ب ,ٛزا ٓب أدٟ اػزجبس إ ع٤ٔغ الأٗظٔخ اُؾو

ٝاُز١ ٣طِن ػ٤ِٚ أ٣ؼب إعْ اُطش٣وخ ؿ٤ش أُٞػؼ٤خ )ؿ٤ش  GGAإ٠ُ ظٜٞس روش٣ت اُزذسط أُؼْٔ 

أُؾ٤ِخ ( لأٗٚ لا ٣ؼزٔذ ػ٠ِ ًضبكخ الإٌُزشٝٗبد كوؾ ثَ ٣ؼزٔذ أ٣ؼب ػ٠ِ رذسعٜب ,ٝثلؼَ ٛزا اُزؼذ٣َ 

 ػجبسح اُطبهخ ػ٠ِ اُشٌَ اُزب٢ُ : رٔذ ًزبثخ

   
       ∫    [          ]                                                          52 

ثٞاعطخ ػبَٓ  LDAُِؾلبظ ػ٠ِ اُخظبئض اُذه٤وخ اُز٢ رْ اُزؾون ٜٓ٘ب ثبُلؼَ ٖٓ هجَ  GGAرغؼ٠ 

 اُز١ ٣ؾون : fاُزؾغ٤ٖ 

   
       ∫𝑓 [          ]                                                           53 

ثؼذد ٖٓ اُخظبئض ٓضَ اُطبهخ ا٤ٌُِخ أٝ ؽبهخ الاسرجبؽ  LDAػ٠ِ رؾغ٤ٖ  GGAثشٌَ ػبّ رؼَٔ اُـ 

(، semi-conducteur)  ٌُٜٝ٘ب لارؤد١ إ٠ُ ٝطق ده٤ن ُغ٤ٔغ خظبئض ٓبدح أٗظبف اُ٘ٞاهَ

ٖٓ اشٜش ٝأًضش اُزٞاثغ أُغزخذٓخ ك٢ ٛزا اُزوش٣ت ٛٞ اُز١ اهزشؽٚ  ًٔؼشكخ خظبئظٜب الإٌُزش٤ٗٝخ .

Pedrew  ٝBurk  ٝEmzerhof (PBE[ )17. ] 

II.14  .ٍٓتمشٌة وثافح اٌّىضع ٌٍسثLSDA   

ؽ٤ش ٣ؼط٢ اُغج٤ٖ  ٖٓ أعَ الأٗظٔخ أُـ٘بؽ٤غ٤خLSDA  اُزوش٣ت اعزخذّ اُؼبُٔبٕ ًٖٞٛ ٝشبّ 

ٖٓ أعَ الأخز ثؼ٤ٖ الاػزجبس ؽبهخ  LSDAإ٠ُ  LDA الإٌُزش٢ٗٝ دسعخ ؽش٣خ إػبك٤خ ٝٓذدد 

اسرجبؽ ,ٖٝٓ اُؼشٝس١ اُز٤٤ٔض ث٤ٖ إٌُزش٤ٖٗٝ ٣ٌِٔبٕ ٗلظ اُطبهخ ,ؽ٤ش ؽبهخ اُزجبدٍ -اُزجبدٍ

ٗبد أُشرجطخ ك٢ ؽبُخ ٝالاسرجبؽ ٢ٛ ٝظ٤لخ ٌُضبكز٢ اُغج٤ٖ طؼٞدا ٝ ٗضٝلا، اُز٢ رؼ٤ٖ ًضبكخ الإٌُزشٝ

 [18اسرجبؽ ك٢ ٛزٙ اُؾبُخ رٌٕٞ ٖٓ اُشٌَ :]-اُغج٤ٖ طبػذا ٝآخش ٗبصٍ ٝػجبسح ؽبهخ رجبدٍ
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         ٓغ اُؼِْ إٔ :  

 ُٔٞػغ ُِغج٤ٖ ٝروش٣ت ًضبكخ أُٞػغ رؼط٢ ٗزبئظ ع٤ذح ٖٓ أعَ ٝطقثشٌَ ػبّ روش٣ت ًضبكخ ا

اُخظبئض اُج٣ٞ٤٘خ أ١ أٗٚ ٣غٔؼ ثزؾذ٣ذ اُزـ٤شاد ك٢ ٓغبٍ اُطبهخ ثٞػٞػ ٣ٝؼط٢ ه٤ٔب ع٤ذح ُضٞاثذ 

أُشٝٗخ ثبُشؿْ ٖٓ أٗٚ ٣جبُؾ ك٢ روذ٣ش ؽبهخ اُزٔبعي، ٝرٌٕٞ اُ٘زبئظ ثٞاعطخ ٛزا اُزوش٣ت ؿ٤ش ده٤وخ 

 ٔخ اُـ٤ش أُزغبٗغخ  .ك٢ ؽبُخ الأٗظ

.15.II( آفاق وِحذودٌح ٔظشٌح اٌىثافح اٌىظٍفٍح DFT)  

ٓؤخشا ٣ؼزجش اعزخذاّ ٗظش٣خ اُذاُخ اُٞظ٤ل٤خ ٓؾَ اٛزٔبّ اٌُض٤ش ٖٓ الأثؾبس اُل٤ض٣بئ٤خ ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ,ُٔب 

د اُز٢ روذٓٚ ٖٓ اُؼذ٣ذ ٖٓ اُخظبئض اُل٤ض٣بئ٤خ ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ُِٔٞاد ٝرـِجذ ػ٠ِ ًض٤ش ٖٓ  اُظؼٞثب

ٝاعٜزٜب اُزوش٣جبد ٝاُ٘ظش٣بد اُغبثوخ إلا أٜٗب ٓبرضاٍ رؼب٢ٗ  ٖٓ ثؼغ أُشبًَ ,ٜٓ٘ب اعزؼٔبٍ 

 اُزوش٣جبد ك٢ ٝطق أٗظٔخ ٓزؼذدح ,ك٤ِغذ ٛ٘بى هٞاػذ ده٤وخ لاخز٤بس داُخ ػ٠ِ أخشٟ .

