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 :مقدمة
تعتبر فيزياء الجسم الصلب من اىم المجالات التي بزتص في دراسة الاجساـ وبرديد طبيعتها سواء ناقلة عازلة او 

 .الدواد ووصفها وبرديد خصائصها بالتطور التكنولوجينصف ناقلة...الخ حيث ترتبط دراسة 

ذات الصيغة 1839التي اكتشفت سنة من اىم الدواد التي اعطيت بعدا اخر للتطور التكنولوجي ىي مواد البيروفسكيت 

من الذالوجينات وتشمل مواد  Xمن الدعادف الانتقالية و Bمن الدعادف القلوية أو التًابية، Aحيث العنصر ABX3الكيميائية

البيروفسكيت الدعادف، العوازؿ و أنصاؼ النواقل ...الخ وىي من أكثر الدركبات تنوعا من حيث الخصائص الفيزيائية وبستلك 

 عدة تطبيقات صناعية مهمة لشا أعطاىا ألعية كبيرة في المجاؿ العلمي والتكنولوجي.

 الدتزايدة الدستوية الدوجة طريقةوالخصائص الضوئية باستخداـ  الإلكتًونية نيوية،الب الخصائصفي ىذا العمل سوؼ نقوـ بدراسة 

( DFTدالية الكثافة الالكتًونية ) إطارفي Wien2Kفي برنامج  ةدلروالد  FP-LAPWالكامل والكموف خطيًا

دؼ به (mBjجونسوف )-يكعدؿ لبر الدتقريب وال(GGAتقريب التدرج الدعمم )ارتباط استخدمنا -تبادؿ سا  كموفولح

 .الضوئية الخصائصو الالكتًونية للفاصل الطاقوي وكذلك برسين نتائج الخصائص الحصوؿ على نتائج جيدة 

( بتقريباتها تقريب كثافة DFTتناولنا في الفصل الأوؿ نظرية دالية الكثافة ) تم تقسيم ىذه الدذكرة إلى ثلاثة فصوؿ،

(بالإضافة إلى طريقة الدوجة mBjجونسوف )-( وتقريب الدعدؿ لبيكGGAتقريب التدرج الدعمم) ،(LDAالدوضع)

و كذلك  ركبات البيروفسكيتلد بعض الخصائص الفيزيائيةإلى الفصل الثاني  فيتطرقنا ، FP-LAPWالدستوية الدتزايدة خطيا

 :فقد خصص للنتائج الدتحصل عليها وكذا مناقشتها وىي الفصل الأخير  تطبيقاتها الدختلفة، أما

 Bومشتقة معامل الانضغاطية 'Bل الانضغاطية مالخصائص البنيوية: ثابت الشبكة معا

 كثافة الحالات الكلية والجزئية. الخصائص الالكتًونية: بنية عصابة الطاقة،

 التوىين الضوئيمعامل  ،، معامل الانكسارالانعكاسيةدالة ثابت العازؿ، معامل الامتصاص، الخصائص الضوئية: 

 والامتصاصية الضوئية.

 وفي الأخير قدمنا خلاصة عامة للنتائج الدتحصل عليها.



 

 

 

 

 

 

 

 الفصل الاول 
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FP-LAPW 
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1.I >>مقدمة 

لغاد القيم الفيزيائية الكمية لنظاـ معين )نظاـ لػتوي على لا وىذا ،من الطرؽ الكمية الاكثر استعمالا في ميداف فيزياء الدواد

تعويض دالة الدوجة الدتعددة ىي  ىذه الأخيرةالذدؼ الاساسي من .DFTنظرية دالية الكثافة  ،عدد كبير من الالكتًونات(

 الالكتًونات بدالة موجة معرفة بكثافة الكتًونية على اساس مكمم لحسا  ولزاولة الغاد حل لدعادلة شرودنغر.

استخدامها   سيتم على نظرية ىوىانبورغ وكوىن والتيتعتمد DFTنظرية دالية الكثافة لمحة عن  بتقدنً في ىذا الفصل سنقوـ

خاص بدعادلات كوىن وشاـ مع طرح لستلف التقريبات الدستعملة شرح بتقدنً كجانب نظري في ىذا العمل، بعد ىذا سنقوـ 

 .رتباطالا-وبرديد قيمة الطاقة الكامنة للتبادؿ من اجل الغاد حل لدعادلة شرودينغر

2.I >عادلة شرودنغر للبلورةم> 

منطلق كل الدراسات الكمية للنظاـ الكوانتي للبلورات،ولحسا  الطاقة الكلية في نظاـ [ ]ر غتعتبر معادلة شرودن       

 عادلة التالية:لغب حل الدمكوف من جسيمات)ايونات والكتًونات( متفاعلة 

Hψ=Eψ                                                                                                                (   ) 

 دالة الدوجة ψالطاقة الكمية للنظاـ، Eىاملتوف،  مؤثرHحيث:

ملتوف الكلي للجملة من الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما بينها وعند الاقتضاء طاقة التفاعل االذيتكوف 

 :الجملة كالتالي ملتوفاالذمع الوسط الخارجي، عند غيا  الحقل الخارجي يكتب 

 

H=Te+TN+Vee+VeN+VNN                                                                       (   ) 

 Te=∑
  

 

   
 =∑  

 ̅ 

   
(  

 اقة الحركية للالكتًونات الط ( 

TN=∑
  

 

   
 =∑  

 ̅ 

   
(  

 الحركية للأنوية اقة الط ( 

 Vee=  

    
∑

 

 

  

(   ⃗⃗  ⃗   ⃗⃗  إلكتًوف -طاقة تفاعل إلكتًوف      (⃗ 

VeN=   

    
∑

     

(   
⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗     ⃗⃗ ⃗⃗  نواة-إلكتًوفتفاعل طاقة    (⃗ 
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VNN=  

    

 

 
∑

      

(   ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗–  ⃗⃗ ⃗⃗  نواة -طاقة تفاعل نواة    (⃗ 

 خاصة بالالكتًونات jو iالدعاملات 

 خاصة بالانوية βو αالدعاملات

m وM   والانوية على التًتيب كتل الالكتًونات 

Zαe شحنة الانوية 

(  
⃗⃗ ⃗⃗  βو αالدسافة بين النواتين(  ⃗ _ 

(  ⃗⃗⃗⃗    
⃗⃗⃗⃗  iوالالكتًوف 𝛼الدسافة بين النواة (⃗ 

 j و iالدسافة بين الإلكتًونين ( ⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗  )

  
  

  

   
 

  

   
 

  

   
 مؤثر لابلاس 

 في حالة السكوف معالة شرودنغر تكوف مستقلة عن الزمن

Hψ(r ,R)=Eψ(r ,R)                                                                                      (   ) 

 بسثل القيم الذاتية الدوافقة E(،انوية+  الكتًونات)بسثل دالة الدوجة وتتعلق بكل إحداثيات الجسيمات  ψحيث

لرهوؿ تقريبا، أي  2.1024 يصبح لدينا 3سم1في  Z=14عندما  متغير،مثلا N (3(Z+1ذرة بروي Nػ دنغر لو معادلة شر 

 دنغر بهذه الكيفية مستحيلة الحل،لذلك وضعت عدة تقريبات لتبسيط ىذه الدعادلة نذكر منها:و أف معادلة شر 
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3.I >>)التقريب الاديابتيكي)الكاظم 

والذي يأخذ بعين الاعتبار الاختلاؼ الكبير بين كتلة  ،نويةة الالكتًونات عن الايعتمد ىذا التقريب على فصل حرك

الالكتًونات وكتل الانوية حيث أف كتلة الإلكتًوف اقل بكثير من كتلة النواة في حين أف سرعة الالكتًونات اكبر بكثير من 

الطاقة الحركية للنواة بحيث تعتبر ساكنة أماـ الالكتًونات ويؤخذ حد التفاعل الانوية فيما بينها  إلعاؿمعناه  [ ]سرعة النواة 

 TNN=0و  VNN=cteثابت أي:

 :التالي الكلي للجملة  على الشكل املتوفأي يصبح الذ

H=VNN+He                                                                                               (   ) 

 حيث

He=Te+Vee+VeN                                                                                                         (   )                                                                                                               

 الالكتًونات  املتوفبهHeويسمى  

 إذف معادلة شرودنغر للالكتًونات ىي:

(   ) ψe(r,R)Heψe (r ,R)=[          ] 

 .فوؾ-الدسالة الأخيرة لا لؽكن حلها بالطرؽ الرياضية الدعروفة لذلك نستخدـ تقريب أخر يسمى تقريب ىرتي ىذه

4.I >فوك<-تقريب هارتي 

كل إلكتًوف يتحرؾ منفرد في الحقل الدتوسط الدتولد عن   فأعلى لظوذج الإلكتًوف الدستقل أي [ ]فوؾ -يعتمد تقريب ىارتي

 ىاملتوفوباقي الالكتًونات الأخرى، أي نقوـ بدراسة إلكتًوف واحد بدؿ عدد كبير من الالكتًونات وبالتالي يكتب  الانوية

 :على الشكلللجملة 

H=∑    
                                                                                                        (   ) 
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 : مع أف

   
   

  
     (  )    (  )                                                                  (   ) 

  (  )   ∑
    

  |     |
 .Kفي حقل الانوية  i بسثل الطاقة الكامنة للإلكتًوف  

  
 لؽثل موضع الانوية.  

