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 اءــــــــــــــر وثنــــــشك                                 
  رضىیالحمد حتى  فله انیتعالى خالق الإنسان وواھب العقل والبلله  الحمد

 الرضا بعد الحمد لهو

 والمرسلین الأنبیاءخاتم  عنایوشف حبیبنامحمد  نای وسلم على نب ّالله وصلى

 : وبعد

 خلال والعافیةألھمنا الصحة  ثیلنا ح  هقیوتوففضله الله عز وجل على  نشكر

 .الفترة الصعبة لإتمام ھذا العمل المتواضع ھذه

 أولئككل والمحبة إلى  والتقدیر والامتنانالشكر  آیاتفإننا نقدم أسمى  وبعدھا

 العلمِ والمعرفة قیمھدوا لنا طر نیالذ الأخیار

 ''قسم الفیزیاء في أساتذتنا الأفاضل عیجم''

 نخص بالذكر و

 تفضل بالإشراف على ھذا البحث  الذي "سعود صابرالسعد : " الدكتور المؤطرالأستاذ 

 ـر،یمن الله الأجر ومناٌ كل التقده فلرغم انشغالاته  هوإرشاداته بنصائح نایعل بخلیولم 

 . ةیبالصحة والعاف هالله ومتع هحفظ 

 :نتقدم بخالص الشكر للأساتذة أعضاء اللجنة كما

 " كتفي محمد لمين : " الدكتورو  ″ بوفراش كريم″ :الدكتور                        

 همییمناقشة ھذا العمل المتواضع وتق لقبول على تفضلھم                       



  

 داءــــهإ

 الفردوسوطيب ثراه واسكنه  –رحمه الله  -إلى روح أبي الطاهرة 

 ومازالت كانتوحفظها، إلى أمي العزيزة أطال الله في عمرها و .الاعلى

، إلى إخوتي ورسمت لي طريق النجاح سندا لي في السراء والضراء

نور  -هبة  -مروة  -الزوجة وابنائي )محمد  الأعزاء، إلىوأخواتي 

  .صفا( -الهدى

لإنجاز هذا البحث إلى كل من مد لي يد العون من قريب أو من بعيد 

في دراستي وتقاسما معي جهد الأيام  دربي الزميلين رفيقاواخص بالذكر 

  "مهيريس نصر الدين" و "جودي عبد السلام" الصعبة.والليالي 

طلبة قسم زملائي والتربوي و الإداريوالطاقم من رئاسة القسم  الى كل

 لمسيلةا المتجددة بجامعةيزياء طاقوية والطاقات السنة الثانية ماستر ف

 إلى كل هؤلاء....... 

 ........جهد...أهدي هذا ال

 

 لعباشي العمري الطالب:                                  

 



 

 داءــــهإ

عندما انظر الى الوراء أرى كل تفصيلة من تلك الرحلة التي قطعتها 

 للوصول الى هذه اللحظة المميزة ،لقد كانت رحلة مليئة بالتحديات 

 والصعوبات .

الذان كان لي منارة في طريق وأمي العزيزة  -شفاه الله–أبي الغالي  الى 

   ودعموني الذين الهموني وساندونيوأخواتي اخوتي كل و النجاح .

الذين كانوا دائما   رتاج(  -أنفال -شيماء –)هارون  واولاديالى زوجتي 

 .بجانبي يدعمونني ويشجعونني في كل خطوة أقوم بها 

 "مهيريس نصر الدين" و"العمري لعباشيلى رفيقا مسيرة دراستي "إ

 الذان كانا دعما وسندا لي في كل خطوة قمنا بها.

والتربوي وزملائي طلبة قسم  والطاقم الإداريالى كل من رئاسة القسم 

 لمسيلةا المتجددة بجامعةالسنة الثانية ماستر فيزياء طاقوية والطاقات 

 الى كل هؤلاء 

 اهدي هذا الجهد .......

 

  الطالب : جودي عبد السلام                                   

 

 



 

 داءــــهإ

العزيزين الذان كانا سندا قويا لي في حياتي وقدما لي  الى والدي  

الغالي والنفيس من اجل تحقيق احلامي والوصول الى هذه اللحظة 

 المميزة والحاسمة في مسيرتي الدراسية.

الى زوجتي الغالية رفيقة دربي وعوني وسندي في كل الأوقات 

  والحاسمة،الصعبة 

الذين كانوا بجانبي  رشا( -وسيم محمد  –هديل  -الى اولادي )رياض 

 بالتشجيع والمساندة.

 الى اخوتي واخواتي كل باسمه 
 "جودي عبد السلام" و"لعباشي العمريإلى رفيقا مسيرة دراستي "

 .مرحلة من مسيرتي الدراسيةلي في كل  يوسند دعميكانا 

الى كل من رئاسة القسم والطاقم الإداري والتربوي وزملائي طلبة قسم 

 لمسيلةاالسنة الثانية ماستر فيزياء طاقوية والطاقات المتجددة بجامعة 

 الى كل هؤلاء 

 اهدي هذا الجهد .......

 

 
   مهيريس نصر الدين الطالب:                                      
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 1....مقدمة عامة ...........................................................................................................

 الأولالفصل 
الأساس النظري لدراسة الأنظمة البلورية المنتظمة 

 بشكل دوري  
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 Born-Oppenheimer. 7أوبنهايمر -التقريب الادياباتيكي لبورن -2

 Hartree-Fock   8فوك -تقريب هارتري -3

 DFT 9نظرية دالية الكثافة  -4
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 انيــــالثل ـــالفص
 النتائج والمناقشة

  3NiAgF و  3MnAgF المركبين خواص حساب
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 26 تفاصيل الحساب - (2
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 32 السلوك المغناطيسي للذرات - (4-2

 33 السلوك المغناطيسي للمادة (4-3
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 34 مواد بارامغناطيسية: - (4-3-2

 34 مواد فارومغناطيسية: - (4-3-3
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 37 عصابات الطاقة -( 5-1
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 mBJ............................................................................50لمحسوبة باستعمال التقريبا                    
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 الجدول العنوان الصفحة

 
 

31 
 

 
 

 
 باستعمال المحسوبة 3MnAgFللمركب البنيوية الخواص قيم

 GGAالتقريب
 

 
 

 (II.01الجدول)
 
 

 
 

31 
 
 
 

 
 باستعمال المحسوبة 3NiAgFللمركب البنيوية الخواص قيم

 GGAالتقريب
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 مقــدمــــــــــــة عامة :
 

تعتبر الطاقة الضوئية من بين أهم مصادر الطاقة المتجددة في العصر الحديث، حيث تمتاز بوفرة 

ضوء الشمس مباشرة  دائم ما يمكن من الاعتماد عليها في بعض الصناعات التحويلية للطاقة وتحويلهاوتجدد 

. تتألف هذه الخلايا عادةً من مواد شبه موصلة مثل [3–1] إلى طاقة كهربائية باستخدام الخلايا الشمسية

السيليكون والجاليوم والكادميوم، التي تتمتع بخصائص تسمح بتحويل الطاقة الضوئية إلى طاقة كهربائية 

، حيث يجب أن تتوافر فيها بالغ الاهميةبكفاءة. يعُتَبر اختيار المواد المستخدمة في تصنيع هذه الخلايا أمرًا 

ومقاومة خواصه الفيزيائية  ، وتكلفة الإنتاج، الاستقرارية البنيوية والالكترونيةالمعايير مثل الكفاءة،  بعض

أقل تكلفة ممكنة. من بتحقيق أفضل أداء ممكن لمتخلف الـتأثيرات الخارجية كالضغط والحرارة وهدا بغية 

 .أثيرها على البيئةالمهم أيضًا النظر في عوامل بيئية مثل إمكانية إعادة التدوير وت

الطاقوي  يكغيرها من التخصصات المهتمة بالمجال الاقتصادفيزياء المواد المكثفة والصلبة  عنُيت

والتحقق من مدى تأهلها وجاهزيتها  المواد وتحديد طبيعتها سوآءا كانت ناقلة او عازلة او نصف ناقلةبدراسة 

.حيث تلعب دورا رئيسيا في التطبيقات التكنلوجية والطاقات  للاستعمال في مختلف تطبيقات المجال الطاقوي

المتجددة ، فهي تشكل مجالا واسعا ينشط فيه الباحثين التجريبيين والنظريين .ففي السنوات الأخيرة تم 

التركيز على تطوير مواد صلبة جديدة بخصائصها الفيزيائية والكيمائية الفريدة والمحددة وجودتها العالية 

 .في ذلك الوفرة الطبيعية لهاته المواد أو على الأقل إمكانية تصنيعها بأقل التكاليفمراعين 

يستند الى الكهروضوئية والفوتوضوئية  انتقاء المواد اعتمادا على كفاءتها خصوصا في التطبيقات

ت( التي العديد من العوامل وابرزها طبيعة المواد التي تصنع منها ،وخاصة اشباه النواقل )انصاف الموصلا

 دعمااثارت اهتماما شديدا في كل من تحليلها التجريبي وتطويرها النظري حيث شكلت انصاف النواقل 

أشباه الموصلات التي لها فجوة  الالكترونيات الرقمية وكذا المستعملة في التحكم عن بعد. ا في تحديثجديد

شكلت البيروفسكايت بنية  بلور فيفي أجهزة التحويل الكهروضوئي والتي تت اطاقوية تسمح باستخدامه

 الضوئيمغناطيسية الفريدة من نوعها. وكذلك سلوكها وخصائص كهربائية  لما تمتلكه مناهتمامًا كبيرًا 

العالم الألماني غوستاف من قبل  1839سنة في. الخاص حيث تم استخدام كلمة بيروفسكايت لأول مرة 

كان يعمل أستاذاً للمعادن في جامعة برلين، وقام بأبحاث عديدة في مجال  عندما. (Gustav Rose) روز

في  هذا النوع من المركبات اكتشاف  تم . علم المعادن والجيولوجيا يعتبر واحداً من رواد علم المعادن 

كان   » CaTiO 3   «روسيا وبالضبط في جبال "الاورال" .للإشارة الى تيتانات الكالسيوم من الصيغة

 alxivitch-birovoxyاختبار هذا الاسم هو احياء ذكرى عالم المعادن الروسي ألكسيفيتش بيروفوكسي 

(1792 -1858) .  



ت يخضع لعدة عوامل تؤثر عليها كالضغط كايسالى ان استعمال مركبات البروفأيضا ويجب التذكير 

مغناطيسية بالإضافة الى سلوكها ودرجة الحرارة وكذا سلوكها الإلكتروني الحراري  وحالتها الكهرو

 الضوئي والحراري والتي تؤثر في مجملها على بنيتها التي تتعلق بطبيعة المادة وقيمة العامل المؤثر .

العمل المنجز في هاته المذكرة يتمثل في استعمال طرق الحساب للخواص البنيوية والالكترونية 

ولتحقيق هذا العمل ركزنا على فصلين   3NiAgF  و  3MnAgF .والمغناطيسية والضوئية للمركبين 

 رئيسيين حيث تناولنا في :

 : لنظام البلوري المتعدد الذرات والمعبر عنه بالمعادلة الموجية لدراسةةةةةةةة نظرية  الفصلللللللل الأول 

بعد ذلك سةلطنا الضةوء على التقريبات التي تم اعتمادها في ، [1]لشةرودينغر المسةتقلة عن الزمن 

وتقريب هارتري –وتقريب هارتري  –أوبنهايمر –تبسةةةيط حل معادلة شةةةرودينغر كتقريب بورن 

قمنا بعرض اهم تقريبي لتقدير  ،بالإضةةةافة الى ذلك [5–10]  (DFT)فوك. ونظرية دالية الكثافة 

قدمنا شةةةةةرحا لطريقة الأمواج المسةةةةةتوية المتزايدة  اكمالارتباط بين الالكترونات، –تفاعل التبادل 

 .FP-LAPW [11–16]خطيا للكمون الكامل 

  الفصل الأول وهذا باستعمال برنامجالفصل الثاني : قمنا بتطبيق ما تم تناوله في WIEN2K  

، حيث تمكنا  GGAحيث قمنا بحساب الخواص البنيوية لكلا المركبين المذكورين بتقريب [17]

.  ′𝑩والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطية  𝑩ثابت الخلية ، معامل الانضغاطية  حساب خلاه من 

تحديد قيمة الفجوة حيث تم دراسة السلوك الالكتروني لكل مركب على حدى ب كخطوة ثانية، قمنا

من خلال دراسة الطاقوية لكل منهما وكذا المدارات الالكترونية المساهمة لكل عصابة طاقوية 

منحنيات كثافة الحالة في كلا حالتي اتجاه السبين )الى الأعلى او الى الاسفل(، اما فيما يخص 

الخواص المغناطيسية فقد حددنا الطبيعة المغناطيسية لكل مركب بعد حساب العزم المغناطيسي 

لتطرق دراسة الكلي لكل مركب. والعزوم المغناطيسية للذرات المكونة لكل مركب . كما تم ا

 𝑛(𝜔)معامل الانكسار   𝑅(𝜔)الانعكاسية معامل ،  𝛼(𝜔)الامتصاص الخواص الضوئية ، 

وهذا من  𝜎(𝜔)والناقلية الضوئية  𝐿(𝜔)دالة ضياع الطاقة الإلكترونية    𝑘(𝜔)معامل الخمود 

 .[18]خلال العلاقات التالية 
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اا بيعدة الدارات وكدعددد وطالبلورية، حيث يحددد نمد  الصلبة بناءً على بنيتها للمواد والكيميائية تتغير الخصائص الفيزيائية 

ينمدا بد البلوريدة، إلدى المدواوتصدنيفها طابعها البلوري. ويكون الترتيب الدوري والمنتظم للارات أساسًا لانتمائهدا  نم  تموضعها

ا الكدم، دام ميكانيكدلورية. يتم دراسدة المدواد البلوريدة باسدتخيجعل الترتيب العشوائي وغير المنتظم تصنيفها ضمن المواد غير الب

كتدرون، إل-وا ، ندوا ند-تحليل التفاعلات بين الإلكترونات والأنوية، سواء كانت تفداعلات ندوا دراسة معمقة لها تبدأ من التي تتيح 

 .إلكترون-أو إلكترون

ص البنيويدة هاا الجزء بإيجاز أهم المفاهيم والنظريات والطرق المسدتخدمة فدي حسداب الخدوا باشرنا في، على هاا الاساس

تلعدب  سدهيلات التديوالإلكترونية والضوئية والمغناطيسية لبعض المركبات البروفيسكايت. يتم التركيز أيضًا على التقريبات والت

 .الةدورًا في تسهيل عملية الحساب وتسهم في تقديم نتائج دقيقة وفع  

 معادلة شرودينغر: (1

علددى يددد العددالم النمسدداوي إرويددن شددرودينغر  1926تددم اددياغة معادلددة شددرودينغر فددي عددام 

Erwin Schrodinger (1887-1961)[1]الاي نال جائز  نوبل للفيزياء مشدتركًا مدع ، 

هما البارز  في مجال فيزياء الكم. تعد هاه المعادلة حجدر نظير إسهام 1933بول ديراك عام 