ئٔب ك٢ إٕ ٗظش٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ لاصاُذ ٢ٛ الاعبط ٝالأؽغٖ ٖٓ ث٤ٖ اُزوش٣جبد أُؼشٝكخ ٢ٛٝ دا

 رطٞس ٓغزٔش ُِزـِت ػ٠ِ ٛزا اُ٘وبئض .

 Wien2kتشٔاِح 

ك٢ ٓؼٜذ ٤ٔ٤ًبء ثبُغبٓؼخ اُزو٤٘خ ك٢ ك٤٤٘ب ،أعش٣ذ ػ٠ِ اُــ  Wien2kرْ رط٣ٞش ثشٗبٓظ أُؾبًبح 

Wirn2k  رؾذ٣ضبد ػذ٣ذح أعَ رؾغ٤ٖ ٝرغ٤َٜ اعزؼٔبُٜب ؽ٤ش رغ٠ٔ ؽغت ع٘خ ٗششٛب  ،ػِٔ٘ب

٣ٝزٌٕٞ ٛزا اُجشٗبٓظ ٖٓ ػذح  Linux.زا اُجشٗبٓظ ك٢ ٗظبّ ( ٣ؼَٔ ٛ(Wien2kع٤ٌٕٞ ك٢ ثشٗبٓظ 

ثشآظ ٓغزوِخ لإعشاء ػ٤ِٔبد ؽغبث٤خ ُِج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ك٢ أُٞاد اُظِجخ ٝٛزا اػزٔبدا ػ٠ِ ٗظش٣خ 

 ،ؽ٤ش ٣ٌٖٔ ٖٓ خلاُٚ ؽغبة : DFTاٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ 

 . اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ اُخظبئض اُج٣ٞ٤٘خ ، ◄ 

 اُطبهخ ا٤ٌُِخ ◄  

 اُخظبئض أُـ٘بؽ٤غ٤خ )اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢( ٝالاعزوطبة اُغج٢٘٤ ◄  

 اُخظبئض اُؼٞئ٤خ.◄ 

 رذسط اُؾوَ اٌُٜشثبئ٢. ◄ 
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 Xاٗجؼبس ٝآزظبص الأشؼخ ◄ 

 اُخظبئض اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ )اٗزبُج٢ ...(◄ 

  Wien2kخىاسصٍِح 

ا٤ٌُٔبد  الاعبع٤خ  هجَ إٔ ٣٘زوَ ا٠ُ ؽغبة خظبئض أُٞاد أُخزِلخ ,ػ٠ِ أُشء إٔ ٣زٛت إ٠ُ ؽغبة

.ٛزا اُؾغبة الأٍٝ ٣وبّ ك٢ صلاس  ٝاُطبهخ اُ٘ظ٤لخٓضَ ًضبكخ الإٌُزشٝٗبد , ٝظبئق ٓؾذدح أُؾزِٔخ 

 خطٞاد : 

 :  case – structرؾ٤َٔ ِٓق اُج٤٘خ اُخطٞح الأ٠ُٝ : 

 ًبُزب٢ُ : Ab-intioٖٓ ث٤بٗبد   ٣case-structزْ اػذاد ث٤٘خ أُِق 

  اػذاداد اُشجٌخ 

 ُزساد ٓٞاػغ ا 

  initialisationاُز٤ٜئخ ٝاُز٤ٜٔذ اُخطٞح اُضب٤ٗخ : 

1- NN ) ٛزا اُجشٗبٓظ ٣غزؼَٔ أُِق  )أثؼبد اُغٞاس الأهشة :case-struct  ٚٝاُز١ رٌٕٞ ك٤

ٖٓ أعَ ؽغبة اُغٞاس الأهشة ٌَُ اُزساد ٣ٝزؾون  أُٞاهغ اُزس٣خ ك٢ خ٤ِخ اُٞؽذح ٓؾذدح ،

٣خ، إرا ًبٕ ٛ٘بى رغبٝص ٣ظٜش ''خطأ''.اُ٘ز٤غخ رظٜش ٖٓ أٜٗب لا رزغبٝص أٗظبف الأهطبس اُزس

