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 :عامة مقدمة
وفً  ,  إن فٌزٌاء المواد تلعب دورا مهما وكبٌرا فً التطبٌقات التكنولوجٌة الحالٌة بحٌث تطورت فً العدٌد من المجالات        

 السنوات الأخٌرة أصبح العالم مهتم بدراسة خصائص بعض المواد .

وٌعد مٌكانٌك الكم أفضل تصور متوفر عن العالم الفٌزٌائً وخاصة عن عالم الذرة ,وتطورت نظرٌة مٌكانٌك الكم انطلاقا من        

بالتالً اهتم مٌكانٌك الكم بدراسة خصائص المٌكانٌك الكلاسٌكً وذلك عند تفسٌر صعوبة بعض الظواهر ودراسة بعض خصائصها و

بعض المواد وذلك باستخدام معادلة شرودٌنغر وحلولها الصالحة إلا فً حالة بعض الظواهر البسٌطة لعدد محدد من الذرات والجزٌئات 

نظرٌة أبرز هذه التقرٌبات  أما فً الأنظمة المعقدة فنلجأ إلى العدٌد من التقرٌبات للحصول على معلومات جد دقٌقة حول هذا نظم , ومن

 .وتقرٌباتها  DFTدالٌة الكثافة 

و سمً على اسم  1839 مرة عام  لأولاكتشف  ABX3فئة من المواد ذات البنٌة معٌنة وصٌغته الجزٌئٌة البٌروفسكاٌت هً      

" و A, حٌث " ABX3الصٌغة الكٌمٌائٌة العامة لمركبات البٌروفسكاٌت هً   .L. A. Perovski (1792–1856)العالم الروسً 

"B ذات أحجام مختلفة جدًا , و  كأٌونات " هماX " عبارة عن أنٌون ٌرتبط بكلٌهما. الذراتA" أكبر من ذرات "B"[ ]  . 

,وٌمكن ان تكون  [2]تصنٌعها ارخص من سٌلٌكونالبٌروفسكاٌت بعض المزاٌا المثٌرة للاهتمام فمن المحتمل ان ٌكون مادة  وتقدم      

البٌروفسكاٌت ٌؤدي الً  استخداماتونضٌف ان تنوع . [3]تولد التٌار الكهربائًات جدٌدة مثل شفافا جزئٌا ,مما ٌتٌح تطبٌق تقنٌ

كانٌة تحقٌق كفاءة عالٌة للغاٌة فً انتاج الطاقة .واكبر مشكلة فً مجال بٌروفسكاٌت حالٌا انخفاض تكلفة المواد والتصنٌع الً جانب ام

ٌمكن ضبط فجوة النطاق الفعلٌة لثلاثً  .خواص المادة الأسبابمختلفة ومن بٌن هذه  لأسبابهً عدم الاستقرار علً المدى الطوٌل 

فولتًا لتحقٌق أقصى  ...8لى طاقة فجوة النطاق المثالٌة البالغة فولت , وهو أقرب إ 1..8( عند FAالرصاص من فورمامدٌنٌوم )

تم  ,     . فً الآونة الأخٌرةShockley Queisser Limitكفاءة لتحوٌل الطاقة من الخلاٌا الشمسٌة أحادٌة الوصلة , والتً تنبأ بها 

هجٌنة , والتً لدٌها طاقة فجوة نطاق قابلة للضبط خلٌة 1- x (CsSnI3) x(FAPbI3)  بنجاح مع  eV ..8تحقٌق طاقة فجوة النطاق 

 .[4فولت ] 8..8 - ...8)على سبٌل المثال( من 

والتً FP-LAPW)  ) استخدمنا طرٌقة الموجة المستوٌة المتزاٌدة خطٌا الالكترونٌة, المغناطٌسٌة  ,  لدراسة الخصائص البنٌوٌة     

ة لكترونات الحالة الإحلالٌعاعٌة وإلكترونات الحالة القلبٌة على شكل دالة شالموجة إ, الذي ٌأخذ دالة (M.Tتكون مبنٌة على كمون )

 والذي ٌعتبر أن سرعة الإلكترون تكون قرٌبة من سرعة الضوء  , , مع أخذ التقرٌب دالة الحالة النسبٌة كدالة موجة مستوٌة

ارتباط استخدمنا تقرٌبات –لحساب كمون تبادل  نهحٌث أ(DFT)طار نظرٌة دالٌة الكثافة الالكترونٌة وتم اجراء هذه الحسابات فً إ

 :التالٌة

تدرج للكثافة الالكترونٌة دون  الاعتبارإجراء كل تقسٌمات منطقة برٌلوٌن تأخذ بعٌن بعد  (GGAتقرٌب التدرج المعمم)  -             

 .ي منطقةإهمال أ

 هذا تقرٌب أخر تقسٌم فً منطقة برٌلوٌن والذي ٌجعل من كثافة الالكتروناتبحٌث ٌأخذ  (LSDAتقرٌب كثافة الموضع)   -            

 .ثابتة فً تلك المنطقة

(الهدف من هاذٌن تقرٌبٌن اعطاء نتائج جٌدة خاصة فً المركبات التً تحوي فً ذراتها LSDA .GGA)U+تقرٌبً   -           

 .النادرة  الأرضٌةالعناصر  أوالمعادن الانتقالٌة 

  ثلاثة فصول , الفصل الأول والثانً نظرٌٌن أما الثالث فارتأٌنا أن ٌكون تجرٌبٌا بحتا    ولإنجاز هذه الدراسة تم تقسٌم هذا البحث إلى 
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الأدٌابتٌكً وتقرٌب تقرٌب ك  التقرٌبات المختلفة  للبلورات ثم تطرقنا لبعض  معادلة شرودٌنغر ابتدأناه  بمعرفة   :الفصل الاول _ 

وتقرٌب  , GGAوتقرٌب التدرج المعمم  LDA( بتقرٌباتها تقرٌب كثافة الموضع DFTنظرٌة دالة الكثافة )  ٌلٌها  فوك -هارتري

GGA+U. 

