
 
 الجمهورية الجزائرية الديمقراطية الشعبية

 وزارة التعليم العالي والبحث العلمي
 المسيلة -جامعة محمد بوضياف 

  

 

 

 

  

  
 

 مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمــي

 بن ٌطو بوبكر: إعداد الطالب

 :تحت عنوان

 

 

 

 60/2623/ 81:نوقشت بتاريخ

 ساتذةلجنة المكونة من السادة ال أمام ا

 عـــلالــــي جمـــــال -د المسيلة –جامعة محمد بوضياف  أ -محاضر. أ رئيســـا 

 ـــليــر عـــــبن عام -د بوسعادة -المدرسة العليا للأساتذة  أ -محاضر. أ مشرفـــا

 خلف الله عبد القادر -د بوسعادة -المدرسة العليا للأساتذة  ب -محاضر. أ  ا مساعداشرفم

 سعــد سعود صابـــر -د المسيلة –جامعة محمد بوضياف  أ -محاضر. أ ممتحنــا

 

 

ة: العلــــــــــــومــــكلي  

م: الفيـــــــــــزياءــســق  

Ph/APP/02/2023 : رقم 

 ميدان: عــــلـــــوم المادة

رع: الفـــــيزيـاءـف  

تطبيقيةتخصص: فيزياء   

ة للمركبات ذات الفٌزٌائٌص نظرٌة للخوادراسة 

                         التركٌب البٌروفسكٌت العكسً

XBPt3 (X = Nb,Lu) 

2022/2023السنة الدراسٌة:  



 

 

 داءـالإه

وصلى الله على صاحب الشفاعة سيدنا محمد النبي الكريم ، و على آلو و صحبو 
  :أجمعين و من تبعهم بإحسان إلى يوم الدين و بعد

  فالحمد لله حمدًا كثيرا أحمد الله تعالى و أشكره أن وفقت لإنجاز ىذا العمل المتواضع  ،

إلى من افتقده في مواجهة الصعاب ، و لم تمهلو الدنيا لأرتوي من حنانو إلى روح أبي 
 .الطاىر رحمة الله عليو

    إلى من تعلمت منها الصمود مهما كانت الصعوبات ، التي أنارت دربي بنصائحها 

 . لية " أمي " أطال الله في عمرىاو منحتني القوة و العزيمة لمواصلة الدرب ، إلى الغا     
في وقت الضيق و المصاعب فأجدىم دائما بجانبي :" سهيلة ، حليمة  مإليه إلى من ألجأ

 . " دمتم في حياتيشهرة يمان ، خولة ، إ، 

  من ساندتني و خطت معي خطواتي و يسرت لي الصعاب الى زوجتي العزيزة لى إ
 كبدي ابنتي رزان   ةالى زىرتي و فلذ

 وصال –أمير  –أريج  – سبب سعادتي و بسمتي ، إلى القلوب الصافية النقية :أبرار إلى
 زينب - سراج –إياد  –ساجدة –نور اليقين  –أماني  –

 إلى كل من أحببتهم و صادقتهم طيلة السنوات خلال مشواري الجامعي
 ياتي لهم بالتوفيقمع تمن إلى الزملاء و الزميلات الذين كانوا معنا مسيرة الدراسة الجامعية

 
 بوبكر بن يطو

 
 



 
 
 

 
أحمد الله تعالى  "  من لم يشكر الناس لم يشكر اللهعملا بقول الرسول " 

ىذا  إتمامحمدا كثيرا طيبا مباركا ملئ السموات و الأرض على ما أكرمني بو من 
 العمل ، الذي أرجو أن أكون قد وفقت في انجازه

   "بن عامر علي"الدكتور المشرف  و كل الشكر و التقدير إلى الأستاذ
        ه لي من توجيهات اكل ما قدم  على   "خلف الله عبد القادر"والدكتور 

 .قيمةو معلومات 
سعــد "و  "عـــلالــــي جمـــــال"و أتقدم أيضا بشكري الجزيل الى أساتذتي الكرام 

 لموافقتهم المشاركة في لجنة المناقشة   "صابـــر سعود
تتلمذت على أيديهم في كل مراحل  ر موصول لكل أساتذتي الذينو الشك

 . دراستي لأصل إلى ما أنا عليو الآن
أرجو أن يكون ىذا العمل فيو الفائدة و نسأل الله أن يجعلو نبراسا لكل طالب 

 و أن تكلل المجهودات المبذولة في رسالة  علم ،
 اقشة المبجلين .الماستر بالنجاح و القبول من جانب أعضاء لجنة المن
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مقدمة عامة 

مف أىـ المجالات التي تختص في دراسة الأجساـ و تحديد طبيعتيا سواء كانت  لمواداتعتبر فيزياء   
صائصيا بالتطور ناقمة، نصؼ ناقمة أو معدنية أو غير ذلؾ، وترتبط دراسة المواد و وصفيا وتحديد خ

 .[1] التكنولوجي و ذلؾ لاىتماـ الباحثيف بنوع المادة و أىميتيا قبؿ إدراجيا في تكنولوجيا معينة

تنقسـ طريقة دراسة المواد إلى ثلاثة أقساـ مختمفة ، أوليا الدراسة التجريبية و تعتمد عمى المواد و    
ة شبو تجريبية و التي تعتمد عمى البيانات القبمية الطريقة الثانية ىي طريق ، و لمخبرياالبيانات والعمؿ 

لأنيا تعتمد الوقت ىي واحدة مف أىـ الدراسات في  أخيرا الطريقة النظرية و مع العديد مف التجارب، و
ذات الجوانب النظرية البحتة، بالإضافة إلى ذلؾ يتـ إجراء الدراسة الدقيقة مف خلاؿ  جياز  المحاكاةعمى 

 الفيزيائية والدقيقة لمخصائص  دراسةالفي ج خاصة أظير ىذا النوع مف الأبحاث فعاليتو الكمبيوتر و برام
قبؿ اختيار المادة المستخدمة في الدراسة لمعرفة خصائصيا مف  . و[2]المميزة لممواد  الكيميائية

 الضروري التأكد مف أنيا مناسبة لمتطبيؽ المستخدـ فييا.

الضوئية،...( مف طرؼ الفيزيائييف و  الإلكترونية، لبنيوية، المرونية،إف حساب الخصائص الفيزيائية )ا   
الباحثيف في مجاؿ المواد الصمبة، شكؿ أداة فعالة لفيـ العلاقات المختمفة الموجودة بيف البنى البمورية 

انري ذعرثر  Ab initioوحاليا تستخدـ الكثير مف الطرؽ لمعرفة خصائص ىذه المواد خاصة طرؽ  .[3]

بالتالي معرفة مواقع استخداميا في  مة فعالة لمعرفة الخصائص الفيزيائية لمبنى البمورية المعقدة ووسي
جاءت أيضا ىذه الطرؽ كبديؿ عف التجارب العممية المكمفة التي  المختمفة، والتطبيقات التكنولوجية 

ة الخصائص البنيوية و يصعب إنجازىا في المخبر. في ىذا العمؿ المتواضع سنقوـ بدراسة نظرية لمحاكا
يمكف أف يشكلا مركبيف ينتمياف إلى عائمة  حيث XBPt3 (  ،X=  ) ػتالييفالمرونية لممركبيف ال
لذلؾ فيي تشكؿ قاعدة أساسية لمعديد مف التطبيقات  و Les antiperovskite ةالبيروفسكيت العكسي
 التكنولوجية الحديثة.

اكتساب منيجية عممية أثناء البحث و بالتالي الحصوؿ عمى الأساسي مف ىذه الدراسة ىو  غرضال   
اب لحس Ab initio  اؿ طريقة المبادئ الأساسية الأوليةمجموعة مف المعارؼ و الميارات، كاستعم

 CASTEP التمكف مف برنامج المحاكاةو الخصائص الفيزيائية لممواد، 
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 (Cambridge Serial Total Energy Package)الكثافة  دانيحبنظرية  بدأبم ، الذي يعمؿDFT  
Functional Theory) (Density  الأمواج المستوية  طريقةو يستعمؿ تقنية لمدمج بيف(PW) و 

، بحيث يسمح بالحصوؿ عمى الطاقة [4] (PP :Pseudo Potentiel))الكموف الكاذب(  أشباه الكمونات
برنامج رسـ استخداـ اب ميارات التحكـ في الكمية لمنظاـ في الحالة الأساسية. و التمكف أيضا مف اكتس

 .Originالبيانات 

 ينقسـ ىذا العمؿ إلى ثلاثة فصوؿ كالآتي: و

  جاء فيو ممخص حوؿ  ، والجانب النظري المتعمؽ بيذه الدراسة في الفصؿ الأوؿ تطرقنا إلى
ري و معادلة شرودنغر و التقريبات المختمفة مف بينيا تقريب بورف ابنيايمر و تقريب ىارت

 LDA، تقريب كثافة الموضع قريباتياتب(DFT)  الكثافة دانيحنظرية ىارتريفوؾ و تطرقنا أيضا ل
 .GGAو تقريب التدرج المعمـ 

 أىـ ما  ص الفيزيائية )البنيوية و المرونية( لممواد الصمبة وواالفصؿ الثاني دراسة الخ تناوؿي
 ة لاستخداماتيا العديدة.يميزىا كمواد تجرى عمييا العديد مف التجارب المخبري

  لبرنامج  موجزأما الفصؿ الثالث و الأخير، فقد خصص لتقديـ وصؼCASTEP كذا طريقح  و

 ذكر النتائج المتمثمة في شروط التقارب لممركبيف المدروسيف و إلىمع التطرؽ  اسرعًانه
 . و تفصيميا المرونية الالكترونية وخصائصيما البنيوية و 

 لجميععمى أمؿ أف تكوف ذات فائدة  ،في ىذه الدراسة تغطيتو تـلكؿ ما خص شامؿ تـ ىذا العمؿ بممنخت
 ـ في مثؿ ىذه الدراسات.   و عمالب لاط
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 الفصؿ الأوؿ
 التقريب الحسابي

  الكثافة  دانيحنظرية 

 [DFT] 
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 مقدمة:.1.1

الأنوية بعبارة  في عشرينات القرف الماضي تـ التعبير عف حركة مجموعة مف الإلكترونات و
ىي  العبارة تعرؼ بدالة الموجة و(، (Erwin Schrödingerويف شرودنغررياضية عف طريؽ العالـ ار 