أُشاكوخ ،إرا ًبٕ ٛ٘بى رغبٝص ٣ظٜش ''خطأ''.اُ٘ز٤غخ رظٜش ك٢ ِٓق  ك٢ ِٓق ٓخشعبد ٣ذػ٠

 . case-outputnn ٓخشعبد ٣ذػ٠

2- SGROUP  ٣ؾذد ٓغٔٞػبد اُلؼبء ُِج٤٘خ أُؼشكخ ك٢ أُِقcase-struct  اُ٘ز٤غخ رظٜش

 Case-struct-sgroupك٢ ِٓق 

٣ُٞذ اُجشٗبٓظ اُز١ ٣غٔؼ ثؾغبة ػ٤ِٔبد اُز٘بظش ُِٔغٔٞع اُلؼبئ٢   ( :Symmetryاُزٔبصَ ) -3

 case.struct.stؽ٤ش أُؼِٞٓخ اُٞاسدح رٌٕٞ ك٢ أُِق 

: ٣٘زظ اٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِزساد اُؾشح ٣ٝؾذد ٤ًل٤خ اُزؼبَٓ ٓغ اُزساد  LSTARTثشٗبٓظ  -4

ٕ ٛزا اُ٘ظبّ ٣٘زظ اٌُضبكبد اُزس٣خ اُز٢ ٣غزخذٜٓب أُخزِلخ ك٢ ؽغبة ػظبثخ اُطبهخ ؽ٤ش أ

dstart    ؽز٠ ٣غذ ًضبكخ اُؾبلاد اُزس٣خ الأ٤ُٝخ ٖٓ خلاٍ ؽغبثبدscf ٝاُز٢ ُٜب ٓغٔٞػخ ،

ًٔب رغزط٤غ ؽغبة  inm ٝin2 ٝin1 ٝin0 ٝincٖٓ أُِلبد ٖٓ أعَ إداسرٜب ٝاُز٢ ٢ٛ : 

إ٠ُ رُي ٣ؾذد أٌُٞٗبد اُزس٣خ ٣ٝخزبس صبثذ اُطبهخ ُِزساد أُزغبٝسح ك٢ اُخ٤ِخ ثبلإػبكخ 

ٖٓ أعَ ٓوبسٗخ اٌُضبكبد ,ؽ٤ش إٔ اُطبهخ ا٤ٌُِخ  lapw5ًضبكخ رٌبكؤ اُزساد اُز٢ ٣غزخذٜٓب 
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ُِؼ٘ظش رٌٕٞ ٓؾذدح ك٘غزط٤غ ٖٓ خلاُٜب ؽغبة اُطبهخ أُشزشًخ ًٔب إٔ أُؼبُغخ أُخزِلخ 

 . lapws o  ٝIstartرٌٕٞ ك٢ 

5- KGEN :  ٗوبؽ ُــ ٛٞ ثشٗبٓظ ٣٘زظ شجٌخK . ٍك٢ ٓ٘طوخ ثش٣ِٞإ الأ٠ُٝ اُـ٤ش هبثِخ ُلإخزضا 

6- DSTART: ٛزا اُجشٗبٓظ ٣٘زظ ُ٘ب ًضبكخ اُشؾ٘خ ُِجِٞس الإثزذائ٢ ك٢ case.Clmsum  ٖػ

اُزٔض٤لاد اُزٞاكو٤خ ُِشجٌخ  LMأُؼِٞٓبد ٓغ ه٤ْ  (case.rsp)ؽش٣ن رش٤ًت اٌُضبكبد اُزس٣خ 

 . ٠case.in2  ٝcase.in1 ػٖٔ ٝػذد ٓؼبٓلاد كٞس١ ٌُِضبكخ ُج٤٘خ رؼط

 :  scf: اػبدح دٝسح  اُخطٞح اُضبُضخ

اُز٢ رزٔضَ ك٢ رؾو٤ن  scfثؼذ إٗشبء ًبكخ أُِلبد أُذخلاد اُؼشٝس٣خ ,ٗششع ك٢ ػ٤ِٔخ ؽغبة 

 ًٔب٢ِ٣ :  scfاُزوبسة ث٤ٖ اُطبهخ ٝاُزوبسة ٝرزْ دٝسح اُــ :

 LAPWO  أُؾزِٔخ( ؽغبة اٌُضبكخ أُؾزِٔخ( 

 LAPW1بثبد( ٣ؾغت كشم اُزٌبكؤ )اُو٤ْ اُزار٤خ ٝأُزغٜبد اُزار٤خ()اُؼظ 

 LAPW2 (RHO ٣ؾغت ًضبكخ اُزٌبكؤ ٖٓ أُزغٜبد اُزار٤خ ) 

 LCORE  ٣ؾغت اُذٝاٍ الأعبع٤خ ٝاٌُضبكبد 

 MIXER [ 21[ ، ]7رخزِؾ أُذخلاد ٝأُخشعبد ٌُِضبكبد. ] 
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Wien: ث٤٘خ ثشٗبٓظ (III-2)اٌشىً 
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 ِمذِح

 ػٖٔ  أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓبعزخذاّ ؽش٣وخ أُٞعبد أُغز٣ٞخ ثهٔ٘ب ح أُزًشك٢ ٛزٙ   

 أُـ٘بؽ٤غ٤خ لأًبع٤ذ اٗظبف ٝ ٓؼشكخ  اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ثٜذف، Wien2k [1] ثشٗبٓظ 

 ثبُٔؼبدٕ الاٗزوب٤ُخ. أُطؼْ Cu2Oاُ٘ٞاهَ ٝ اُز٢ رغزخذّ ػ٠ِ ٗطبم ٝاعغ ٓضَ: أًغ٤ذ اُ٘ؾبط 