 التً سنعتمدها فً هذا العمل  . (FP-LPAWالموجة المستوٌة المتزاٌدة خطٌا ) لطرٌقةتطرقنا فٌه   الثانً: الفصل  _ 

)ثابت  أو العمل التجرٌبً  والذي ٌفسر ما تطرقنا إلٌه فً الفصول السابقة  والذي ندرس فٌه  : وهو الجانب العلمً  الثالثالفصل  _

كثافة حالات الالكترونٌة )بنٌة عصابة الطاقة ,,الخصائص   ’B والمشتقة الاولى لهذا المعامل Bمعامل الانضغاطٌة  a(  )الشبكة

 .    الكلٌة والجزئٌة (,والخصائص المغناطٌسٌة لهذا المركب 

 فً الاخٌر قمنا بتقدٌم خلاصة عامة لمختلف النتائج المتحصل علٌها .أخٌرا أنهٌنا مذكرتنا بخاتمة تم فٌها تلخٌص و 
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  1,Iمقدمة  : 

فً المواد الصلبة البلورٌة   .ونات  السالبة والأنوٌة الموجبةللإلكتر  ,عدد كبٌر من الجسٌمات المتفاعلة تحتوي المواد الصلبة على      

ا النظام خضع خصائص هذت ,الذي ٌحتوي على الدورٌة المكانٌةٌتم ترتٌب نوى الذرات فً عقد بحالاته الفٌزٌائٌة من الكرٌستال المشبك 

ادلة شرودٌنغر حٌث توصف الحالة الثابتة فً مٌكانٌك الكم بواسطة مع ,عن الأٌونات وفقا لمٌكانٌك الكم كترونات الناشئةلمن خلال الإ

لٌسهل حلها  ,نظام معادلات أحادي الإلكترونات إلا  أن حل مثل هذه المسائل ٌكون معقد لذلك نقوم بتبسٌطها إلى .المستقلة عن الزمن

 .   [    ]ونستعمل لذلك نظرٌة الكثافة الدالٌة .دٌاعد

. 2 .I   شرودينغر للبلوراتمعادلة : 

 ٛصف ثّؼبدٌخر  .(الأ٠ٛٔخٌىزشٚٔبد( ٚاٌثم١ٍخ )ٚادذ ٠زىْٛ ِٓ جغ١ّبد خف١فخ )الإ وً الاجغبَ اٌجٍٛس٠خ ٔغزط١غ اػزجبس٘ب وٕظبَ    

 .  [ ]  ششٚد٠ٕغش

H𝜓=E𝜓                                                                                                                                                (1. I)  

 𝜓  ًىزشٚٔبد(اٌ+أ٠ٛٔخدذاث١بد )إٟ٘ اٌذاٌخ اٌّٛج١خ ٚرزؼٍك ثى, E  َغبلخ إٌظب ٟ٘H  ِؤثش ٘بٍِز١ٔٛبْ ٌٍجٍٛسح د١ث ٠ىْٛ ِؤٌفب ِٓ اٌطبلخ

 , د١ث رىزت فٟ غ١بة اٌذمً اٌخبسجٟ ػٍٝ اٌشىً اٌزبٌٟ:جغ١ّبد ٚغبلخ اٌزفبػً ف١ّب ث١ٌُٕٙذشو١خ ٌىً اٌا

(    )                      H=Tₑ +   +    +     +    

  : د١ث

   ∑
  
 

   
  ∑ 

  

  
(     
  شو١خ ٌلإٌىزشٚٔبدطبلخ اٌذاٌ   ( 

   ∑
  
 

   
  ∑ 

  

  
(     
 .طبلخ اٌذشو١خ ٌلأ٠ٛٔخاٌ  ( 

.ٌىزشْٚإ–ٌىزشْٚ إغبلخ رفبػً       =∑
 

    
     

 

 
(

  

| ⃗    ⃗⃗⃗⃗ |
) 

   =
 

    
∑  

    

| ⃗    ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ |
 ٔٛاح.-ٌىزشْٚإغبلخ رفبػً       

   =
 

    

 

 
∑  

     

|  ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗    ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ |
 ٔٛاح .-غبلخ رفبػً ٔٛاح     

 .خبصخ ثبلإٌىزشٚٔبد i ; j  اٌّؼبِلاد

 .٠ٛٔخخبصخ ثبلأ𝛽  ٚ    اٌّؼبِلاد

m , M رشر١ت ٌىزشٚٔبد ٚالأ٠ٛٔخ ػٍٝوزً الإ. 

 .٠ٛٔخشذٕخ الأ      

 .β ٚ αٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛار١ٓ ا |        |

 .  ٌىزشْٚٚالإ  αٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛاح ا  |     |
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 .i , j ىزش١ٌٔٚٓلإا ث١ٓ ٌّغبفخا  |     |

  
  

  

   
 

  

   
 

  

   
 ثش لاثلاط.ؤِ   

 فٟ دبٌخ اٌغىْٛ ِؼبدٌخ ششٚد ٠ٕغش رىْٛ ِغزمٍخ ػٓ اٌضِٓ .

3 . I)                                                                                                       )                           H 𝜓 (r ,R) = E 𝜓 (r,R) 

 .رّثً اٌم١ُ اٌزار١خ اٌّٛافمخ  E ٠ٛٔخ(,ٍك ثىً ادذاث١بد اٌجغ١ّبد )الإٌىزشٚٔبد+الأٚرزؼداٌخ اٌّٛجخ  𝜓ثذ١ث رّثً

ع1ُفٟ   Z=14, ِثلا ػٕذِب شِزغ١ N(Z+1)3رسح رذٛٞ N ي شٚد٠ٕغشِؼبدٌخ ش
3
٠2.10صجخ ٌذ٠ٕب    

24
أْ ِؼبدٌخ  رمش٠جب, أِٞجٙٛي  

 .غ١ػ ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٔزوش ِٕٙب, ٌزٌه ٚظؼذ ػذح رمش٠جبد ٌزجزٖ اٌى١ف١خ ِغزذ١ٍخ اٌذ٠ًٕغش ثٙششٚد