لعلدددم ميكانيكدددا الكدددم، الددداي يخدددتص فدددي دراسدددة الأنظمدددة التدددي تشدددمل جسددديمات  الأسددداس

اسدتند شددرودينغر إلدى أفكددار عددد مددن العلمداء مثددل  .ميكروسدكوبية فدي تطددوير هداه المعادلددة

 بلانك وديبرولي، الاين اهتموا بدراسة النظدام المتكدون مدن الأنويدة والإلكتروندات المتحركدة

عبددر دالتهددا الموجيدة، والتددي تحمددل جميددع  بينهدا التدديرير فيمدداتتبدادل هدداه الجسدديمات  حيدث أن

تعُب  ر معادلة شرودينغر عن هاا السدياق  [2,3]المعلومات الضرورية حول النظام المدروس 

,𝐻𝛹(𝑅⃗ I :بواسطة العلاقة الرياضية التالية 𝑟 i) = 𝐸𝛹(𝑅⃗ I, 𝑟 i)                                                ( І  - 1) 

 :حيثب

H : هاملتوني النظام المكون من N إلدى العبدار  الرياضدية التدي تمثدل طاقدة  يشدير:أجسنام

 أجسام..  N النظام المكون من

 :دالة رياضية تمثل حالدة النظدام الكمدومي وتتعلدح بإحدداريات الجسديمات المكوندة للنظدام. تحمدل الدالدة  تعُتبر:الدالة الموجية

 الموجية معلومات حول حالة وتوزيع الجسيمات والطاقة في النظام، 

E:دلة شرودينغر له. تمثل قيم الطاقة التي يمكن أن تيخاها النظام عند حل معا:القيم الذاتية الموافقة 

الكلدي  يالهداميلتونفدي النظدام. يمُثدل المد رر  والأنويدةوطاقات التفاعدل لللكتروندات بالطاقة الحركية يرتب  النظام الهاميلتوني 

 ، العبار  التاليةH بـ الاي يرمز له بالرمزللنظام، 
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كتل  immjمعاملات خااة بالأنوية، وبينما تمثل الرموز  ،بالإلكتروناتعبار  عن معاملات خااة  i،jيمثل الرمزين

 كتل الأنوية.αMو Mالالكترونات

R R  المسافة بين النواتين هيو. 

i
r R المسافة بين النواةهس والإلكترونi.  

i jr r  المسافة بين الالكترونين هيiوj. 
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-لبورن التقريب الادياباتيكي (2

 Borrn-Oppenheimerوبنهايمرأ

أوبنهددددايمر لتسددددهيل دراسددددة -بددددورنتقريددددب اعتمددددد 

تددم اقتراحدده مددن قبددل العددالمين مدداك  حيددث الأنظمددة البلوريددة 

فدي عدام  Borrn-Oppenheimer بدورن وروبدرت أوبنهدايمر

فصل دراسة حركدة . يعتمد هاا التقريب على فكر  [4] 1927

سددتقلالية فددي اعتمدداد الاالنددوع عددن حركددة الإلكترونددات، أي 

ويرتكددز هدداا الدراسددة دون الحاجددة للنظددر فددي التفاعددل بينهمددا. 

حركة الأنوية مقارنةً بحركة الإلكترونات، ويعزع ذلك إلى الفارق الكبيدر فدي الكتلدة بدين الإلكتروندات  الاعتماد على حقيقة بطئ

لى ذلك، يمكن افتراض أن النوا ، بالنسبة لللكترونات، تكون في حالة سكون، مما يسمح بتجاهل حركدة الأنويدة والنوا . وبناءً ع

 )Constante nnV =(رابت )Vnn  =واعتبار طاقة التفاعل بين النوا  والنوا  كمقدار رابت

ة. كاندت ملحدو  فدي حدل المعادلد، ممدا أدع إلدى تحقيدح تقددم شدرودينغرأوبنهايمر على معادلدة -تم تطبيح تقريب بورن

 :أبرز النتائج كالتالي

𝛹يتم تحسين وإعاد  اياغة الدالة الموجية الكلية للنظام، المُمثلة بـ،  -أ  (𝑅⃗ I0, 𝑟 i) عبر تمثيلهدا علدى شدكل جدداء بدين

𝛹دالة الموجة الإلكترونيدة (𝑅⃗ I0, 𝑟 i)ودالدة الموجدة النوويدة𝛹𝑛 (𝑅⃗ I0) ة متقدمدة فدي دراسد، أحددرت هداه الإعداد  ادياغة تقنيدة

للأنظمة الكمومية. تظُهر هاه الطريقة الجديدد  للتمثيدل كيدت يدتم تفكيدك الدالدة الموجيدة الكليدة إلدى عناادرها الأساسدية المتعلقدة ا

 .بالإلكترونات والنوع

(8 -І  )             ……………….              𝛹 (𝑅⃗ I0, 𝑟 i) =  𝛹𝑛 (𝑅⃗ I0)𝛹𝑒 (𝑅⃗ I0, 𝑟 i) 

-ي  بدورنبعد تبسد شرودينغرتم تحقيح إمكانية فصل حركة الإلكترونات عن حركة النوع، وبالتالي تمثلت معادلة  -ب

 :أوبنهايمر على النحو التالي

(9 -І  )………{[𝑇𝑒  + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑛]𝛹𝑒 (𝑅⃗ I0, 𝑟 i) = 𝐸𝑒 (𝑅⃗ I0)Ψ𝑒 (𝑅⃗ I0, 𝑟 i) [𝑇𝑛 + 𝑉𝑛𝑛 + 𝐸𝑒 (𝑅⃗ I0)]𝛹𝑛 (𝑅⃗ I0)  = 𝐸𝛹𝑛 (𝑅⃗ I0)  

الإلكتدرون تحدديًا معقدداً يعدوق -، يظل تفاعل الإلكتدرونشرودينغرأوبنهايمر في معادلة -بالرغم من تو يت تبسيطات بورن

جهود حل المعادلة. نظرًا لهاا التعقيد، لا تزال المعادلة تشكل تحديًا للحل باستخدام الطرق الرياضدية المعتداد ، ممدا يددفع العلمداء 

 أخرع لتسهيل حلهإلى اللجوء إلى تقريبات 



 بشكل دوري  نظرية دالية الكثافة لدراسة الأنظمة البلورية المنتظمة ول : الفصـــــــل الأ

 8 

-Hartreeفوك -تقريب هارتري (3

Fock :. 

العدددالم هدددارتري تقريبًدددا جديدددداً لمعادلدددة قددددم 

بعد تقريب بدورن [7–5] 1928شرودينغر في عام 

أوبنهايمر. يعتمد هاا التقريب علدى مبددأ الجسديمات 

حيث يعُتبر أن جميع الإلكتروندات  ، [8,9]المستقلة،

متمارلة ومنفصلة عن بعضها. يتحرك كدل إلكتدرون 

بشددكل مسددتقل داخددل حقددل متوسدد  ينشددي مددن تدديرير 

تم معالجددة التفدداعلات بينهددا الجسدديمات الأخددرع، ويدد

كتفاعلات بين شحنات متمارلدة. التقريدب ينُظدر إليده 

بإيجابية نظرًا لتبسي  معادلة شرودينغر، مع العلم أنه يحمل عيوبًا تتعلح بتجاهل مبادئ الكم مثل سدبين الإلكتدرون ومبددأ اسدتثناء 

 باولي

ها، حيث يركز على دراسة الإلكترون الواحد بدلاً مدن عددد تقدم تقريب هارتري لمعادلة شرودينغر إيجابية من خلال تبسيط

كبير من الإلكترونات. ورغم هاا التبسي ، يظهر التقريب عيوبًا لا يمكن تجاهلها، حيث لم يُ خا بعين الاعتبدار سدبين الإلكتدرون 

لكدل ، ℎ𝑖لللكتروندات مجمدول لهامليتونيدات الفرديدة H . وفدي هداا السدياق، يمُثدل الهداميلتوني الكلدي[3,10]ومبدأ استثناء باولي 

في النهاية، يمُثل التقريدب  .إلكترون، وتمُثل الدالة الموجية الكلية للنظام الإلكتروني بضرب الدوال الموجية الفردية لكل إلكترون

 :يهارتر كمايلهاا معادلة الهاميلتوني لللكترون الواحد وفقًا لتقريب 

(10 -І  )……                                   ……………𝐻 = ∑ ℎ𝑖𝑖  

 

(11 -І  )……ℎ𝑖 = − ℏ22𝑚i ∆𝑖 − ∑ 𝑍𝐼𝑒2|𝑟𝑖⃗⃗⃗   −𝑅⃗ I0|𝐼 + 12∑ 𝑒2|𝑟𝑖⃗⃗⃗   −𝑟 𝑗|𝑗  

ل النظدام لكمدومي. يمُثداالإلكتروني وكالك الطاقة الكلية للنظام معلومات حاسمة تتعلح بسلوك النظدام تظُهر الدالة الموجية للنظام 

 كالتالي : نظام بواسطة عبارات رياضية محدد الإلكتروني بواسطة دالة الموجة، ويمُثل الطاقة الكلية لل

(12 -І  )………  …………………………𝛹𝑒 = ∏ 𝛹𝑖𝑖  

(13 -І  )…  …………………………………….𝐸𝑒 = ∑ 𝜀𝑖𝑖  

والتي كانت تركز على تقريب هدارتي، خطدو  ذات أهميدة بالغدة  [3,8,10,11]،1930تعد الإضافة التي أدرجها العالم فوك في العام 

ل بدين الإلكتروندات، وهدو الجاندب قام فوك بتحسين النموذج السابح بمراعدا  حدد التبداد. [12]في حل معادلة شرودينغر لنظام الإلكترونات. 

مبي الاي تجاهله العالم هارتري في مراحل سابقة. ونتيجة لهاا التقريب، أابح التفاعل بين الإلكترونات ييخا في اعتباره حد التفاعل الكولو
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بالإضافة إلى التبادل. قام فوك بتعدديل الددوال السدابقة باسدتخدام دوال ضدد التندا ر وقدام بإدخدال  [3,10]بين الشحنات السالبة لللكترونات،

 :يتم التعبير عن هاا المحدد بواسطة العلاقة [12]حالة السبين في تفاعلات الإلكترونات، واستبدال دالة الموجة السابقة بمحدد سلاتر

-І)…………𝛹𝐻𝐹(𝑟 1, 𝑟 2, … , 𝑟 𝑁) = 1√𝑁𝑒! [ψ1(𝑟 1) ψ1(𝑟 2) ⋯ ψ1(𝑟 𝑁)ψ2(𝑟 1) ψ2(𝑟 2) ⋯ ψ2(𝑟 𝑁)⋮ ⋮ ⋱ ⋮ψ𝑁(𝑟 1) ψ𝑁(𝑟 2) ⋯ ψ𝑁(𝑟 𝑁)]-14 ) 

 معامل التنظيم للدالة الموجية.  !𝑁𝑒√1حيث يمثل المقدار 

تباط دي الارغير قادر على حل تح إلا أنه  لفوك، -الرغم من الإنجازات الإيجابية التي حققها تقريب هارتريب

ي تقديم تمر  فالكمي بين الإلكترونات، الاي ينطوي على التفاعل الكمي. وبالإضافة إلى ذلك، تظل معادلة شرودينغر مس

اطة ودقة كثر بسفوك نحو البحث عن نظريات أ-تحديات تحليلية. ولهاا السبب، توجهت الدراسات اللاحقة بعد أعمال هارتري

 .  DFT لنتائج، والتي تتجلى في نظرية الكثافة الداليةمن حيث ا

 : DFTنظرية دالية الكثافة  (4

ت. ركة الإلكترونابمحاولة تقديم صياغة أكثر تبسيطاً لمعادلة شرودينغر التي تصف ح DFT تتسم نظرية دالية الكثافة

ين بالتفاعلات ولحركية وذلك للتعبير عن الطاقات ايتم ذلك من خلال استخدام الكثافة الإلكترونية بدلاً من الدوال الموجية، 

حيث قاموا  ، [13,14]من قبل العلماء توماس وفيرمي 1927الإلكترونات. تم تطوير نظرية الدالة الوظيفية للكثافة في عام 

 تعبر عن ينرياضيت غاز إلكتروني متجانس ومنتظم. ونتيجة لهذا النهج، تم الوصول إلى علاقتينب يالإلكترون بتشبيه النظام

 كثافة الغاز الإلكتروني المتجانس وطاقته الحركية بشكل تتابعي

(15 -І  )…  ………………………………………..………………………………ρ =  13 π2 Ef32 (2meh2 )32 
(16 -І  )………………………………………………………Ec = 35 (   h22me) (3 π2)23ρ52 

الية الكثافة، في تقدم نظرية د[12]هوهنبورغ وكوهن  [12]سلاتر،[12]ديراكلأسهمت الأبحاث النظرية لعلماء مثل 

 .وقد أسفرت هاه الجهود عن تحقيح نتائج تقترب بشد  من النتائج التجريبية
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 كوهن– هوهنبورغنظرية  (4-1

النظتتريتين استتين اثنتتين همتتا سستتت نظريتتة داليتتة الكثافتتة علتتى أسأ

يعُتبتر ختلال وكوهيين.  غهوهنبورالأولى والثانية المُقدمتين من قبل العلماء 

تصتتتتتور الطاقتتتتتة الكليتتتتتة لنظتتتتتام الإلكترونتتتتتات المتواجتتتتتد داختتتتتل كمتتتتتون 

تحديد هذه الكثافة يمكن كدالة للكثافة الإلكترونية، ومن خلال V (r )خارجي

 استنتاج جميع الخصائص المتعلقة بالنظام

. (18 -І  )......…….E[(r )] = F[(r )] + ∫V (r )(r )dr3 

هي دالة شداملة للكثافدة الإلكترونيدة للنظدام، حيدث تمثدل F[(r )]تعتبر

. يتم تمثيل هاه الدالة بواسطة علاقة رياضية تحدد مساهمتها فدي [10,15]تيريرات الطاقة الحركية والتفاعلات بين الإلكترونات 

توادديت النظددام الكمددومي. توضددح هدداه العلاقددة بشددكل دقيددح كيددت يددتم تجميددع مسدداهمات مختلفددة للطاقددة الحركيددة والتفدداعلات 

 الإلكترونية في الكثافة الإلكترونية الشاملة للنظام. 