 

III.1. تفاطًٍ اٌحساب 

. ؽب٤ُب Cu2Oخ ٣ؼذ خطٞح ٜٓٔخ رغجن  رؾذ٣ذ اُخظبئض اُل٤ض٣بئ٤خ ُـ ُج٣ٞ٤٘إٕ رؾذ٣ذ اُخظبئض ا

ُِٔٞاد اُظِجخ ثطش٣وخ ده٤وخ ا٠ُ ؽذ ٓب ٖٓ خلاٍ  ٌبٓ٘خاُكوذ اطجؼ  ٖٓ أٌُٖٔ ؽغبة اُطبهخ 

 .GGA) )[2]ثؼغ اُزوش٣جبد ٓضَ: روش٣ت اُزذسط أُؼْٔ 

 

III.2. حٌثٍٕىٌاٌخظائض ا 

٣زْ ؽغبة اُطبهخ اٌُبٓ٘خ ٝرُي ثبعزؼٔبٍ ٓؼبدُخ اُجِٞس٣خ ٖٓ أعَ اُؾظٍٞ ػ٠ِ صبثذ اُشجٌخ 

ثغ٤ؾ لأٗ٘ب لا  Cu2Oُـ  خاُجِٞس٣ ج٤٘خ اُك٢  ج١ٞ٤٘[ ؛ اُزؾغ٤ٖ ا3ُ( ]Murnaghanٓٞسٗبؿبٕ )

 .aاُجِٞس٣خ  ِٗٔي عٟٞ صبثذ اُشجٌخ 

(  -PBE GGA) روش٣ةةةةةةةةةةتثبعةةةةةةةةةةزؼٔبٍ  Cu2Oخ ثذلاُةةةةةةةةةةخ ؽغةةةةةةةةةةْ ٤ٌُِةةةةةةةةةةرـ٤شاُطبهةةةةةةةةةةخ ا

    RMT=2   ٝkmax=100ٓةةةةةغ   III) ،(III-2) (1-  ٓٞػةةةةةؼ كةةةةة٢ الأشةةةةةٌبٍ

ٛةةةةةةة٢ ه٤ٔةةةةةةةخ اُوطةةةةةةةغ   Muffin-Tin ٝ kmaxٛةةةةةةةٞ أطةةةةةةةـش ٗظةةةةةةةق هطةةةةةةةش  Rؽ٤ةةةةةةةش  )

 بد أُغز٣ٞخ(ُِٔٞع

، ؽ٤ش ( III. 1اُ٘زبئظ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ثخظٞص صبثذ اُشجٌخ ٓٞػؾخ ك٢ اُغذٍٝ )     

 [4] رزٞاكن ٝ اُو٤ٔخ اُزغش٣ج٤خ PBE- GGAه٤ٔخ صبثذ اُشجٌخ أُؾغٞثخ ثبعزخذاّ روش٣ت  إٔ

 ه٤ْ صبثذ اُشجٌخ أُؾغّٖ  :-III)1خذوي )

 a (Å)  ـــاُو٤ٔخ أُضب٤ُخ ُ اُزوش٣جبد

GGA- PBE 34.306  

 4.269  [4] اُو٤ٔخ اُزغش٣ج٤خ
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 GGA-PBEثبُزوش٣ت (x1x11 اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oؽغْ  ٓ٘ؾ٠٘ رـ٤ش اُطبهخ ثذلاُخ (:III-1ىً )ٌشا

 

 

ثبُزوش٣ت  (x1x21 اُج٤٘خاُ٘و٢ )Cu2O ُــ   (c/a) اُؾغْ ٝ أُوذاس    ٓ٘ؾ٠٘ رـ٤ش اُطبهخ ثذلاُخ (:III-2ىً )ٌشا

PBE-GGA 
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III. 3. اٌخظائض الإٌىتشؤٍح 

ٝ ثبُ٘غجخ   ٣Å 34.306وذس ثـ  ( x1x11)ُِج٤٘خ  اُ٘و٢ O2Cu ُـ  اُج١ِٞ أُؾغٖصبثذ اُشجٌخ 

ٞ   Crأُطؼْ ثـ  Cu2O أٓب ثبُ٘غجخ ٍ  Å 4.2310ـ ك٤وذس ث (x21x1)ُِج٤٘خ  ٛÅ  4.4016  ،

 [.4ٓٞاكوخ ُِو٤ٔخ اُزغش٣ج٤خ ] اُ٘زبئظ ٝٛزٙ 

، هٔ٘ب أٝلاً ثذساعخ خظبئظٚ  Crأُطؼْ ثـ  Cu2Oاُخظبئض أُـ٘بؽ٤غ٤خ ُـ ٖٓ أعَ رؾ٤َِ  

اُشجٌخ اُجِٞس٣خ الإٌُزش٤ٗٝخ اُوبئٔخ ػ٠ِ اُزؾغ٤ٖ ، ؽ٤ش رغز٘ذ ع٤ٔغ اُؾغبثبد إ٠ُ ٗٔٞرط 

  .zأُزضا٣ذح ٝكن أُؾٞس 

 ّ رسح ثبعزخذا 12ٝ  6( ،  اُز٢ رؾز١ٞ ػ٠ِ x21x1)ٝ( x1x11) اُج٤٘ز٤ُٖوذ اخزشٗب دساعخ 

(kmax = 100 .)ٓغزٟٞ ػظبثخ اُ أػ٠ِ( زٌبكؤVBٝ )ُأد٠ٗ ٓغزٟٞ ػظبثخ ا( َزٞط٤CB )