  3 .I   اوبنهايمر:-تقريب بورن 

جخ ٌلإٌىزشْٚ ٚرٌه ٔظشا ْ إٌٛاح عبوٕخ ثبٌٕغد١ث ٠فزشض أ ,٠ّشباٚثٕٙ-جً رجغ١ػ اٌذً ٌٍّؼبدٌخ اٌغبثمخ ٔغزؼًّ رمش٠ت ثٛسْ أِٓ           

ٚغبلخ       ٌىزشٚٔبد دشوخ الإ ِؼذِٚخ أِبَذشو١خ ٌلأ٠ٛٔخ أٞ أْ اٌطبلخ اٌ ,غش٠ؼخ جذا ثبٌٕغجخ ٌذشوخ الأ٠ٛٔخٌىزشٚٔبد اٌٌذشوخ الإ

 . [  ]  cte =     رفبػً ث١ٓ أ٠ٛٔخ ثبثزخ

  : ىزشٟٚٔ ٚ٘بٍِز١ٔٛبْ ٔٛٚٞ ػٍٝ اٌشىًىٍٟ ٌٍجٍّخ ِؤٌف ِٓ ٘بٍِز١ٔٛبْ إٌٞ ٠صجخ اٌٙبٍِز١ٔٛبْ اٌأ

  H =     +                                                                                                                                               (4.I) 

 ثذ١ث:

     =        +      +   𝑛                                                                                                                           ( 5. I) 

 .ٌىزشٚٔبدالإ ٘بٍِز١ٔٛبْ  ٠ٚٝغّ

 رْ ِؼبدٌخ ششٚد ٠ٕغش ٌلإٌىزشٚٔبد ٟ٘ :إ

  𝜓 (   )  [          ]𝜓 (   )                                                                                                                 ( 6 .I) 

خ١ش ثىثشح فٟ ٠غزخذَ ٘زا الأ ,خش ٠غّٝ رمش٠ت ٘بسرشٞ_فٛنآ بظ١خ اٌّؼشٚفخ ٌزٌه ٔغزخذَ رمش٠ت٘زٖ الاخ١شح لا ٠ّىٓ دٍٙب ثبٌطشق اٌش٠

ِثً ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىثبفخ  اٌى١ّبء  اٌى١ّخ ٌذساعخ اٌجض٠ئبد ٚاٌزساد ث١ّٕب فٟ جغُ اٌصٍت فزغزؼًّ ػذح غشق دذ٠ثخ ٚأوثش دلخ ٚفؼب١ٌخ

(DFT.)[  ] 

  4.Iتقريب هرتري: 

ٌىزشْٚ ٠زذشن ِٕفشد فٟ اٌذمً اٌّزٛعػ  اٌّزٌٛذ ػٍٟ إٌىزشْٚ اٌّغزمً أٞ أْ وً إ ػٍٝ ّٔٛرج,[  ]فٛن-٠ؼزّذ رمش٠ت ٘بسرشٞ      

ٌىزشْٚ ٚد١ذ , ٚثبٌزبٌٟ ٠ىزت إٌٟ إبد ٌىزشٚٔاٌّشىً ٌذ٠ٕب ِٓ ػذد وج١ش ِٓ الإ أٞ ٠زغ١ش الاٌىزشٚٔبد الاخشٜ,    ٚثبلٟ الأ٠ٛٔخ

 :ٌٍجٍّخ ة اٌٙبٍِز١ٔٛبْ

H=∑                                                                                                                                                         (7-I) 
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 ِغ اْ:

Hi=
  

  
     (  )    (  )                                                                                                                                          (    ) 

  (  )   ∑
   

 

  |     
 K.فٟ دمً الأ٠ٛٔخ iاٌىبِٕخ ٌلإٌىزشْٚ رّثً اٌطبلخ    | 

  
 ٠ّثً ِٛظغ الأ٠ٛٔخ .   

  (  )   
 

 
∑

  

    |     |
 ٠ّثً اٌىّْٛ اٌفؼبي ٌٙشرشٞ .    

 اٌّؼبدٌخ ػٍٟ ٔذٛ اٌزبٌٟ: (    )ٚرصجخ 

    ( )                                                                                                                                                        (   )     -
  

  =    

 ٔىزت داٌخ اٌّٛجخ اٌى١ٍخ ٌٍجٍّخ وجذاء دٚاي اٌذبٌخ ٌىً الإٌىزشٚٔبد ػٍٟ اٌشىً:

(        )  ∏𝜓 

 

   

(  )                                                                                                                                            (    ) 

:ٚرىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍجٍّخ وّجّٛع اٌطبلبد اٌّٛافمخ ٌىً دبٌخ اٌىزش١ٔٚخ   

E =∑                                                                                                                                                                            (     )  

خ:ٌلإٌىزشٚٔبد رصج رْ ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغشإ  

[  
 

 

  

 
     (  )    (  )]𝜓  

( )     𝜓 ( )                                                                                                 (    ) 

 

 ظغNٍِٛٝ إٌىزشْٚ ػ Nادزّبي ٌٛظغ  !Nرمش٠ت ٘شرشٞ ٚرٌه ثئدخبي ِجذأ اٌغج١ٓ ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد ثذ١ث رٛجذ [  ]   فٛن دغٓ

  ⃗   ...    ⃗    ⃗  

 ٟ٘:ِثلا أٚي إِىب١ٔخ 

 𝜓 (  )𝜓 (  )𝜓 (  )      ψ (  )                                                                                                                    (    ) 

 ٚثبٟٔ إِىب١ٔخ ٟ٘:

 

𝜓 (  ) 𝜓 (  )𝜓 (  )          𝜓 (  )                                                                                              (14 .I)                   

 إٌٛع̦.دذ ٌٕفظ   !Nػٕذ رطج١ك وً اٌزجذ٠لاد ٔذصً ػٍٝ 
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 ٌزصجخ ثشىً ِذذد ٠ذػٝ ِذذد عٍزش.( )ٚ( )داٌخ اٌّٛجخ ٟ٘ ِجّٛػخ وً اٌذذٚد ِغ الأخز ثؼ١ٓ الاػزجبس الإشبسر١ٓ

 𝜓(           )  
 

√  
|

  (  )                 (  )

 
  (  )                (  )

|                                                        (    ). 