ىي نظاـ  في حالة واحدة و ا إلامضبوط تمتمؾ حلالا أساس الفيزياء الكمية، لكف للأسؼ ىذه المعادلة 
نووي أو جزيئي يحتوي عمى إلكتروف وحيد، ليذا السبب فاف إيجاد حؿ المعادلة في اغمب الحالات ىي 

اليدؼ الأساسي في الفيزياء الكمية ىو إيجاد حؿ لمعادلة  .قدة ويكوف حميا مجرد تقريبميمة جد مع
شرودنغر بحيث يقترب قدر الإمكاف مف القيمة التي تعبر عف نظاـ فيزيائي حقيقي، مف العوائؽ الفيزيائية 

يئات  المشكمة التي تشكؿ تحديا بالنسبة  لمفيزيائييف في مجاؿ المادة ىو الفيـ الدقيؽ لانتظاـ الجز 
 .[5]لمبمورات

        المرونية و البنيوية المستعممة في حساب الخصائص  المختمفة الصيغفي ىذا الفصؿ نقدـ 
دالة البشكؿ مباشر عمى  التي تعتمدفي الأجساـ الصمبة، بعد إظيار حدود التقريبات الالكترونية  و

التي سيتـ  و ي تعتمد عمى نظرية ىوىنبارغ وكوىف الت (DFT)ة، سنقوـ بتقديـ نظرية دالية لمكثافة يالموج
استخداميا كجانب نظري في ىذا العمؿ، بعد ىذا سنقوـ بتقديـ شرح خاص بمعادلات كوىف وشاـ 

تقريب كثافة الارتباط مع مختمؼ أنواع الداليات مثؿ  كذلؾ أىمية ترميز التبادؿ و المستعممة في العمؿ و
 ...،GGA مـتقريب التدرج المعو   LDAالموضع

 : معادلة شرودنغر.1.2

تعتبر معادلة شرودنغر المعادلة الأساسية في مكانيؾ الكـ، حيث تصؼ كيفية تغير الحالة الكمومية  
. تدرس ىذه المعادلة (رشرودنغ ارفيف)النمساوي قد صاغيا العالـ  لنظاـ فيزيائي دقيؽ بتطور الزمف، و

ليا أىمية خاصة في ميكانيؾ الكـ حيث تعتبر كقانوف  ، وة عمى الزمفستقمحالات النظـ الكمومية الم
 : بػ [6]تعطى العلاقة العامة ليا التحريؾ الثاني لنيوتف في الفيزياء الكلاسيكية، و

 

 
 

(1)       
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 : حيث
H    :  ىاميمتوف النظاـ 

    E :  لطاقة الكمية لمنظاـا 
  :    تحتوي  ، و )الفرميوف(  لالكتروناتا و الأنوية لإحداثياتىي دالة  دالة الموجة لمنظاـ و

 .عمى جميع المعمومات عف النظاـ
 و "الخفيفة لالكتروناتاإف ىاميمتوف نظاـ بموري يحتوي عمى عدد كبير جدا مف الجسيمات المتفاعمة 

 في غياب التفاعؿ مع الوسط الخارجي تعطى: " الثقيمة" و الأنوية
   

(12)                        

 

(13)     
  

   
∑  

 

  

   

 

 
 
(14) 
 

    
  

   
∑  

 

  

   

 

 

(15)      ∑
 

    
     

 

 
(

  

|  ⃗⃗    ⃗⃗ |
) 

 

(16)      ∑
 

    

 

 
   

(
     

 

| ⃗    ⃗  |
) 

 

(17)      ∑  
 

    
 (    

 

|     ⃗  |
)

   
 

 



 (DFT)الكثافة  دانيحنظرية                                                                           الأوؿالفصؿ 

 
6 

 : حيث
 الطاقة الحركية للالكترونات.    :
 الطاقة الحركية للانوية.     :

 . الكتروف-طاقة التفاعؿ الكتروف       :
 نواة . -طاقة التفاعؿ الكتروف       :
 نواة. -طاقة التفاعؿ نواة        :

 قرائف خاصة بالالكترونات.       و  
α  وβ     .قرائف خاصة بالأنوية 

 نوية عمى التواليالأ كتؿ الالكترونات و         ،    
 لتواليعمى ا β و αالأعداد الذرية للأنوية       ،  

  و  المسافة بيف الإلكترونيف    |       |
  βو  αالمسافة بيف النواتيف      |  ⃗⃗    ⃗⃗ |
 αالنواة  و  المسافة بيف الإلكتروف      |  ⃗⃗     |

 .شحنة النواة       

   
 

   
 

 

   
 

 

   
سمؤثر لابلا                      

 ( .      1الدواؿ الموجية لمنظاـ بحؿ معادلة شرودنغر) يمكف إيجاد الطاقة و

في حالة  .يمكف إيجاد حموؿ ليذه المعادلة المستقمة عف الزمف بدقة في حالة أنظمة الييدروجيف فقط    
 صعوبةيزداد   معادلة شرودنغرفإف حؿ  وجود نظاـ متعدد الالكترونات، بسبب التفاعلات الالكترونية،

 .لغرض  تبسيطياعض التقريبات بو لذلؾ قاـ العمماء ب [7]

 :التقريبات التي تم إجراؤها عمى معادلة شرودنغر.1.2

 : لإيجاد حموؿ تقريبية مقبولة لمعادلة شرودنغر تـ إجراء مجموعة مف التقريبات
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 (Born-Oppenheimer) : تقريب اوبنهايمر.2.1.2
ة السابقة نستعمؿ تقريب اوبنيايمر، حيث يفترض ىذا التقريب أف النواة مف اجؿ تبسيط الحؿ لممعادل   

ذلؾ نظرا لحركة الالكترونات السريعة جدا بالنسبة لحركة الأنوية، أي أف  ساكنة بالنسبة للإلكتروف و
 الطاقة الحركية للأنوية ميممة أماـ حركة الالكترونات. 

 .[8]          ثابتة  الأنويةوطاقة التفاعؿ بيف      
 : أي يصبح الياممتوني الكمي بالصيغة التالية

(18)                 

  .بياممتوني الالكترونات   يسمى  و  

(19)    ∑
   

   

 

   

   
 

 
∑

  

|  ⃗⃗    ⃗⃗ |
 ∑

   
 

|  ⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗  ⃗|

 

      

 

 : إذف معادلة شرودنغر للالكترونات ىي
(11)         

الأخيرة لا يمكف حميا بالطرؽ الرياضية المعروفة لذلؾ نستخدـ تقريب أخر يسمى تقريب ىارتري،  ىذه
لذرات، بينما في فيزياء المواد فتستعمؿ يستخدـ ىذا الأخير بكثرة في الكيمياء الكمية لدراسة الجزيئات و ا

 . [9]( DFT)الكثافة  دانيحنظرية فعالية مثؿ  أكثر دقة و عدة طرؽ حديثة و

 : تقريب هارتري.1.1.2
ىذا التقريب يعرؼ أيضا بتقريب الحقؿ المتوسط، أيف يفترض أف كؿ الكتروف يتحرؾ بشكؿ مستقؿ     

بذلؾ فإف ىذا التقريب يحوؿ مشكمة جسيمات  و .ية الأخرىالأنو  في حقؿ متوسط خمقتو الالكترونات و
 .[11،11]متعددة إلى مشكمة إلكتروف واحد)منفرد( 

ىذا يجعؿ مف الممكف وصؼ الدالة الموجية لمنظاـ الالكتروني بجداء مباشر لدواؿ الموجة الأحادية  و   
 : [12]الالكترونية  بحيث

(11)   (          )  ∏  (   )

  

   

   (   )  (   )     (    ) 

 .العدد الكمي للإكترونات :   
 : بالتالي فاف طاقة النظاـ تساوي مجموع طاقات جميع الإلكترونات و
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(12)    ∑  

  

   

 

 : لة ىارتري عمى النحو التاليالتي تسمى معاد تكتب معادلة شرودنغر ذات الجسيـ الواحد و و

(13)    
   

  
  
    (   )    (   ) 

 : حيث

(14)   (   )  
 

 
∑ (

   

|       |
)

     

 

 . الكموف الفعاؿ ليارتري 

(15)   (   )   ∑
    

 

|     ⃗⃗  | 

 

 
 نوية الأفي حقؿ   الطاقة الكامنة لإلكتروف     

 تقريب هارتري فوك:.1.1.2

كتروف المستقؿ حيث افترض ىارتري أف كؿ الكتروف يتحرؾ منفردا في للإيعتمد التقريب عمى نموذج ا
بالتالي  كترونات الحرة(، ولإلكترونات الأخرى )نموذج الإالحقؿ المتوسط المتولد عف الأنوية وباقي ا

 يكتب الياممتوني لمجممة لكترونات إلى عدد وحيد، ولإيصبح المشكؿ لدينا يتغير مف عدد كبير مف ا
[13،14] : 

(16) H=∑   
 
    

 حيث:

(17)    
   

  
     (   )    (   ) 

 .  لكتروف لإىاممتونياف ا   يمثؿ
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(18) *
   

  
     (   )    (   )+  (  )     (  ) 

 حيث:

(19)   (   )   ∑
   

 

|     ⃗  
 |

 

 

  تمثؿ الطاقة الكامنة للإلكتروف في حقؿ الأنوية

    
 يمثؿ موضع الأنوية. 

(21)   (   )    (   )   ∫   ⃗⃗   (  ⃗⃗  )
 

|      ⃗⃗  |
 

 الكموف الفعاؿ ليارتري

 (:81تكتب المعادلة ب) و

(21)    
   

  
       (   ) 

 التعبير عف الكموف الفعاؿ عمى أنو مجموع ليذه التوزيعات بالعلاقة:  و

(22)     (  )    (   )      (   ) 

 إذف بإضافة الكموف الفعاؿ لمعادلة شرودنغر للإلكترونات نجد:

(23) *
   

  
       (  )+  (  )      (  ) 

 حيث:

 : دالة الموجة للإلكتروف المستقؿ. (  )   

 كمية لمجممة كجداء دواؿ الحالة لكؿ الالكترونات عمى الشكؿ:تكتب دالة الموجة ال

(24) ψ(          )  ∏   (   )
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 تكتب الطاقة الكمية لمجممة كمجموع الطاقات الموافقة لكؿ حالة الكترونية: و

(25)   ∑   

تحترـ مبدأ استبعاد باولي، فقاـ بتحسيف نموذج  بيف فوؾ أف الدالة الموجية ليارتري لا 1931في عاـ 
 Nإلكتروف عمى  Nاحتماؿ لوضع    كترونات بحيث توجد لإذلؾ بإدخاؿ مبدأ السبيف لنظاـ ا ىارتري و
 .             موضع

 حدا لنفس النوع.    عند تطبيؽ كؿ التبديلات نحصؿ عمى   

( لتصبح بشكؿ -) شارتيف)+(  ولإا عتبارلإالأخذ بعيف ادالة الموجة ىي مجموع  كؿ الحدود مع    
 (.Déterminat de Slaterمحدد يدعى محدد سلاتر)  

(26)  (               )  
 

√  
[
     
   
     

] 

  الثابت و
√  
ابات الطاقة ىو مف بيف الصعوبات التي تصادؼ حساب بنية عص . والتعامد ثابتىو  

 تحديد الكموف داخؿ البمورة.