 ػ٠ِ اُزٞا٢ُ. ٣Cu (3d) ٝ) O( 2pزٌٕٞ ٖٓ ؽبلاد 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 )(  )x 1x1ٖ٤ٔ٣ 2( )٣غبس( ٝ )Cu2O (1 x 1 x1ُـ اُجِٞس٣خ  خاُشجٌ(: III-3اٌشىً )

 

.   GGA ثبعزخذاّ اُزوش٣ت  Cu2Oاُ٘ؾبط اُ٘و٢ ، دسع٘ب اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ لأًغ٤ذ أولاً 

 ثشٗبٓظ ٝاُز٢ رْ ر٘ل٤زٛب ك٢(  Becke-Johnson إٌُٔٞ أُؼذٍ ُـ ) mBJ روش٣تصْ اعزخذٓ٘ب 

(Wien2k ) [5]  .ا( ٌُضبكخ الإعٔب٤ُخ ُِؾبلادTDOS  ُـ )Cu2O (x1x11 )ٝ Cu2O 

(x21x1 )ٝ شٌَ ) ك٢ الأ ٓٞػؾخ(III-5a (ٝIII-6a.)  
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 GGA( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x11 اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُـ  (:III-5a)اٌشىً 

 

 

( x1x1 1 اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2OكCu٢ُِزساد    S  ٝP   ُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-5bاٌشىً )

 .GGAثبعزخذاّ روش٣ت 
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( x1x1 1 اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2OكO٢ُِزساد    S  ٝP   ُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-5cاٌشىً )

 .GGAثبعزخذاّ روش٣ت 

 

 

( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x21اُ٘و٢ )اُج٤٘خ  Cu2Oًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُـ  (:III-6aاٌشىً )

GGA. 
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 Cu2O ٖٓ خلاٍ أُ٘ؾ٠٘ أُٔضَ ُزـ٤شاد ًضبكخ اُؾبلاد ثذلاُخ اُطبهخ ٗلاؽع إٔ أُشًت  

 ٌُضبكخ اُؾبلاد  ك٘لاؽع ٝعٞد صلاس ٓغبلاد :  ػجبسح ػٖ ٗظق ٗبهَ ثبُ٘غجخ

  eV [- 17- ،4.7.] ، (1x1x1ثبُ٘غجخ ُِج٤٘خ ) eV [- 5.2، -7.4]  الأوي اٌطالىي اٌّداي

ُزسح   (2p)٣ٔضَ ػظبثخ اُزٌبكؤ ٣ٌٕٞ ك٢ ٛزا أُغبٍ اُؾبلاد   ( ٝٛٞ 1x1x2ثبُ٘غجخ ُِج٤٘خ )

ٝ  Cuُزساد اُ٘ؾبط  (3d)ٖ اُؾبلاد اػبكخ ا٠ُ ٝعٞد رٜغ٤ٖ ث٤الأًغغ٤ٖ ٢ٛ ا٤ُٜٔٔ٘خ 

  O  .ُزساد الأًغغ٤ٖ  (2p)اُؾبلاد 

ا٠ُ ؿب٣خ ٓغزٟٞ ك٤ش٢ٓ ثبُ٘غجخ ُِج٤٘خ  eV( -4ٓؾظٞس ث٤ٖ ) اٌثأً اٌطالىي اٌّداي

(1x1x2 ) 3)  (أُغبْٛ الاًجش ك٢ ًضبكخ اُؾبلاد ٛٞ اُؾبلادd ُزساد اُ٘ؾبط Cu  ًٔب ٗلاؽع

 ُزساد الاًغغ٤ٖ  (2p) ُزساد اُ٘ؾبط ٝ اُؾبلاد 3d))  ٝعٞد رٜغ٤ٖ ث٤ٖ اُؾبلاد

 0.983 .،8] ، (1x1x1ثبُ٘غجخ ُِج٤٘خ )eV  [ 8، 0.944]ٓؾظٞس ث٤ٖ   اٌثاٌث اٌطالىي اٌّداي

] eV ( 1ثبُ٘غجخ ُِج٤٘خx1x2 ٣ٔضَ ػظبثخ اُ٘وَ ٗلاؽع إٔ اُؾبلاد  )(2p)    ُٖزساد الاًغغ٤

ُزساد   (2p)ُزساد اُ٘ؾبط ٝ اُؾبلاد   3d))  ٢ٛ ا٤ُٜٔٔ٘خ  ًٔب ٣ٞعذ رٜغ٤ٖ ث٤ٖ اُؾبلاد

 الاًغغ٤ٖ.

ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ثغجت ٝعٞد اُز٘بظش ك٢ ًضبكخ   ٤ُظ ك٢ ؽبُخ اُ٘و٢ Cu2Oًٔب ٗلاؽع إٔ أُشًت    

 اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُِٔشًت.