  (  )   
 

 
∑

  

    |     |
 لذرتري.كموف الفعاؿ الثل لؽ  

 :على النحو التالي I.8وتكتب الدعادلة 

   
  

  
    ( )                                                                                   (   ) 

 تكتب دالة الدوجة الكلية للجملة كجداء دواؿ الحالة لكل الالكتًونات على الشكل:

 (        )  ∏   (  )
 
                                                                           (    ) 

 وتكتب الطاقة الكلية للجملة كمجموع الطاقات الدوافقة لكل حالة الكتًونية:

E= ∑                                                                                                                 (    ) 

 إذف معادلة شرودينغر للالكتًونات تصبح:

*
  

 

  

 
     (  )    (  )+  =         ( )                                                  (    ) 

احتماؿ لوضع !N تقريب ىرتري وذلك بإدخاؿ مبدأ السبين لنظاـ الالكتًونات بحيث توجد[ ]فوؾ بتحسينقاـ 

N الكتًوف علىN  موضع              ⃗⃗  ⃗    

 مثلا أوؿ إمكانية ىي:
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  (  )  (  )  (  )       (  )                                                          (    ) 

 إمكانية ىي: وثاني

  (  )  (  )  (  )       (  )                                                           (    ) 

 حد لنفس النوع. !Nعند تطبيق كل التبديلات لضصل على 

 ( لتصبح بشكل لزدد يدعى لزدد سلتً.-دالة الدوجة ىي لرموع كل الحدود مع الأخذ بعين للاعتبار الإشارتين )+( و )

 (         )  
 

√  
|
  (  )        (  )

  (  )        (  )
|                          (    ) 

 والدعامل
√  

 ىو ثابت التعامد.

 ومن بين الصعوبات التي تصادؼ حسا  بنية عصابات الطاقة ىو برديد الكموف داخل البلورة.

5.I > نظرية دالية الكثافةDFT 

في لستلف طرؽ حسا  بنية عصابات الطاقة يتم التًكيز على اختيار شكل كموف دالة الدوجة، وذاؾ لحسا  الطاقة  

عنصر الكثافة  Eيد الطاقة دالدؤثرات شكل الكموف ودالة موجة لتح ، فيما يلي نستخدـ في كتابة كلEالكلية للنظاـ 

 (.x, y, z، والتي تكوف كدالة للإحداثيات)( ) الالكتًونية 

 لنظاـ الالكتًونات بالشكل:Eتكتب الطاقة الكلية 

E=E ( )                                                                                                                 (    ) 
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1.5.I >فارمي -نظرية توماس : 

كدالة لكثافة الالكتًونات الدعروفة   فارمي الطاقة الكلية لغاز الالكتًونات اللامتجانسة-صاغ توماس 1927في سنة         

عتبر الكثافة الالكتًونية ثابتة في كل وي ، وذلك بإجراء عدة تقسيمات عنصرية على منطقة بريليوف،[   ]لغاز متجانس 

 منطقة من الدناطق بريليوف الدقسمة.

 على الشكل:Eاذف تكتب الطاقة الكلية للنظاـ 

  ∫  [ ( )]                                                                                (    ) 

 تعطى كثافة غاز متجانس  :

  
 

   
(
   

  
)

 

 

  
   

                                                                                        (    ) 

 Ef .طاقة فارمي 

 الطاقة الحركية لغاز متجانس ىي:

T= 

 
                                                                                                                    (    ) 

 لصد:I.19وI.18من الدعادلتين

T= 

 

  

   
=  و        (   )  

 
 

   
  

(  
 

 )

 

 
                                                           (    ) 

 فارمي ىي:-الطاقة الحركية لتوماس

   =∫   ⇒     
 

 

  

   
(   ) ∫  

 

                                                             (    ) 
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فارمي ىي تقريب موضعي لكثافة الالكتًونات لا يأخذ بعين الاعتبار ارتباط الالكتًونات، إذف الطاقة الكلية -نظرية توماس

 فارمي تأحذ الشكل التالي:-لنظاـ الالكتًونات في تقريب توماس

    
 

 

  

   

(   )   ∫ 
 

   

 ∫ ( ) ( )   
 

 
∫

 ( ) ( )

|   |
                                    (    ) 

 كما أجريت بعض التحسينات لذذه النظرية:

 فعل التبادؿ الدقتًح من طرؼ ديراؾ: -أولا

           ∫                                                                                      (    ) 

 فعل الارتباط الدقتًح من طرؼ فيغنز: –ثانيا 

  [ ]  
         

          
                                                                                         (    ) 

 فارمي ىو تقريب موضعي لكثافة الالكتًونات.-نعود لنذكر إف تقريب توماس

2.5.I >كوهن<-نظرية هوهنبارغ 

دالية ك، الطاقة الكلية لنظاـ الالكتًونات الدتفاعلة في كموف خارجي )كموف الانوية(  [ ]كوىن   -اخذ ىوىنبارغ 

 اي: ( )ρوحيدة لكثافة الالكتًونات 

E=E( )                                                                                                              (    ) 

وكل خصائص الحالة  الكثافة التي تعطي الحد الأدنى ىي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالضبط، أفقاـ ببرىاف  حيث

 الأساسية ىي دالية لكثافة الالكتًونات كالتالي:

 (  )      ( )                                                                                          (    ) 
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 بحيث يعبر عن دالية الطاقة  :

 ( )  ⟨ | | ⟩                                                                                            (    ) 

 بحث:

    ( )  ⟨ |   | ⟩                                                                                  (    ) 

 تفاعل والطاقة الحركية للالكتًونات على التًتيب.الكموف   T, Uحيث

 باستخداـ تقريب ىرتري لصد:

    ( )  
 

 
∬ 

 ( ) ( )

|   |
      ( )                                            (    ) 

     ( )  ∫    ( ) ( )   

كهوف   -بسثل الطاقة الحركية للالكتًونات زائد الفرؽ بين طاقة التفاعل وطاقة تفاعل ىرتري،كما اثبت ىوىنبارغ G(ρ)حيث 

 FHKإف كثافة الحالة الأساسية ىي الحد الأدنى 

3.5.I > شام< -نهمعادلة كو 

التغاير كثافة الجسيمات مع استخداـ مبدا لكثافة الالكتًونات كمجموع [ ]شاـ-كتب كوىن  1965في 

 للحصوؿ على طاقة الحالة الاساسية، بحيث تعطى كثافة احتماؿ تواجد الشحنة  :

 ( )  ∑  
 ( )  ( )                                                                                  (    ) 

 فوؾ تعطى  :-طاقة ىرتري ( )    و  ( )  دالية الطاقة الكلية للالكتًونات

  =T+V                                                                                                       (    )  

EH.F=T0+)VH+Vx(                                                                                                   (    ) 
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 للجسيمات في حالة التفاعل.الطاقة الحركية  Tحيث

 Vكموف التفاعل إلكتًوف_إلكتًوف 

 VH.كموف ىرتري 

T0 الطاقة الحركية للالكتًونات الحرة 

Vx:  كموف تبادؿ الالكتًونات والذي يعرؼVx=V-VH   

Vc  كموف ارتباط الالكتًونات والذي يعرؼ :      Vc=T-T0 

 :كالتاليدالية    FH.k تصبح إذف

                               