 معادلة شرودنغر بعد التصحيح بالعبارة التالية:   

(27) 
   

  
  (  )    (  )  (  )    (  ) (  )-

∑ ∫
  

|     ⃗⃗  ⃗|
   

 (  ⃗⃗  )   (  ⃗⃗  )   (  )      (  ) 

 تقريب ىارتريفوؾ ىو كموف التبادؿ الذي يعطى  الحد الذي أحدث الفرؽ بيف تقريب ىارتري و
 بالعلاقة:

(28)     -∑ ∫
  

|     ⃗⃗  ⃗|
   

 (  ⃗⃗  )   (  ⃗⃗  )   (  ) 

 :الكثافة نظرية دالية .1.2

ىو أنو يمكف التعبير عف طاقة نظاـ الكتروني بدلالة كثافتو. الكثافة دانيحنظرية المفيوـ الأساسي ل     
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(29)     ( ) 

تحويميا مف مسألة نظاـ متعدد  صياغة المسألة الكمومية و إعادةعمى  DFTمبدأ نظرية و ينص 
 داليةستعانة بلاي عف التعامؿ مع دالة الموجة و االجسيمات إلى مسألة أحادية الجسيمة عف طريؽ التخم

الدافع وراء  جعميا كقاعدة لمحساب، و متغيرات فقط و ثلاثػبلكترونية التي يمكف قياسيا تجريبيا لإا فةالكثا
 . [16]ىذا ىو تقميؿ عدد المتغيرات التي تدخؿ في تعقيد الحسابات 

عتماد عمى لإرتباط الموجودة بيف الذرات بالإىو التنبؤ بطاقات االكثافة  دانيحنظرية اليدؼ الرئيسي ل   
فيرمي(،  -)توماس عمى يد العالماف1927دئ ميكانيكا الكـ. ظيرت الفكرة الأساسية ليذه النظرية عاـمبا

لكتروني حوؿ الذرات، ىذا لإحيث تعتمد طريقة توماس فيرمي عمى نموذج إحصائي لتقريب التوزيع ا
ة، لكف ىذا لكترونية لحساب الطاقة الحركيلإعتماد عمى الكثافة الإا مكانيةإالنموذج أعطى صورة عف 

 .[17]رتباط بيف الالكتروناتلإالنموذج أعطى نتائج ضعيفة لأنيما أىملا ا

بوضع القاعدة الأساسية لمنظرية  Kohnوكوىف  Hohenbergقاـ كؿ مف العالماف  1964في عاـ      
مف خلاؿ نظريتيما التي أثبتت إمكانية استغلاؿ الكثافة في حساب خصائص النظاـ لكنيا بقيت مف غير 

 .[18]تطبيؽ إلى أف أكمؿ العالـ كوىف ما بدأ بو واوجد تطبيقا ليا

 نظرية توماس_فارمي:. 1.2

اللامتجانسة كدالة لكثافة  كتروناتلإالطاقة الكمية لغاز ا (توماس_فارمي)صاغ  1927في عاـ    
 ريموفبذلؾ بإجراء عدة تقسيمات عنصرية عمى منطقة  ، و[19،20]كترونات المعروفة لغاز متجانس لإا

لكترونية ثابتة في كؿ منطقة مف المناطؽ بريموف إذف تكتب لإ، حيث أنو عند آخر تقسيـ تعتبر الكثافة ا
 الطاقةالكميةعمى الشكؿ:

 
 

 تعطى كثافة غاز متجانس ب:

(31)   
 

   
(
   
  
)

 

 

  

 

  

طاقة فارمي           

(31)   ∫    (  )    
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 الطاقة الحركية لغاز متجانس ىي:

(32)   
 

 
    

 ( نجد المعادلتيف التاليتيف:30( و)29مف المعادلتيف )

(33)    
 
 

 

   

  

(  
 

 )

 

  

(34)   
 

 

  

   
(   )

 

   
 

  

 فارمي ىي: -لتوماسالطاقة الحركية 

(35)     ∫        
 

 

  

   
(   )∫ 

 

    

  لكترونات لا يأخذ بعيف الاعتبار ارتباطلإىي تقريب موضعي لكثافة ا (فارمي -توماس)نظرية 
 تأخذ الشكؿ التالي: (توماس_فارمي)لكترونات في تقريب لإذف الطاقة الكمية لنظاـ اإلكترونات، لإا

(36) 
    

 

 

  

   
(   )

 

 ∫ 
 

    ∫ (  )  (  )  

 ∫
 (  ) (   ⃗)

|      |
      

 أولا: فعؿ التبادؿ المقترح مف طرؼ ديراؾ:

(37)            ∫ 
 

    

 رتباط المقترح مف طرؼ فيغنز:لإثانيا: فعؿ ا

(38)        
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 :نظرية هوهنبارغ وكوهن.1.2
اخذ ىوىنبارغ وكوىف الطاقة الكمية لنظاـ الالكترونات المتفاعمة في كموف خارجي )كموف  

 :أي (  )ρالأنوية( ىي دالية وحيدة لكثافة الالكترونات
 

(39)    ( ) 

حيث قاما ببرىاف أف الكثافة التي تعطي الحد الأدنى ىي كثافة الحالة الأساسية لمجسيمات 
 :كؿ خصائص الحالة الأساسية ىي دالية لكثافة الالكترونات كالتالي بالضبط،  و

 
(41)  (ρ )       ( ) 

 بحيث يعبر عف دالية الطاقة ب: 
 
(41)  (ρ )    

 
(42)  (ρ)  ⟨ | | ⟩ 

 
(43)     (ρ)  ⟨ |   | ⟩ 

 كموف التفاعؿ و الطاقة الحركية  للالكترونات عمى الترتيب . T،Uأيف 
 باستخداـ تقريب ىرتري نجد :

(44) 
    (ρ)   

 

 
∬ 

 (  ) (  )̀

|     |
drd ̀+ G(ρ) 

     (ρ)  ∫    (  )ρ(  )   

طاقة  تمثؿ الطاقة الحركية للالكترونات زائد الفرؽ بيف طاقة التفاعؿ الحقيقية وG(ρ) حيث 
      تفاعؿ ىرتري، كما اثبت ىوىنبارغ كوىف أف كثافة الحالة الأساسية ىي كثافة الحد الأدنى 
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 :شام -معادلات كوهن .1.2
مبدأ  وع كثافة الجسيمات مع استخداـشاـ كثافة الالكترونات كمجم -كتب كوىف  1965في 

 :التغاير لمحصوؿ عمى طاقة الحالة الأساسية، بحيث تعطى كثافة احتماؿ تواجد الشحنة بػ 
 

(45) ρ(  )  ∑  
 (  )  (  ) 

 :فوؾ تعطى ب - طاقة ىرتري ( )     و     (ρ) دالية الطاقة الكمية للالكترونات
 
 

 حيث:
                  : ػالذي يعرؼ ب كموف تبادؿ الالكترونات و     
 : كموف ىرتري.   
 الطاقة الحركية للالكترونات الحرة.   

V إلكتروف. -: كموف التفاعؿ إلكتروف 
           :ػ ب الذي يعرؼ : كموف ارتباط الالكترونات و   
T.الطاقة الحركية لمجسيمات في حالة التفاعؿ : 

 : ىي   FH.K الداليةإذف            

(47) 
              

       (      )                     

 ارتباط. -ىو كموف تبادؿ                     
 ية الطاقة الكمية ىي :أي دال
(48)  ( )     (ρ)               ( ) 
 
 

 ىي: [21]شاـ  -معادلة كوىف

(51) (      (  )      ( )       (  ))  (  )       (  ) 

(46)         (     ) 

(49)        
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 شام : -حمول معادلة كوهن.1.2

ىذا حسب استخداميا  و الكثافة دانيحنظرية عمى عظـ حسابات عصابات الطاقة مبدئيا ترتكز م
 :[22]بالتالي تعطى دالة الموجة الأساسية كما يمي شاـ، و-لمكثافة، الكموف و مدارات كوىف

(51)   (  )  ∑     (  ) 
 حيث:

 : معاملات النشر لدالة الموجة .   
 : دالة الموجة.  

لكؿ مدار مشغوؿ، بحيث تكوف الطاقة     شاـ يتطمب تعريؼ المعامؿ  -حؿ معادلة كوىف 
تنطبؽ عمى نقاط عالية التناظر في منطقة بريمواف الأولى لتسييؿ  الكمية عند القيمة الدنيا، و

جؿ تحقيؽ التقريب لأ بحكـ وجود التنافر بيف الالكترونات تستخدـ حمقة تكرارية و الحساب، و
 في الحساب.    المطموب أدخمت الكثافة الأولية لمشحنة 

 حيث:
 : الكثافة الأولية لشحنة الإلكتروف أي الكثافة الشحنية.   
 حموؿ معادلة كوىف شاـ تعطى: 

(52) (      )       

H: [23]شاـ -ىاممتوف كوىف. 
مييا مف جمع كؿ المدرات المشغولة ىي التي تستخدـ في الحساب، الكثافة الكمية التي يتحصؿ ع

 في حالة عدـ الحصوؿ عمى التقريب المطموب نقوـ بالمزج بيف الكثافتيف بالطريقة التالية: و

(53) ρ  
    (   )              

 ية الخاصة لمعادلة الحؿ.ىي كثافة الشحنة الجديدة مؤلفة بالأشعة الذات    ρ حيث:

نواصؿ الحمقة التكرارية عمى ىذا  الخميط و (parametre) برمتر α درجة التكرار و  
 . [24]النحو حتى نحصؿ عمى التقارب المطموب 
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 :دالية التبادل والارتباط.1.2
بة التطبيؽ لأف لكف تبقى صع الدالة تطبؽ في المجاؿ القريب مف تقريب كوىف وشاـ و