 

٘ٛ ثبثذ اٌزؼبِذ . 
 

√  
  ٚاٌّؼبًِ

إْ رذذ٠ذ اٌىّْٛ داخً اٌجٍٛسح ٟ٘ ِٓ ث١ٓ اٌصؼٛثبد اٌزٟ رصبدف دغبة اٌج١ٕخ ػصبثبد اٌطبلخ ٌٚزٌه ٚجذد غش٠مخ دذ٠ثخ ٟ٘ ٔظش٠خ دا١ٌخ 

 .(   )اٌىثبفخ

  5.I نظرية دالية الكثافةDFT : 

ٚرىّٓ اٌفىشح اٌشئ١غ١خ ٌٙب فٟ اٌزخٍٟ ػٓ اعزؼّبي اٌذٚاي  ٠DFTّىٓ اٌزؼج١ش ػٓ غبلخ إٌظبَ الإٌىزشٟٚٔ ثٛاعطخ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىثبفخ          

اٞ أٗ ٠ّىٓ اٌّٛج١خ ٚاعزجذاٌٙب ثذاٌخ اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ ٠ّىٓ ل١بعٙب ػ١ٍّب ٚرٌه لصذ اٌزم١ًٍ فٟ ػذد اٌّزغ١شاد اٌزٟ رذخً فٟ دغبة 

 Eأٞ رىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخ     (            )ٚاٌزٟ رىْٛ وذاٌخ ٌلإدذاث١بد  ( )𝜌ثٛاعطخ اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ  Eاٌزؼج١ش ػٓ غبلخ إٌظبَ اٌى١ٍخ 

 ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد ثبٌشىً:

E=E(𝜌)                                                                                                                                                                         (    ) 

 1.5.Iفارهي: -.نظرية توهاس 

ٚرٌه  ,[   ]صبغب اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌغبص الإٌىزشٚٔبد اٌلاِزجبٔغخ وذاٌخ ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد اٌّؼشٚفخ ٌغبص ِزجبٔظ 1927فٟ ػبَ           

ثش٠ٍٛ٠ٓ  فٟ وً ِٕطمخ ِٓ إٌّبغك ثبثزٗوثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ خش رمغ١ُ رؼزجشآ ػٍٟ ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ, د١ث أٔٗ ػٕذ ثئجشاء ػذح رمغ١ّبد ػٕصش٠خ

 اٌّمغّخ.

 ػٍٝ اٌشىً:Eإرْ رىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ 

E=∫   [𝜌( )]                                                                                                                                                            (     ) 

 ة: ظغبص ِزجبٔرؼطٝ وثبفخ 

ρ  
 

   
(
   
  
)

 

 

  
 
 ⁄                                                                                                                                                   (    ) 

 :اٌطبلخ اٌذشو١خ ٌغبص ِزجبٔظ ٟ٘

T=
 

 
𝜌                                                                                                                                                                             (    ) 

 ٔجذ: (    )(     )ِٓ اٌّؼبدٌز١ٓ 

   =
 
 
 

   
  

(   )
 
 ⁄     ;  T=

 

 

  

   
(   )

 
 ⁄  𝜌

 
 ⁄                                                                                                         (    ) 

 اٌطبلخ اٌذشو١خ ٌزِٛبط _فبسِٟ ٟ٘ :
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    ∫        
 

 

  

   
(   )∫𝜌 

 
 ⁄                                                                                                  (    ) 

إرْ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ  الإٌىزشٚٔبد, سرجبغا الاػزجبسبفخ الإٌىزشٚٔبد لا ٠أخز ثؼ١ٓ ٟ٘ رمش٠ت ِٛظؼٟ ٌىث فبسِٟ-ٔظش٠خ رِٛبط        

 الاٌىزشٚٔبد فٟ رمش٠ت رِٛبط _فبسِٟ رأخز اٌشىً اٌزبٌٟ:

    
 

 

  

   
(   )

 
 ⁄ ∫𝜌

 
 ⁄    ∫ ( ) 𝜌( )   

 

 
∫
𝜌( )𝜌(  )

|    |
     |                                               (    ) 

 وّب أجش٠ذ ثؼط اٌزذغ١ٕبد ٌٙزٖ إٌظش٠خ:

 فؼً اٌزجبدي اٌّمزشح ِٓ غشف د٠شان:-أٚلا

           ∫𝜌
 
 ⁄                                                                                                                                         (    ) 

 فؼً الاسرجبغ اٌّمزشح ِٓ غشف ف١غٕض:-ثب١ٔب

E[𝜌]   
      

 
 ⁄

       
 
 ⁄  
                                                                                                                                                  (    ) 

 .فبسِٟ ٘ٛ رمش٠ت ِٛظؼٟ ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد-ٔؼٛد ٌٕزوش أْ رمش٠ت رِٛبط

 5.I. 2.كوهن:-هوهنبارغ ةنظري 

, اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد اٌّزفبػٍخ فٟ وّْٛ خبسجٟ )وّْٛ الأ٠ٛٔخ( وذا١ٌخ ٚد١ذح ٌىثبفخ [ ]وٛ٘ٓ -أخز ٘ٛ٘بٔجشؽ  

  :أٞ ( )pالإٌىزشٚٔبد 

 

E=E(𝜌)                                                                                                                                                                          (    ) 

 لبِب ثجش٘بْ أْ اٌىثبفخ اٌزٟ رؼطٝ اٌذذ الأدٔٝ ٟ٘ وثبفخ اٌذبٌخ الأعبع١خ ٌٍجغ١ّبد ثبٌعجػ, ٚوً خصبئص اٌذبٌخ الأعبع١خ ٟ٘ دا١ٌخد١ث 

     :وبٌزبٌٟ  الإٌىزشٚٔبد ٌىثبفخ 

E(  )    𝑛  ( )                                                                                                                                                       (    ) 