(18 -І  )……            ………………𝐹[𝜌] =  𝑇[𝜌] + 𝑈[𝜌] 
 بالنسبة للكمون الخارجي المتولد بفعل تيرير الأنوية فيعطى بالعلاقة :

(19 -І  )…………             …………𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟𝑖⃗⃗ ) =  −∑ 𝑍𝐴𝑟𝑖𝐴𝐴  

على الطاقة الكلية للحالة الأساسية للنظام النظرية الثانية في سياق نظرية دالية الكثافة تقتصر على تحديد شروط الحصول 

 .الإلكتروني. يتم ذلك من خلال تحديد الكثافة الإلكترونية المتناسبة، التي تجعل دالية الكثافة تتخا قيمتها الأدنى

(20 –І  )…………………………..𝐸(𝜌0(r )) ≤ E [ρ(r )] 
(21 -І  )……………….…..𝐸(𝜌0) =  𝑀𝑖𝑛𝐸(𝜌) 𝑙𝑖𝑚𝜌→𝑁⟨𝛹|𝑇̂ + ∑ 𝑉𝑒𝑥𝑡𝑖 + 𝑉𝑒𝑒|𝛹⟩ 

الداي يعُب در عدن التفاضدل فدي الطاقدة الكليدة  [16]لتحديد الكثافة الإلكترونية المتناسبة مع الحالة الأساسدية، نسدتعين بمبددأ التغداير

نيددددة. يددددتم ذلددددك مددددن خددددلال تطبيددددح العلاقددددة الرياضددددية، التددددي تعتمددددد بشددددكل كلددددي علددددى الدالددددة بالنسددددبة للكثافددددة الإلكترو

 .V(r) [10] والكمون الخارجيF[(r )]الشاملة

 

(22 -І  )……… ……………………𝑑F [ρ(r)]𝑑ρ(r) + V(r) = 0 
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 وحلولها شام –معادلات كوهن ( 4-2

شدام وحلولهدا أمدرًا تحدديًا  -تعتبر معادلات كوهن 

فددي التعامددل مددع نظددام إلكترونددي يحتددوي علددى إلكترونددات 

متحركددة وتفاعليددة. يعددود التعقيددد الرياضددي فددي هدداا السددياق 

إلى اعوبة وات الطاقة الحركية والتفاعلات الإلكترونية 

كترونات. فدي محاولدة لحدل الإلكترونية بوساطة كثافة الإل -

 1965فدي عدام  [17]هاه المشكلة، قام العلماء كدوهن وشدام

بتطددوير نهددج يتمثددل فددي اسددتخدام نمددوذج إلكترونددي خيددالي، 

فاعلي ومستقل عن بعضها البعض. يتيرر هاا النمدوذج بكمدون فعدال، حيث يفترض أن سلوك الإلكترونات في هاا النموذج غير ت

 ..[10]شام، والاي يجمع بين تيرير الأنوية وتيرير الإلكترونات الأخرع على الإلكترون المحدد-المعروف بكمون كوهن

تعُب  ر الطاقة الحركية للنظام الخيالي عن طاقة الإلكترونات غير المترابطة مع الإلكترونات الأخرع، بينما تمُثل الطاقدة 

وعامدل تصدحيح « 𝑇𝑓» تكون هاه الجملة مجمول للطاقدة الحركيدة فدي النظدام الخيدالي « 𝑇𝑅» الحركية في النظام الحقيقي جملة 

.مكدن تعبيدر عدن هداا بالتفصديل مدن خدلال التعبيدر الرياضدي [10]على طاقة الحركدة لللكتدرون« 𝑇𝑐»يعُب  ر عن تيرير الارتباط  

𝑇𝑅 .المعني =  𝑇𝑓 +  𝑇𝑐І …………. .………………… 

(24-І)…………..………………….. 𝑇𝑐 = ⟨Ψ|T|Ψ⟩ − ⟨φ|𝑇𝑠|φ⟩ 

⟨Ψ|𝑉𝑒𝑒|Ψ⟩ : [10]بالعلاقة التالية فتم كتابتهبين الإلكترونات في النظام الحقيقي  𝑉𝑒𝑒التفاعل أما فيما يخص  = 𝑈𝐻 + 𝑈𝑥 +  𝑈𝑐………  …………..……)І-52( 

 . حيث تمثل الحدود 

 𝑇𝑠[𝜌]    الطاقة الحركية لللكترون في النظام الخيالي 

   𝑈𝐻 :إلى الطاقة الناتجة عن التنافر  يشير:اقة التنافر الكولومبي بين الإلكترونات )كمون هارتري(ط

 الكولومبي بين الإلكترونات ذات الشحنة السالبة في النظام الإلكتروني. يعُرف أيضاً باسم "كمون هارتري"، 

   𝑈𝑥 :طاقة التبادل بين الإلكترونات ذات نف  السبين 

 وني. لإلكترلكتروني( في النظام اتمُثل الطاقة المرتبطة بتبادل الإلكترونات التي تحمل نف  السبين )الدوران الإ

   𝑈𝐶 : الطاقة المترتبة عن التفاعلات الكمومية بين الإلكترونات في  لتمُث .الإلكتروناتطاقة الارتباط بين

 .النظام
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عل خارجي، تفامون الشام للنظام الإلكتروني بدلالة كل من الطاقة الحركية لللكترون، طاقة الك-ببساطة، تصاغ معادلة كوهن

لرئيسية العوامل ا عب هاهالارتباط. يتمثل الهدف في فهم الحالة الكمومية للنظام وتحديد حدوده، حيث تل-هارتري، وطاقة التبادل

 طاقة الكلية للنظام والتفاعلات بين الإلكترونات. أدوارًا حاسمة في تحديد ال

 𝑇𝑠[𝜌]شام للنظام الإلكتروني، ، -يمُثل الطاقة الحركية لللكترون في النظام الخيالي في معادلة كوهن 

 

(26-І)…………. ………….𝑇𝑠[𝜌] =  ⟨𝜑𝑖|− ℏ22m∆|𝜑𝑖⟩ =  − ℏ22m∑ ∫𝜑𝑖∇2i 𝜑𝑖∗𝑑𝑟𝑖 
 𝑉𝑁𝐸[𝜌]  إلكترون( -الكمون الخارجي المتولد عن تيرير الأنوية )التفاعل الأنوية 

(27-І)………………  …………𝑉𝑁𝐸[𝜌] = −∫  ∑ 𝑍𝐼𝜌(𝑟 )|𝑅⃗ I0−𝑟  |𝐼,𝑖 𝑑𝑟 (26-І) 

 𝑈𝐻[𝜌] )تفاعل هارتري )تفاعل كولومبي بين الاكترونات 

(28-І)………           …                  …  .…….…U[𝜌] = 12∫ 𝜌(𝑟 )𝜌(𝑟′⃗⃗⃗⃗ )|𝑟 −𝑟′⃗⃗⃗⃗ | 𝑑𝑟𝑑𝑟′ 
 Exc[𝜌] الارتباط وهي عبار  عن مجمول حدي الارتباط والتبادل ولي  لهاته الطاقة عبار  -طاقة التبادل

 رياضية دقيقة انما يتم تقديرها عن طريح تقريبات 

شام للنظام الإلكتروني. تعُب ر هاه -عنصرًا حاسمًا في معادلة كوهن 𝐸𝑥𝑐[𝜌]الارتباط، المُمثلة بالرمز-تعُتبر طاقة التبادل

الطاقة عن مجمول حدود الارتباط والتبادل بين الإلكترونات، وتمثل عنصرًا مركبًا للحالة الكمومية للنظام. يجمع حساب هاه 

 .الطاقة بدقة العديد من التيريرات الكمومية المعقد  المرتبطة بتفاعلات الإلكترونات

 .يبات.ستخدام تقررها باالارتباط لا تعُبر عن طريح عبار  رياضية دقيقة بشكل مباشر، بل يتم تقدي-يجدر بالاكر أن طاقة التبادل

(29-І)………………….Exc[𝜌] = Ex[𝜌] + Ec[𝜌] 

 : [20–18]وبالتالي فمعادلة كوهن شام تكتب كمايلي 

(30-І)……………………….𝐻𝐾𝑆𝜑𝑖(𝑟 ) = [𝑇𝑠[𝜌] + 𝑉𝐾𝑆(𝑟 )]𝜑𝑖(𝑟 ) =  𝜀𝐾𝑆𝜑𝑖(𝑟 ) 

(31-І)…….……………….𝑉𝐾𝑆(𝑟 ) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) + 𝑉𝐻(𝑟 ) + +𝑉𝑋𝐶(𝑟 ) 

   (32-І)………… ……………𝐸[𝜌] = 𝑇𝑠[𝜌] + 𝑉𝑁𝐸[𝜌] + 𝑈𝐻[𝜌] + Exc[𝜌] 
-التقديريدة لجميدع حددود الكمدون الفعدال لكدوهنشام تتطلب التحقح من العبارات التحليلية أو -عملية حلا لمعادلة كوهن 

يجب أن يتم هداا التحقدح باسدتخدام التقنيدات الرياضدية المناسدبة .  𝐸𝑥𝑐[𝜌]الارتباط الكموني-، ومن بينها حد التبادل𝑉𝐾𝑆(𝑟 )شام

تقددديره باسددتخدام الارتبدداط الكمددوني لا يتمتددع بصدديغة رياضددية محدددد ، ولكددن يمكددن -لضددمان دقددة النتددائج. يلاحددا أن حددد التبددادل

 .التقريبات المعتاد 
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شدام جهدداً كبيدرًا. يمكدن التعبيدر عدن هداه -بالإضافة إلى ذلك، يتطلب البحث عن الدوال الموجية التي تمُثل حلدولًا لمعادلدة كدوهن

 : شام، والتي يمكن تعبير عنها بواسطة العلاقة-التي تمُثل حلولًا لمعادلة كوهنالدوال الموجية 

(33-І)……….   .                                      ……………….𝜑𝐾𝑆(𝑟 ) =  ∑ 𝐶𝑖𝑗𝑗 𝜑𝑗(𝑟 ) 
تمثل دوال الموجة ذات الأهمية البالغة فدي دراسدتنا. تيخدا هداه 𝜑𝑗 تعب ر عن معاملات النشر المتعلقة بدالة الموجة، و𝐶𝑖𝑗حيث أن

الحددالات الكموميددة 𝜑𝑖فددي العلاقددات الرياضددية المتعلقددة بالنظددام الإلكترونددي. بمعنددى  خددر، تمُثددلالدددوال موجيددة الشددكل الموجددود 

 .المختلفة للنظام، وتسُتخدم لتمثيل الدوال الموجية المرتبطة بالإلكترونات

ي لكتروندات فدلإشام، نحصل على تمثيل دقيح للتفاعلات الكمومية وتديريرات ا-بتبسي  هاه العلاقات وتعويضها في معادلة كوهن

ترونددي، لنظددام الإلكلالنظدام. يبُددرز هدداا التمثيدل الرياضددي الأهميددة البالغدة للمعدداملات والدددوال الموجيدة فددي فهددم الحالدة الكموميددة 

∑ .وبالتالي يسُهم في تفسير وتحليل التفاعلات بين الإلكترونات في النظام بشكل أدق 𝐶𝑖𝑗𝑗 𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 = ∑ 𝐶𝑖𝑗𝜀𝐾𝑆𝑗 |𝜑𝑗〉…………….……)І-43( 〈𝜑𝑘|∑ 𝐶𝑖𝑗𝑗 𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 = 〈𝜑𝑘| ∑ 𝐶𝑖𝑗𝜀𝐾𝑆𝑗 |𝜑𝑗〉(35-І)……………………….. ∑  𝑗 (〈𝜑𝑘|𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 − 𝜀𝐾𝑆〈𝜑𝑘|𝜑𝑗〉)𝐶𝑖𝑗 = 0(36-І)…………………. 

يتم ذلك باستخدام برمجيات وخوارزميات تعتمتد  .𝐶𝑖𝑗شام من خلال التركيب الفعّال للمعاملات-تتم حلاً لمعادلة كوهن

يتم بدء الحلقتة  .(I.1) على حلقات تكرارية، حيث تخضع هذه الحلقات لشروط التقارب المحددة، والتي يتم توضيحها في الشكل

inكثافة إبتدائية التكرارية بناءً على 
الكثافة الجديتدةشام، يتم حساب  -، وبعد اكتمالها بتنفيذ الخوارزميات لحل معادلة كوهن

out
 يتم ثم إجراء اختبار لشرط التقارب، وإذا تحقت  الشترط، يتتم إيقتاف الحستاب. إذا لتم يتحقت  شترط التقتارب، يتتم تكترار .

inالحلقة بمزج كثافتي الإلكترونيتين لمرحلتين متتاليتين
وout

. وهكذا. 
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 .(DFT)للكثافة  الو يفية الدالة نظريةشام  في اطار -لحل معادلة كوهن التكراري مخط ال:(I.1)الشكل 

 

𝜌𝑖𝑛 ةالكثافة الابتدائي  

 V(r) حساب

 حل معادلة

شام -كوهن    

 𝐸𝑓 د طاقة فيرمي تحدي

 

 𝜌𝑜𝑢𝑡حساب 

𝜌𝑖𝑛شرط التقاربالتحق  من  ≅ 𝜌𝑜𝑢𝑡 

 
𝜌𝑖𝑛𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛𝑖+ 𝜌𝑜𝑢𝑡𝑖

 نهاية الحلقة

 لا

 

 نعم
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 التبادل -( اهم التقريبات المستخدمة لتقدير كمون الارتباط 5

 : LSDAالمعتمد على حالة السبين  تقريب كثافة الموضع( 5-1

 التالي: وكاا الكمون الموافح لها بدلالة الكثافة الالكترونية على النحو 

شام هي فهم التحليل الرياضي لطاقة الارتباط التبادلي بين الإلكترونات. -الخطو  الأولى الحاسمة في حل معادلة كوهن

 سدعة الانتشددار. يعتبددر تقريددب كثافدة الموضددعية المعتمددد علددى حالدة السددبينلتحقيدح هدداا الهدددف، تدم اسددتخدام أسدداليب تقريبيددة وا

(LSDA) [21]هو التقريب الأكثر استخدامًا على نطاق واسع. ويعد تقريب كثافة الموضعية LSDA  هو الأبس  وقد تم تقديمده

 1964من قبل العلماء كوهن وشام في عام 

يتميز هاا التقريب بتقديم تعبير بسي  يرتب  بكثافة الإلكترونات. وتتعلح هداه العبدار  بالطاقدة الارتبداط التبدادلي وكدالك 

يدة علدى الطاقدة الارتباطيدة، ويتديح فهمًدا أوليًدا للتفداعلات بدين بالكمون المتناغم معه. يعكد  هداا التقريدب تديرير الكثافدة الإلكترون

الإلكترونات في النظام الإلكتروني. تشير هاه الخطدو  إلدى أهميدة تقددير كثافدة الموضدعية وتيريرهدا فدي فهدم خصدائص الارتبداط 

 التالي: وكاا الكمون الموافح لها بدلالة الكثافة الالكترونية على النحو  التبادلي

(37-І)…                    …………………𝐸𝑋𝐶𝐿𝑆𝐷𝐴  =  ∫ 𝜌(𝑟 )𝐸𝑥𝑐 [𝜌(𝑟 )]𝑑𝑟  
(38-І)……………………𝑉𝑥𝑐 = 𝑑𝐸𝑋𝐶𝐿𝐷𝐴[𝜌]d𝜌 =   𝜀𝑋𝐶𝐿𝐷𝐴 +  𝜌(𝑟 ) 𝑑 𝜀𝑋𝐶𝐿𝐷𝐴d𝜌 

الإلكترونية الكلية بمجمول عند فحص حالة السبين، سواء كانت الإلكترونات تتجه للأعلى أو للأسفل، يتم تمثيل الكثافة 

𝜌(𝑟 )كثافتي الإلكترونين =  𝜌↑(𝑟 ) + 𝜌↓(𝑟 ) .[10]هاا التمثيل يعك  التوزيع الإلكتروني للنظام بمراعا  اتجاه السبين :

 .يشُير ذلك إلى وجود تيريرات محورية للدوران الكمومي على النظام الإلكتروني

{  
  (− ℏ22m∇2 + Veff↑ (𝑟 ))𝜑𝑖(𝑟 ) =  εKS↑ 𝜑𝑖(𝑟 )(− ℏ22m∇2 + Veff↓ (𝑟 ))𝜑𝑖(𝑟 ) =  εKS↓ 𝜑𝑖(𝑟 )(39-І)… …………………………….. 