       (     )                                                             (    ) 

 ارتباط. -كموف تبادؿىو             

 أي أف دالية الطاقة الكلية ىي:

 ( )    ( )             ( )                                                          (     ) 

 :ىيشاـ  -نىمعادلة كو  

(    ( )     ( )  ( ))      ( )                                                      (     )  

4.5.I > شام < -نهحلول معادلة كو 

وترتب حسب استخدامها للكثافة،الكموف  DFTترتكز لستلف حسا  بنية عصابات الطاقة مبدئيا على 

 .FP-LAPW،الطريقة الدوجية الدستوية الدتزايدة خطيا [ ]شاـ-ىنو والددارات ك

 ، وبالتالي دالة الدوجة الأساسية ىي:شاـ-ىنو كتعتمد على مدارات  
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  ( )  ∑     ( )                                                                                     (    ) 

 ىي معاملات النشر لدالة الدوجة. Ciαأفبحيث 

بحيث تؤخذ  (   )الشكللغب حل الدعاملات الأساسية بطريقة الدورات التكرارية الدمثلة في  Ciαعمليا لحسا  الدعاملات 

 طاقة النظاـ اصغرية:

 شاـ ىي:-حلوؿ معادلة كهوف

)H-εiO(Ci=0                                                                                                (    ) 

H  و شاـ-كهوف  ىاملتوفOمصفوفة التغطية. 

 6.I> ارتباط<-وظائف تبادل 

-كوىن  نظريةارتباط فالعيب الرئيسي في -وصف كموف التبادؿو تعتمد على مدى دقة  لكثافةاة ينظرية دالإف جودة 

 لغعل حل الدعادلات صعبا.  الش( (I.38))الدعادلة  ارتباط-شاـ ىو عبارة كموف التبادؿ

                                                                                                           (    ) 

 فلحد الآف لم يتم التوصل إلى الشكل الدضبوط لذذا الكموف. .ارتباط التقريبية-التبادؿ لذلك تم اعتماد العديد من كمونات

 1.6. I >كثافة الموضع   تقريبLDA> 

بحيث تعطى طاقة [  ]متجانستقريب كثافة الدوضع ىو تقريب لنظاـ الالكتًونات اللامتجانس باعتباره موضعيا  

 ارتباط في ىذا التقريب  :-تبادؿ

   
   ( )  ∫ ( )   ( ( ))                                                                     (    ) 

  ارتباط  :-ؿتباد عبارة باستخداـ مبدأ سبين تكتب
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   (     )  ∫ ( )   (  ( )   ( ))                                        (     ) 

 ارتباط تقسم إلى قسمين-مع العلم أف طاقة تبادؿ

   ( )    ( )    ( )                                                                                    (    ) 

   طاقة تبادؿ ىي:
       

  
)  وذلك باستخداـ الوحدات الذريية و

    
 

 
)
  

 

   طاقة ارتباط ىي:
     

      
 

 الدشغولة اي:ولحسا  كثافة الالكتًونات يتم الجمع على كل الددارات 

 ( )  ∑  
 ( )  ( )                                                                                 (    ) 

2.6.I  > تقريب التدرج المعممGGA> 

عبر تدرج ( ) الدستخدـ حاليا أخذت بعين الاعتبار تغير كثافة الالكتًونات  LDAتصحيحات

 ذ الشكل التالي:خفي تقريب التدرج الدعمم تأارتباط -إذ طاقة تبادؿ[     ]،( )  

   
   ( )  ∫(             )                                                          (     ) 

 ρ( ) .يعبر عن تدرج الكثافة الالكتًونية 

 3.6.I التقريب المعدل لبريك جونسنmBJ> 

أطروحة  حوؿ نسخة معدلة لدالية بريك جونسن، حيث برىنة ىذه  Tran-Blaha[  ]قدـ 2009في سنة 

 وذلك من اجل حسا  فجوة الطاقة في ،GGAو LDAالأخيرة بسرعة لصاعتها بالنسبة لطرؽ الحسا  الأكثر استعماؿ 

 كموف لبريك جونسن على الشكل:
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   ( )       

  ( )  (    )
 

 
√

 

  
√

   ( )

  ( )
                                    (     ) 

 حيث

  ( )  ∑ |    |
   

 ثافة الالكتًونية.الك     

  ( )  
 

 
∑ |    

      |
   

 كثافة الطاقة الحركية    

    
 Becke-Rousselالكموف ؿ   

|( )  |لػ  يتعلق خطيا مع الجذر التًبيعي cالثابت الدختار  .[  ]نشير إلى أف إذا اختًنا لدالية بريك جونسن

 ( )
 

 كالتالي:يكوف   cػالشكل الدقتًح لو 

     .
 

     
∫

|  ( )|

 ( )
   /

   

 

 حجم الخلية العنصرية للنظاـ.     ثوابت،  و 

 لسطط توضيحي للإلغاد الخصائص الفيزيائية باستعماؿ نظرية دالية الكثافة. (I.1)يوضح الشكل 
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 لا                                        لا

 نعم

 

 DFTلنظرية دالية الكثافة  لسطط <(   )الشكل
  

.7.I الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكاملطريقةFP-LAPW 

.1.7.I طريقةAPW> 

طريقة [  ]بعد ذلك عرض اندرسوف ،APW طريقة الدوجة الدستوية الدتزايدة[  ]نشر سلتً 1937في سنة  

 .APWبرسين لطريقة  أساسا،وىذه الطريقة FP-LAPW الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا والكموف الكامل 

يسمى كموف )خلية  أو ما M.Tولكتابة دالة الدوجة الالكتًونات اخذ سلتً شكل دالة الالكتًونات الخاصة بكموف 

  I.2 النحل(، والذي يقسم الفضاء المحيط بالذرات الى منطقتين الشكل

 

    و  الكمونجاد يإ

           

 شام-حل معادلة كوهن

 

 

 حساب الخصائص الفيزيائية

   
    (   )   

       
  

    ( )  ∑|  |
 

 

 حساب كثافة الالكترونية

 

 

         ? 
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 .M.T:شكل كموف I.2شكل

 ( تشمل كل من الانوية والكتًونات شديدة الارتباط بها.M.T كرة)  الدنطقة الأولى داخل

 الدنطقة الثانية منطقة اقحامية بريط بالكرات وتشمل الالكتًونات ضعيفة الارتباط بالانوية.

 M.Tلؽثل نصف قطر الكرة   حيث

 الذي يعطى بالعلاقة التالية: و 

(     )  

{
 
 

 
 

 

    
∑    (   ) 

 

       

∑     ( )   ( )

  

       

                                          (     ) 

 حجم الخلية الدوحدةΩحيث:

 معاملات النشر.CGالدالة الذرمونية )التوافقية( الكروية،     

 شرودنغر كالأتي:وتكوف حلوؿ معادلة 

 (.MTحلوؿ شعاعية داخل الكرة)-1

 موجة مستوية في الدنطقة الاقحامية.-2 

 :كما يلي  اعي الذي يكتبعىي حلوؿ منتظمة لدعاداة شرودنغر للجزء الش( )  و

 المنطقة الاقحامية

 MTالكرة    



 FP-LAPWوطريقت الامىاج انمسخىيت انمخزايدة خطيا وانكمىن انكامم   DFTوظريت دانيت انكثافت          Iفصم 

 

 
17 

2
   

   
 

 (   )

  
  ( )    3    ( )                                                (    ) 

 حيث:

Vr الكموف الكروي، El 44 في حين أف الدالة الشعاعية الدعرفة في العلاقة ، الطاقة الخطية.I لكل الحالات  تكوف معامدة

تصبح  E2و E1 الدوافقة للقيم الذاتيةU2 وU1من اجل الدواؿ الشعاعية  ىاتنتهي شروط التعامد عند حدود ،الذاتية القلبية

 معادلة شرودينغر كالتالي:

(     )        

     

   
   

    

   
                                                      (    ) 

الخاصة بالامواج    بدلالة الدعاملات   ( تنشر الدعاملات MTعلى سطح الكرة )( ) الدالةولضماف استمرار 

 الدستوية في الدنطقة الاقحامية ، بعد الحسابات الجبرية لضصل على:

    
    

√   (  )
∑     (|   |  )