 -غير معمومة القيمة أو العبارة حيث إذا كانت قيمة الطاقة تبادؿ      ρ  ارتباط -دالة تبادؿ
ىذا يعني إف قيمة طاقة تبادؿ ارتباط في  تصبح بقيمة دقيقة، و    ارتباط محددة فاف الكثافة 

 .[25]ريب أخر الحالة العامة غير محددة مما يجبرنا عمى الانتقاؿ إلى تق

 :(LDA)تقريب كثافة الموضع.2..2
في نظاـ متجانس و اللامتجانس )غاز الالكترونات (LDA) يكوف تقريب كثافة الموضع 

الارتباط متعمقة فقط بالكثافة الالكترونية في  طاقة التبادؿ و ثابت (. و ρمنتظـ حيث يكوف 

 (شاـ –كوىف  ) خوارزمية حؿ معادلة(: 2الشكل)

 V(r) حساب انكًوٌ

شاو - كوهٍ يعادنح حم  

 inونيحانكثافح الأ

 EFذحديد طاقح فيريي 

 outحساب انكثافح الانكرروَيح انجديدج

 لا َعى يطاتقح؟

 أحسة

ذونيد كثافح 

 in  ،outجديدج



 (DFT)الكثافة  دانيحنظرية                                                                           الأوؿالفصؿ 

 
17 

انس ) نعتبر الكثافة ثابتة أو تتغير ببطء بإىماؿ كؿ التأثيرات التي تجعؿ النظاـ غير متج rنقطة 
 بالشكؿ :   شديد( يعبر عف طاقة التبادؿ و الارتباط لجزء 

(54)    
       ∫     (  )  (  ) 

   

 ىي مقسمة لجزئيف بحيث: طاقة كمية و    يعتبر  LDAتقريب 
  

(55)    (ρ)    ( )     ( ) 

طاقة التبادؿ، ىذا التقريب لا يستعمؿ إلا في حالة غاز    طاقة الارتباط و   مع 
نعمـ انو في الأنظمة الحقيقية الكثافة الالكترونية لا تكوف منتظمة محميا )في  الكتروني منتظـ و

 .  (GGA)منطقة معينة( ليذا السبب يستعمؿ في الغالب تقريب التدرج المعمـ
 

 :(GGA)تقريب التدرج المعمم.22.2
المستخدـ (LDA)  جاء لتصحيح تقريب كثافة الموضع  (GGA)تقريب التدرج المعمـ 

لا يعتمد عميو كخاصية |(  )  |التدرج   و ρ(  )حاليا أخذت بعيف الاعتبار كثافة الالكترونات 
 منتظمة لمغاز الالكتروني.

 :[ 26]لشكؿ التالي تأخذ طاقة التبادؿ و الترابط ا

(56)    
   ( )  ∫   (  )   (  )     
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 : مقدمة1.2.

رابط تكوف قوى الت وقوية بيف الذرات،  بط ات متراصة بشكؿ كثيؼ مع قوى ر المواد الصمبة تتشكؿ مف ذر 
اعتمادا  ، وو ما إذا ذلؾ المرونة  لادة واد الصمبة مثؿ الصو الميكانيكية لمم واصمسؤولة عف الخىذه 

ما الى ذرات ذات نمط ىندسي إالظروؼ التي أنشات فييا يمكف اف تصنؼ الذرات  عمى نوع المادة و
و ذرات ذات أمنتظـ )مواد صمبة بمورية( عمى سبيؿ المثاؿ المعادف و الجميد المصنوع مف الماء العادي 

 .[27]( مثؿ زجاج النوافذ المستخدـ في المنازؿ نمط غير منتظـ )مواد صمبة غير بمورية

 بيف السموؾ الميكانيكي و ارتباطاتعتمد الخصائص المرنة عمى الثوابت المرنة، تؤسس ىذه الثوابت المرنة 
طبيعة القوى التي تعمؿ في المادة الصمبة، عمى وجو  حوؿمعمومات ميمة  وفرت الديناميكي لمبمورة و

  [28].تبايف المواد صلابة و ات عف استقرار ومعموم تعطينيا أالخصوص، 

ممتد  نحددكذا  البنيوية و المرونية و صائصالخ تمثميا يالتالميكانيكية  خواصال ندرسفي ىذا الفصؿ 
معامؿ  المعاملات المتمثمة في معامؿ بواسف و ممتد الثوابت المرونية و التشوه في بمورة و الإجياد و
 .الإنضغاطية معامؿ يونغ و

 مبادئ أساسية في عمم البمورات:2.2..

 عموميات عمى البمورة:1.2.2.

المركبات  معظـ السبائؾ و المعادف ومثؿ تصنؼ المواد الصمبة عموما إلى صنفيف، مواد بمورية  البمورة:
 الغازات الخاممة. بعض المواد السائمة والغازية عند تجمدىا تتحوؿ إلى مواد بمورية كالثمج و الكيميائية، و

 ممسأ ح مستوتتميز البمورة في شكميا الخارجي بسط القرميد و الشمع و مواد لا بمورية كالزجاج و و
زواياىا، فالتركيب الداخمي ليا عبارة عف توزيع  تختمؼ البمورات باختلاؼ وجوىيا و و البمورة. وسمى وجي

التركيب  يسمىمنتظما  مطانيعطى عند تكراره في الفضاء  فضائي لمذرات أو الجزيئات أو تجمعاتيا، و
 البموري.

ىي عبارة عف ذرة أو مجموعة ذرات تدعى الوحدات أو القواعد التي تمثؿ البناء  : الأساس أو القاعدة
 البموري الحقيقي.



الخواص الميكانيكية                                       الفصؿ الثاني                               

 
20 

: إذا مثمنا كؿ ذرة مف المادة المنتظمة بنقطة ىندسية )عقدة( مف الفضاء، فاف مجموعة الشبكة البمورية
ىي نظاـ ىندسي متكرر  بدورية في الفضاء تشكؿ ما نسميو بالشبكة البمورية، و اـ والعقد الموزعة بانتظ

 في الفضاء بشكؿ منتظـ.

 القاعدة + الشبكة = التركيب البموري

 مثاؿ في مستوي ذو بعديف 

 

 

 BRAVAISنميز مف الشبكات البمورية شبكة برافي  و

: نعبر عف مواضع الذرات ولية لمشبكة البموريةمتجهات الانتقال في الخمية الأساسية أو المتجهات الأ 
ترتبط مع  المرتبة في الفضاء الثلاثي الأبعاد بثلاث متجيات انتقالية أساسية غير متساوية عموما و

 بعضيا البعض بشعاع الانسحاب الأساسي:         

 

اشعة الانسحاب الاساسية التي تؤلؼ مف فضاء الشبكة البمورية اصغر    ⃗ حيحة وارقاـ ص   حيث 
يسمى بالخمية الأساسية، أبعادىا الأساسية  متوازي السطوح نستطيع بتكراره توليد البنية البمورية و

 (.    αزواياىا الاساسية ) ( و    ⃗    )

(     ⃗    ) أضلاعوبمتوازي السطوح الذي  رية محددة وىي اصغر مكوف لمشبكة البمو  و الخمية البدائية:
الذي يعيد الخمية الى الوضع   ⃗ ىذه الخمية يمكف اف تملا الفضاء كمو عف طريؽ انسحابات الشعاع  و

)57)  ⃗                    

: التركيب البموري1.الشكل  
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يحمؿ نفس تناظر الشبكة. يعطى حجـ الخمية  المشابو لموضع الأوؿ كمما تكورت زوايا الدوراف . و
 البدائية بالعلاقة 

 التالية: 

 

 

ذا  كانت الشبكة مستوية )ذات بعديف فقط ( فاف سطح الخمية البدائية ىو: وا 

 
 
 

تعيف وفؽ  جـ لمخمية البدائية وىي خمية مماثمة في الح و (:wigner-seitz)زيتس  -خمية وينغر
 المعايير التالية:

 .نختار عقدة ما مف عقد الشبكة البمورية 

 العقد المجاورة ليا مباشرة .)عقد الجوار الأقرب( بخطوط  نصؿ بيف العقدة المختارة و

 مستقيمة.

 .نرسـ منصفات ليذه الخطوط بمستويات تكوف متعامدة معيا 
 زيتس -ات ىو خمية وينغراصغر حجـ محصور بيف ىذه المستوي 

 
 

(58)   |   ( ⃗    )| 

(59)   |  ⃗⃗⃗⃗  (     ⃗⃗  ⃗
⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  )| 

(60)   |    ⃗ | 

(61)   |  ⃗⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗ | 

 زيتس -خمية وينغر :(1)الشكل
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 aيرمز لو عادة بالرمز  ىو أصغر مسافة عمودية بيف مستويات الشبكة البمورية، و و ثابت الشبكة:
[29]. 

 عمميات التناظر:2.2.2.

 تتميز الشبكات البمورية بعمميات تناظر محددة نذكر أىميا:

أقؿ زاوية دوراف لمشبكة  θو            حيث         يقاس بالدرجة : والتناظر الدوراني
 لكي تنطبؽ عمى نفسيا ثانية.    البمورية حوؿ محور يسمى محور التناظر الدوراني، رمزه

 .  : بالانعكاس خلاؿ مستوي بموري يرمز لو بالرمز التناظر المراتي

يث تتماثؿ ( بح ىو عممية تناظر انعكاس خلاؿ نقطة تسمى مركز الانقلاب ) : والتناظر الانقلابي
 )مركز المحاور(. -   و      النقطتاف

التي عند جمعيا مع  تسمى زمرة نقطية و : نستنتج مف تراكب العمميات أعلاه وعمميات التناظر المركبة
 طبقا لمزمرة النقطية نميز سبع فئات بمورية و عممية التناظر الإنسحابي نحصؿ عمى الزمرة الكاممة، و

 ( نوعا مختمفا لشبكات برافي:14الكاممة نميز)لكف عمى أساس الزمرة 

)أساسية، ممركزة  ممركزة القاعدة(، المعينية المستقيمة ثلاثية الميؿ)أساسية(، أحادية الميؿ)أساسية و
)أساسية، ممركزة  القاعدة، ممركزة الجسـ، ممركزة الوجوه(، الرباعية)أساسية، ممركزة الجسـ(، المكعبة

 . [31](، الثلاثية المتساوية الأحرؼ)أساسية(، السداسية)أساسية(   وه، ممركزة الوج  الجسـ

 ممتد الثوابت المرونية: الطاقة و3.2.