 :[10]الكمون الفعال تعطى عبارته كمايلي  تعطى عبار  بينما

{Veff↑ (𝑟 ) = Vext + Vxc↑ = Vext + 𝑑𝜀𝑋𝐶𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌↑(𝑟 ),𝜌↓(𝑟 )]𝑑𝜌↑(𝑟 )         Veff↓ (𝑟 ) = Vext + Vxc↓ = Vext + 𝑑𝜀𝑋𝐶𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌↑(𝑟 ),𝜌↓(𝑟 )]𝑑𝜌↓(𝑟 )         (40-І) …………. 
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 :GGA[22]تقريب التدرج المعمم (5-2

ك، سدة. ومدع ذلدالتقريب السابح افترض أن الكثافدة الإلكترونيدة فدي النظدام الإلكتروندي موزعدة بانتظدام، ممدا يجعلهدا متجان

ثافددة فتددرض أن الكتددم اقتددراح تقريددب جديددد ي أ هددر هدداا التقريددب تباعددداً نوعيًددا عددن النتددائج التجريبيددة فددي العديددد مددن الحددالات. ،

 .الإلكترونية الموضعية غير متجانسة وتتغير بين المواقع داخل النظام الإلكتروني

تم تعديل الفكر  السابقة عبر النظر إلدى أن الطاقدة الكليدة للنظدام الإلكتروندي تعتمدد علدى الكثافدة الإلكترونيدة بتددرجات 

ضي. يتميدز التقريدب الجديدد فدي دراسدة الدنظم الإلكترونيدة بينده يعتبدر الكثافدة الإلكترونيدة غيدر مختلفة، ويمكن تمثيلها بشكل ريا

 GGA [22]متجانسة، ويقوم بتدرج الطاقة الكلية للنظام بناءً علدى التغيدر فدي الكثافدة الإلكترونيدة. فدي هداا السدياق، تعتمدد دالدة

ية على الكثافة الإلكترونية وتدرجها في نقطة معينة. يمُثل هاا التقريب تقدمًا هامًا فدي فهدم تفداعلات الإلكتروندات، خاادة الو يف

ويدتم  .في المواد المغناطيسية، حيث يتم احتساب التفاعلات بين الإلكترونات مع النظر إلى الشحنة وحالة السدبين فدي وقدت واحدد

 تمثيلها بالشكل:

І)………………………𝐸𝑥𝑐𝐺𝐺𝐴  =  ∫  𝑑𝑟3 𝑒𝑥𝑐𝐺𝐺𝐴 [𝜌(𝑟), 𝛻 , 𝜌(𝑟)]
 EVGGA[23]تقريب ( 5-3

لا لا أنهمدا فشدإتحقيدح توقعدات دقيقدة للخصدائص الهيكليدة،  جد قريبة من النتائج التجريبية في أ هر كفاء  هاا التقريب

ب نطداق فدي تقريدعليها من حسابات بنيدة ال المتحصلة بشكل فعال في المواد الصلبة. يلُاحا أن الفجوات في تقدير فجوات الطاق

 GGAو LDA [. يعُزع هداا الدنقص إلدى اسدتخدام22٪ مقارنة بالنتائج التجريبية ]40تكون أقل بنسبة تقارب  (LDA) الكثافة

لارتبداط التبدادلي أهميدة هاا السياق، يتبوأ التفكير في اياغة بديلدة لطاقدة ا في.لدوال بسيطة في معالجة إمكانية الارتباط التبادلي

 لتحسدين الدقدة، علدى الأقدل فيمدا يتعلدح بالخصدائص LDAو GGA بالغدة. يتعدين إضدافة تصدحيح جديدد علدى مسدتوع تقريبدي

تحسين هاا  لح الارتباط. تمبتعديل التصحيح المُجرع على مصط Vosko[23]و Engel الإلكترونية. لتحقيح هاا التصحيح، قام

عدديل إطدلاق الدقيح. ينجم عن هداا الت Hartree-Fock التصحيح بواسطة دمج الترتيب الثاني لتدرج المعمم مع مصطلح ارتباط

 .يةائج التجريبالارتباط، الاي يتُوقع بشكل أفضل فجوات الطاقة لتقريبها إلى النت-الجديد لإمكانية التبادل EV-GGA تقريب

 mBJريب تق(5-4

 نموذجًدا [24]الارتبداط -كمدون التبدادلل جديدد  ادياغة Johnson (BJ) و Becke تقريدب المعددل مدن طدرف القددم 

تمدد علدى والتدي تع (LDA) نيدةاجديداً يسدهم فدي تحسدين دقدة فجدو  الطاقدة، خاادة فدي سدياق و دائت التبدادل والارتبداط اللامك

ها علدى النحدو ويمكدن ادياغت.التدي تعتمدد علدى التددرج الكثدافي (GGA) نيدة وو دائت الكثافدة العامدةاالكثافة الإلكترونية اللامك

 :التالي
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(42-І)……………………       𝑉𝑥,𝜎𝐵𝐽(𝑟) = 𝑉𝑥,𝜎𝐵𝑅(𝑟) + 1𝜋√56√𝑡𝜎(𝑟)𝜌𝜎(𝑟) 

 .تمثل كثافة الطاقة الحركية𝒕𝝈(𝒓) تعبر عن كثافة الإلكترون 𝝆𝝈(𝒓) :حيث تشير 

σ  : الحالة الكمانية أو التكاف  الإلكتروني لللكترونات في النظامهو السبين يسُتخدم كرمز للشار  إلى. 

لداي تدم اتعديلاً مهمًا على نموذج حسداب كمدون التبدادل والارتبداط  (Blaha et al) وفريح البحثBlahaبصور  أخرع، أجرع

عتبدر تحقيدح والارتبداط، والتدي يُ يهدف هاا التعديل إلدى تحسدين تقدديرات كمدون التبدادل  .Johnson و Becke اقتراحه بواسطة

 .GGA أو LDA نتائج أقرب إلى النتائج التجريبية لخصائص أشباه الموالات من خلال تقنيات

 :التالية يعُطى بواسطة عبار  رياضية خااة ، الايmBJ يتم توجيه اهتمام خاص إلى الكمون الجديد المعروف باسم

(43-І)……………………       𝑉𝑥,𝜎𝑚𝐵𝐽(𝑟) = 𝑐𝑉𝑥,𝜎𝐵𝑅(𝑟) + (3𝑐 − 2) 1𝜋√ 512√2𝑡𝜎(𝑟)𝜌𝜎(𝑟) 

𝜌𝜎(𝑟) ووفقا لهاا النموذج تعطى عبار  كثافة الالكترونات بالعبار  =  ∑ |ѱ𝑖,𝜎(𝑟)|2𝑛𝑒𝑖=1 ،(44-І)………………… 

𝑡𝜎(𝑟)و كثافة الطاقة الحركية بالعبار   =  12∑ 𝛻𝑛𝑒𝑖=1 ѱ𝑖,𝜎∗ (𝑟)𝛻ѱ𝑖,𝜎(𝑟) (45-І)   ………… 

 : APWطريقة الأمواج المستوية (6

ية التي وات الدالة الموجنهجًا دقيقًا وعلميًا ل APW (Augmented Plane Wave) تقدم طريقة الأمواج المستوية

عادلدة اسدتخدام لحدل هداه الم [12]الارتباط. يقترح العالم سدلاتر -شام بعد تجاوز شكل تحديد كمون التبادل-حل معادلة كوهنهي 

ب، تمُثدل في هداا التقريد2.1، حيث يتم تقسيم الفضاء البلوري إلى قسمين، كما هو موضح في الشكل Muffin-Tin[25] تقريب

بندوا  ذرتهدا  الإلكتروندات القلبيدة. يكدون ارتبداط الإلكتروندات Ri الارات بكرات غير متداخلة، حيث يتواجد داخل نصت قطرها

تيار الددوال اا النهج اخي على الإلكترونات الحر  البعيد  عن أنوية ذراتها. يتيح هقويًا، وتوجد منطقة بينية بين هاه الكرات تحتو

 .الأمثل ووات حالة الإلكترونات بشكل دقيح لتحقيح فهم أفضل للتفاعلات الإلكترونية في الأنظمة البلورية
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 Muffin-Tinتقريب شرح : (I .2)الشكل 

لارية الكرات اتظهر الفروق في الخصائص الكمومية لللكترونات على مستوع الار  بناءً على موقع تواجدها داخل 

لى ا بناءً عمتنا رً  الاي تتعرض له الإلكترونات داخل الكرات يكونأو في المنطقة الفراغية بين الارات. يلُاحا أن الكمون 

 :تقريب سلاتر، بينما يكون الكمون في المنطقة الفراغية رابتاً وفقًا للمعادلة

(46-І)……………V(r ) = {V(r)                              r ≤  R0  0                                    r > R0 

ال ت الدوتختل ولهاا الإلكترونات في منطقة داخل الكرات عن تلك الموجود  في المنطقة الفراغية واتيختلت 

رات ج داخل الكالأموا الأمواج المستوية شكلها داخل المنطقة الفراغية، في حين تتكون اتيخ .المنطقتينالموجية الموجود  في 

 :للمعادلة كروية، وذلك وفقًا  وتوافقيةدوال شعاعية  بشكل جداء

(47-І)……………………φ(r ) =  {∑ ∑ 𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑚−𝑚 𝑟 ≤ 𝑅0∞l=0 1√𝛺∑ 𝐶𝐺𝐺 𝑒𝑖(𝐾⃗⃗ +𝐺 )𝑟 𝑟 > 𝑅0 

 [26]هي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغر  𝑈𝑙(𝑟)حيث الدوال الشعاعية 

(48-І)………………(− 𝑑2𝑑𝑟2 + 𝑙(𝑙+1)𝑟2 𝑉(𝑟 )) r𝑈𝑙 = 𝐸𝑙𝑈𝑙 

Ri 
 كرات ذرية

منطقة ما بين 
 الارات
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 FP-LAPWايدة خطيا للكمون الكامل زالمت الأمواج المستوية طريقة (6-1

ب ء كبير في هو ال، APW التقريب السابح، خااة باستخدام طريقة الأمواج المستويةالمشكل الناجم عن تطبيح 

عمليات الحساب. هاا الب ء أرر سلبًا على كفاء  وسرعة إجراء التحليلات الإلكترونية. للتغلب على هاه التحديات، أجرع 

قام بالك من خلال إدخال نشر تايلور لكتابة الدوال APW[28]تحسينات على طريقة الأمواج المستوية [27]اندرسون 

التحسين الدقة الحسابية ويعزز كفاء  الحسابات، مما يساهم في تحسين الأداء الشامل للطريقة. هاه  يعزز هاا𝑈𝑙(𝑟) .الشعاعية

التعديلات تعك  التفاني في السعي لتطوير أساليب الحساب الإلكتروني وتعزيز الدقة العلمية في فهم الظواهر الفيزيائية للنظم 

 .البلورية

(49-І)…   …………𝑈𝑙(𝑟, 𝐸) =  𝑈𝑙(𝑟, 𝐸𝑙) + (𝐸𝑙 − 𝐸) 𝑑𝑈𝑙(𝑟,𝐸)𝑑𝐸 |𝐸=𝐸𝑙 + 𝒪(𝐸𝑙 − 𝐸)2 

 :  لتصبح كالآتيMuffin-Tinالكمون داخل وخارج كرات عبار  وبالتالي تم تعديل 

(50-І)… ………………….𝑉(𝑟) =  {∑ 𝑉𝑙𝑚(𝑟)𝑌𝑙𝑚𝑚𝑙𝑚                                     𝑟 ≤  𝑅0  ∑ 𝑉𝑘(𝑟)𝑒𝑖𝑘𝑟𝑚𝑙𝑚                                     𝑟 > 𝑅0 

 :[29,30]ي الدوال الموجية في داخل الكرات بدلالة الدوال الشعاعية ومشتقاتها. حيث تكتب الدوال الموجية كمايل وكالك

(51-І)…………𝛷𝐾⃗⃗ +𝐺 (𝑟 ) =  {  
  ∑ (𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟))𝑌𝑙𝑚(𝑟) 𝑙𝑚             𝑟 ≤  𝑅0  1√𝛺∑ 𝐶𝐺𝐺 𝑒𝑖(𝐾⃗⃗ +𝐺 )𝑟                                               𝑟 > 𝑅0 

 معامل مرتب  بالدوال الشعاعية  𝐵𝑙𝑚. 𝐴𝑙𝑚و  𝐴𝑙𝑚شعال الشبكة العكسية والمعاملين   𝐺الموجي، الشعال   𝐾⃗⃗حيث 

 (52-І)………… ………………..𝐴𝑙𝑚 = 4𝜋𝑟02𝑖𝐿√𝛺 𝑌∗𝑙𝑚(𝐾 + 𝐺)𝑎𝑙(𝐾 + 𝐺)  𝐵𝑙𝑚 معامل مرتب  بمشتح الدوال الشعاعية 

 (53-І)……………….𝐵𝑙𝑚 = 4𝜋𝑟02𝑖𝐿√𝛺 𝑌∗𝑙𝑚(𝐾 + 𝐺)𝑏𝑙(𝐾 + 𝐺)  
ي دراسة فرائد  تبرز طريقة الأمواج المستوية المتزايد  بنتائج استثنائية، مما يجعلها تعتبر إحدع الأساليب ال

كامل  دامها كمونز استخالمركبات، وذلك بفضل فعاليتها البارز  في تحليل الخصائص الإلكترونية للنظم الارية والجزيئية. يتمي

 يقة في وات الهياكل الإلكترونية. بتحسين الدقة الحسابية والتفاايل الدق
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 LAPW+LOطريقة (6-2

تمت معالجة التحديات المتعلقة بالتعامل مع الإلكترونات القريبة نسبياً من النوا ، خااةً تلك ذات الطاقة المنخفضة، في 

لتحسدين أداء الطريقدة، يدتم اسدتخدام نافداتين مدن الطاقدة حيدث يدتم حدل المعدادلات  .LAPW طريقة الأمواج المسدتوية المتزايدد 

، حيث يتم استحداث فئدة LAPW + LO استخدام طريقة [31]الدنيوية الناتجة عنهما بشكل منفصل. يقُترح من قبل العالم سينغ 