 
   

 (   )                                  (     ) 

 

.2.7.I طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطياLAPW> 

( تكوف على شكل ترتيبات خطية للدالة الشعاعية  MT الدالة الأساسية داخل كرة )LAPWفي الطريقة

  وبستاز باشتقاؽ  ( )   ( )  
 [  ]بالنسبة للطاقة( )   ( )( )

 ( )  

{
 
 

 
 

 

    
∑    (   ) 

 

       

∑,     ( )       
( )( )-

  

   ( )       

                             (    ) 

  (،والدالةAPWتعرؼ مثل دالة الطريقة )  الدالة 
 بزضع لشرط التالي: ( )   ( )( )



 FP-LAPWوطريقت الامىاج انمسخىيت انمخزايدة خطيا وانكمىن انكامم   DFTوظريت دانيت انكثافت          Iفصم 

 

 
18 

2
   

   
 

 (   )

  
  ( )    3    ( )    

  في حالة اللانسبية الدواؿ
( أي مستمرة مع  الدوجة الدستوية في الخارج، إذف  MTالدستمرة على سطح كرة)     و  ( )

  الدكافئة للدالة     اين الدعاملات  LPWتصبح دالة آسية للطريقة  LAPW الدالة 
( ) 

تعتمد على الدالة  LAPWىي الدوجة الدستوية الوحيدة في الدنطقة الاقحامية ،داخل الكرة  LPWلذا نفس طبيعة الدواؿ 

APW  بزتلف قليلا عن عصابة الطاقة    لافEلؽكن أف    التًتيبات الخطية تنتج أحسن دالة شعاعية معناه أف الدالة

 بالشكل:   تنشر على شكل الدالة الدشتقة والطاقة

  (   )    (   )  (    )  (   )   (    )
 (    ) 

(    )) حيث 
 بسثل الخطأ الرباعي للطاقة. ( 

.8.I برنامجWien2K> 

 .p. Schwarzفي معهد كيمياء الدواد بالجامعة التقنية في فينا من طرؼ) wien2kتطوير برنامج المحاكاة  تم

Blaha  )من برنامج برديثات وقد وضعت الإصدارات  ةأجريت عد وقد  wien ا الأصلي ومنهwien93،wien95 

wien97  حيث سميت حسب سنة نشرىا إلا أف نسخة   wein2k استخداما كبيرا وىذا للتحسن  شهدت 2000لعاـ

.      [  ]ويعمل ىذا البرنامج برت نظاـ التشغيل  ،من حيث السرعة وسهولة الاستخداـ الكبير الذي عرفتو لاسيما

دالية يتكوف ىذا البرنامج من عدة برامج مستقلة لإجراء عملية حسابية للبنية الالكتًونية في الدواد الصلبة اعتمادا على نظرية 

 ( فيمكن من خلالو حسا :DFT)الكثافة 

 .عصابات الطاقة وكثافة الدواؿ لسطح فرمي 

 .الكثافة الالكتًونية وكثافة السبين 

 .تدرج الحقل الكهربائي 

 .)توازف الذرات في الفضاء)برسينات البنيوية 
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 .الخصائص البصرية 

 ةصات الأشعة السينيانباعاثات وامتصا  RX  .[  ] 

.1.8.I مميزات برنامجWien2K> 

البنية البلورية ومواقع الذرات في البلورة ونوعها ثم نقوـ بتحديد بعض  بياناتبإدخاؿ  Wien2Kيتم العمل على 

ونباشر في حسا  الخصائص  SCFالاختيارات على طريقة الحسا  كشبو الكموف الدستعمل ودقة الحسا ، ونشغل دورة 

 [  ]البنيوية والالكتًونية للمادة.

الذي يسمح بدشاىدة ثلاثية الأبعاد لبينة الدادة  XceysDenكبرنامج Wien2K برامج مرفقة ؿلؽكن إضافة 

 والكثافة الالكتًونية وغيرىا.

يقوـ البرنامج برسم الدنحنيات تلقائيا مع وضع البيانات اللازمة لذلك واستنتاج بعض الدعاملات الفيزيائية تلقائيا   

 .ات حوؿ عناصر الجدوؿ الدوريبفضل قاعدة بياناتو التي بروي معلوم

.2.8.I الابتدائية للحساب< مةظالأن 

NN-1 >)ىدا البرنامج يستعمل الدلف )أبعاد الجوار الأقربcase.Struct  والذي تكوف فيو الدواقع الذرية في الخلية

الواحدة لزددة، من اجل حسا  أبعاد الجوار الأقر  لكل الذرات ، ويتحقق من أنها لا تتجاوز أنصاؼ الأقطار الذي 

لأعلى الدرافقة إذا كاف ىناؾ بذاوز ، فاف رسالة تظهر على الشاشة خطا .بالإضافة إلى ىذا فاف أبعاد الجوار الأقر  الدوالي ا

 f  مرة من بعد الجوار الأقرf. لابد أف تكوف لزددة تلقائيا تكتب في الدخرجات الذي يسمى case.outputnn قطر

 (case.outputnn( وملف الإخراج لذذا يسمى )cas.structالمجاؿ الذري يسمح بإضافة ملف التحكم )

 6-SGROUP>  لػدد لرموعات الفضاء للبنية الدعرفة في الدلفcas.Struct  الذي تكوف فيو معلومات عن )نوع

الشبكة،ثابت الخلية الذرات الدركبة( ولػدد فضاء المجموعات ويستخدـ الشحنات النووية لإنتاج الاختلاؼ للذرات 
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اعتماد على الدلف  cas.struct sgroupالاستثنائية، كما لؽكنو إلغاد اصغر خلية الوحدة، ولغعل ملف الإخراج ىو 

 ، ينفذ ىذا البرنامج على الأوامر التالية:cas. structالسابق 

Sgroup-wi cas.struct(-wo case.struct sgroup) case.outputsgen 

ىو البرنامج الذي يسمح بحسا  عمليات التناظر للمجموع الفضائي حيث الدلومة  <( SYMMETRY)التماثل3-

عن نوع الشبكة، مواضع الذرات ...الخ.كما لؽكن أف لضدد  الذي يعطي معلومات (cas.struct)الواردة تكوف في الدلف 

 الدقابلة.من خلالو الدواقع النووية الدختلفة والدصفوفة التناو  

ينتج الكثافة الالكتًونية للذرات الحرة ولػدد كيفية التعامل مع الددارات الدختلفة في عصابة  <LSTARTبرنامج4-

حتى لغد كثافة الحالات الذرية الأولية من خلاؿ  dstartأف ىذا النظاـ ينتج الكثافات الذرية التي يستخدمها  الطاقة.حيث

 سابات.الح

KGEN-5>يولد شبكة في نقطة k (غير قابل للاختزاؿ الدنطقة بريليوف الأولىZ.B وىي بردد عدد العناصر في بصيع )

 الأولى.    ZB Kألضاء

DSTART-6 لحلقة الأوليةيتكوف من خمسة برامج فرعية يصدر الكثافةSCF من خلاؿ تراكب كثافة ذرية تنتج في   

Lstart كما يسمح بتهيئة حسا  تم إنشاؤه باستخداـ كل القوائم لحلقةSCF ثم تبدأ العملية مع التكرار حتى ملاقاة الحل

 run_lapw  (2001Blaha p. et al). ىذه الحلقة يتم استدعاؤىا بواسطة

LAPW0 لػسب الكموف الكلي انطلاقا من الكثافة: 

LAPW1 لػسب عصابات التكافؤ الدقدار الخاص والشعاع الخاص: 

LAPW2 يستخدـ ملف: cas.vector ليحسب طاقة فارمي وتوسعات الكثافة الالكتًونية للتكافؤ 

LORE.لػسب الحالات القلبية للكموف في الجزء الكروي : 
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MIXER فرعي يستخدـ الكثافة الالكتًونية القلبية الحالات النصف قلبية وحالات التكافؤ بزلط لإنتاج الكثافة  :برنامج

 [  ]كلية جديدة تستخدـ في التكرار
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.1.II>مقدمة 

الدعاصرة، حيث  لغلب الانتباه بسبب التنوع الكبير في الظواىر الفيزيائية التي  لدركب البيروفسكيت ألعية كبيرة في التكنولجيا