إخضاع بمورة مثالية لضغوط خارجية مف اجؿ تقدير مقاومتيا لمتشوه )الصلابة(،  يكوف التشوه في ىذه 
لصمبة الحقيقية يتـ تحديد ىذه المقاومة مف الحالة متناسبا مع معامؿ القص المرف،  بينما في حالة المادة ا

القص باعتبارىا مزيج  خلاؿ العيوب البمورية )الاضطرابات(. يمكف التعبير عف معامؿ الانضغاط و
تعتبر حاليا افضؿ العوامؿ التي تعبر عف صلابة و صلادة  و    خطي مف مجموعة مف الثوابت المرنة

 .[31]المواد الصمبة
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 : ممتد التشوه4.2.

الحجـ. تقاس تشوىات المادة  تتشوه الأجساـ تحت تأثير القوى الخارجية مما يؤدي إلى تغيير الشكؿ و
ىو موضع المادة عندما لا يتـ تطبيؽ قوة عميو يتـ تعريؼ عناصر ممتد  عموما مف الموضع الأولي و

 مف خلاؿ العلاقة التالية:    التشوه 

 

 :حيث  :
                                            مقدار الإزاحة            

 ممتد التشوه المتناظر يكتب:

 يعبر عف تغيرات الطوؿ وفؽ الاتجاىات وىات الاستطالة والعناصر القطرية ليذا الممتد تحدد تش

 y ,x  z ,تمثؿ تغيرات الزاوية بيف المحاور         ,   منو التشوىات تعطى بOZ،OY ،OX  . 

  بالتالي ليس بعد. مكونات التشوه ىي نسب أطواؿ و

)الاستطالة النسبية 
  

 
 تعطى (        )  ⃗ الوحدة تقاس في اي اتجاه يشير اليو متجو  (

 :[31]بالحساب أدناه

 

 

  جهاد:لإممتد ا5.2.

 مى سطح مادة صمبة.يعرؼ الإجياد بأنو القوة التي تمارس ع

(62)     
 

 
(
   
   
 
   

   
) 

(63) 
ε  (

         
         
         

) 

(64) (
  

 
)
(        )

 (        ) (

         
         
         

)(

  
  
  
) 
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 متماثمة مثؿ ممتد التشوه. 3 3يتـ تمثيمو بمصفوفة ،σإليو  ممتد إجياد المشار 

 

 

الرمز الثاني الى الوضع الطبيعي لموجو الذي يشير  يشير الرمز الأوؿ الى اتجاه و    في ىذا الترميز 
 (.15يتـ تطبيؽ القوة عميو )أنظر الشكؿ  

 

 

 

        ىي اجيادات طبيعية، لأنيا تطبؽ بشكؿ عمودي عمى الوجو في الوضع الطبيعي     إجيادات
Ox، Oyأو Oz. 

. عناصر الإجياد ليا بعد القوة حيث ىي إجيادات عرضية لأنيا تعمؿ عمى مستوى السطح    العناصر
 .[32] 1  وحدة مساحة أو بعد الطاقة لكؿ وحدة حجـ 1  لكؿ

 العلاقة بين الإجهاد والتشوه6.2.

 كلاىما متناظراف، لأف      ممتد التشوه و     يمكف تعريؼ ممتديف مف الرتبة الثانية ممتد الإجياد

          و           

(65)   [

         
         
         

] 

ممتد الإجياد عناصر :1.الشكل   
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 [33طى بواسطة قانوف ىوؾ المعمـ ]تع    و    في نظرية المرونة الخطية، توجد علاقة خطية بيف 

 

ىو يحدد الثوابت المرنة لممادة. عدد  ممتد مف الرتبة الرابعة يسمى الممتد المرف لمصلابة و       
 و     بسبب تناظر عنصر. في الحالة العامة و   =81 ىو     التركيبات الممكنة لأربعة مؤشرات 

 .[33]عنصر مستقؿ 21الى C، تقؿ العناصر           بتطبيؽ علاقة ماكسويؿ 

. يتـ الإشارة إلى [34]بمورة يقمؿ بشكؿ كبير مف ىذا الرقـ بالإضافة إلى ذلؾ فاف تناظر المادة المت
، بحيث يتـ اختصار    ىو و (                   )بواسطة طريقة جديدة       الثوابت

 عف طريؽ استبداؿ كؿ زوج مف المؤشرات تضاعؼ في البداية أربع مرات بمؤشر واحد   و   المؤشرات
α β تكوف الاختصارات عمى النحو التالي: ىكذا، و 

      أو                               

      أو                              

     أو                               

                              مثال:      

 يكتب قانوف ىوؾ المعمـ  في شكؿ مصفوفة: يمكف أف
 
 
 
 
 

 

 

(66)              

(67) 
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 المستقمة عمى تناظر المادة.    ت تعتمد عدد معاملا

 الهيكل)مع مجموعة نقاط( عدد الثوابت المستقمة

21 Triclinique 

13 Monoclinique 

9 Orthorhombique 

7 Tétragonal (4,-4,4/m) 

6 Tétragonal (422,4mm,-4 2/m, 4/mmm) 

7 Hexagonal et rhomboédrique (3,-3) 

6 Hexagonal et rhomboédrique (32,3m,-32/m) 

5 Hexagonal (6,-6,6/m, 622,6mm,-62m,-6/mmm) 

3 Cubique 

 
 

 البمورة في النظام المكعب:.1.1
المواد في النظاـ المكعب تتميز بثلاث ثوابت مرنة مستقمة، ممتد الثوابت المرونية يمثؿ بواسطة   

 مصفوفة تأخذ الشكؿ التالي:
 
 
 
 
 

  

 

(69)    

11 12 12

11 11 12

12 12 11

44

44

44

0 0 0

0 0 0

0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

0 0 0 0 0

C C C
C C C
C C C

C
C

C

 
 
 
 
 
 
 
 
  

 

.[21،35]يمثؿ عدد الثوابت المرنة المستقمة لبنية بمورية مختمفة مع مجموعاتيـ المخصصة  :2.الجدول  
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 تعطى بالعلاقة التالية: [36]مف اجؿ نظاـ مكعب معايير الاستقرار الميكانيكي
 
 
 

 : (coefficient de poisson)معامل بواسن.1.1
خاضعة لاختبار الشد، عندما تستطيؿ  التشوه الطولي لمادة يتعمؽ ىذا المعامؿ بالتشوه العرضي و   

 المادة تترافؽ استطالتيا مع انكماش في الاتجاىات المتعامدة مع الاستطالة )التشوه الطولي يكوف موجبا و
 .[37]التشوه العرضي يكوف سالبا (

 :[38]تعطى بالعلاقة   zو  yالتشوىات النسبية في اتجاه   
 
 
 

 منو تعطى نسبة بواسف كتالي:
 
 

 (:coefficcient de cisaisallement)معامل القص  ,1.1
يتـ تعريؼ معامؿ القص عمى انو نسبة إجياد القص إلى انفعاؿ القص،  يعرؼ أيضا باسـ معامؿ 

 .μأو بواسطة حرؼ  Gو بواسطة حرؼ يمكف الإشارة إلي الصلابة و
 (. Gpaلكف عادة ما يتـ التعبير عف القيـ ب جيقا باسكاؿ ) (، وPaوحدة معامؿ القص ىي الباسكاؿ )

  تشير قيمة معامؿ القص الكبير إلى أف المادة الصمبة شديدة الصلابة، بمعنى أخر ىناؾ حاجة
 إلى قوة كبيرة لإنتاج التشوه.

 الصغير إلى أف المادة طرية مرنة، القميؿ مف القوة تستطيع تشويييا. تشير قيمة معامؿ القص 
  [39]أحد تعريفات المائع ىو أف معامؿ القص لديو يساوي صفرا، أي قوة تشوه سطحو. 

انطلاقا مف مصفوفة ممتد الثوابت المرونية لمبمورة في النظاـ المكعب، نحسب معامؿ القص باستعماؿ 
 العلاقة التالية:

(71) }     و          
         
          

 

(71)     
  

  
           و   

  
 

(72)    
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 (، مكعب ممركز الوجوهCS) مكعب بسيط الآف سندرس اليياكؿ البمورية الثلاثة الشائعة بيف المعادف:
(CFC( مكعب ممركز الجسـ ،)CCال .) بنيةCS:  في مكعب متماثؿ لا يوجد سوى ثلاث وحدات

التي يتـ  و   و Gغالبا ما يكوف مف الأنسب تقديـ الثوابت  . و   و     ،   مستقمة  )معاملات (
 تعريفيا بالشكؿ التالي :

 
 
 
 

تصؼ تشوه معيني    تصؼ تشويو معيني الوجوه لمشبكة و Gتسمى بػ : معاملات القص، حيث  و
 الشكؿ.

 :الضغط عمى معامل القص درجة الحرارة و تأثير  2.1.1
و الضغط في   كما ىو متوقع فاف استجابة المادة لمقوة المطبقة تتغير مع تغير درجة الحرارة

ىي: عمى معامؿ القص والضغط  و  المعادف، يتناقض معامؿ لمتنبؤ بتأثيرات درجة الحرارة  
 

 ( نموذج إجياد التدفؽ البلاستيكيMTS). 
 (عتبة الإجياد الميكانيكيNP). 
 ( نموذج معامؿ القصSCG). 

(73)    
      

 
 

(74)  
  

           
 

 

(75)  
  

           
 

 

(76)  
  

           
 

 

(77)        

(78)     
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 جدول قيم معامل القص:.1.1.1
ىذا جدوؿ لقيـ معامؿ القص في درجة حرارة الغرفة، تميؿ المواد المينة إلى أف يكوف ليا قيـ 

ية ليا قيـ وسيطية، المعادف و السبائؾ ليا قيـ عالية، معامؿ قص منخفضة، المعادف الأساس
[41]الألماس لو معامؿ قص مرتفع لمغاية  

 

 المادة (GPaالقص ) معامل
 ممحاة 0.0006

 خشب 0.62

 رصاص 13.1

 مغنزيوـ 16.5

 اسمنت 21

 ألمنيوـ 25.5

 زجاج 26.5

 نحاس 40

 حديد 52.5

 ألماس 478.0

 
 

 (:module de compressibilité) نضغاطيةالإ  معامل.1..2

ىي مقياس لقابمية المادة للانضغاط، أي أف الانضغاطية ىي مجرد مقموب معامؿ  Bانضغاطية المادة 
 المرونة الحجمية.