 

 GGA+mBJ( ثبعزخذاّ روش٣ت x1x2 1 ث٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ُـ  (:III-7اٌشىً )
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. اُ٘زبئظ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب اُلشم اُطبه١ٞ إ٠ُ رؾغ٤ٖ ًج٤ش ك٢ mBJُِزوش٣ت  ٘بادٟ اعزؼٔبُ

 (.III-.2)    ٓذسعخ ك٢ اُغذٍٝ  اُلشم اُطبه١ٞ ثخظٞص 

 

اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ثبعزخذاّ صبثذ  اُشجٌخ  Cu2Oأُؾغٞثخ ُـ  اُلشم اُطبه١ٞ ه٤ْ  (:III-2ٌدذوي )ا

 أُؾغّ٘خ

 a = 4.3063Å. 

 به١ٞ اُلشم اُط

(eV) 

GGA-PBE GGA-PBE 

+mBJ 

 اُو٤ٔخ اُزغش٣ج٤خ

(1x1x1) 0.944 1.022 2.1[6,7] 

(1x1x2) 0.983 1.275 

 entre 0.5 et 0.8 eV  [9-12] ,[8] 1.8    ,0.99   ,1.34  اػٔبٍ أخشٟ

 

 + GGA ثبعزؼٔبٍ روش٣ت  اُلشم اُطبه١ٞ ص٣بدح  ٖٓ خلاٍ اُ٘زبئظ أُذٝٗخ ك٢ اُغذٍٝ ٗلاؽع

mBJ ٓ زوش٣ت اُوبسٗخ ثبُو٤ْ اُز٢ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ثٞاعطخGGA . ًٍٔب ٗلاؽع أٗٚ ثبعزؼٔب

      أًجش ٓ٘ٚ ك٢ ؽبُخ اُج٤٘خ  (1x1x2)اُزوش٣ج٤ٖ إٔ ه٤ٔخ اُلشم اُطبه١ٞ ٣ٌٕٞ ك٢ اُج٤٘خ 

(1x1x1) 

 

             ( اُج٤٘خCrأُطؼْ ثـبٌُشّٝ ) Cu2O ظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ لأًغ٤ذ اُ٘ؾبط ، دسع٘ب اُخ ثأٍا

(2 x 1x1 )   بدثبعزخذاّ اُزوش٣ج GGA+mbj ،GGA+U  ٝأ٣ؼب اُزوش٣تGGA+ 

mbj+U  ثشٗبٓظ ك٢ ًزُي . صْ رْ ر٘ل٤زٛب  Wien2k  .ا( ٌُضبكخ الإعٔب٤ُخ ُِؾبلادTDOS ُـ )

Cu2O(2 ×1×1) بشٌك٢ الأ ٓٞػؾخ ( ٍ(III-8-10 a  
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 (x 1x1 2) ( اُج٤٘خCrأُطؼْ ثـبٌُشّٝ ) Cu2Oُـ اُجِٞس٣خ  خاُشجٌ (:III-7شىً )اٌ

 

 

 

 اُج٤٘خ)  Cr)ٔطؼْ ثـاCu2Oُ ُــ   (c/a) اُؾغْ ٝ أُوذاس    ٓ٘ؾ٠٘ رـ٤ش اُطبهخ ثذلاُخ (:III-8ىً )ٌشا

x1x21)) :ثبُزوش٣ت GGA 
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  mbj+روش٣ت (  ثبعزخذاx1x2 1ّ ث٤٘خ) Crثـ  أُطؼْ Cu2Oًضبكخ اُؾبُخ الإعٔب٤ُخ ُـ (: III-9aاٌشىً )

GGA 

( ثبعزخذاّ x1x1 2اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oُـ   Cr ُزساد  sٝp ُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-9bاٌشىً )

 .mBj  GGA+روش٣ت
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( ثبعزخذاّ x1x1 2اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oُـ   Oُزساد   sٝp ُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-9cاٌشىً )

 .mbj  GGA+روش٣ت

 

 

( ثبعزخذاّ x1x1 2اُج٤٘خاُ٘و٢ ) Cu2Oُـ   Cuُزساد  s ٝpُِؾبلاد  اُغض٣ئ٤خ ًضبكخ اُؾبلاد (:III-9dاٌشىً )

 .mbj  GGA+روش٣ت
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 GGA+U(  ثبعزخذاّ روش٣ت x1x2 1 ث٤٘خ) Crثـ  أُطؼْ Cu2Oًضبكخ اُؾبُخ الإعٔب٤ُخ ُـ  (:III-10aاٌشىً )

 

(  ثبعزخذاّ روش٣ت x1x2 1 ث٤٘خ) Crثـ  أُطؼْ Cu2Oخ ُـ ًضبكخ اُؾبُخ الإعٔب٤ُ (:III-11aاٌشىً )

GGA+mBj+U 
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ثـ  أُطؼْ Cu2O ُِٔشًت ُزـ٤شاد ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ثذلاُخ اُطبهخ خأُ٘ؾ٤٘بد أُٔضِ رظٜش

Cr         (ث٤٘خ x1x2 1 ّثبعزخذا  )اُزوش٣جبد GGA+Mbj   ،GGA +U ٝ 

GGA+Mbj+U  ٢ الأشٌبٍك   a)  ،(III- 9-11 إٔ ٛزا أُشًت ٛٞ ٗظق  ػ٠ِ اُزٞا٢ُ

 ًٔب ٗلاؽع ٖٓ خلاٍ ٛزٙ أُ٘ؾ٤٘بد ٝعٞد صلاس ٓغبلاد:  ( ،Half metalٓؼذٕ )