تتكون هداه الددوال  .(LO) "اه الو ائت بمصطلح "المدارات المحليةرالثة من و ائت الأساس. يتم الإشار  في هاه الحالة إلى ه

مددن الجمددع الخطددي لدددالتين شددعاعيتين تتناسددبان مددع طدداقتين مختلفتددين، ويددتم تشددكيلهما بواسددطة المشددتح فيمددا يتعلددح بإحدددع تلددك 

 :الطاقات. تيخا الو يفة الااتية لهاه المدارات المحلية الشكل التالي

(54-І)……𝜙(𝑟 ) = ∑ [𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟, 𝐸1,𝑙) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟, 𝐸1,𝑙) + 𝐶𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟, 𝐸2,𝑙)]𝑙𝑚 𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑟 < 𝑅0 

 .سابقًا المحددين𝐵𝑙𝑚و𝐴𝑙𝑚مننفسطبيعةالمعاملين𝐶𝑙𝑚تتكون المعاملا يثح

وذلك لتجنب الاندماج بين حالات الطاقة الأساسية 𝑬𝒍تحديات في اختيار قيمةFP-LAPW [32–37] تواجه طريقة

مما يتطلب تعديلها 𝑬𝒍ساسية. هاا يستدعي الحاجة إلى اختيار دقيح لقيمةوحالات التكاف  نتيجة لعدم التعامد لبعض الحالات الأ

 .في كل مر . ومع ذلك،

 MT وفي الوقت نفسه يتم اعتماد نصت قطر كر 𝑬𝒍لتفادي هاه التحديات، يعتمد الباحثون على اختيار مناسب لـ

ت الارات القريبة جداً من النوا . وعلى اغير، يصبح من الصعب وا MT المناسب. يلُاحا أن عند اختيار نصت قطر كر 

 .الجانب المقابل، عند اختيار نصت قطر كبير، لا تكون الدوال الموجية كافية لوات المنطقة البعيد  عن النوا 

هاا Kmax TMR * .لاا، لضمان حصول على حسابات دقيقة ونتائج موروقة للبنية الإلكترونية، يصبح من الضروري ضب  قيمة

لأداء اهاا التحكم الدقيح يسهم في تحسين (.9maxK .MTR <7>)يتطلب اختيار مناسب لها في نطاق عملي يتراوح بين 

 الحسابي وضمان تمثيل فع ال للظروف المحيطة للارات، 

 WEIN2Kشرح برنامج الحساب (7

ة "فورتران"، باستخدام لغة البرمج Wien2k ، نجح الباحثون في تطوير برنامج[38]في معهد كيمياء المواد في فيينا 

يات مدمجة د  برمجعالصلبة. يتكون هاا البرنامج من والاي يعُتبر من بين أهم البرامج المستخدمة في دراسة خصائص المواد 

ج المستوية المتزايد  باستخدام طريقة الأموا (DFT) ومرتبة، تم تنفياها بلغة فورتران، وتعتمد على نظرية الكثافة الو يفية

 .[10]، وذلك لدراسة خواص المركباتFP-LAPW كطريقة لحساب الكمون الكامل

 ويتوفر بعد  إادارات. تشمل البرمجيات الرئيسية وو ائفها في برنامج Linux على نظام Wien2k يثُبت برنامج

Wien2k [10]المختلفة ما يلي : 

 •NN : ،يقوم هاا البرنامج بحساب المسافات بين الارات المجاور ، وذلك بهدف تحديد قيمة نصت قطر الكر  الارية المناسبة

 كما يتحقح من عدم وجود تداخل بين الارات
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 •SGROUP :مركب.ال أليها ئية التي ينتميالفضا زمر  المجموعة مهمة هاا البرنامج هي تحديد 

 •SYMMETRY :بالمركبلمجموعة الفضاء الخااة  التنا رعدد عمليات  بحساببرنامج  يقوم هاا. 

 •LSTART :فدي حسدابات  كثافة إلكترونية للدارات الحدر  ويحددد كيفيدة معالجدة المددارات المختلفدة يقوم هاا البرنامج بحساب

 بنية النطاق.

 •KGEN يولد شبكة من النقاط :K  في الجزء غير القابل للاختزال من منطقةBrillouin ( الأولىZ.B .) 

 •DSTART :كثافة أولية لدور   يقوم بحسابSCF .عن طريح تركيب الكثافات الارية 

يوفر  مما ،gnuplotالرسم وبرنامج   xcrysdenيتميز البرنامج بقدرته على دمج برمجيات أخرع مثل برنامج

 لمي لخصائصهم العإمكانيات إضافية للتحليل والتصور البصري للنتائج. هاا التقدم البرمجي يسهم بشكل كبير في تحسين الف

 .المواد الصلبة والتفاعلات الإلكترونية
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 wien2k[10]برنامج التي يتضمنها  البرمجياتو يفة اهم :  (I.3)الشكل 
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  الذرات

𝑯𝒏𝒍 حل المعادلة = 𝑬𝒏𝒍𝒏𝒍 
 

حساب عدد عمليات 
 التناظر

إيجاد النقاط الخاصة 
 في منطقة بريلوي  

تركيب كثافات 
  الالكترونية 
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الخصائصحساب   

SGROUP 

 إيجاد زمرة التناظر

𝑎𝑡  

 حل معادلة بواسون

𝑉𝑀𝑇 𝑉 

−] حل المعادلة  ℏ22𝑚 + 𝑉]𝐾 = 𝐸𝐾𝐾 

 

𝐻𝑛𝑙 حل المعادلة = 𝐸𝑛𝑙𝑛𝑙 

𝐸𝑐𝑜𝑟  ,𝑐𝑜𝑟 ;𝑐𝑜𝑟 𝐸𝑣𝑎𝑙  ,𝑣𝑎𝑙   

 حساب الكثافة الالكترونية

𝑣𝑎𝑙  = ∑𝑘∗𝑘𝑜𝑐𝑐
𝑘  

 

𝑣𝑎𝑙    

𝑛𝑒𝑤   𝑖𝑛𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛𝑖 + 𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡𝑖  

 

 إعاد  اجراء الحسابات
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 مقدمة (1

هما من شأنه أن يحدد المجال الصناعي الأنسب ل 3NiAgF و   3MnAgFتسليط الضوء على خواص الفيزيائية للمركبين 

أهم  في هذا الجزء بحسابعلى هذا الأساس قمنا  إضافة الى الشروط الأنسب لهما للحصول على كفاءة ومردود عمل جيد.

و  3MnAgFالامر بدراسة الخواص البنيوية للمركبينقمنا في بداية  حيث3NiAgF و 3MnAgFخصائص المركبين 

3NiAgF قمنا  بعد ذلك.حساب كل من طول الضلع للخلية ،معامل الانضغاطية والمشتق الاول لمعامل الانضغاطيةوتم خلاله

خير تم حساب الأ في، وبتحديد السلوك الالكتروني للمركبين وهذا من خلال دراسة وتحليل منحنيات بنية العصابات وكثافة الحالة 

لمغناطيسي كما قمنا بحساب الخواص المغناطيسية حيث حددنا قيمة العزم ا .لكترونية واستنتاج طبيعة كل مركبالخصائص الا

خواص الضوئية الكلي للمركبين ومن ثم العزوم المغناطيسية الجزئية للذرات المكونة لهما . اضافة الى ذلك ، قمنا بحساب ال

 متصاص ، معاملي الانعكاس والانكسار وغيرها من الميزات الاخرى. للمركبين كمعامل الا

 تفاصيل الحساب (2

-FP[6–1]طيا والكمون الكاملخباستخدام طريقة الامواج المتزايدة حسابها النتائج التي تحصلنا عليها في هذا العمل تمت          

LAPW  المدمجة في برنامج المحاكاةWien2k[7]اساسا على نظرية الكثافة حيث استخدمنا لمعالجة كمون الارتباط المرتكز 

بينما استعملنا في تقدير خصائص الهيكلية والمغناطسية [8]( GGA(تقريب التدرج المعمم )exchange-correlationالتبادل )

 .لتحليل الخواص الالكترونية mBJ[9]  تقريب 

 قمنا بتقسيم الفضاء الي منطقتين : و Muffin-Tin [10]الى تقريب  اناستندخلال اطوار العمل المنجز 

وافقية كروية حيث توصف دالة الموجة بداخلها بدوال ت mtRانصاف اقطارذرات ككرات ذات الاعتبرنا فيها ان  :المنطقة الاولى

 .Niو Mnتيلذر  a.u 2.3.بالنسبة للمركبين الذين قمنا بدراستهما اخذنا القيم lmax =10عظمي أذات عزم زاوي 

2.1 a.uة الفضة لذرAg1.6و a.u الفلورلذرةF خلية نصاف اقطار للذرات المكونة مع ضرورة تواجد الالكترونات الداأك

 فيها تداخل بين هاته الكرات . ثلا يحد"الالكترونات القلب" داخل هاته الكرات وبشكل 

كون فيه دالة الموجة نطقة البينية التي تمثل الفضاء المتبقي من المنطقة الاولى اي الفرغات البينية وتموهي ال:المنطقة الثانية

القصوى  هي القيمة maxKوTin-Muffinهو متوسط نصف قطر كرات  MTRحيث  maxK×MTRمستوية بمعامل قطع كأمواج

.نشير  0100تساوي  pointKو  maxK ×MTR= 8 تم اختيار القيمة الامثل لمعامل القطع ثالعكسية حيه لمعامل متجه الموجة لشب

 Ry 10-4 ين يساوي استعمال كلا التقريبسابات المنجزة لكلا المركبين و بالى ان معيار و شرط التقارب للطاقة الكلية في كل الح

 :يالتال النحوت المشكلة للمركبين كان على الالكتروني للذرا . التوزيع

Mn: [Ar] 3d5 4s1 

Ni :[Ar] 3d8 4 s2 2p5 
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F: [He]2s2 

Ag : [Kr] 3d105s1 

 : 3NiAgFو 3MnAgF نالبنيوية للمركبيالخواص  (3

الذين ينتميان لعائلة البروفيسكيت ،حيث يتبلور هذين المركبين في 3NiAgFو3MnAgFقمنا بدراسة كل من المركبين      

، حيث وكما يبدوا هذا الشكل  VESTA[11–14]التي تم رسمها باستعمال برنامج و(II1.)الشكل البنية المكعبة كما تظهر 

 التالية : Wyckoffتتكون الخلية البلورية من خمس ذرات تشغل مواضع 

Mn:(0. 0. 0)  

Ag:(0.5 0.5 0.5) 

Ni:(0.0. 0) 

F:(0.0.5.0.5) (0.5 0 0.5) (0.5. 0.5 .0) 

 
 

 .3NiAgF و 3MnAgF نللمركبي البلوريةالبنية :(II.1)لشكلا

ئية عند بحساب تغيرات الطاقة الكلية للخلية الابتدا من خلالتم  3NiAgFو    3MnAgFنيبعند حساب الخواص البنيوية للمرك

 منحنىقمنا برسم و FM (Ferromagnetic)المغناطيسيةالحالة وذلك في  GGAمختلفة مستعملين في ذلك التقريب حجوم 

 Murnaghan " على معادلة دبالاعتما  (II 3.) و الشكل (II2.) الشكل)كما هو موضح في  تغيرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم 

 المعبر عنها بالعلاقة التالية : [15] "
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( П -  1 ) …………     ……….E(V) = 𝐸0 + 𝐵𝐵′(B′ −1) [𝑉 (𝑉0𝑉 )B′ − 𝑉0] + 𝐵𝐵′ (𝑉 − 𝑉0) 

 

 يةنضغاطالا :معامل 𝑩 .الكلية للخلية الابتدائية في حالة التوازن :الطاقة𝑬𝟎 .: حجم الخلية عند حالة التوازن𝑽𝟎 بحيث تمثل المعاملات

ةينضغاطلمعامل الا الأولالمشتق   𝑩′
 

ة قمنا بحستتتتتتتاب بعص الخواص البنيوي 3NiAgFو  3MnAgF    بعد تحديد الحالة الاكثر استتتتتتتتقرار لكلى المركبين  

كتحليل .( II2.( و )II1.لجداول )اية والطاقة الدنيا وكذالك طول الضتتتلع م كما هو موضتتتح في نضتتتغاطكثابت الخلية ومعامل الا

عند 3FNiAgأكبر من المركبa(Å)له ثابت خلية بلورية  3MnAgFللنتائج المتحصل عليها في الجدولين ، نلاحظ أن المركب 

نت لمركبين كاالكلا GGAتحصتتلنا عليها باستتتعمال تقريب وتجدر الاشتتارة أن القيم التي، حالة التوازن)الحالة الاكثر استتتقرارا(

 .[16,17]جد قريبة من النتائج المتحصل عليها في أبحاث أخرى

ة دون ان يحدث لها يمكن ان تتحملها الماد ضغطية فمعرفة قيمته تعطي فكرة عن اكبر قيمة نضغاطبالنسبة لمعامل الا. 