 :ثذ١ث ٠ؼجش ػٓ دا١ٌخ اٌطبلخ ة

 E(𝜓)  ⟨𝜓| |𝜓⟩                                                                                                                                                         (    ) 

 :ٚدا١ٌخ وثبفخ اٌذذ الأدٔٝ ة 

     ( )  ⟨𝜓|   |𝜓⟩                                                                                                                                           (    ) 

 ٠ّثلاْ وّْٛ اٌزفبػً ٚاٌطبلخ اٌذشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد ػٍٟ اٌزشر١ت .  T ٚUد١ث  

     (𝜌)  
 

 
∬ 

𝜌(  )𝜌(  )

|     |
   ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗⃗   ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗⃗   (𝜌)

  ( )  ∫    ( ) ( )                                                                                                                   (    ) 
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وٛ٘ٓ أْ -وّب أثجذ ٘ٛ٘بٔجشؽ ,ً اٌذم١م١خ ٚغبلخ اٌزفبػً ٌٙشرشٞرّثً اٌطبلخ اٌذشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد صائذ اٌفشق ث١ٓ غبلخ اٌزفبػ G(𝜌)د١ث أْ

 .    اٌىثبفخ اٌذذ الأدٔٝ 

   

 3. 5.Iشام:-هعادلة كوهن 

ثش٘ٓ أْ وثبفخ الإٌىزشٚٔبد ٟ٘ ِجّٛع وثبفخ اٌجغ١ّبد ِغ اعزخذاَ ِجذأ اٌزغب٠ش ٌٍذصٛي ػٍٝ غبلخ اٌذبٌخ   [  ]وٛ٘ٓ شبَ  1965فٟ  

 :الأعبع١خ, ثذ١ث رؼطٝ وثبفخ ادزّبي اٌزٛاجذ الاٌىزشْٚ ة 

P( )  ∑𝜓 ( )𝜓                                                                                                                                                      (     ) 

 :فٛن رؼطٝ ة-غبلخ ٘شرشٞ (𝜌)    ٚ   (𝜌)   بددا١ٌخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌلإٌىزشٚٔ

                                                                                                                                                   (    )  

        (     )                                                                                                                         (    )  

 .اٌطبلخ اٌذشو١خ ٌٍجغ١ّبد فٟ دبٌخ اٌزفبػً T د١ث

V ّْٛإٌىزشْٚ-اٌزفبػً إٌىزشْٚ و 

 .هرتريكمون    

 .اٌطبلخ اٌذشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد اٌذشح    

    -V =   :كمون تبادل الإلكترونات والذي ٌعرف ب   

V كمون ارتباط الإلكترونات والذي ٌعرف ب:   = T-    

  :هً      دالٌة كثافة الحد الأدنى ذن إ

    =T+V=  +  +(     )                                                                                                            (    ) 

 .ارتباط -هو كمون تبادل    +  =   

  :دالٌة الطاقة الكلٌة للنظام هًأي 

E(𝜌)    (𝜌)             (𝜌)                                                                                                (    ) 

 :هً كوهن شامعادلة م

(     ( )    ( )     ( ))∅( )   ∅( )                                                                                (    ) 

4. 5.Iشام-.حلول هعادلة كوهن : 

 [  ] شبَ -ٚرشرت دغت اعزخذاِٙب ٌٍىثبفخ , اٌىّْٛ ِٚذاساد وٛ٘ٓ DFTػٍٝ رشرىض ِخزٍف غشق دغبة ث١ٕخ ػصبثبد اٌطبلخ ِجذئ١ب

 ٌزبٌٟ داٌخ اٌّٛجخ الاعبع١خ ٟ٘ :اٌطش٠مخ اٌّٛجخ اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب  رؼزّذ ػٍٝ ِذاساد وٛ٘ٓ شبَ  ٚثب

𝜓 ( )  ∑    ∅ ( )                                                                                          (     ) 

∅( )د١ث أْ 
 

 .ٟ٘ ِؼبِلاد إٌشش ٌذاٌخ اٌّٛجخ    اٌّؼبدٌخ الأعبع١خ,

∅ؼبدلاد الأعبع١خارا ٠جت دً اٌّ
 
 :ٌذغبة ِؼبِلاد ٚرٌه ثطش٠مخ اٌذٚساد اٌزىشاس٠خ ثذ١ث رىْٛ اٌطبلخ اٌى١ٍخ فٟ اٌم١ّخ اٌذ١ٔب  ( )
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 :شبَ رؼطٟ–دٍٛي ِؼبدٌخ وٛ٘ٓ     

(     )                                                                                                                        (     ) 

H       ٓ٘ٛشبَ.-٘بٍِز١ٔٛبْ و 

     Oِصفٛفخ اٌزغط١خ .   

      
 

 اٌطبلخل١ُ 

.إٌشش ٌذاٌخ اٌّٛجخ ِؼبِلاد        
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.5 5.I  تقريب كثافة الموضعLDA: 

اسرجبغ –ثذ١ث رؼطٝ غبلخ رجبدي  [  ]رمش٠ت وثبفخ اٌّٛظغ ٘ٛ رمش٠ت ٌٕظبَ الاٌىزشٚٔبد اٌلاِزجبٔظ ثبػزجبسٖ ِٛظؼ١ب ِزجبٔغب                

 ٘زا اٌزمش٠ت ة: فٟ

   
   (𝜌)  ∫𝜌( )    (𝜌( ))  

                                                                                      (     ) 

 اسرجبغ ة:–ٚثبعزخذاَ ِجذأ عج١ٓ رىزت غبلخ رجبدي

 

     
    (𝜌   𝜌  )  ∫𝜌( )    (𝜌  ( ) 𝜌  ( ))  

                                                        (     ) 

 اسرجبغ رمغُ غٍٝ لغ١ّٓ.-ِغ اٌؼٍُ اْ غبلخ رجبدي

   (𝜌)    (𝜌)    (𝜌)                                                                                                          (     ) 

    :غبلخ اٌزجبدي ٟ٘
       

  )   ٚرٌه ثبعزخذاَ اٌٛدذاد اٌزس٠خ ٚ ⁄  
  
 