 .الانضغاط المنتظـ يعني أف المادة الصمبة تخضغ لضغط ىيدروستاتيكي

لبعض المواد قيـ معاملات القص :1.الجدول  
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 التغير النسبي لمحجـ، حيث: روستاتيكي ومعامؿ الانضغاطية ىو ثابت بيف الضغط الييد
 

 

 

 في اتجاىيف مختمفيف.     و P ( تشير إلى أف الضغط -الإشارة )

. يمكف تبسيطو وفؽ النظاـ [41]يسمح بوصؼ استجابة المادة لمتغير في الحجـ  B معامؿ الانضغاطية
 ي يكتب معامؿ الانضغاطية بالشكؿ:البموري لممركب المدروس، مثلا في النظاـ المكعب

 

 : لنظاـ مكعبي يأخذ الشكؿ Voigt   في مقاربة و

 

 : Reussفي مقاربة  و

(79)      
  

 
 

(81)    
 

 
(        ) 

(81)     
 

 
(        ) 

مطبؽ في جميع الاتجاىات ىيدروستاتيكي: ضغط 1.الشكل  
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  Voigtمتيف حديتيف، القيمة العظمى لمعامؿ أف معامؿ الانضغاطية لمركب ينحصر بيف قي Hillأثبت 

 :Reussالقيمة الدنيا لمعامؿ  و

 

 تساوي إلى : Voigt-Reuss-Hill (VRH)حيث مقاربة 

 

 تباين مناحي الخصائص المرونية:.22,1

 لممادة البمورية في اتجاه التأثير المطبؽ  ابة المرونية تبايف مناحي الخصائص المرونية يمثؿ الاستج

 .[42]   و    ،   ،   ىي معرفة بمؤشر التبايف الذي يعبر عنو كدالة لممعاملات  عمييا. و

 

 حيث:

 (.91ادلة)المع Voigt: معامؿ الانضغاطية في مقاربة    

 (.91)المعادلة Reuss: معامؿ الانضغاطية في مقاربة   

 معرؼ بالعبارة: Reuss: ىو معامؿ القص في مقاربة   

 
 
 معطى بالعلاقة: Voigt: ىو معامؿ القص في مقاربة   
 

 

(82)     
 

         
 

(83)           

(84)    
 

 
(     ) 

(85)      
  
  
 
  
  
   

(86)     
 (       )   

      (       )
 

(87)     
 

 
(            ) 
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ىذا معناه أف الخصائص المرونية لممادة متماثمة المناحي أي متماثمة في      إذا كاف المؤشر 
كمما قؿ التماثؿ أي ارتفعت درجة عدـ    كمما ارتفعت قيمة المؤشر  جميع الاتجاىات )مثالية(. و

 .[42]التماثؿ )التبايف( لمسموؾ المرف لمبمورات 

 ل يونغ:معام.21.1

يمكف تقييـ التشوه لممادة  المرنة مف معامؿ يونغ أو معامؿ المرونة الطولي. يقاس الإجياد الميكانيكي 
% مف الطوؿ الأولي لممادة )ضعؼ الطوؿ(. في الواقع النسبة بيف إجياد 111الذي يولد استطالة بنسبة 
لـ يتـ الوصوؿ إلى حد  وىي ثابتة طالما ظؿ ىذا التشوه صغيرا  ( )الشد المطبؽ عمى مادة 

. يتـ إعطاء قانوف المرونة مف خلاؿ قانوف ىوؾ حيث يكوف ىو قانوف يونغ الذي لو أبعاد [43]المرونة
 .(      )MPaأو Paيعبر عنو قانونيا بػ  الضغط. و

 

( بينما يقاؿ أف المادة ذات معامؿ يونغ  العالي تكوف صمبة جدا مثؿ )الفولاذ، الألماس،  الأريديوـ
المواد البلاستيكية العضوية ليست  المواد مثؿ الألمنيوـ أو الرصاص تكوف أقؿ صلابة منيا و

 .[43]شديدة الصلابة

 (    17عمى عينة اختبار موشورية )الشكؿ Fإذا طبقنا قوة شد 

  

 E 

Déformation   
x 

= Δx/x
o
 

C
o
n

tr
a
in

te
  

 
x
 =

 F
r/

S
o
 

(88) 𝛔     

استطالة عينة اختبار: (1) الشكل  
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 :(  )استطالة عينة الاختبار يتناسب مع طوليا الأولي 

 

 معاكسة لمقوة. ظيور قوة تراجع تساوي القيمة المطمقة و

 إذا كانت التشوىات صغيرة يكوف:

 

 معامؿ يونغ يميز مقاومة الجسـ الصمب لمتشوه أحادي المحور .

 :[44]يعتمد ىذا المعامؿ عمى 

 طاقة الروابط بيف الذرات. 
 لمرنةسترجاع الإطبيعة قوى ا. 
 غير متبمور( -ىيكؿ المادة )بموري . 

 
 

(89)   
  

  
 

(91)    
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 الفصؿ الثالث 

 لنتائج و المناقشةا
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 :مقدمة1.3.

 عف الخصائصفي ىذا الفصؿ ىو معرفة المزيد مف التفاصيؿ  نجزمالالرئيسي مف العمؿ  غرضال    
تحميؿ نتائج  عف طريؽ مناقشة و LuBPt3و  NbBPt3 المرونية لممركبيف الالكترونية و البنيوية و

 حرص. نDFTإجراء حسابات في إطار نظرية الكثافة الدالية  عف طريؽ  يياؿ عمالحصو دراستنا التي تـ 
جعميا مرجعا متواضعا  مف خلاؿ ىذا العمؿ إلى تزويد المكتبة العربية بدراسة مختصة في فيزياء المواد و

الحالي لمباحثيف في ىذا الميداف. سنقدـ فيما يمي تفاصيؿ حوؿ النتائج الحسابية المحصؿ عمييا في العمؿ 
 المعمومات المستخمصة منيا.  كذلؾ ستتـ مناقشة ىذه النتائج و (، و(CASTEPباستخداـ برنامج 

 :pérovskite البيروفسكايتمركبات 2.3.

  مركبات البيروفسكيت بيذا الاسـ نسبة إلى عالـ المعادف الروسي ليؼ ألكسفيش فوف بيروفسكي سميت
Lev Aleksevich Von Peroveski)  (ةتيعتبر البنى البيروفسكيت ، و (Les pérovskites)  

  الأكاسيد البمورية التي أخذت وصفيا البنيوي مف معدف أكسيد كالسيوـ التيتانوـ عائلات مف أوسع
CaTiO3 لذكاء يا في عدة مجالات كااتإلى أنيا تظير خصائص متنوعة تتيح تطبيق بالإضافة

 ].45] ( 11 الشكؿ)انظر   غير ذلؾ. الاصطناعي و

 :Anti pérovskite ي عكسالمركبات البيروفسكايت  1.1

و ىو تركيب بموري ينتمي إلى المجموعة  MXA3لبيروفسكايت العكسي  ىي ا بنيةالصيغة العامة ل  
(Pm ̅m. N0: 221 حيث )M  وA  حيث     مختمفة أيونية أقطار أنصاؼ مف كاتيونات ىماX  يمكف

 تحيط حيث بسيط مكعب يى ةالمثالي بنيةما الأ .Cأو الكربوف  Nأو الازوت B اف يأخذ ذرات البور
 أنيونات 6 بػ محاطة B الكاتيونات بينما ، السطوح ثماني -مكعب بتنسيؽ أنيوف 12 بػ A الكاتيونات
 ].45] السطوح ثماني بتنسيؽ

 :CASTEPبرنامج الحساب 4.3.

انذي يأخذ  CASTEP اسـ  صمـ تحت CASTEPأجرينا الحسابات في ىذا العمؿ بواسطة برنامج 

تـ تطوير ىذا  و، ackagePnergy Eotal Terial Smbridge aCيٍ كم كهًح  الأولانحرف 
ىو برنامج حساب في ميكانيؾ الكـ يوظؼ نظرية الكثافة . [46]البرنامج في جامعة كامبريدج ببريطانيا
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البينية لعدد كبير مف  ( لإجراء محاكاة لحساب خصائص الجوامد، السطوح و السطوحDFTالدالية )
 (Ab initio)بإجراء حسابات  البرنامج ىذايسمح  حيثالمواد )المعادف، أشباه النواقؿ و السيراميؾ(.

لممركبات البمورية، ثوابت الشبكة، اليندسة الجزيئية، الخصائص  الكيميائية و لإيجاد الخصائص الفيزيائية
الخصائص الضوئية  كثافة الشحنة( و كثافة الحالة و والبنيوية، البنية الالكترونية )عصابات الطاقة 

ىو برنامج يستخدـ طريقة الأمواج المستوية في حساب   CASTEPبالإضافة إلى الخصائص المرونية. 
يمكف  الطاقة الكمية لمنظاـ. تمتد دواؿ الموجة الالكترونية عبر مجموعة مف قواعد الأمواج المستوية، و

أو تقريب التدرج المعمـ  (LDA)الارتباط سواء عف طريؽ تقريب كثافة الموضع  إدراج تأثيرات التبادؿ و
(GGA ،إف استعماؿ مجموع قواعد الأمواج المستوية يسمح بشكؿ كبير بتحسيف ىندسة الجزيئات .)

 .[47]الجوامد، الأسطح والسطوح البينية

CASTEP معايير ميكروسوفت  توافؽ معكس. الواجية الرسومية تيلين يعمؿ عمى نظاـ ويندوز و
تحميؿ  ترتيب الحسابات و بعاد، ورسومية ثلاثية الأ، تسمح لممستعمؿ بالتفاعؿ مع النماذج الزويندو 
 .Windows[37]ي مستخدـ ألى إلوفة أم ائج مف خلاؿ نافذة حوار بسيطة والنت

 طرق الأمواج المستوية:5.3.

ج المستوية، مثؿ قاعدة الأمواج المستوية تشكؿ قاعدة لمجموعة الطرؽ المسماة الأموا ىذه الطريقة
دورية الشبكة البمورية نختار دالة الموجة المصاغة  مراعاة مع  رتعامدة. مف اجؿ حؿ معادلة شرودنغالم

 .Blochمف طرؼ 

(91)   (  )    (  ) 
 ( ⃗⃗   ⃗ ) 

 ذا ما يجعؿ الميمة صعبة وى عدد الأمواج المستوية كبير بشكؿ كافي. و ىذا الحساب يتطمب إف يكوف
 .[49]التقارب ضعيؼ
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 :اختيار طريقة الحساب6.3.