 3MnAgFب اكبر من المرك نضغاطله قيمة معامل الا 3AgFNiتشوه. من خلال النتائج المتحصل عليها وجدنا ان المركب 

  .ضغطوبالتالي فهو اكثر مقاومة لل

ر الحجم بدلالة لاحظنا من خلال منحنيات تغي المركبين،بالنظر الى تغير حجم الخلية البلورية بتغير الضغط لكلا 

 الضغط أن الحجم يتغير بشكل شبه خطي بزيادة الضغط.
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 . الخلية البلورية الحجم تغيرات بدلالة 3MnAgF للمركب الكلية الطاقة تغيرات:(II.2)لشكلا
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 . الخلية البلورية الحجم تغيرات بدلالة  3NiAgF      للمركب الكلية الطاقة تغيرات(:II.3)الشكل
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 [16,17]الاخرى الدراسات نتائج النتائج التي تحصلنا عليها  

3(a.u)0 V 543.0595  

(Ry)mini E -13542.092471  

a(Å) 4.3173 4.30 

B(GPa) 68.877  

B’(GPa) 5.1273  

 

 GGAالتقريب باستعمال المحسوبة 3MnAgFللمركب البنيوية الخواص قيم: (II.01)الجدول

 

 

 

 

 [16,17]الاخرى الدراسات نتائج النتائج التي تحصلنا عليها  

3(a.u)0 V 419.0553  

(Ry)mini E -14266.281985  

a(Å) 3.96 3.936 

B(GPa) 99.5969  

B’(GPa) 4.8929  

 

 GGAالتقريب باستعمال المحسوبة 3NiAgFللمركب البنيوية الخواص قيم: (II.02)الجدول
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 لخواص المغناطيسيةا (4

ا الغرض قمنا . لهذالخواص المغناطيستتتتيةالتركيب الذري للمواد الصتتتتلبة له تأثير باله الأهمية في عديد الخواص ومن بينها 

ي فمصتتدر الستتلوك المغناطيستتي  حيث تناولناومصتتدره  [26–18]أصتتل الستتلوك المغناطيستتي داخل المركبات الصتتلبة  بتوضتتيح

 ثلاث مستويات: علىمن خلال شرح الطواهر المغناطيسية  المواد

 للإلكترونالسلوك المغناطيسي  (1-4

عزم مغناطيسي سبيني يعطى بالعبارة  يملككجسيم مشحون سلبا يدور حول نفسه حول نواة موجبة الشحنة الالكترون   𝜇⃗𝑠 = −𝑔 𝜇𝐵ℏ 𝑆  وعزم مغناطيسي مداري𝜇⃗𝑠𝐼 = 𝜇𝐵ℏ 𝐼   كما هو موضح في( 4الشكل.II) 

 

 .للإلكترونالسبيني والمداري  العزم المغناطيسي(:II.4الشكل )

 المغناطيسي للذراتالسلوك  (2-4

ني أي التوزيع الالكترو الكترونات مدارها الخارجي طريقة تموضتتتتعيخضتتتتع الى  للذرةالمغناطيستتتتي الستتتتلوك 

مغناطيستتي  أحدهما له عزم) متضتتادينفإذا كانت كل هاته الالكترونات متموضتتعة بشتتكل مقترن وباتجاهين  لمدارها الخارجي،

)كمثال عن  عدومفستكون الذرة لا مغناطيسية لكون مجموع العزوم المغناطسية للإلكترونات م (الاخر الى الأسفلوالأعلى  الى

لذرة اأما اذا كانت إلكترونات المدار الخارجي متموضتتتتتعة بشتتتتتكل فردي فستتتتتتكون ، أ(-II5.الشككككككل )في Znذلك ذرة الزنك 

 .(ب-II5.)لشكل افي Nوكمثال عن ذلك لاحظ ذرة الآزوت  مغناطيسية
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 مثال ذرة الآزوت  -ب      مثال ذرة الزنك  -أ

 

 الذرات المغناطيسية واللامغناطيسيةأصل السلوك المغناطيسي في :(II5.الشكل )

 السلوك المغناطيسي للمادة (3-4

يستتي عتمد بشتتكل رئإذ ي عوامل،لعدة أستتاستتا خضتتع حيث ي وضتتوحا،الأكثر  ىالمستتتوهو للمادة  الستتلوك المغناطيستتي

 تأثيربينها دل مغناطيستتتتتتتية أو لا مغناطيستتتتتتتية(، والمستتتتتتتافات بين الذرات وتفاعلات التباإما المكونة للمادة )طبيعة الذرات على 

ناطيستتتية بين كانت تخضتتتع لحقل مغناطيستتتي أم لا. بالنستتتبة للتفاعلات المغ إذاتأثير درجة الحرارة وما الضتتتغط المطبق عليها، 

لخارجي الذي اوالمجال المغناطيستتتتتتتي  بينها،لمغناطيستتتتتتتية للذرات، والمستتتتتتتافة الذرات، فهي تفاعلات التبادل المتعلقة بالعزوم ا

 بالهاميلتوني المعطى بالعبارة:   Heisenberg. تم وصف هذه التفاعلات من قبل [19]تتعرض له

( П -  2) …………………………………..𝐻𝑚𝑎𝑔 =  ∑ 𝐽𝑖𝑗𝑆𝑖. 𝑆𝑗𝑖𝑗   +  ∑ 𝑔𝑖𝜇𝐵 ℎ⃗⃗𝑆𝑖𝑖  

 المغناطيستتتتتي المجال هوℎ⃗⃗شتتتتتعاع العزم المغناطيستتتتتي الستتتتتبيني ،𝑆𝑗المغناطيستتتتتية، ثابت هي𝑔𝑖بور، يمثل مغنطون𝜇𝐵 Bحيث

 .فاعل التبادل وهو عبارة عن تكامللت اقتران ثابت هي𝐽𝑖𝑗و الخارجي،
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 وهي كالآتي:(II6.الشكل )ممثلة في تصنف المواد من حيث ميزاتها المغناطيسية الى خمسة أقسام 

 مواد دايامغناطيسية: (1-3-4

من ذرات لا مغناطيستتتية وهذا لكون جميع الكترونات المدار الخارجي عادة تتكون المواد الدايامغناطيستتتية هي مواد صتتتلبة 

 .[22,27–18]مثنى وبالتالي يكون مجموع عزوم الالكترونات معدوم -للذرات المكونة لها في حالة اقتران مثنى

 مواد بارامغناطيسية: (2-3-4

من ذرات مغناطيستتتية تضتتتم كل منها الكترونات في مدارها الخارجي غير عادة تتكون المواد البارامغناطيستتتية هي مواد صتتتلبة 

)الذرات( وبالتالي  للإلكتروناتمقترنة ونظرا لكون المستتافات بين الذرات كبيرة فلا يحدث تفاعل تبادل بين العزوم المغناطيستتية 

 .[22,27–18]فستتجه العزوم المغناطيسية بشكل عشوائي ويكون المجموع الكلي للعزوم المغناطيسية للذرات معدوم 

 مواد فارومغناطيسية: (3-3-4

من ذرات مغناطيستتتية تضتتتم كل منها الكترونات في مدارها الخارجي غير عادة تتكون المواد الفاورمغناطيستتتية هي مواد صتتتلبة 

ستتتتتالب   𝑱𝒊𝒋ونظرا لكون المستتتتتافات بين الذرات صتتتتتغير، يحدث معامل الاقتران بين العزوم المغناطيستتتتتية للإلكترونات مقترنة 

سية للذرات  شكل متوازي ويكون العزم الكلي للمركب عبارة عن مجموع للعزوم المغناطي سية ب ستتجه العزوم المغناطي وبالتالي ف

 .[22,27–18] مالغير معدو

 

 مواد ضد مغناطيسية: (4-3-4

من ذرات مغناطيسية تضم كل منها الكترونات في مدارها الخارجي غير عادة تتكون هي مواد صلبة  ضد مغناطيسيةالمواد 

موجب   𝑱𝒊𝒋ونظرا لكون المسافات بين الذرات صغيرة جدا، يكون معامل الاقتران بين العزوم المغناطيسية للإلكترونات مقترنة 

وبالتالي فستتتتجه العزوم المغناطيستتية بشتتكل متضتتاد )احدهما الى الأعلى والاخر الى الأستتفل( ولأن الذرات المكونة للمركب لها 

 عزوم مغناطيسية متساوية في القيمة ومتعاكسة في الاتجاه فان المجموع الكلي للعزوم المغناطيسية للذرات  

 .[22,27–18]معدوم 

 مواد فاري مغناطيسية: (5-3-4

حالة وستتتتتطية بين الحالة الضتتتتتد مغناطيستتتتتية والحالة الفارومغناطيستتتتتية حيث تتكون من ذرات تعتبر المواد الفاريمغناطيستتتتتية  

ستتالب وبالتالي فستتتتجه العزوم المغناطيستتية بشتتكل   𝑱𝒊𝒋مغناطيستتية يكون معامل الاقتران بين العزوم المغناطيستتية للإلكترونات 

سية متعاكسة في الاتجاه الا ان قيمتها متضاد )احدهما الى الأعلى والا ير غخر الى الأسفل( ولكون الذرات تمتلك عزوما مغناطي

 .[22,27–18]متساوية فسيكون المجموع الكلي للعزوم المغناطيسية للذرات غير معدوم 
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FEROMAGNETIC 
 

ANTIFEROMAGNETIC 

 

ANTIFERIMAGNETIC 

 تصنيف المواد بحسب حالتها المغناطيسية(:II6.الشكل )
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البلورية الخلية  حجمبدلالة تغيرات   3MnAgFتغيرات العزم المغناطيسي الكلي والجزيئي للمركب(: II. 7)الشكل 

 .GGA التقريب   لباستعما

 

الخلية  حجمطول بدلالة تغيرات  3NiAgFالعزم المغناطيسي الكلي والجزيئي للمركبتغيرات  (:II.8)الشكل 

 .GGAالتقريبين لباستعما البلورية
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كما يمكن ادراك ان 5.5(b)ما تبله قيمتة  اكبير نوعله عزم مغناطيستتتي  3MnAgFيبرز ان المركب (II.7)الشككككل

لهم قيم موجبة وبالتالي فالعزوم المغناطستتتتتتية للذرات الثلاثة متجهة مع بعص 3F-Ag-Mnالعزوم المغناطستتتتتتية الذرية للذرات 

لهما عزم FوAgالملاحظ ايضتتتتا ان الذرتين.   (FM)بشتتتتكل متوازي )بنفس الاتجاه( ومنه فالمركب ذوطبيعة فارو مغناطستتتتية 

 لها المساهمة الغالبة في هذا العزم الكلي .Mnالمنغنيزمغناطيسي شبه معدوم بينما ذرة 

على العزم المغناطيسي للمركب فنلاحظ انه كلما زاد )حجم الخلية البلورية( طول ضلع الخلية البلورية  تأثيراما بخصوص 

 طفيف.غناطيسي الكلي بشكل الخلية البلورية زاد العزم الم حجم

ن أ يظهر أيضاكما   ،2(b)قيمتهتبله  حيث أقل من المركب الاخرله عزم مغناطيسي 3NiAgFن المركب أيبرز (II.8)الشكل

لهم قيم موجبة وبالتالي فالعزوم المغناطستتتتية للذرات الثلاثة متجهة مع بعص  3F -Ag -Niالعزوم المغناطستتتتية الذرية للذرات 

لهما عزم Fو Agالملاحظ ايضتتتا ان الذرتين. (  FM)بشتتتكل متوازي )بنفس الاتجاه( ومنه فالمركب ذوطبيعة فارو مغناطستتتية 

 المساهمة الغالبة في هذا العزم الكلي .لها   Niالنيكل مغناطيسي شبه معدوم بينما ذرة 

العزم  بقيالخلية البلورية  حجم الخلية البلورية على العزم المغناطيستتتتي للمركب فنلاحظ انه كلما زاد  متأثير حجاما بخصتتتتوص 

 .)خط مستقيم أفقي (ثابتالمغناطيسي الكلي 

 الالكترونية :الخواص  (5

اختيار المجال الكهربائي أو الإلكتروني الأنسب معرفة والالكترونية للمركب له أهمية كبيرة لما تسمح لنا ب صاستكشاف الخوا

لهذا قمنا بدراسة نطاقات الطاقة للمركبين ، الخصائص الإلكترونية للمركب  التدقيق فيلاستخدام مادة ما ، ويتحقق هذا الغرض بعد 

شبه موصل ، عازل ، ناقل أي الى اي  صنف من أصناف المواد ينمتي المركب المدروس ")من أجل تحديد السلوك الإلكتروني 

 البين ذرية ."( وكثافة الحالة لتحديد مدارات الذرات التي لها تأثير على كل نطاق وبالتالي فهم كيفية تشكل الروابط نصف ناقلأو 

 : عصابات الطاقة ( 5-1

بين معظم الذرات   ةالمتبادل توكنتيجة للتأثيرامستويات طاقة منفصلة  الكترونات الذرات المكونة للمركبات الصلبةتحتل 

طاقة الطيف وهو ما يسمى ب، مشكلة عصابة طاقوية الطاقة وتنقسم إلى مستويات قريبة من بعضها البعص تلمستوياتهجين يحدث 

المنطقة التي يحتلها )منطقة التوصيل طبيعة المدرات المتشكل منها وكذا يختلف كل نطاق طاقوي عن غيره في . )نطاق طاقوي(

 او التكافؤ ( وكذا عرض النطاق وخصوصا الكترونات المدارات الذرية المساهمة في نشأتها.

 Brillouinفي الحالة الأكثر استقرارًا في منطقة 3NiAgFو3MnAgFتمت دراسة عصابات الطاقة لكلا المركبين

( حيث R-Γ-X-M-Γبريلوين الأولى المعرفة في فضاء الشبكة العكسية عند النقاط ذات التناظر العالي وهذا بإتباع المسار )

 التالي :  (9)الشكلفي كما  3NiAgFو3MnAgFتعطى إحداثيات هاته النقاط لكلا المركبين 
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  عصاباتاب ستعملة في حسالمالنقاط عالية التناظر منطقة بريلوين الأولى و (:II9.شكل )ال

 3NiAgFو       3MnAgF   الطاقة للمركبين 

 (PDOSوالجزئية )(TDOS)كثافة الحالات الكلية  (2-5

الالكترونات المستتاهمة في تشتتكيل كل  تحديديقتضتتي  1-5فهم طبيعة تشتتكل عصتتابات الطاقة التي تم ذكرها في العنصتتر 

كل ستتهولة استتتنادا الى منحنيات توزيع يمكن ان يتم بتفستتير تشتتكل بعص الروابط الذرية  وهو ما يمكن أيضتتا منعصتتابة طاقية 

الإلكترونية الممكن تواجدها  الحالات( لنظام بلوري يحدد عدد TDOSبدلالة الطاقة. كثافة الحالة ) كثافة الحالات الكلية والجزئية

عند طاقة معينة. يمكننا أيضتتتتا استتتتتخدام كثافة الحالة كأداة تكميلية لتفستتتتير تكوين عصتتتتابات الطاقة معينة، وكذا معرفة المدارات 

 .ونوع التهجين الحاصل الذرية المسؤولة عن تكوين الروابط

,𝜀]كثتافتة الحتالتة للطتاقتات المحصتتتتتتتورة في المجتال  تعُرَف 𝜀 + 𝛿𝜀]  بحيتث يمثتل𝑔(𝜀)𝑑𝜀  عتدد الحتالات الطتاقيتة

إذ تكون كثافة الحالة الكلية عبارة عن مجموع كل الحالات الممكنة التي  [19]المتواجدة في هذا المجال بالنستتتتتتتبة لكل وحدة حجم 

,𝜀]لها طاقات محصتتتتتتتورة في المجال الطاقي  𝜀 + 𝛿𝜀]  مع بنية العصتتتتتتتابات وفقا  بالعلاقة تربطها. تعطى عبارة كثافة الحالة

 للصيغة الرياضية التالية:

( П -  3) ……………..…………………………𝑔(𝜀) =  ∑ 2 ∫ 𝑑𝑘(2𝜋)3𝑖 𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑖,𝑘) 

 يمكننا أعادة كتابة كثافة الحالة الكلية بالمعادلة:

( П - 4) ……………………………………𝑔(𝜀) = 1𝛺 ∑ 2 ∑ ⟨𝜑𝑖,𝑘|𝜑𝑖,𝑘⟩𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑖,𝑘)𝑘𝑖  

 .𝜀𝑖,𝑘الموافقة للقيم الخاصة  شام –هي الحالات الخاصة لحلول معادلة كوهن  〈𝜑𝑖,𝑘|يمثل حجم الجسم الصلب و 𝛺حيث 
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على المدارات للحصول على  (TDOS)بعد إسقاط كثافة الحالة الكلية  (PDOS)للحالات 𝑛𝑖(𝜀)يمكننا حساب الكثافة الجزئية 

 :[40] المساهمة الجزئية لكل مدار ذري كما هو مشار إليه في المرجع 

( П -  5) ……………………………………..𝑛𝑖(𝜀) =  ∑ 𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛)|𝑃𝑛𝑖𝑎 |2𝑛  