 
⁄ )
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    ٟغبلخ اسرجبغ ٘
     

      
  

 ٌٚذغبة وثبفخ الإٌىزشٚٔبد ٠زُ اٌجّغ ػٍٝ وً اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ أٞ:

𝜌( )  𝜓 
 ( )𝜓 ( )                                                                                                                                         (     ) 

.6 .5.Iتقريب التدرج الوعونGGA  : 

ػجش اٌزذسج  ( )ρالإٌىزشٚٔبدرغ١ش وثبفخ  الاػزجبسب أخزد ثؼ١ٓ اٌّغزخذَ دب١ٌ LDAرصذ١ذبد  [   ] GGAرمش٠ت رذسج اٌّؼُّ        

    ρ( )ρ    اسرجبغ اٌشىً اٌزبٌٟ:-غبلخ اٌزجبدي رأخز 

   
   (𝜌  ( ) 𝜌  ( ))  ∫ (𝜌   𝜌    𝜌    𝜌  )                                                                (     ) 

 ρ( )ؼجش ػٓ رذسج اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ.٠ 

7. 5.IتقريبGGA+U: 

أٞ ثّؼٕٝ الأٔظّخ  [   ]ِٛظٛػخ أعبعب ٌّؼبٌجخ الأٔظّخ اٌزٟ رذٛٞ اٌّؼبدْ الأزمب١ٌخ اٚ اٌؼٕبصش الاسظ١خ إٌبدسح DFT+Uرمش٠جبد  

 ٚرٌه ثئظبفخ دذ ١٘جبسد ٚرؼطٝ اٌطبلخ ة: d ٚFاٌّذزٛاح اٌزفبػً اٌىٌِٛٛجٟ ث١ٓ ِذاساد

      =    +(
 ̅

 
 
 ̅

 
)∑   *(∑ 𝑛

    
 

 )  (∑ 𝑛
     
  𝑛

    
 

    )+                                          (     ) 

  ٚ̅̅ ̅̅  ّ٘ب ِمٍٛة اٌؼٕبصش اٌّصفٛفخ ٌزفبػً اٌىٌِٛٛجٟ  ̅ 

n 3ٌّذاساد اٌّشغٌٛخ ٌغٛٞ اٌطبلٟاٌّصفٛفخ اٌخبصخ ثبd 

m ٚرش١ش ٌّخزٍف اٌّذاساد 2-,1-,2,1,0 رأخز اٌم١ُ  أ d 

σ     ٚ𝜎  .رش١ش اٌٝ دبلاد اٌغج١ٓ  

   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



اٌىثبفخ اٌذا١ٌخ ٔظش٠خ                                                                                                      ٚياٌفصً الأ  

 

13 
 

 

 :المراجع 

  

 [ ]                                                   𝑛                

[ ] :N.V « invertiyation , théorique du mécanisme ,de physisorption ;application d`un méthode de partition 
fonde sur la fonctionnelle ,de la densité» ,université de Genève 2000 . 

  [ ]                                                                         (    )  

  [ ]  P.Perdew, J .A .chevary , S.H .vosko ,K .A.Jackson ,M.R.Pederson,D-J.Singh,and 
C.Fiolhais,phys.Rev.B46.6671(1992).  

[ ] A.Meziani ,these de Doctorat ,Universities Badji Mokhter Annaba (2012)         

[ ]                                          (    )     

[ ]                    (    )     

[ ]                                           (    )  

[ ]                    (    )  

[ ]                                 (    )      

[ ]                             

                                                                      

[  ]                                                         ( )                  

                                      (    )  

[  ]                               (  )(    )                                                

phys:Lett(1990) 399. 

[  ]                                (    )       

 [   ]                                                          (    )  

 

 

 

 

 



 الفصل الثاني           

طريقة الأمواج المستوية 

 المتزايدة خطيا

 و

 الكمون الكامل

FP-LAPW 



 FP-LAPW ؽش٠مخ الأِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ                                                                                اٌفظً اٌثبٟٔ

 

15 
 

 1.II مقذمت: 

رخزٍف فٟ و١ف١خ ِؼبٌدخ  , رٛخذ ػذح ؽشق رسزؼًّ فٟ ا٠دبد خظبئض اٌدسُ اٌظٍت ٚرؼزّذ ػٍٟ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىثبفخ             

 ٔزوش ِٕٙب: اٌطشقالاٌىزشٚٔبد ٚرخزٍف ا٠ؼب فٟ رّث١ً اٌىّْٛ ٚوثبفخ اٌشحٕخ ٌٍذٚاي اٌّٛخ١خ ,ِٚٓ ث١ٓ اٌؼذ٠ذ ِٓ 

 .ٌٍّؼبدْ اٌجس١طخ  (   )ٟٚ٘ الأٔست ٌؼظبثبد إٌمً ِٓ ٔٛع(   )[   ]ؽشق ِشزمخ ِٓ الأِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزؼبِذح 

F  ٍٝرسزؼًّ ِثلا فٟ اٌؼظبثبد [    ](    )رشو١جخ خط١خ ٌٍّذاساد اٌزس٠خاٌطشق اٌزٟ رؼزّذ ػd     ٌٍّؼبدْ الأزمب١ٌخ. 