٣ٌٕٞ ك٢ ٛزا أُغبٍ ٣ٝٔضَ ػظبثخ اُزٌبكؤ  eV [- 5.77، -8 13. ] الأوي  اٌطالىي اٌّداي

ُزساد  (3d)بلاد اػبكخ ا٠ُ ٝعٞد رٜغ٤ٖ ث٤ٖ اُؾُزسح الأًغغ٤ٖ ٢ٛ ا٤ُٜٔٔ٘خ   (2p)اُؾبلاد 

  O  ُزساد الأًغغ٤ٖ  (2p)ٝ اُؾبلاد  Cuاُ٘ؾبط 

ك٤ش٢ٓ( ا٠ُ ؿب٣خ ٓغزٟٞ  -4.63ٓؾظٞس ث٤ٖ  ا١) eV [ 1، -4.63] اٌثأًاٌطالىي اٌّداي 

ًٔب ٗلاؽع ٝعٞد  Cu ُزساد اُ٘ؾبط 3d)  (أُغبْٛ الاًجش ك٢ ًضبكخ اُؾبلاد ٛٞ اُؾبلاد

ٝ اُؾبلاد  Crاٌُشّٝ ُزساد   (3d) ٝ اُؾبلاد  Cu ُزساد اُ٘ؾبط 3d))  رٜغ٤ٖ ث٤ٖ اُؾبلاد

(2p)  ُٖزساد الأًغغ٤O 

ه٤ْ اُلشم اُطبه١ٞ  ( spin upٓٞعٞد ك٢  اُغج٤ٖ اُؼ١ِٞ )كٜٞ ثبُ٘غجخ ُِلشم اُطبه١ٞ 

 .(III-3)أُزؾظَ ػ٤ِٜب ثبعزخذاّ اُزوش٣جبد اُغبثوخ ٓذٝٗخ ك٢ اُغذٍٝ 

 

 (3d)اُؾبلاد ؽ٤ش ٗلاؽع إٔ  َ ػظبثخ اُ٘و٣َٔض eV [ 8، 1.742]اٌثاٌث   اٌطالىي اٌّداي

ٝ  Oُزساد الأًغغ٤ٖ  (2p)اُؾبلاد ٢ٛ ا٤ُٜٔٔ٘خ  ًٔب ٣ٞعذ رٜغ٤ٖ ث٤ٖ  Cr اٌُشُّٝزساد 

 .  Crاٌُشّٝ ُزساد   (3d) اُؾبلاد اُؾبلاد

 

صبثذ رْ اُؾظٍٞ ػ٤ِٜب ثٞاعطخ   ثزسح اٌُشّٝ أُطؼْ  Cu2Oاُخبطخ ثـ  اُلشم اُطبه١ٞ ه٤ْ  (:III-3اٌدذوي )

 .a = 4.3063 Åاُشجٌخ 

 اُلشم اُطبه١ٞ 

(eV) 

GGA+MBJ GGA+U GGA+U+MBJ 

 

(1x1x2) 

Spin Down Spin up Spin Down Spin up Spin Down Spin up 

00 eV 0.742 eV 00 eV 0.387 eV 00 eV 0.566 eV 

 

III.4.  اٌخىاص اٌّغٕاطٍسٍح 

ٝ اُز١ لا   Cu2Oب ك٢ ٛزا اُؼَٔ ٢ٛ ٓؼبُغخ ًٔب أششٗب ك٢ أُوذٓخ، إٔ اُلٌشح اُز٢ رْ رط٣ٞشٛ

لإدخبٍ ٙ اُطش٣وخ ثبُشٞائت ُزـ٤٤ش خظبئظٜب. ٣ٌٖٔ ارجبع ٛز ٣ظٜش أ١ خظبئض ٓـ٘بؽ٤غ٤خ

اُؼ٘بطش أُـ٘بؽ٤غ٤خ ك٢ أٗظبف اُ٘ٞاهَ ؿ٤ش أُـ٘بؽ٤غ٤خ ُغؼِٜب ٓـ٘بؽ٤غ٤خ. ك٢ ٛزا اُغضء ، 
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ُٜب خبط٤خ ػذ   Crخِ٘ب رسح ًشّٝ أد ؽ٤ش Cu2Oٗذسط رأص٤ش اُشٞائت أُـ٘بؽ٤غ٤خ ك٢ ث٤٘خ 

ٝ  ثذلاً ٖٓ رسح ٗؾبع٤خ ٝاؽذح  (0.5,0.5,0.5)ك٢ أُٞػغ  Cu2Oأُشًت ك٢ ك٤شٝٓـ٘بؽ٤غ٤خ 

أظٜشد  GGA+mBJ  ،GGA+U ٝ GGA+U+mBJاُزوش٣ت اخزشٗب ك٢ ٛزٙ اُذساعخ 

٣ظٜش خبط٤خ ػذ   Crأُطؼْ ثـ   Cu2Oإٔ أُشًت  (III-4ٔؼطبح ك٢ اُغذٍٝ )اُ٘زبئظ اُ

ٝ أُغبْٛ الأًجش ك٢ اُؼضّ  (-μB 5.00ٓغ ػضّ ٓـ٘بؽ٤غ٢ إعٔب٢ُ هذسٙ )ـ٘بؽ٤غ٤خ ؽذ٣ذ٣خ ٓ

( أٓب ٓغبٛٔخ رساد الاًغغ٤ٖ - μB 3.29أُـ٘بؽ٤غ٢ ٛٞ ػضّ رساد اٌُشّٝ ٝ اُز١ ٣وذس ثـ )

 ك٢ٜ ػؼ٤لخ عذا ثبُٔوبسٗخ ٓغ ٓغبٛٔخ رساد اٌُشّٝ.