يظهرىا كجسم صلب،وتشمل مركبات البيروفسكيت عدة ميادين صناعية مهمة من بينها ميداف الطاقة النظيفة. نتطرؽ في 

 .البيروفسكيتىذا الفصل إلى تعريف والخصائص الفيزيائية بشكل لستصر للمركبات 

.2.II>البيروفسكيت 

( حيث Lev Aleksevich Von Perovskiسم نسبتا للعالم الروسي ليف الكسفي  فوف بروفسكي)الاأطلق ىذا 

 أكسيد كالسيوـ البيروفسكيت في الأصل يشير إلى معدف، تعتبر عائلة البيروفسكيت من أوسع عائلات الاكاسيد البلورية

وأصبح ىذا الاسم [ ]جباؿ اللاورالدن طرؼ العالم غوستافو روز  في 1839الذي اكتشف عاـ  CaTiO3التيتانيوـ

وىي  ABX3يستعمل للدلالة على أي فرد من العائلة الواسعة التي بسلك التًكيبة البنيوية ذات الصيغة الكيميائية العامة 

الدعادف،العوازؿ، الدواد الدغناطيسية تشمل العديد من الدركبات التي بسلك العديد من الخواص الدلفتة للانتباه حيث تشمل 

 [   ]وأنصاؼ النواقل بالإضافة إلى تشكيلة واسعة من الظواىر الفيزيائية في فيزياء الحالة الصلبة

.3.II>وصف بنية البيروفسكيت 

 B(و… Ca+2 ,Sr+2كاتيوف من الدعادف القلوية أو التًابية ) A حيثABX3البنية الدثالية للبروفسكيت بسلك التًكيبة 

من الذالوجينات)  أو عموما يكوف الأكسجين،الفلور Xفانيو  إلى افةضبالإ(…Ti+4 ,Zr+4كاتيوف من الدعادف الانتقالية)

 .......(-Brبروـ -Clكلور

ذرات  في الحالة الدثالية  5كما برتوي البنية البلورية على  pm3mويتميز ببنية بلورية مكعبة أو شبو مكعبة وزمرة فضائية 

( من اجل أف تكوف m+n=kمساوي ؿ )   A+mB+nومن اجل تشكيل بنية البروفسكيت لغب أف يكوف لرموع تكافؤ 

 II.1الشكل Xىو شحنة الانيوف kحيث   الشحنة الكلية معدومة
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 البنية الدثالية للبيروفسكيت : II.5الشكل 

 البنية تنقسم إلى فئتين : فاف A ،B،Xواستنادا إلى مواقع 

( 2/2,1/2,1/1) حداثياتالإببرتل منتصف الدكعب B(  أما ذرات الدوقع 0,0,0الرؤوس ) Aالأولى حيث برتل الذرات 

في منتصف الدكعب، A( ،أما بالنسبة للفئة الثانية لصد 2/2,1/0,1)حداثياتالإبفي منتصف الأوجهXو لصد ذرات الدوقع 

B  في الرؤوس أماX 2الشكل  فتكوف في منتصف الأضلع.II 

 

 
 البنية البلورية للبيروفسكيت :II .6الشكل 

 

 

A 

X 

 

B 
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كاتيوف ذو  B،12عموما يكوف عبارة عن ذرات ذات نصف قطر كبير ذو عدد تناسقي )جوار اقر ( يساوي  Aالكاتيوف

 ذرات من الكاتيوف4)6ىو Xؿ الأقر وكذلك الجوار  6بجوار اقر  يساوي  A نصف قطر اقل من الكاتيوف

A من 2وB)[    ] 

 :B[   ]عوالدوق Aقسمين حسب عدد ذرات الدوقع  إلى تنقسم بنية البيروفسكيت

 بنية البسيطة<ال 

 غولاف من طرؼ نوع واحد من الذراتيكوناف مشBوA في ىذه الحالة الكاتيوناف

 (NaMgF3,KCuF3,CsPbF3,SrTiO3,KNbO3مثل)

 بنية المعقدة<ال 

 PbMg1/3Nb2/3O3برتل من طرؼ نوعين من الذرات مثل) BوAىنا لصد أف الدواقع  

,PbSc1/2Ta1/2O3Na1/2Bi1/2TiO3) 

.4.II>شروط استقرار بنية البيروفسكيت 

و أيونية الروابط  facteur de toléranceاستقرار بنية البيروفسكيت تعتمد على عاملين أساسيين لعا معامل التحمل

Ionicité des liaisons 

.1.4.II معامل التحملfacteur de tolérance> 

على انو معامل يسمح  [   ]1928 سنة  معامل يعبر عن مقدار بعدي يتعلق بأبعاد الخلية كما عرفو العالم غولدشمت

بالإضافة إلى انو لؽكن اعتباره مؤشر لدعرفة نوع ،بتقدير درجة التشوه للبتٌ البلورية لأنو يعتمد على أنصاؼ الأقطار الأيونية

 الخلية كما بزتلف قيمتو من بنية إلى أخرى ىذه القيم موضحة في الجدوؿ التالي:
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 t يوضح قيم معامل التحمل II.1: الجدوؿ

t>1.06 

Hexagonal 

 

 

 

0.75<t<1.06 

Pérovskite 

T<0.75 

Ilménite 

 

 

0.99<t<1.06 

cubique 

0.96<t<0.99 

Distorsionrhomboédri

que- 

0.75<t<0.96 

Distorsion 

orthorhombique 

  

  1.02و 0.75معامل التحمل لزصور بين القيمتين استقرار البنية البيروفسكيتية يكوف عندىا[      ] 

 T>1  البنية سداسيةhexagonale 

  تكوف البنية معينةOrthorhombique  عندما يكوفt=0.88 

 البنية الدثالية للبيروفسكيت تتوافق مع قيمة t=1 كاف الكاتيوف  فإذا A اكبر من القيمة الدثالية فاف  أو اصغر t  يصغر

بزفض  tلأجل ملء الفضاء، حيث الطفاض قيم  BX6نتيجة لذلك لؽيل بشاني الأسطح 1كذلك بقيمة تقل عن 

من تناظر التًكيب البلوري وبالتالي ظهور لرموعات فرعية من الزمر الفضائية، وكذلك نشير إلى تواجد تشوىات 

في ىذه الحالة يتم تكديس الطبقات t>1عندىا يكوف  Bأو صغر الكاتيوف Aبنيوية أخرى، فعند كبر الكاتيوف

 .  [     ]ا أوجهه تشارؾ بشاني الأسطح إلىة لشا يؤدي القريبة وترتيبها بطريقة سداسية مقارنة مع البنية الدثالي

 كما يعرؼ معامل التحمل بالعلاقة التالية:

  
 

√ 

    

    
 

 Xو الانيوف  Aالبعد بين الكاتيوف     

  Xو الانيوف  B البعد بين الكاتيوف     

 عامة فاف ىذه النسبة تتعلق بأبعاد الخلية وبالتالي فإنها بزتلف من بنية إلى أخرى ولؽكن التعبير عنها بالشكل التالي: بصفة

  
(     )

√ (     )
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 على التوالي.X,B, A أنصاؼ أقطار الذرات   ,  ,  حيث:

.2.4.II>أيونية الروابط 

 حيث يتم برديد الطابع الايوني لذيكل البيروفسكيت انيوف-الدعامل الثاني الذي لػدد معيار الثبات ىي أيونية الروابط كاتيوف

 [  ]وفقا لدقياس بولنج  من الاختلاؼ في الطابع الايوني

 ،[  ]ر البنيةعلى التوالي يسمح باستقرا Xو   X ،Bو  Aسلبية بين ايونات بنية البيروفسكيتو الاختلاؼ في الكهر 

 أيونية الروابط تعرؼ بالعلاقة التالي:

 

 ̅  
         

 
 

 Xو الانيوف Bو  Aالفرؽ في الكهروسلبية بين الكاتيوف    و     مع: 

5.II ( بنية ضد البيروفسكيت(antipéroveskit> 

على غرار AMX3انتيروفسكيت ىي أو الفلور...الخ حيث الصيغة العامة لبنية  النيتًيل مركب انتًوفسكيت يكوف من البور،

+ 3+ و1بين A( مع تكافؤ الكاتيوف221وزمرة فرعية  pm3m بنية البيروفسكيت الشائع في الطبيعة ) لرموعة  فضائية