رٕطجك ػٍٝ  (   )korring Green ;kohn;rostokerٚؽش٠مخ اٌذا١ٌخ[  ](   )طشق اٌخ٠ٍٛخ ِٓ إٌٛع اِٛاج ِسز٠ٛخ ِزضا٠ذحاٌ

 .اوجش ِدّٛػخ ِٓ اٌّٛاد

اٌخط١خ 〈          〉ِٚذاساد (    )اٌّٛخبد اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب :[  ]ؽشق اٌخط١خ اٌزٟ ٚػؼٙب أذسسٓ

 رسّح ٌٕب ثزٛف١ش وث١ش ِٓ اٌشرت ٌٙزا اٌّمذاس أثٕبء صِٓ اٌحسبة  (    )ٚ

II.2 طريقت الأمواج انمستويت انمتسايذة خطيا.APW : 

ٌٚىزبثخ داٌخ ِٛخخ الإٌىزشٚٔبد لبَ  APWثحثٗ اٌّزؼٍك ثطش٠مخ الأِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح  [ ] ٔشش سلارش1937فٟ سٕخ           

 : وزمش٠ت ٌٛطف وّْٛ اٌشجىخ اٌجٍٛس٠خ ٚرٌه ثزمس١ُ اٌفؼبء اٌّح١ؾ ثبٌزساد إٌٝ ِٕطمز١ٓ〈          〉ثٛػغ وّْٛ  

 

 (  )〈          〉: كمون (    )انشكم 

 رشًّ وً ِٓ الأ٠ٛٔخ ٚالإٌىزشٚٔبد شذ٠ذح الاسرجبؽ ثٙب . M.Tإٌّطمخ الاٌٚٝ داخً وشح 

 إٌّطمخ اٌثب١ٔخ إٌّطمخ اٌج١ٕ١خ اٌزٟ رح١ؾ ثبٌىشاد ,ٚرشًّ الاٌىزشٚٔبد ػؼ١فخ الاسرجبؽ ثبلأ٠ٛٔخ .

 ..٠M.Tّثً ٔظف لطش وشح      ح١ث

 ٚرؼطٝ دٚاي اٌّٛخخ ثبٌؼلالخ اٌزب١ٌخ:

∅( )  

{
 
 

 
 
 

 
 ⁄
∑   

 (   ) 

 

            

∑     ( )   ( )            

                                                                          (    ) 
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ῼ . ٠ّثً حدُ اٌخ١ٍخ اٌّٛحذح 

 اٌىش٠ٚخ. (اٌزٛافم١خ)اٌذاٌخ اٌٙش١ِٔٛخ    

 إٌشش     ِؼبِلاد

 رىْٛ :ٚحٍٛي ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش 

 .M.Tأٚلا: حٍٛي شؼبػ١خ داخً اٌىشح -

 ثب١ٔب :ِٛخخ ِسز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ اٌج١ٕ١خ .

 ٟ٘ اٌحٍٛي إٌّزظّخ ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ٌٍدضء اٌشؼبػٟ اٌزٞ ٠ىزت : ( )  فٟ ح١ٓ أْ 

-[
  

   
 
 (   )

  
   ( )    ]    ( )                                                                                       (    ) 

V( )  ٚ ٞٚرىْٛ  (    )ٚرّثً اٌطبلخ اٌخط١خ ,فٟ ح١ٓ أْ اٌذاٌخ اٌشؼبػ١خ اٌّؼشفخ فٟ اٌؼلالخ   ٠ّثً اٌدضء اٌخبص ثبٌىّْٛ اٌىش

ٚ اٌّٛافمخ ٌٍم١ُ      ِٓ أخً اٌذٚاي اٌشؼبػ١خM.T ِؼبِذح ٌىً اٌحبلاد اٌزار١خ اٌمٍج١خ , رٕزٟٙ ششٚؽ اٌزؼبِذ ػٕذ حذٚد وشح 

 ٚ رظجح ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش وبٌزبٌٟ:     اٌزار١خ

(     )        
      
    

   
    
    

                                                                       (    ) 

اٌخبطخ ثبلأِٛاج اٌّسز٠ٛخ فٟ   ثذلاٌخ اٌّؼبِلاد     رٕشش اٌّؼبِلاد  M.Tػٍٝ سطح اٌىشح  ( )∅ٌٚؼّبْ اسزّشاس٠خ اٌذاٌخ .

 ثؼذ اٌحسبثبد اٌدجش٠خ ٔحظً ػٍٝ : APWرسّٝ ِؼبِلاد اٌزغب٠ش فٟ اٌطش٠مخ   ِٕطمخ الإلحب١ِخ , اٌّؼبِلاد اٌطبل٠ٛخ 

    
    

 
 

   (  )
∑    
 

(|   |  )   
 (   )                                                    (    ) 

   APٚثبٌزبٌٟ ٔزحظً ػٍٝ داٌخ أسبس١خ   M.Tرظجح ِزٛافمخ ِغ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ فٟ وشح  Gاٌذٚاي اٌزار١خ اٌّؼشفخ ة:

 .G,أٞ ٔزحظً ػٍٝ ػظبثخ اٌطبلخ اٌّٛافمخ ٌٍّؼبًِ   اٌّٛافمخ ٌٍطبلخ   M.Tٟ٘ حٍٛي ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش داخً وشح    APاٌذٚاي 

ِؼذِٚخ ػٍٝ سطح اٌىشح  (  )  رظجح ل١ُ     ٚرٌه لأْ فٟ حبٌخ ٔمظبْ اٌّؼبِلاد  (  )  ٌىٓ ٚخذد طؼٛثخ فٟ اٌذٚاي       

ٚأذسسْٛ [   ]ٚثبٌزبٌٟ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ رىْٛ ِٕفظٍخ ػٍٝ اٌذٚاي اٌّٛخ١خ فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ ٌٚحً ٘زٖ اٌّشىٍخ  ادخً و١ٌٕٛغ

ِغ  ( )  ثزشر١جبد خط١خ  M.Tخبسج وشح  ( )∅ِٕٙب رّث١ً اٌذاٌخ اٌشؼبػ١خ  APWِدّٛػخ ِٓ اٌزغ١شاد ػٍٝ ؽش٠مخ  [  ]

 ..FP-LAPW,س١ّذ ثطش٠مخ الاِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ    اِزلاوٙب ِشزمبد ثبٌٕسجخ ٌٍطبلخ 

3. II مبدأ طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل .FP-LAPW: 

رىْٛ ػٍٝ شىً  M.T,اٌذاٌخ الأسبس١خ داخً وشح FP-LAPWفٟ ؽش٠مخ الأِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ          

رؼشف ِثً داٌخ اٌطش٠مخ    اٌذاٌخ   ثبٌٕسجخ ٌٍطبلخ  ( )   ( )  ٚرّزبص ثبشزمبق  ( )   ( )  رشر١جبد  خط١خ ٌٍذاٌخ اٌشؼبػ١خ 