بطريقة حساب المبادئ الأساسية  LuBPt3و  NbBPt3 تالييفالفي ىذا العمؿ درسنا المركبيف        
Ab initio ( لحساب الطاقة الكمية باستعماؿ مقاربة الأمواج المستويةPW Plans waves المدرجة )
.كما قمنا بمعالجة التفاعلات الكتروف _ايوف باعتبار الحالات الإلكترونية CASTEPمج ضمف برنا

 التالية كحالات تكافؤ:
Nb: 4           5   Pt: 5   6   

Lu: 4   5       6   B: 2    2   

       

ذلؾ  ، وPerdew -Burk-Ernzerhofالمعدؿ مف طرؼ  GGAتـ استخداـ تقريب التدرج المعمـ     
دقيقة لتحديد عناصر البنية البمورية مثؿ:  الارتباط لموصوؿ إلى نتائج متقاربة و لوصؼ طاقة التبادؿ و

 ، طاقة الاستقرار، معامؿ الإنظغاطية aثابت الشبكة  ،K_points ، قيـ الشبكة           القطعطاقة 
قد كانت المعطيات  و كذلؾ حساب الثوابت المرونية ليذه المركبات. غاطية ومشتؽ معامؿ الإنظ و 

، معدؿ الضغط في حدود      .5 (  ): معدؿ الإنتقاؿ الأعظمي كاف ضمف الأولية لمحساب كالتالي
0,02 GB5 ، الفرؽ في الطاقة الكمية في حدود.    (eV/atome)  و القوة العظمى قدرت

 . (  /eV)0,01بػ
 حدود التقارب:7.3.

نقوـ بإجراء اختبارات تقارب لبعض المعطيات كخطوة أولى لوصؼ الخصائص الفيزيائية يجب أف    
اختبارات التقارب ىذه  . تعتبرNKptعدد النقاط في منطقة بريمواف الأولى  و         مثؿ طاقة القطع 

 ت الحساب.ميمة جدا بقدر ما تسمح لنا بتوفير قدر كبير مف وق

 دراسة التقارب لدالة الطاقة الكمية بدلالة معامل القطع:1.7.3.

ذلؾ بدلا مف الاختيار المباشر  تستعمؿ طاقة القطع لتصحيح عدد الأمواج المستوية في قاعدة البيانات، و
تغير لعدد الأمواج المستوية. عادة ما تختبر طاقة القطع عف طريؽ دراسة التقارب لدالة الطاقة بدلالة 

 ستزيد حتما مف عدد الأمواج المستوية         . إف الزيادة في طاقة القطع         قيمة طاقة القطع 
عمى قيـ  K-pointsبتثبيت قيمة وذلؾ . [51] والذي بدوره سيعطي وصفا أكثر دقة لدالة الموجة
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لكؿ مف المركبيف  eV 400 تستقر كميا عند القيمة         ، حيث لوحظ اف طاقة القطع عشوائية
LuBPt3 وNbBPt3 
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 LuBPt3لممركب         𝐸بدلالة طاقة القطع  T :تقارب الطاقة الكلٌة07الشكل 

 NbBPt3لممركب          بدلالة طاقة القطع ET :تقارب الطاقة الكمية1.لالشك
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 :NKptدراسة تقارب الطاقة الكمية بدلالة قيم الشبكة  2.7.3

الطاقة الكمية لمنظاـ لا تساوي بالضرورة مجموع طاقات الجسيمات الفعمية، بؿ نتحصؿ عمييا انطلاقا    
(. مف الناحية النظرية مف الضروري حساب القيـ الخاصة ZB) كامؿ عمى منطقة بريموافمف الت

طبيعة التناظر  حتى الوصوؿ إلى الطاقة الكمية لمنظاـ، و NKptلمياممتوني لسمسمة لا متناىية مف نقاط 
 ، بتقريبPack[51]و  Monkhorstفي المركبات تسيؿ ىذه العممية. تسمح الطريقة التي اقترحيا 

ثلاثية الابعاد و محدودة. الفكرة الأساسية ىي أف  NKptالتكامؿ إلى مجموع حدود محسوبة عمى شبكة 
، بحيث يمكف تجميع المعمومات عمى NKptدواؿ الموجة لا تتغير بصورة كبيرة في جوار نقطة مف نقاط 

 .[52]كؿ منطقة بريمواف في نقطة وحيدة 

لموصوؿ إلى دقة حساب كبيرة قمنا بدراسة  NKptنقاط تيار عدد الخجؿ اأمف  في مرحمة ثانية و
  Ecu-off =400 eVوذلؾ بتثبيت قيمة الطاقة المحسوبة انفا .NKptتغير الطاقة الكمية بدلالة قيـ الشبكة 

 NbBPt3و   LuBPt3 لكلا المركبيف: 12x12x12 وقع  التقارب عمى قيـ    9-حسب الشكؿ
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  NbBPt3   لممركب  بدلالة الطاقة الكمية  K-pointsقيـ  :تقارب1.لالشك
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البنيوية:ئص االخصا .8.3 

تتميز ىذه البنية  Space group Pm ̅m)) أو 221في فضاء المجموعة  LuBPt3و  NbBPt3يتبمور
𝛼الزوايا و         بثوابت الشبكة  𝛽  𝛾  : حيث تكوف مواقع الذرات كما يمي       

  (  ⁄  
 
 ⁄    ⁄ )    ( ، ، ) 

   (  ⁄    ⁄   )    ( ، ، ) 

 

التركيب البموري لممركبيف: فيمثلا يف التالي يفالشكم  

 

 
 LuBPt3ثؿ بنية المركب  يم :.2الشكل
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إف حساب الخصائص البنيوية ميـ جدا لدراسة أي مادة، لأنيا تتيح لنا استخداـ النتائج المتحصؿ عمييا 
في تحديد الخصائص الفيزيائية الأخرى. ىذا الحساب ييدؼ إلى تحديد حجـ الخمية عند التوازف الموافؽ 

، وحساب ثابت   مشتقتو الأولى  و  . وكذلؾ حساب معامؿ الانضغاطية  Eى لمطاقة لمحد الأدن
-بيرش  9Birch Murnaghanذلؾ باستخداـ  معادلة الحالة لػ و. GGA [53]الشبكة لممركبيف بتقريب 

 التي تعطى بالعلاقة التالية: : و مورناغان

 حيث:

 الكمية. : الطاقة( ) 

 .  : طاقة الحالة الأساسية المسؤولة عف الحجـ  

 .قيمة مشتؽ معامؿ الصلابة فيما يتعمؽ بالضغط عند التوازف :  

 
(92)  ( )     

 

  (    )
[ (

  
 
)
  

  ]  
 

  
(    ) 

  NbBPt3 : يمثؿ بنية المركب22الشكل

https://www.google.com/search?rlz=1C1CHBD_frDZ880DZ880&sxsrf=ALiCzsY9e-qZuC65Ezxfqkdf9qweAKjLwQ:1652466417566&q=Birch+Murnaghan&spell=1&sa=X&ved=2ahUKEwjN2smOjd33AhVqSfEDHSuTCqgQkeECKAB6BAgCEDY
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 يعطى عند التوازف )عند الصفر المطمؽ( معامؿ الضغط الذي يقيس صلابة البمورة ، و : 
 :بالعلاقة

 

مشتؽ معامؿ الانضغاطية مدونة  معامؿ الانضغاطية و النتائج المتحصؿ عمييا لثوابت الشبكة البمورية و
 في الجدوؿ التالي:

 المركب
 aثاتد انشثكح
(A°) 

 يعايم لاَضغاطيح

B(GPa) 
 يشرق يعايم لاَضغاطيح

B’(GPa) 

LuBPt3 4.32 186,34 4,96 
NbBPt3 4.33 220,72 5,01 

 

صلابة المواد وبالتالً المركبان لا ٌمتلكان نفس الدرجة  و Bاؾ علاقة قوية بيف معامؿ الانضغاطية ىن

 و LuBPt3 طية لممركبأكبر مف معامؿ الانضغا  NbBPt3لممركب Bمن الصلابة، معامل الانضغاطٌة 
 .LuBPt3 أكبر صلابة مف المركب   NbBPt3يعني أف المركب  ىذا

 

 

(93)     
   

   
 

   (GPa 6-)عند ضغط يساوي NbBPt3حجـ المركب : يمثؿ طاقة و21الشكل

يمثؿ قيـ ثابت الشبكة و الانضغاطية ومشتقيا لممركبيف :1.الجدول  
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نتحصؿ عمى قيـ كؿ CASTEP باستعماؿ برنامج  LuBPt3  و NbBPt3 لممركبيف قيـ الضغطبتغيير 
 الطاقة المدونة في الجدوؿ التالي: مف الحجـ و

 

 
   Origineلمحصوؿ عمى طاقة استقرار المركبيف نرسـ البياف انطلاقا مف الجدوليف باستعماؿ برنامج 

 تحصؿ عمى المنحنييف التالييف:فن

73 74 75 76 77 78 79 80 81
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P)GPa( 
NbBPt3 LuBPt3 

V)A3  (  E)eV( V)A3  (  E)eV( 
-8 79,53 -3783,46299 84,77 -8009,06307 

-6 78,67 -3783,50062 83,64 -8009,11345 

-4 77,87 -3783,52604 82,60 -8009,14662 

-2 77,11 -3783,54043 81,64 -8009,16531 

0 76,40 -3783,54511 80,74 -8009,17159 

2 75,73 -3783,54113 79,90 -8009,16701 

4 75,09 -3783,52935 79,10 -8009,15264 

6 74,48 -3783,51051 78,35 -8009,12979 

8 73,89 -3783,48521 77,64 -8009,09901 

 بدلالة الحجـ NbBPt3 تغير الطاقة لممركب:13الشكل

 ـبدلالة الحج   NbBPt3و  LuBPt3  يف تغيرات الطاقة لممركب :1.جدول ال
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جـ حيث لاحظنا أف الح بدلالة LuBPt3و  NbBPt3المركبيفيمثؿ المنحنييف تغيرات الطاقة لكؿ مف 

توافؽ حجـ      منحنى تغيرات الطاقة يتناقص إلى قيمة سفمى ثـ يزداد، أي أف ىناؾ قيمة حدية سفمى 
 الجدول التالً ٌمثل قٌم طاقة لاستقرار و.  Energie de stabilitéeمعيف، تمثؿ طاقة الاستقرار 

 الحجم الموافق للمركبٌن. 
 