 Mفي مركز  الدكعب أما الذرة Xفي روؤس الدكعب والانيوف Aالكاتيوف + حيث يتموضع6+ و3بين X وتكافؤ الانيوف

في الحالة الدثالية ، وىكذا تتكوف بنية انتيروفسكيت من شبكة بشاني الأسطح حيث تكوف مرتبطة  لصدىا في منتصف الأوجو

حيث يعتبر انتًوفسكيت من الدواد الدثيرة للاىتماـ لأنها تتميز  Aببعضها البعض بواسطة القمم وبريط بها الكاتيونات

 بخصائص فيزيائية غير موجودة في الدواد الأخرى 
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 البنية البلورية لضد البيروفسكيتII.3الشكل 

 

 [  ]غولدسميثاستنادا على الاعتبارات الكيميائية تم تقدنً التشابو بين الدركبات القائمة على الأكسيد أو الذالوجين بواسطة 

 F-1و الفلور O+2التشابو في نصف القطر الأيوني للأوكسجين -

 الأكسيد أو الذالوجين.في الدركب القائم على  بساثل نصف القطر الايواني-

حيث الاستقطابية F-1و  O+2على الدركبات التي برتوي على الايونات  (rigidالدتوازف)انطباؽ النموذج الايوني -

 النسبية تكوف ضعيفة لاف نصف القطر الأيوني مستقل على العدد التناسقي

 ,  LiF-MgO( (structure rocksaltCaF2-ThO2كمثاؿ على ذلك نذكر 

 (structure fluorite)MgF2-TiO2 (structure rutil) 

انو بسبب ضعف شحنتها الأيونية الدنخفضة، الدركبات القائمة على الفلور تعتبر ضعيفة من تلك [  ]كما اقتًح غولدسميث

 القائمة على الأكسيد ولذا تتميز بالطفاض درجة الانصهار،صلابة اقل ومؤشر انكسار اقل.

 SrSnO3BaPbO ,, 3KMgF 3NaMgF ,3لؽكننا الاستشهاد ببعض الدواد التي تعتمد ىذا الذيكل: 

KMnCl3[     ]بالإضافةإلى الذاليدات، ىناؾ بعض الأمثلة على بيروفسكيت (ىدريدX=H حيث يكوف )A 

،ىذا الأخير لو ألعية كبيرة للتخزين              Bمعدنا قلويا أحادي التكافؤ والدعدف الأرضي القلوي ثنائي التكافؤ 
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.وقد أجريت دراسات أخرى لتوصيف ىياكل البيروفسكيت بناء على الخصائص الالكتًونية، [        ]

 البصرية والحرارية

[     ]. 

قدموا برليلا منهجا لخصائص طوبولوجيا الكثافة الالكتًونية لعائلة البلورات الأيونية ىاليدات  [31]لونا وآخروف

 .AMX3البيروفسكيت

6.II  الفلورو_بيروفسكيت< تصنيع مركبات 

حيث   czohralskiتوجد طرؽ لستلفة لتصنيع الفلورو_بيروفسكيت نذكر منها التفاعلات الصلبة ولظو البلورة زوكرالسكي 

 تعتبر ىذه الأخير الأكثر استخداما لأنها تسمح بالحصوؿ على عدد كبير من  أحادية البلوراة

  وكرالسكيشطريقةczohralski> 

أو من البلاتين يدور على سطح الدادة الدنصهرة في بوتقة  أحادي التبلور من نفس الدادة إحضار جرـتعتمد ىذه الطريقة على 

مم/ساعة وىكذا تتشكل الدادة صلبة طبقة  2.5إلى0.6لأعلى بسرعات في نطاؽ  ليدور ببطء  الذي ثم يتم سحب الجرـ

في ظل ظروؼ جيدة              فوؽ طبقة بالقر  من السطح الدنصهر بحيث لغمد السائل الدستخرج ويتبلور على الجرـ

 II.4الشكل[27-32]

 

 
 czohralskiوكرالسكيشطريقة مبدأ عمل < II.4الشكل
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  BaLiF3(b)وKMgF3  (a) عينة أحادية البلورة من مركبII.9الشكل

7.II خصائص البيروفسكيت: 

  خصائص العزل، شبه موصلة، موصلة وفائقة الموصلية 

تعرض بعض ىذه  كماKMgF3يظهر البيروفسكيت سلوكا عازلا بسبب غيا  الالكتًونات الحرة في عصابة النقل  مثل 

شبو موصل KNbO3الدواد لرموعة واسعة من خصائص التوصيل وأشباه الدوصلات المحفزة والدفيدة، نذكر على سبيل الدثاؿ

مع NaMgF3،مثلBعبارة عن موصل لؽكن تعريف ىذا من خلاؿ معرفة تكوين الالكتًوني للايوفLaNiO3في حين أف

 ( ناقل  d9)Cu+2مع KCuF3( عازؿ لعدـ وجود الكتًونات في طبقة التوصيل بينما d0) Mg+2ايوف 

 بعض الدواد البيروفسكيتية فائقة الناقلية في درجات الحرارة العالية تم ملاحظة ىذه الخاصية في الدركبات التالية: 

La2-xBxCuO4،BaPb1-xBixO3[     ] 

 >الخصائص الكهروضوئية 

والضوئية للمادة مهمة لدعرفة ألعية ىذه الدواد في الالكتًونيات الضوئية والأجهزة الضوئية،حيث توفر ىذه  ةالخصائص الالكتًوني

الخصائص أيضا معلومات معاينة الدادة، عند سقوط طاقة ضوئية على عينة بستص ىذه الأخيرة طاقة الفوتونات حيث 

ب الاستقرار الحراري العالي والعوائق الواسعة لدعظم البيروفسكيت الالكتًونات تنتقل من عصابة التكافؤ إلى عصابة النقل، بسب

، [  ]عن شبو ناقل حيث عصابة الدنع كبيرة عبارةSrThO3اكتسب ألعية كبيرة في الالكتًونيات الضوئية، 

 الضوئية   ةلشا لغعل ىذه الدواد جذابة للتطبيقات الالكتًوني[  ] eV10الفاصل الطاقي اكبر من RbCaF3بينما
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 8.II>تطبيقات البيروفسكيت 

يعتبر البيروفسكيت احد أىم الركائز التكنولوجية الحديثة، حيث بسس العديد من المجالات، يتم استخدامها في الدكثفات 

الدواد فائقة الدوصلية في درجة الحرارة العالية، لزوؿ للضغط  وأجهزة الديكروويف والالكتًونيات فائقة السرعة بالإضافةإلى

كاف لزل   ABF3في السنوات الأخيرة معدفو [  ]الديكانيكي أو الحراري إلى كهرباء تسريع التفاعلات الكيميائية) لزفز(

اؿ الطاقات الدتجددة اىتماـ كبير بسبب استخداماتو كموصلات بروتينية عالية الحرارة كما أنها  بسلك تطبيقات مهمة في لر

 الخلايا الشمسية بالإضافة إلى استخداماتها الواسعة في الليزر والمجاؿ البصريات.[41-38]خلايا الوقود وكاشفات الذيدروجين 
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 Pm-3mوىي بنية بلورية مكعبة لشركزة الأوجو مع تناظرCaTiO3بنية بلورية من الشكل KMgF3لؽتلك الدركب 

 ، برتوي على ثلاث ذرات برتل الدواقع التالية:III1.، كما ىو موضح في الشكل221وزمرة فرعية

K:(0, 0, 0) 

F:(0.5, 0.5,0) 

Mg:(0.5,0.5, 0.5) 

الخصائص البنيوية، الإلكتًونية والضوئية استخدمنا طريقة الدوجة الدستوية الدتزايدة خطيا والكموف الكامل    ىذه لدراسة 

FP-LAPW  والتي تكوف مبنية على كموفM.T    كموف خلية النحل، الذي يأخذ دالة موجة الكتًونات الحالة القلبية

. تم إجراء ىذه Wein2kموجة مستوية والددلرة في برنامج على شكل دالة شعاعية والكتًونات الحالة البينية كدالة 

 ارتباط استخدمنا التقريبات التالية:-حيث انو لحسا  كموف تبادؿ DFTالحسابات في إطار نظرية دالية الكثافة الالكتًونية 