و 3MnAgFين الطاقة وكثافة الحالات الكلية والجزيئة للمركب تبنية عصابا تحليل منحنيات (3-5
3NiAgF: 

)الاعلى والاسفل(  حالتي السبين  لكلاعصابة الطاقة في  لمنحنياتالممثل   (II11.الشكل )و  (II10.)  نالشكلي ضوءعلى 

 تمكننا من اجراء تحليل يخص الخواص الالكترونية للمركبين حيث سجلنا الملاحظات التالية : 3NiAgFو 3MnAgFللمركبين 

بين عصتتتتتتابة التكافؤ ( Z-Γغير مباشتتتتتترة )طاقوية ) عصتتتتتتابة مانعة( نلاحظ ان هناك فجوة الأعلى حالة سككككككبين الى  .أ

مع عدم وجود اي عصتتابة تقطع مستتتوى فيرمي ، تقدر قيمة هذه الفجوة  لكلا المركبين المدروستتين  التوصتتيلوعصتتابة 

فكلا المركبين لهما ستتلوك شتتبه وعليه على الترتيب 3NiAgFو  3MnAgFللمركبين eV 4.6و  4.1(eV)الطاقوية ب 

 بفجوة طاقوية كبيرة نوعا ما. في حالة السبين الى الاسفل موصلي

بين عصتتتابة التكافؤ وعصتتتابة التوصتتتيل مع عدم ( Z-Γغير مباشتتترة )نلاحظ ان هناك فجوة  الاسكككفل حالة سكككبين الى .ب

 3MnAgFللمركبين eV 5.2و  6.7(eVوجود اي عصابة تقطع مستوى فيرمي ، تقدر قيمة هذه الفجوة  الطاقوية ب )

 .على الترتيب 3NiAgFو 

لفهم و شتتتتتتترح كيفية تشتتتتتتتكل هاته العصتتتتتتتابات نلجأ الى تحليل منحنيات توزيع كثافة الحالات الجزئية والكلية للمركبين 

3MnAgF3   وNiAgFفي كلا حالتي السبين كما هو موضح ( في الشكلII.21( و الشكل )II.31) 
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 Mbjباستعمال تقريب  ةالسبين المحسوبكلا حالتي في  3MnAgFبات الطاقة للمركب اعصبنية منحنى  :(II. 01)الشكل 
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 . mBJباستعمال تقريب  ةالسبين المحسوبكلا حالتي في  3NiAgFبات الطاقة للمركب اعصبنية منحنى  :(II.11الشكل )
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في حالة  mBJباستعمال التقريب لمحسوبة ا3MnAgFتوزيع كل من كثافة الحالة الكلية والجزئية للمركب (II.21لشكل )ايبين

 التالية :، حيث من خلاله يمكننا تسجيل الملاحظات (Spin Up)ين الى الاعلى بوس( Spin Down)سبين الى الاسفل 
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في كلا حالتي السبين الى الأعلى نلاحظ عدم وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي   MnAgF3 بالنسبة للمركب 

، إضافة الى ذلك ، يظهر من منحنى توزيع كثافة وهو ما يؤكد ما تم استخلاصه من منحنيات عصابة الطاقةوالاسفل ، 

 التوصيل عن عصابة التكافؤ.الحالات وجود فجوة طاقوية تفصل عصابات 

على طول مجال طاقوي يمتد من مستوى وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي عدم لاحظنا  :حالة سبين الى الاعلى

لاحظنا ايضا وجود العديد من  .شبه موصل له سلوك  ما يؤكد أن هذا المركبeV 4.2( الى حدود الطاقة eV 0فيرمي )

 مناطق مهمة وهي : اربعةالقمم المتفرقة للطاقة وعليه يمكن تميز 

 6−]المنطقة الاولى𝑒𝑉، − 4 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝑷 ≫الفلورلذرة   ≪ 𝐅 ≫ 

  2.3−] :   المنطقة الثانية 𝑒𝑉, −2 𝑒𝑉]  المدار  مساهمة الكترونات≪ 𝒅 ≫لفضةلذرة ا  ≪ 𝑨𝒈 ≫ 

 1.8−]المنطقة الثالثة 𝑒𝑉،0. 𝑒𝑉]   : مساهمة الكترونات المدار≪ 𝒅 ≫لذرة المنغنيز ≪ 𝐌𝐧 ≫. 

 رابعةالمنطقة ال[6 𝑒𝑉،4.1 𝑒𝑉]   : لكترونات المدار اجدا ضعيفة مساهمة≪ 𝒅 ≫لذرة الفضة≪ 𝑨𝒈 ≫ 

على طول  هو مبين في الشكل المركب لاحظنا عدم وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي كماحالة سبين الى الأسفل :

 ثلاثة. لاحظنا أيضا أن طيف توزيع كثافة الحالات الكلية موزع على eV 4.2الى +  eV 2-امتداد مجال طاقوي يمتد من 

 مناطق مهمة وهي :

 6−]المنطقة الاولى𝑒𝑉، − 4 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝑷 ≫لذرة الفلور  ≪ 𝐅 ≫ 

  2.3−] :   المنطقة الثانية 𝑒𝑉, −2 𝑒𝑉]  المدار  مساهمة الكترونات≪ 𝒅 ≫لذرة الفضة   ≪ 𝑨𝒈 ≫ 

 المنطقة الثالثة[6.8 𝑒𝑉،4.5 𝑒𝑉]   : مساهمة الكترونات المدار≪ 𝒅 ≫لذرة المنغنيز ≪ 𝐌𝐧 ≫. 
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في حالة سبين الى  mBJبالمحسوبة باستعمال التقري 3NiAgFالكلية والجزيئة للمركب  تكثافة الحالاتوزيع :(II.31)الشكل 

 (Spin Up)ين الى الاعلى بوس( Spin Down)الاسفل 

في كلا حالتي السبين الى الأعلى لاحظ عدم وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي ن  3AgFNi بالنسبة للمركب 

، إضافة الى ذلك ، يظهر من منحنى توزيع كثافة الحالات وهو ما يؤكد ما تم استخلاصه من منحنيات عصابة الطاقةوالاسفل ، 

 وجود فجوة طاقوية تفصل عصابات التوصيل عن عصابة التكافؤ.
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على طول مجال طاقوي يمتد من مستوى وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي عدم لاحظنا  حالة سبين الى الاعلى:

. لاحظنا ايضا وجود العديد من  شبه موصلله سلوك  ما يؤكد أن هذا المركب4.6eV( الى حدود الطاقة eV 0فيرمي )

 وهي : منطقتين مهمتينالقمم المتفرقة للطاقة وعليه يمكن تميز 

 7−]المنطقة الاولى𝑒𝑉، − 4.5 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝑷 ≫لذرة الفلور  ≪ 𝐅 ≫ 

  2.4−] :   المنطقة الثانية 𝑒𝑉, 0 𝑒𝑉]  المدار  مساهمة الكترونات≪ 𝒅 ≫لذرة الفضة   ≪ 𝑨𝒈 ≫ 

≫المدار  لكتروناتلإقوية مساهمة  وكذا 𝒅 ≫لذرة المنغنيز ≪ 𝑵𝒊 ≫. 

على طول  هو مبين في الشكل المركب لاحظنا عدم وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي كما:حالة سبين الى الأسفل 

مناطق  ثلاثةلاحظنا أيضا أن طيف توزيع كثافة الحالات الكلية موزع على  5.3evالى + 0evامتداد مجال طاقوي يمتد من 

 مهمة وهي :

 7−]المنطقة الاولى𝑒𝑉، − 4.5 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝑷 ≫لذرة الفلور  ≪ 𝐅 ≫ 

  1−] :   المنطقة الثانية 𝑒𝑉, 0 𝑒𝑉]  المدار  مساهمة الكترونات≪ 𝒅 ≫لذرة الفضة   ≪ 𝑨𝒈 مساهمة وكذا ≪

≫لكترونات المدار قوية لا 𝒅 ≫لذرة المنغنيز ≪ 𝑵𝒊 ≫. 

 المنطقة الثالثة[7.7 𝑒𝑉،5.8 𝑒𝑉]   : مساهمة الكترونات المدار≪ 𝒅 ≫لذرة المنغنيز ≪ 𝑵𝒊 ≫. 

خلال دراسة الخواص الالكترونية لكلا المركبين أدركنا ان تغيير ذرة المنغنيز بذرة النيكل من شانه أن يغير قيمة الفجوة من 

 الطاقوية التي تفصل عصابات التكافؤ عن عصابات التوصيل
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 الخواص الضوئية (6

أو  عوازل أونواقل ستتتتتتتلوكها الإلكتروني )تركيبها الكيميائي ، بنيتها البلورية ، الروابط بين ذراتها ،  تلعب طبيعة المادة ،

( ، وكذلك كثافتها الإلكترونية ، والفجوة التي تفصتتتتل نطاقات التكافؤ عن التوصتتتتيل ، وعدد الروابط بين ذراتها و النواقلأشتتتتباه 

كتفصيل أكثر،  .بارز الأهمية في نتائج تجاوبها مع الاشعة الضوئية الساقطة عليها  ادور تساهميةطبيعتها سواء كانت أيونية أو 

 تحملها التي الطاقة قيمة إلى أستتتاستتتي بشتتتكل يرجع الاختلاف هذا ،فإن ناقل شتتتبه عن عبارة الصتتتلبة المادة  كانت إذا ما حالة في

 الموجات من الكهربائي المجال حيث أن  التكافؤ نطاق وإلكترونات  (الفوتونات)  بينها والتفاعل الكهرومغناطيستتتتتتتية الموجات

 .اتجاه الحقل نفس في تستقطب  التي الإلكترونات مع تتفاعل الكهرومغناطيسية

 الضتوء هذا يعطي حيث التكافؤ، إلكترونات إثارة عملية خلال من الضتوء طاقة امتصتاص ،يمكن الاستتقطاب لهذا نتيجةوك 

العصتتتتتابات  بين لانتقالا  يستتتتتمى -مايلي في التوصتتتتتيل نطاق إلى التكافؤ نطاق من بالانتقال لها تستتتتتمح للإلكترونات كافية طاقة

(interband transition) .لانتقال فيها يحدث الذي الطاقة ونطاق ، الإثارة في المشتتتتاركة الإلكترونات وتحديد استتتتتنتاج يمكن 

يحدث  للاستتتتتتتتقطاب، أخرى كنتيجة .الإلكترونية الحالة كثافة تحليل على عتماداًا ومنه اإليه تتحول الذي الذري والمدار ، البيني

 ضتتوءلل انكستتار نتيجة لتفاعلها مع إلكترونات المادة فيحدث المادة هاعبور عند الكهرومغناطيستتية الموجات هذه ستترعةل تخفيص

رها من ناحية تفاعلها مع الضتتتوء ستتتواء من حيث قدرتها على امتصتتتاص لذا فكل مادة تختلف عن غي .[33–30]مستتتاره ويتغير

لجزء من طاقته.  الضتتوءفقدان  معدلالذي يمكن ان تؤثر به على الضتتوء و الانكستتار الانعكاس ومعاملطاقته الضتتوئية، معامل 

 كشتتتف ةأو أجهز ضتتتوئية، كمرشتتتحات ستتتواء معين، مجال في المواد استتتتخدام قابلية هاته المميزات من شتتتانها أن توجه وتحدد

 .[33–30]للانعكاس المضادة طلاء أو ، استشعار ةأو أجهز بصرية،

التي  𝜀(𝜔)من خلال دالة العزل  تم وصفه رياضياللمواد الصلبة السلوك الضوئي  طمادة لاستنبا -التفاعل ضوء دراسة 

 : [37–34]بالعبارة التالية 𝜀2(𝜔)والتخيلي   𝜀1(𝜔)تعطى بدلالة الجزء الحقيقي 

( П - 7) …………………………………𝜀(𝜔) =  𝜀1(𝜔) + 𝑖 𝜀2(𝜔) 

حيث يعطي لنا  [38]من دالة العزل الكهربائي تشتت الفوتونات الساقطة بواسطة أجزاء المادة  𝜀1(𝜔)يمثل الجزء الحقيقي 

. يتم [39]يعبر عن الطاقة التي تمتصتتتتتتتها المادة  𝜀2(𝜔)فكرة حول حالة الاستتتتتتتتقطاب الإلكتروني للمادة،  بينما الجزء التخيلي 

ية أي من خلال ربط بين عناصر مصفوفة العزم للحالات باستخدام بنية عصابات الطاقة الإلكترون  𝜀2(𝜔)تقدير الجزء التخيلي

بالاعتماد على تحويل  𝜀1(𝜔)، في حين يمكن الحصتتتتتتول على الجزء الحقيقي   [40]الإلكترونية المشتتتتتتغولة وغير المشتتتتتتغولة 

 . [41]كروني  -كرامر 

معامل كحساب كل من الجزء الحقيقي والجزء التخيلي لدالة العزل يصبح من السهل إيجاد بقية الخواص الضوئية  بعد

الطاقة  ضياعدالة 𝑘(𝜔)معامل الخمود 𝑛(𝜔)معامل الانكسار 𝑅(𝜔)الانعكاسية معامل ،  𝛼(𝜔)الامتصاص 

 : [41]ةالتاليالعلاقات وهذا من خلال  𝜎(𝜔)والناقلية الضوئية  𝐿(𝜔)الإلكترونية
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( П -  8) ………………………………𝛼(𝜔) = √2𝑐 𝜔 √− 𝜀1(𝜔) + √𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2 

( П - 9) ……………………𝑅(𝜔) = |√𝜀(𝜔) −1 √𝜀(𝜔)+1 |2
 

( П -  10) ………………………𝑛(𝜔) = 1√2 [√𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2 + 𝜀1(𝜔)]12 

( П -  11) ……………………..𝑘(𝜔) = 1√2 [√𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2 − 𝜀1(𝜔)]12 

( П -  21) …………………….𝐿(𝜔) = 𝜀2(𝜔)𝜀1(𝜔)2+𝜀2(𝜔)2 

( П -  31) …………………………….𝜎(𝜔) = − 𝑖𝜔4𝜋 𝜀(𝜔) 

. [42]كانت متقاربة الى حد كبير مع ما تم الحصول عليه في أبحاث علمية أخرى النتائج التي تحصلنا عليها لهاته المعاملات 

 وتحليلها كان على النحو التالي:  (II.19) إلى غاية الصورة (II.14)من  على الترتيب في الصور المعاملات الضوئية قمنا برسم

يبين تغيرات الجزء الحقيقي والتخيلي لكلا المركبين ومن خلاله يمكننا ان نلاحظ تشتتتتتتتابه كبير بين المنحنيات  (II.14الشككككككككل )

من  لبقلي قلأ 3MnAgF. نلاحظ أيضتتا أن الجزء الحقيقي عند التردد صتتفر للمركب GGAالمتحصتتل عليها باستتتعمال التقريب