اُطبهخ ؿ٤ش ٓز٘بظش ٓٔب ٣ذٍ ػ٠ِ إٔ أُشًت ُٚ  ًٔب ٗلاؽع إٔ ٓ٘ؾ٠٘ ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ثذلاُخ

 خبط٤خ ٓـ٘بؽ٤غ٤خ.

 . Cr     أُطؼْ ثـ Cu2Oأُـ٘بؽ٤غ٢ ا٢ٌُِ ٝاُغضئ٢ ُـ  اُؼضّه٤ْ  (:III-4اٌدذوي )

112supercell GGA GGA+U GGA+mBJ GGA+U+mBJ 

MMT  ( μB/cell) -5.00157 -5.00157 -5.00175 -5.00163 

Cr ( μB/atom) -3.05 -3.39969 -3.28616 -3.36489 

O   ( μB/atom) 0.02 0.02819 0.02335 0.02729 
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 خاتّح اٌعاِح

 

 Cu2O لأٗظبف اُ٘ٞاهَٝ أُـ٘بؽ٤غ٤خ  خالإٌُزش٤ٗٝاُخظبئض  ثذساعخهٔ٘ب  أُزًشح ٛزٙ  ك٢

ٓغ  أُطؼْ1x1x1 ( ٝ21x1x ٝ )))  (supercell)ٓزؼذدح اُطجوبد  اُ٘و٢ ك٢ ٗٔٞرط اُشجٌخ 

Cr (21x1x).  ؽ٤ش اعزؼِٔ٘ب اُزوش٣جبدGGA،GGA+mBJ   ،GGA +U ٝ. GGA+ 

mBJ +U  

  ٍ ثٜذف دساعخ اُخظبئض الإٌُزش٤ٗٝخ ٝأُـ٘بؽ٤غ٤خCu2O ك٢ اُج٤٘ز٤ٖ   اُ٘و٢

((1x1x1 ( ٝ21x1x) ٝ  ْٓغ  أُطؼCr   ك٢ اُج٤٘خ(21x1x). هٔ٘ب أٝلا ثذساعخ

ُٜب ٗلظ اُو٤ٔخ  ٣ٞ٤aخ ُِٔشًت ؽ٤ش ٝعذٗب إٔ صبثذ اُشجٌخ اُجِٞس٣خ اُخظبئض اُج٘

٣زجِٞس ك٢ ث٤٘خ ٌٓؼجخ ث٤٘ٔب 1x1x1)) خك٢ اُج٤٘ اُ٘و٢ Cu2Oروش٣جب. ًٔب ٝعذٗب إٔ  

Cu2O ٝ ٔطؼْ ة اُ اُ٘و٢Cr   ٣زجِٞس ك٢ ث٤٘خ سثبػ٢ الأػلاعTétragonale   

 ٕاُ٘زبئظ أُزؾظَ ػ٤ِٜب رش٤ش إ٠ُ إٔ  ثبُ٘غجخ ُِخظبئض الاٌُزش٤ٗٝخ اُز٢ رْ دساعزٜب كئ 

     Cu2O  اُ٘و٢ ػجبسح ػٖ ٗظق ٗبهَ ٝه٤ٔخ اُلشم اُطبه١ٞ ُٚ روذس ةeV 1.275  ك٢

رش٣ٞت أُشًت ثزسح اٌُشّٝ أدٟ إ٠ُ رـ٤ش خظبئظٚ الإٌُزش٤ٗٝخ ٖٓ ٗظق ٗبهَ ؽ٤ٖ 

 إ٠ُ ٗظق ٓؼذٕ.

 ك٢   ح ًشّٝرسح ٗؾبط ثزس رْ اعزجذاٍ ،ثبُ٘غجخ ُِٔـ٘بؽ٤غبد اُز٢ دسع٘بٛبCu2O 

كلاؽظ٘ب رـ٤ش اُخظبئض أُـ٘بؽ٤غ٤خ ُِٔشًت ٖٓ ٓشًت ؿ٤ش ٓـ٘بؽ٤غ٢ إ٠ُ ٓشًت ُٚ 

 (.-μB 5.00خبط٤خ ػذ ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ؽذ٣ذ٣خ ٓغ ػضّ ٓـ٘بؽ٤غ٢ إعٔب٢ُ هذسٙ )

  إٕ رـ٤ش ؽج٤ؼخ أُشًت ٖٓ ٓشًت ؿ٤ش ٓـ٘بؽ٤غ٢ إ٠ُ ٓشًت ُٚ خبط٤خ ػذ

اٌُشّٝ اُز٢ رِٔي خبط٤خ ػذ ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ؽذ٣ذ٣خ ٣ؼٞد إ٠ُ رطؼ٤ٔٚ ثزسح 

 ؽذ٣ذ٣خ.

 