 .......GGAوىو برسين للتقريب الدعمم  mBJوالتقريبGGAتقريب 

 أما التوزيع الالكتًوني للعناصر الكيميائية كالتالي:

   1S22S22P63S23P63d1 ىو:Kالتوزيع الالكتًوني بالنسبة للعنصر

 1S22S22P63S2 ىو: Mg التوزيع الالكتًوني بالنسبة للعنصر

  1S22S2P5  ىو:  F التوزيع الالكتًوني بالنسبة للعنصر
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 KMgF3البنية البلورية للمركب  <III.5الشكل 

 Rmt*Kmax=10،Kpoint=3000للحسا  الخصائص الفيزيائية حيث  تم انتقاء اختباريبصيع التقريبات  في

لكل  MTو أخذنا أنصاؼ أقطار كرةGmax=14أما Kpoint=8000ماعدا في حسا  الخصائص الضوئية فأخذنا 

 III .1.ذرة بالقيم الددونة في الجدوؿ 

 KMgF3لمركب أنصاؼ أقطار الذرات ل .قيمIII.1الجدوؿ

atom Rmt-Vol Rmt-prop 

K 2,5 2,5 

F 1.86 1,96 

Mg 1.77 1,86 

 

 1.III >الخصائص البنيوية 

لدراسة مادة لغب حسا  الخصائص البنيوية لأنها مهمة جدا إذ تتيح لنا استخداـ النتائج الدتحصل عليها في برديد 
  Eالحسا  يهدؼ إلى برديد حجم الخلية عند التوازف الدوافق للحد الأدنى من الطاقة الخصائص الفيزيائية الأخرى,ىذا

 .Bومشتقو الأوؿ ' Bوكذلك حسا  معامل الانضغاطية 
 III.1الدوضحة في الشكل.GGAقمنا بحسا  الطاقة الكلية بدلالة الحجم باستعماؿ التقريب 
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 بدلالة الحجم KMgF3 تغير الطاقة الكلية للمركب.<III6.الشكل

 [ ]استخدمنا معادلة لدرنقهافB'والدشتقة الأولى لدعامل الانضغاطية Bومعامل الانضغاطية  ( )aلحسا  ثابت الشبكة

 التي تعطى بالعلاقة التالية:

 ( )     
 

  (    )
0(

  

 
)
  

   1  
 

  
(    )                              (     ) 

 حجم الحالة الأساسية.   :

 طاقة الحالة الأساسية    

B :معامل الانضغاطية ويعرؼ بالعلاقة التالية 

   
   

   
(     ) 

 الدشتقة الأولى لدعامل الانضغاطية:   

   
  

  
(     ) 
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 B'والدشتقة الأولى بالنسبة للضغط  Bومعامل الانضغاطية  aأما فيما لؼص النتائج الدتحصل عليها بالنسبة لثابت الشبكة 

 III.2موضحة في الجدوؿ 

كانت جيدة مقارنة ف Bالانضغاطية 'مشتقة معامل و  Bمعامل الانضغاطية  ،( )aالنتيجة الدتحصل عليها لثابت الشبكة 

  I.1مع النتائج التجريبية الجدوؿ

للمركب ’Bومشتقة الأولى لدعامل الانضغاطية B ومعامل الانضغاطية a (Å)قيم كل من ثابت الشبكة<III.2 الجدول

KMgF3 

B’ B (GPa) a (Å)  

4,585 65,813 4.063 KMgF3عملنا 

4.422 67.53 4.052 KMgF3[ ] 

4.68 72.15 4.040 KMgF3[ ] 

 
 

 2.III>الخصائص الالكترونية 
العناصر  ألعية الخصائص الالكتًونية في الدادة في معرفة نوعية الدادة الددروسة وطبيعة الروابط التي تتشكل بين تكمن

. ىذه العصابة بسثل في الحالة وكثافة الشحنة ( ة، كثافعصابات الطاقةالدختلفة للمادة، حيث تشمل ىذه الخصائص)

منطقة بريليوف الأولى للبنية الدكعبة في فضاء الشبكة الدعكوسة وفق خطوط واصلة بنقاط عالية التناظر موضحة في 

 III.2الشكل 
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 الأولى مرفقة بنقاط عالية التناظر منطقة بريليوف<III7.الشكل 

1.2.III>عصابات الطاقة 

ات الطاقة صاببرصلنا على عFP-LAPWباستخداـ طريقة الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا والكموف الكامل 

 في التقريبات التالية KMgF3 للمركبمنطقة بريليوف الأولى للبنية وفق خطوط واصلة بين النقاط عالية التناظر في 

GGA  وmBJ 3 الشكل.III 

في الفضاء الدعكوس لإلغاد الدانع الطاقي الذي لؽثل  Kنقوـ بدراسة تغيرات الطاقة للإلكتًوف بدلالة الشعاع الدوجي 

 إذبة النقل في نفس النقطة أو نقطتين لستلفتين.االفرؽ بين القيمة الحدية العظمى لعصابة التكافؤ والقيمة الحدية الصغرى لعص

 في النقطة BCالنقلوالقيمة الحدية الصغرى لعصابة M تكوف في النقطةBVنلاحظ القيمة الحدية العظمى لعصابة التكافؤ 

Γ وعند حسا  الفاصل الطاقي في التقريبين الانتقاؿ يكوف غير مباشر  أف أي،GGA وmBJ  ومقارنتو مع النتائج

 .III.3لؽلك خاصية العوازؿ النتائج مدونة في الجدوؿKMgF3التجريبية أو النظرية السابقة وجدنا أف الدركب 
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 mBJوGGAكل من التقريباتفيKMgF3 الفاصل الطاقي للمركب ة: قيمIII.3الجدوؿ

mBJ GGA  

10.867eV 6.990eV عملنا KMgF3 Eg 

 7.37eV Eg KMgF3[ ] 

 12.4eV Eg KMgF3[ ] 

 

  
 

 mBJو GGAفي التقريبات  KMgF3عصابة الطاقة للمركب :III.8 الشكل
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2.2.III>كثافة الحالات 

  بالدقارنة بين التقريبينGAA  وmBJ   كثافة الحالات الكلية للمركبفإفKMgF3العاـ  نفس الشكل لذا

 .III4.الشكلGGAمقارنتا مع mBJللػ مع زيادة في كثافة الحالات الكلية 

 كثافة الحالات الكلية لكل من الدركبKMgF3، الفلور،الدغنزيوـ وكذلك كثافة الحالات الكلية لذرات

العاـ إذ تظهر منطقة واحدة  mBJو GGAلكل من التقريبين  III.5والبوتاسيوـ موضحة في الشكل

مع  GGAلشا عليو في  mBJمع زيادة ملحوظة في التقريب  0eVإلى 4eV-في المجاؿلعصابة التكافؤ 

 لفلور في ىذا المجاؿ.كثافة الحالات الكلية لىيمنة مطلقة لل

  2كثافة الحالات الجزئية للفلور تبين بأف كثافة الحالاتp  يليها كثافة الحالات لػ ىي الغالبةPX+PY  ثم

PZ  الشكلأما بقية الحالات فهي تقريبا ليست لذا مسالعات إلكتًونيةIII..6. 
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 mBJو GGAبالتقريبين  KMgF3الحالات الكلية للمركب  كثافةمقارنة بين <III.5الشكل
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،الفلور والدغنزيوـ بالتقريب KMgF3كثافة الحالات الكلية للمركب <III.6الشكل  mBJو GGAينالبوتاسيوـ
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 الحالات الكلية والجزئية للفلور ةكثاف  <III.7الشكل

 

 3.III>الخصائص الضوئية 

للمادة معلومات مفيدة حوؿ تطبيقاتها في الأجهزة الالكتًونية والبصرية.في ىذا  الضوئيةتوفر دراسة الخصائص 

العمل تم حسا  دالة ثابت العازؿ، معامل الامتصاص، الانعكاسية وفقداف الطاقة، معامل الانكسار بالإضافة إلى معامل 

 (eV15-0)في المجاؿ mBJو  GGAالإسقاط والامتصاصية الضوئية باستخداـ التقريبات 

)الجزء الحقيقي والتخيلي(، معامل الامتصاص، الناقلية الضوئية،  . حسا  دالة ثابت العزؿIII(a-h).7يوضح الشكل 