عند التردد المستتتتتاو للصتتتتتفر. بعد هاته القيمة يبدأ الجزء الحقيقي في الزيادة ليصتتتتتل إلى قيمته 3NiAgFالجزء الحقيقي للمركب 

 ثم يتزايد في المجال 16ev الى القيمة م  يتناقص مباشرة  ث 3MnAgF  بالنسبة للمركب 5eV14. العظمى عند الطاقة

 [18 ev-16ev  ].3بالنسبة للمركب  بعدها يتناقص تدريجياMnAgF 

ليبله ثم تتناقص تدريجيا 16ev يبله قيمته العظمى عند  الى ان  يتزايد الجزء الحقيقي تدريجيا 3NiAgF   للمركب بالنستتتتتتتبةأما 

 .ثم يبدأ في التزايد ev 28.5طاقة ادنى قيمة لل

بداية بين المركبين من حيث  تشككككابهبالنستتتتبة للجزء التخيلي والذي يمثل امتصتتتتاص لكلا المركبين للطاقة الضتتتتوئية، نلاحظ اما 

لمادة اكبر من قيمة الفجوة اذا كانت طاقة الضوء المسلط على ا للضوء  متصاصالا يحدث  حيث ينبالنسبة للمركب .الامتصاص

في الجزء الستتابق حيث يبدأ الامتصتتاص عند الطاقة  لهذا المركب ة التي تحصتتلنا عليها عند دراستتتنا للخواص الإلكترونية الطاق

ev 10 المجال م عظمى للامتصتتاص في يلاحظنا أيضتتا من خلال الشتتكل ق]eV20-eV15[. 3بالنستتبة للمركبMnAgF  يحدث

عند دراستتتنا للخواص الإلكترونية امتصتتاص للطاقة الضتتوء المستتلط على المادة اكبر بقليل من فجوة الطاقة التي تحصتتلنا عليها 

المجال م عظمى للامتصتتتتتتاص في يق.وev 10 عند الطاقة مباشتتتتتترة حيث يبدأ الامتصتتتتتتاص  .في الجزء الستتتتتتابق لهذا المركب 

]eV24-eV16[. 3بالنسبة للمركبAgFNi  يحدث امتصاص للطاقة الضوء المسلط على المادة اكبر بقليل من فجوة الطاقة التي

 ev 10عند الطاقة مباشرة حيث يبدأ الامتصاص  . في الجزء السابقللمركب عند دراستنا للخواص الإلكترونية تحصلنا عليها 
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 mBJالتقريب باستعمال المحسوبة و 3MnAgF للمركبالجزء الحقيقي والتخيلي لدالة العزل  :(II.41الشكل )
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 mBJالتقريب باستعمال المحسوبة 3NiAgF  للمركبالجزء الحقيقي والتخيلي لدالة العزل  (:II.15الشكل )
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 يوضتتح تغيرات معامل الامتصتتاص بدلالة طاقة الضتتوء المستتلط على المادة لكلا المركبين وباستتتعمال التقريب (II.16الشكككل )

فلا يمكن ان يحدث إلا إذا كانت طاقة الضتتوء المستتلط المذكورين مستتبقا. يتعلق معامل الامتصتتاص بالخواص الالكترونية للمادة 

 الإلكترونية الإثارة الامتصتتاص نتيجة يحدثأكبر من قيمة الفجوة الطاقية بين عصتتابات التكافؤ وعصتتابات التوصتتيل )النقل(. و

الطاقة المقدمة فوق مستتوى فيرمي حيث تستتغل الكترونات التكافؤ  التوصتيل حالات إلى فيرمي مستتوى تحت التكافؤ حالات من

للامتصاص اص يكون اعظمي ـتتتتتتتح لنا أن الامتصضتين الطاقيتين. من خلال الشكل يتمن طرف الضوء في الانتقال بين العصاب

للمركب  بالنستتتبة[28eV-29.5eV]و   [25.5eV-27.5eV]و[20eV-21.5eV]و  [15.5eV-17eV]ت الاربعةلاالمجافي 

3MnAgFعةالمجافي  و بة]eV29-eV27[و [ eV26-eV24 [و]eV22-eV20[و  ]eV17.5-eV16 [لات الارب  بالنستتتتتتت

اكبر منهتا 3NiAgFعنتد مقتارنتة معتاملي الامتصتتتتتتتتاص للمركبين نجتد أن معتامتل الامتصتتتتتتتتاص للمركتب .3NiAgFللمركتب 

 .3MnAgFللمركب
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  GGAن التقريبي باستعمال المحسوبة3MnAgFو 3NiAgFللمركبين معامل الامتصاص  (:II.61الشكل )

يوضح تغيرات معامل الانعكاس لكلا المركبين. وفقا لهاته لهذا الشكل نلاحظ أن معامل الانعكاس يكون بصفة  (II.17الشكل )

  eV(16; 21; 24.5; 28.5 )قوية عند قيم الطاقة الموافقة للقمم العظمى لمعامل الانعكاس حيث كانت القمم عند الطاقات 

وعند مقارنة معاملي  .3AgFMnللمركب  بالنسبة)eV)14.8; 15.5; 20; 29.5عند قيم الطاقات  و3NiAgFللمركب  بالنسبة

وعند القمم العظمى لمعامل 3AgFMnاكبر منها للمركب  3NiAgFب الانعكاس للمركبين نجد أن معامل الانعكاس للمرك

 .الانعكاس.
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 GGAالتقريبين باستعمال لمحسوبةاو3AgFMn و3NiAgFللمركبين معامل الانعكاس  (:II.71الشكل )
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حيث قمنا برسم تغيرات معامل الانكسار لكلا المركبين.  (II.18) الشكلبالنسبة لمعامل الانكسار المبين في  :(II.18لشكل )ا

 eV 24من خلال هذا الرسم نلاحظ أن معامل الانكسار يكون بصفة قوية عند ما تكون قيمة طاقة الضوء المسلط أقل من 

 .3NiAgF  هذا بالنسبة للمركب16ev قيمة حدية عند حيث لاحظنا 3NiAgFلمركبل

حيث  eV  20أقل من عليه يكون بصفة قوية عند ما تكون قيمة طاقة الضوء المسلط 3AgFMnبللمرك اما معامل الانكسار

 نلاحظ ان معامل الانكسار متقارب بالنسبة للمركبين . كما .المجالفي هذا 3AgFMnللمركب  14.5evقيمة حدية عند لاحظنا 

 – 0evمعدوما لكلا المركبين في المجال ]يكون ان الخمود فلكلا المركبين  (II.18)لشتتتتتتتكل قيم معامل الخمود المبينة في ااما 

 10ev[ ثم يتزايد في المجال] 28ev –14ev  ] 3" حيث يبله قيمتين أعظميتين للمركب    نالمركبي"لكلاMnAgFالقيمتين  ندع

 16ev  20 وev  3 بالنسبة للمركبوثلاثة قيم أعظميةNiAgF   16عند القيمev20.8وev و ev24 
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 GGAالتقريبين باستعمال المحسوبة  3AgFMn و3NiAgFللمركبين الخمود  الانكسارو معامل (:II.81الشكل )
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وعلى يخص تغيرات معامل الضتتتتياع الطاقي للضتتتتوء عنما يمر بستتتترعة داخل المادة لكلا المركبين، أما فيما : (II.19الشكككككل )

-14eV][ثم يتزايد تدريجا في المجال 0ev -10evمعدوما في المجال ] حستتتب الشتتتكل نلاحظ أن معامل الضتتتياع الطاقي يكون

29eV] .29حيث تبله اكبر قيمة للضتياع عند الطاقة لكلا المركبينev   بالنستبة لكل مركب كما نستجل ان قيمة الضتياع الطاقوي

 . 3NiAgFاقل منها بالنسبة للمركب 3MnAgFللمركب
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 mBJ التقريب باستعمال المحسوبة  3AgFMn و3NiAgFللمركبين معامل الضياع الطاقي  :(II.91الشكل )
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باستخدام برنامج  NiAgF3و MnAgF3تهدف هذه المذكرة إلى إجراء دراسة نظرية حول خصائص المركبين  

Wien2k وذلك ضمن إطار نظرية الكثافة الدالة ، (DFT)   خطياً للكمون باستخدام طريقة الأمواج المستوية المتزايدة

 نظام البلوري متعدد الذرات والإلكترونات.لحل معادلة شرودينغر ل FP-LAPW) الكامل )

أوبنهايمر تقريب هارتري وتقريب -تم تبسيط البحث عن حلول للمعادلة شرودينغر باستخدام التبسيطات مثل تبسيط بورن 

 .امش -لة كوهينفوك، وأسفر ذلك عن وصولنا إلى معادلة جديدة تسمى معاد-هارتري

 أهم النتائج المستخلصة من حساب خواص المركبين جاءت على النحو التالي : 

 ( الخواص المغناطيسية 1

اكبر من العزم المغناطيسي للمركب   5.5(b)والذي تبلغ قيمته  MnAgF3العزم المغناطيسي للمركب  -

3FNiAg  الذي تبلغ قيمته(b)2 ، 

يزداد بزيادة حجم  الخلية البلورية )طول ضلع الخلية البلورية ( حيث   MnAgF3العزم المغناطيسي للمركب  -

فكلما زاد حجم الخلية البلورية بقي 3NiAgF يزداد العزم المغناطيسي الكلي بشكل طفيف .اما بالنسبة للمركب 

 العزم المغناطيسي الكلي ثابت. 

 ( الخواص البنيوية 2

اكثر مقاومة للضغط 3NiAgFبعد ان قمنا بحساب كل من طاقة التماسك ومعامل الانضغاطية تبين لنا ان المركب 

 .3MnAgFالخارجي واكثر تماسكا مقارنة بالمركب 

عند حالة التوازن)الحالة 3NiAgF   أكبر من المركبa(Å)ثابت خلية بلورية له 3MnAgF، نلاحظ أن المركب 

 الاكثر استقرارا(

 الالكترونية الخواص (3
بين عصابة التكافؤ وعصابة التوصيل لكلا ( Z-Γغير مباشرة )ان هناك فجوة طاقوية ) عصابة مانعة( لاحظنا  

اكبر منها  NiAgF3والفجوة الطاقوية للمركب المركبين المدروسين مع عدم وجود اي عصابة تقطع مستوى فيرمي

  MnAgF3في المركب 

حيث تلعب المدارات الذرية دورا هاما في تشكيل عصابات التكافؤ  شبه موصل ومنه فان كلا المركبين لهما سلوك 

 والتوصيل ذات الطاقات اقل واكبر من مستوى فيرمي .

لتي ومن خلال دراستنا للخواص الإلكترونية ادركنا ان تغيير ذرة المنغنيز بذرة النيكل قد يغير قيمة الفجوة الطاقوية ا

 عصابات التكافؤ عن عصابات التوصيل.
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 ( الخواص الضوئية 4

لا يحثد   حيثث بين المركبين من حيثث بدايثة الامتصثاص. بالنسثبة للمثركبين  تشابه أدركنا من خلال النتائج المتحصل عليها

 10يبدأ الامتصاص عند الطاقة  .امتصاص  للضوء  اذا كانت طاقة الضوء المسلط على المادة اكبر من قيمة الفجوة الطاقة 

ev 3بالنسبة للمركبMnAgF 20[ويكون الامتصاص اعظمي فثي المجثالeV-15eV[. 3امثا بالنسثبة للمركثبNiAgF يبثدأ

بالنسثثثبة للمركثثثب .]24eV-16eV[ويكثثثون الامتصثثثاص اعظمثثثي فثثثي المجثثثال .ev 10الامتصثثاص مباشثثثرة عنثثثد الطاقثثثة 

3NiAgF 

اكبر منه  NiAgF3للمركبين نجد ان معامل الانعكاس للمركب الانعكاسيعند مقارنة معاملي  :معامل الانعكاس  -

 .MnAgF3للمركب  

 . 3NiAgFاقل من معاملي الانكسار والخمود للمركب  MnAgF3معاملي الانكسار والخمود للمركب  -

 نلاحظ ان معامل الانكسار متقارب لكلا المركبين .مع وجود قيمة حدية لكل مركب.

اما خارج هذا المجال فتكون قيمة معامل  .[0ev -10evاما معامل الخمود فيكون معدوما لكلا المركبين في المجال ]

 .MnAgF3اكبر منها للمركب 3NiAgF الخمود للمركب  

 [ ev -29ev 14]في المجال ثم يتزايد.[ ev -10 ev 0معدوما في المجال ]يكون معامل الضياع الطاقوي  -

 .MnAgF3اكبر منها للمركب   3NiAgFفتكون قيمة معامل الضياع الطاقي  للمركب للمركبين.

 

 



 ملخص 

  3MnAgF و الضوئية لمركبين همالحساب الخواص البنيوية، الالكترونية والمغناطيسية  ةـــأجرينا دراسة نظريفي عملنا هذا 

طريقة الامواج المستوية على  المعتمدWien2kبرنامج  وباستعمال (DFT)في إطار نظرية دالية الكثافة  3NiAgFو 

لحساب (mBJ)المعدل تقريب الو (GGA)على كل من تقريب التدرج المعمم  بالاعتمادوهذا  (FP_LAPWالمتزايدة خطيا )

يوية، حددنا قيم كل من ثابت الشبكة، معامل الانضغاطية وطاقة التماسك. ولفهم يخص الخواص البن. فيما  تبادل ارتباطكمون 

الإلكترونية وكثافة الحالة الإلكترونية الكلية السلوك الالكتروني لكل مركب قمنا بحساب وتحليل بنية عصابات الطاقة 

(TDOS( والجزئية )PDOS).  ومن جهة أخرى قمنا أيضا بدراسة العزم المغناطيسي الكلي والجزئي للذرات المكونة

وهذا بعد حساب  3NiAgFو   3MnAgF في نهاية عملنا قمنا بحساب الخواص الضوئية لكلا المركبين  للمركبات الثلاثة.

الجزء الحقيقي والتخيلي لدالة العزل ومن ثم استخراج بقية المعاملان الضوئية كالامتصاص، معامل الانكسار والخمود والناقلية 

 الضوئية.

Abstract 

In this work, we conducted a theoretical study to calculate the structural, electronic, magnetic, 

and optical properties of two compounds, MnAgF3 and NiAgF3, within the framework of 

Density Functional Theory (DFT) using the Wien2k program based on the Full-Potential 

Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) method. We utilized both the Generalized 

Gradient Approximation (GGA) and the modified Becke-Johnson (mBJ) approximation to 

calculate the exchange-correlation potential. For the structural properties, we determined the 

values of the lattice constant, compressibility modulus, and cohesive energy. To understand the 

electronic behavior of each compound, we calculated and analyzed the electronic band structure 

and the total (TDOS) and partial (PDOS) electronic density of states. Additionally, we studied 

the total and partial magnetic moments of the atoms constituting the three compounds. Finally, 

we calculated the optical properties of both MnAgF3 and NiAgF3 by computing the real and 

imaginary parts of the dielectric function and subsequently deriving other optical parameters 

such as absorption, refractive index, extinction coefficient, and optical conductivity.. 
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