 (A3جـ)الح (eVطاقة الاستقرار) المركب

LuBPt3 -8009.17159 80,74552 

NbBPt3 -3783,54510 76,40565 

 

 

أقؿ مف طاقة  eV -8009.17159  تكوف عند LuBPt3نلاحظ مف الجدوؿ أف طاقة الاستقرار لممركب 
  eV 3783,54510-الذي لو  NbBPt3 الاستقرار لممركب

 

 

 الحجـ الموافؽ لممركبيف قيـ طاقة الاستقرار و: 05الجدول

 بدلالة الحجـ LuBPt3 تغير الطاقة لممركب:14الشكل
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  :الخواص الالكترونية 9.3 

 ة لممركبات تسمح بتحديد ماىية المركب سواء كاف عازلا ناقؿ أو نصؼدراسة الخصائص الالكتروني  
 ناقؿ، وكذلؾ تحديد الروابط بيف ذراتو وذلؾ لمفيـ الجيد لمخصائص الفيزيائية لمجسـ

 :بنية عصابة الطاقة الإلكترونية1.9.3 

 الشبكة في K الموجةتعرؼ عصابة الطاقة عمى أنيا تمثيؿ لقيـ الطاقة بالنسبة للإلكتروف بدلالة شعاع    
 ويمكف الأولى،  brillouinالمعكوسة، و لمتبسيط يتـ التعامؿ فقط مع اتجاىات التناظر الأعمى في منطقة

دنى قيمة لعصابة النقؿ في أ نو الفرؽ بيف أعمى قيمة لعصابة التكافؤ وأعمى  Egالطاقي  تعريؼ المانع
 تناظرية محددة نقاط
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    LuBPt3الطاقة لممركب   اتبنية عصاب :21الشكل
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في  GGA  المعمـ  تقريبالب( 16-15 الشكل) الطاقة التي حصمنا عمييا اتؿ بنية عصابمف خلا   
فً عدة ىناؾ تداخلا بيف عصابات النقؿ مع عصابات التكافؤ   LuBPt3و  NbBPt3 كلا المركبيف 

الذي ٌظهر بوضوح غٌاب و ٌمثلها الخط الافقً الاحمر EFعمى مستوى منطقة فارمي نقاط 

مما ىو متعارؼ  و فجوة المانع الطاقً وٌشهد هذا على الطابع العدنً " أي انهما موصلان " 
       [43,41] التجريبية يقمؿ مف قيمة العصابة الممنوعة المحسوبة عمى القيمة GGA عميو فاف تقريب

  Density Of States (DOS) :كثافة الحالات الالكترونية 1.1.1
 ىتماـ في فيزياءي واحدة مف أكثر الخصائص الإلكترونية إثارة للاى DOS))  كثافة الإلكتروف لمحالات

 ، تسمح لنا حسابات الكثافة الإلكترونية لمحالات بتحديد التوزيع العاـ لمحالات كدالةالجوامد. في الواقع
التيجيف ، لتحديد الصفة السائدة نوع  الحالات المسؤولة عف الروابط ، و الطبيعة و معرفة  لمطاقة ، و
 لفيـ بنية النطاؽ الإلكتروني، تضا تحديد قيمة الطاقة لفجوة نطاؽ أشباه الموصلايمكنيا أي و لػكؿ منطقة

   [42] (18و  17 الشكل)الممثمة في  TDOS لممركب بشكؿ أفضؿ، نقوـ بتحميؿ كثافة الحالة الكمية

لى وجود ذرات إراجع  ذاى ية وملكثافة الحالات الك ـشكؿ العاما نفس اليليس ل فعموما المركبي        
 فةممخت ـ حجاأفة و ممخت

    NbBPt3الطاقة لممركب   بنية عصابات :21الشكل 
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 مركب مبالنسبة لLuBPt3 (17 الشكؿ ) فارمً مستوي حوؿيعود ذشكم هذه انعصاتح EF  إسهام عن 

   حانطاقي اخنكرروَاخ انسويإ

 مركب مبالنسبة لNbBPt3 (18 الشكؿ ) فارمً مستوي حوؿيعود ذشكم هذه انعصاتح EF  عن تراكب

   حانطاقي اخنكرروَاخ انسويإ
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    LuBPt3لممركب   TDOS كثافة الحالة الكمية :21الشكل 

    NbBPt3لممركب   TDOS كثافة الحالة الكمية :21الشكل 
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 الخصائص المرونية:10.3.

ىي تمعب دورا ميما في  تبيف مدى استجابة المادة لمقوى )الإجيادات( الخارجية، و    ثوابت المرونة    
 كماتزودنا بمعمومات عف طبيعة الروابط بيف المستويات الذرية المتجاورة.  والمقاومة الميكانيكية لممواد. 

في الأخير دراسة ثوابت  تعطي معمومات حوؿ تماثؿ أو تبايف المناحي في الخصائص المرونية. و
 . المركبيف محؿ الدراسة[44]الاستقرار الميكانيكي لممركبات البمورية المرونة يحيمنا إلى الحديث عف

NbBPt3  وLuBPt3 نظرا لمتناظر الكبير في ىذا النظاـ ينخفض عدد في النظاـ المكعبي، و يتبموراف 
قمنا  .   ،      ،   ثوابت مرونة مستقمة 3عنصر إلى  36مف     عناصر مصفوفة المرونة العامة 

       ضغطالب تحت ذلؾ بوضع المرك و [46] تشوه( -بحساب ثوابت المرونة باستعماؿ طريقة )إجياد
 النتائج المتحصؿ عمييا كالتالي: و

 NbBPt3أولا: بالنسبة لممركب 

NbBPt3             
                              

 

 

 

  
 .NbBPt3لممركب    : قيـ  19الشكل

 NbBPt3 لممركب 𝐶𝑖𝑗 ثوابت المرونة قيـ : 06الجدول
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 LuBPt3ثانيا: بالنسبة لممركب 

 

 

 

 

 :يمي مف خلاؿ ىذه القيـ نستخمص ما

تحقؽ شروط الاستقرار  LuBPt3و  NbBPt3 المحسوبة لممركبيف    ،    ،    قيـ ثوابت المرونة 
 مكعبي تعطى ب :الىي في النظاـ  و [44]الميكانيكي 

          0 

        
      

 

LuBPt3             
                             

 .LuBPt3لممركب     : قيـ  20شكلال

 LuBPt3 لممركب 𝐶𝑖𝑗 ثوابت المرونة قيـ : 07الجدول
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 تقريف ميكانيكيا.بالتالي المركبيف المدروسيف مس و

لممركبيف تبيف أف ليما مقاومة جيدة لمضغط تحت فعؿ الإجياد     لثابت المرونة  المرتفعةالقيمة 
أكثر مقاومة ليذه الإجيادات مف  LuBPt3مركب و  Zو X ،Yالثلاث  الرئيسية المحوري باتجاه المحاور

 .NbBPt3 مركب

ىذا يدؿ عمى أف  LuBPt3و  NbBPt3لكلا المركبيف     أصغر مف ثابت المرونة     ثابت المرونة 
 .مقاومة المركبات لتشوىات الضغط أعمى مف مقاومتيا لتشوىات القص
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 خاتمة عامة

المرونية( الالكترونية  و و  ة اليدؼ مف ىذه المذكرة ىو تقديـ دراسة نظرية  لمخصائص الفيزيائية ) البنيوي 
في  Ab initioالاولية باستخداـ طرؽ حساب المبادئ  ذلؾ و LuBPt3و  NbBPt3تالييفاللممركبيف 

قد تـ  . وCASTEPإطار نظرية الكثافة الدالية مع استعماؿ قاعدة الأمواج المستوية مف خلاؿ برنامج 
يمكف تمخيص النتائج المتحصؿ عمييا في ىذا العمؿ  و GGAالحساب باستخداـ تقريب التدرج المعمـ 

 كالتالي:

  بدراسة تقارب الطاقة الكمية لمبمورة بدلالة طاقة القطعقمنا أولاEnergie de coupure  قيـ  و
 الشبكة ثـ تعديؿ البنية اليندسية لمحصوؿ عمى بنية مستقرة توافؽ أدنى قيمة لمطاقة الكمية.

  الخصائص البنيوية لمحالة الأساسية المحسوبة لكلا المركبيف ىي قيـ متقاربة بامتياز مع القيـ
 .  )a) رية المتاحة، حيث كانت جيدة لثابت الشبكةالنظ

 يف مركبمأما بالنسبة لمخصائص الإلكترونية لNbBPt3  وLuBPt3 مادة معدنية   يما نأوجدنا ب
  .محالات الإلكترونية فتـ تحديدىا عف طريؽ تحميؿ كثافة الحالات الإلكترونية الكميةل وكذا بالنسبة

  معامؿ الإنظغاطيةB لممركبLuBPt3  أكبر مف معامؿ الإنظغاطية لممركبNbBPt3 ىذا  و
تـ تحديد المشتقة الأولى لمعامؿ  . وNbBPt3المركبأكثر صلابة مف  LuBPt3يعني أف المركب

 الإنظغاطية و الحجـ لكلا المركبيف. 
  تـ حساب طاقة استقرار المركبيف حيث وجد أف المركبNbBPt3 استقرارا مف المركب  أكثر

LuBPt3. 
 الخاصة بالبنية  (           )قمنا أيضا بدراسة الخصائص المرونية و حساب المعاملات و

 المكعبة مع تطبيؽ قاعدة الاستقرار الميكانيكي...
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ملخص

 LuBPt3و  NbBPt3الفيزيائية لممركبات الثلاثية  صئاصالخ حسابقمنا ب ،في ىذا العمؿ 
 النوع البروفيسكيت العكسي ، اليدؼ مف العمؿ ىو دراسة الوسائط كمعامؿ شبكة 

و معامؿ الانضغاط وذلؾ باستخداـ كود المرونية  الالكترونية وية و البنيو الخصائص و 
CASTEP  نظرية الكثافة الدالية  ساس أالذي يستحدـ الكموف الكاذب عمىDFT  
لجيد التبادؿ و الارتباط كما تـ حساب الثوابت   GGA تقريب التدرج المعمـ استخدمنا 

 و مقارنتيا بالنتائجضغط الخاصة بيا المرونية لمشبكة ومعامؿ الانضغاطية ومشتقتيا لم
 المتاحة 

 

Résumé 

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

élastiques des composésternaires NbBPt3 et LuBPt3 de type 

antipérovskite.Le but du travailest l’investigation des paramètres 

physiques tels que le paramètre de réseau à l’équilibre, le module de 

compressibilité, en utilisant le code CASTEP qui utilise la méthode de 

pseudo potentielle basée sur la théorie fonctionnelle de densité 

(DFT).Nous avons utilisé l'approximationgradient généralisée (GGA) 

pour le potentiel d'échange et de corrélation. Les constantes élastiquesle 

réseau d'équilibre et le module de compressibilité et sa dérivée de 

pression sont calculés et comparés aux résultatsdisponibles. 

 

 

 