الضوئية، قرينة الانكسار، معامل الخمود والضياع في الطاقة الضوئية بدلالة طاقة الضوء الساقط. حيث لؽكن أف  الانعكاسية

 يلي:نستنتج ما 

 الالكتًونية داخل الدادة حيث تعطى بالعلاقة: ةلاستقطابيىو نتيجة ثابت العزؿ 

 ( )    ( )     ( ) 
 الجزء الحقيقي  ( )  حيث:  

 الجزء التخيلي   ( )  
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الستاتيكي أي عند حقل كهربائي ثابت ووجدنا أف  ثابت العزؿلؽكن أف نستنتج  III(a).7لشكل ومن خلاؿ ا

ε
 
 .علي التوالي mBJ وGGAلتقريب 1.1و 1.4ساوي ي( )

εالتخيلي ءأما الجز 
 
علي التوالي وىي طاقات  mBJ وGGAلتقريب  10.9eVو 7eVعند  يكوف معدوـ ويبدأ ظهوره 

 .mBJو GGAتوافق تقريبا الفاصل الطاقي المحسو  بػ

ىو يشابو بساما تغيرات معامل الخمود الشكل الفاصل الطاقي و بداية أف امتصاص ىذه الدادة للضوء يظهر عند نلاحظ كما 

(g, c) 7.III  يرتبط معامل الامتصاصإذ𝛼  بدعامل الخمودK:والطوؿ الدوجي للضوء الساقط بالعلاقة التالية 

 ( )  
  

 
 ( ) 

 الطوؿ الدوجي للضوء في الفراغ   حيث 

 .علي التوالي mBJوGGAلتقريب  10.9eVو  7eVحيث يبدأ الامتصاص 

فنلاحظ أنها ضعيفة جدا فهي معدومة عند التًددات الصغيرة ولا تتعدى قيمتها  7.III (e) الشكل  Rأما الانعكاسية 

 عند التًددات العالية. علي التوالي mBJو GGAلتقريب %1.5و  %4القصوى 

 أما معامل الانكسار والذي يرتبط بثابت العزؿ الكهربائي وفق العلاقة التالية:

 ( )  
 

 
[(  ( )    ( ) )      ( )]

    

 

على التوالي حيث لػقق لنا  mBJوGGAلكل من  1.037و 1.185يساوي  n(0)فنلاحظ عند الحالة الستاتيكية فإف 

( ) العلاقة   √ ( ) 

 فهي ترتبط بثابت العزؿ والتًدد وفق العلاقة التالية: 7.III (d)الشكل  𝜎أما الدوصلية الضوئية 

𝜎( )  
 

  
 ( ) 

من الشكل أف الدوصلية تبدأ في الاستجابة عند بداية الامتصاص أي انتقاؿ الإلكتًونات من شريط التكافؤ إلى شريط  يتضح 

 .mBJفي التقريب  13.42eVوGGAفي التقريب 11.25 النقل أما الاستجابة العظمى فكانت عند

  فيظهر فقط عند التًددات العالية ويكوف ضعيف. 7.III (h)الشكل  elossأما الضياع في الطاقة  
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 عامة خلاصة

الدوجة الدستوية الدتزايدة خطيا باستعماؿ KMgF3 دراسة الخصائص البنيوية،الالكتًونية والضوئية للمركب ،بستفي ىذا العمل

-لبريك  تقريب الدعدؿالو  GGAالتدرج الدعمم بتقريمن خلاؿ طار نظرية دالية الكثافة إيفي wien2kوالددلرة في برنامج

 .mBJجونس

 يلي:كانت كما النتائج الدتحصل عليها  أىم 

كانت جيدة B مشتقة معامل الانضغاطية'و  Bمعامل الانضغاطية ، ( )aثابت الشبكة بخصوص الخصائص البنيوية فإف -

 مقارنة مع القيم التجريبية.

ذو القيمة  M-Γطبيعة الدركب عبارة عن عازؿ مع فاصل طاقي غير مباشر  أفالخصائص الالكتًونية  بينت دراسة -

6.990eV 10.867وeVفي كلا التقريبينGGA  و mBJ.على التًتيب 

لذا نفس الشكل العاـ مع زيادة في كثافة الحالات الكلية KMgF3لمركب ل كثافة الحالات الكلية  أف وجدنا-

 .GGAمقارنتا مع mBJتقريبل

مع  0eVإلى 4eV-تظهر منطقة واحدة لعصابة التكافؤ في المجاؿ KMgF3 كثافة الحالات الكلية والجزئية للمركب  -

الدهيمنة على كثافة الحالات ىي للفلور 2pكثافة الحالات كما اف  ت الكلية للفلور في ىذا المجاؿ  ىيمنة مطلقة للكثافة الحالا

 .الأخرى

 أما فيما لؼص الخصائص الضوئية:-

أنها ضعيفة جدا وىي فنلاحظ Rامتصاص الضوء يظهر عند بداية الفاصل الطاقي وىو يشابو بساما تغيرات معامل الخمود

 معدومة عند التًددات الصغيرة.

في الاستجابة عند بداية الامتصاص أي انتقاؿ الإلكتًونات من شريط التكافؤ إلى شريط النقل أما 𝜎الدوصلية الضوئية  تبدأ

 .mBJفي التقريب  13.42eVوGGAفي التقريب  11.25eV الاستجابة العظمى فكانت عند

 فيظهر فقط عند التًددات العالية ويكوف ضعيف. elosأما الضياع في الطاقة 

أعطى نتائج مقاربة إلى النتائج التجريبية الدتاحة، كما أف ىذه  mBJمن خلاؿ ىذه الدراسة لؽكن أف نتستتج أف تقريب 

وضوئية.تً الدادة لؽكن استعمالذا كمرشحات ضوئية وفي الاستعمالات الك



 

 

 ملخص
حيث تم حسا  ثابت KMgF3قمنا، في ىذا العمل، بدراسة نظرية للخصائص البنيوية، الالكتًونية والضوئية للمركب 

الشبكة البلورية عند التوازف، ثابت الانضغاطية ومشتقتها بالنسبة للضغط، كثافة الحالات، بنية عصابات الطاقة باستعماؿ 
في إطار نظرية دالية الكثافة  WIEN2Kالطريقة الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا والكموف الكامل الددلرة في برنامج 

(DFT في التقربين)GGA  وmBJ  وجدنا أف الدركب يسلك سلوؾ عازؿ وقيمة فجوة الطاقةgap  تساوي
eV6.990 وeV10.867،العزؿ الكهربائي ومعامل  ثابت مناقشةو  البصرية،برليل الخصائص تم كما على التًتيب

 يعطي نتائج قريبة لشا ىو متحصل عليو بذريبيا.  mBJبينت النتائج الدتحصل عليها أف تقريب .الخمودالانكسار ومعامل 
 

Résumé 
Dans ce travail, nous avons effectué une étude théorique sur les propriétés 
structurelles, électroniques et optiques de KMgF3, où la constante cristalline à 
l'équilibre, la constante de compressibilité et sa dérivée par rapport à la pression, 
la densité d'état et la structure des bandes d'énergie ont été calculées en utilisant 
la méthode FP-LAPW incorporée dans le programme WIEN2K dans le cadre 
de la théorie de la densité fonctionnelle (DFT)avec les approximations GGA et 
mBJ. Nous avons constaté que le composé se comporte comme un isolant avec 
un gap de 6.990eV et 10.867eV respectivement. Les propriétés optiques sachant 
que la constante diélectrique, l'indice de réfraction et le coefficient d'extinction 
sont analysées et discutés. Les résultats obtenus ont montré que l'approximation 
de mBJ donne des résultats proches de ceux obtenus expérimentalement. 
 

Abstract 
In this work, we have carried out a theoretical study on the structural, 
electronic and optical properties of KMgF3, where crystal constant at 
equilibrium, the compressibility constant and its derivative, the state density and 
the energy band structure have been calculated using the FP-LAPW method 
incorporated in the WIEN2K program within the functional density theory 
(FDT) with the approximations GGA and mBJ. We found that the compound 
behaves as an insulator with a gap of 6.990eV and 10.867eV respectively. The 
optical properties such as the dielectric constant, refractive index and extinction 
coefficient are analyzed and discussed. The results obtained showed that 
approximation of mBJ gives results close to that obtained experimentally. 
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