APW   رؼشف ِثً داٌخ اٌطش٠مخ     ثبٌٕسجخ ٌٍطبلخ ,اٌذاٌخ ( )   ( )  ٚاٌذاٌخAPW  رخؼغ ٌٍششؽ  ( )   ( )  ,ٚاٌذاٌخ

 اٌزبٌٟ :
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{
   

   
 
 (   )

  
  ( )    }    ( )    ( )                                               (    ) 

أٞ اسزّشاس٠خ ٘زٖ اٌذٚاي ِغ اٌّٛخخ اٌّسز٠ٛخ  فٟ   M .Tِؼّٛٔخ الاسزّشاس٠خ ػٍٝ سطح اٌىشح    ٚ   سج١خ اٌذٚاي فٟ اٌحبٌخ اٌلأ

 :FP-LAPWرظجح داٌخ أسبس١خ ٌطش٠مخ  (     )(,إرْ داٌخ اٌّٛخخ اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح M.Tإٌّطمخ اٌج١ٕ١خ )خبسج اٌىشح 

 

( ) اٌخط١خ  {

 

 
 
 ⁄
∑    

 (   )                    

∑ {     ( )       ( ) }   ( )             

                                           (     ) 

 .   ٌٙب ٔفس ؽج١ؼخ اٌّؼبِلاد    اٌّٛافمخ ٌٍذاٌخ       أ٠ٓ اٌّؼبِلاد 

 M.T,داخً اٌىشح APWرىْٛ اٌّٛخخ اٌّسز٠ٛخ اٌٛح١ذح فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ ِثً حبٌخ ؽش٠مخ       اٌذٚاي                            

داٌخ  ٓرٕزح أحساٌزشر١جبد اٌخط١خ  Eل١ٍلا ػٓ ػظبثخ اٌطبلخ    ,ثبخزلاف     أفؼً ِٓ اٌذٚاي      اٌذٚاي                    

 ثبٌشىً :   ٠ّىٓ أْ رٕشش ػٍٝ اٌذاٌخ اٌّشزمخ ٚاٌطبلخ    ٚاٌذاٌخ      شؼبػ١خ 

 

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

 

(    )0أ٠ٓ 
 ٠ّثً اٌخطأ اٌشثبػٟ اٌطبلٛٞ .  

 . M .Tرؼّٓ اسزّشاس داٌخ اٌّٛخخ ػٍٝ سطح وشح  FP-LAPWؽش٠مخ الأِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ 

 

II..4 دور انطاقاث انخطيت.  : 

ٌىٓ ٘زٖ اٌششٚؽ ١ٌسذ وبف١خ ػٕذِب رىْٛ اٌحبلاد اٌمٍج١خ   M.Tِزؼبِذربْ ِغ اٌحبلاد اٌمٍج١خ ػٍٝ سطح وشح    ٚ  اٌذٚاي             

 APW,ِٚٓ خٙخ أخشٜ ٔأخز اٌخٍؾ ث١ٓ اٌحبلاد ٔظف لٍج١خ ِغ حبٌخ اٌزىبفؤ ,فٙٛ غ١ش ِؼبٌح فٟ اٌطش٠مخ     lِٛافمخ ٌٕفس اٌم١ّخ  

,ٌٚٙزا  FP-LAPWثذلخ ٌٍذٚاي اٌغ١ش ِزؼبِذح ِغ أٞ حبٌخ ِٓ حبلاد إٌىزشٚٔبد اٌمٍج١خ ٚرٌه فٟ ؽش٠مخ    اٌطبلخ  اخز١بس,ٌزٌه ٠دت 

,لإخشاء M.Tلإخشاء اٌحسبة ,ٌٚحً أحسٓ ٔسزخذَ إٌشش ػٍٝ اٌّذاساد اٌّٛػغ ِغ أخز أوجش ٔظف لطش ِّىٓ ي   ٠دت رغ١١ش 

 أٔٙب ِسزمٍخ ػٓ ثؼؼٙب اٌجؼغ .   لاحظخ اخزلاف  اٌطبلخ اٌخط١خ حسبة دل١ك ٌٍج١ٕخ الإٌىزش١ٔٚخ ٠دت ِ

II..5 : بنيت انذوال انشعاعيت. 

,ٚاٌزٟ ٟ٘ رىْٛ ِٛخخ ِسز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ   FP-LAPWاٌذٚاي الأسبس١خ ٌطش٠مخ الأِٛاج اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب          

فج١ٕخ   M.Tرحذ ششؽ أْ اٌذٚاي الأسبس١خ ٌٙب اشزمبق ٠ىْٛ ِسزّش ػٍٝ سطح وشح   M.Tرٕشش ػٍٝ شىً داٌخ شؼبػ١خ داخً اٌىشح 

 رظجح رحذد ة : FP-LAPWاٌذٚاي الأسبس١خ ٌٍطش٠مخ 

 ( ) ِٚشزمزٙب ثبٌٕسجخ ٌٍطبلخ  ( )  دٚاي شؼبػ١خ  –1

ٚأخز اٌؼضَ اٌضاٚٞ  Cutoffرىفٟ ٌزحم١ك اٌششٚؽ اٌحذٚد٠خ ِٓ أخً إخشاء اٌحسبة فٟ اٌمطغ اٌّغٍك     ٚ     اٌّؼبِلاد  –2

   ِٓ أخً ٔظف لطش اٌىشح  (    )٠ّثً أوجش ؽٛي ٌٍّٛخبد اٌّسز٠ٛخ خبسج اٌىشح      ,ٌٚزّث١ً اٌمطغ اٌّغٍك     
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 .FP-LAPWٌؼّبْ اٌزمبسة فٟ ؽش٠مخ  Cutoffاسزشار١د١ب ٔخزبس اٌمطغ اٌّغٍك  _ 

II.6 الدوال الشعاعية اللانسبية. : 

ٚرظجح ِؼبدٌخ    رىْٛ حٍٛي ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش اٌزب١ٌخ ٌٍىّْٛ اٌىشٚٞ ٚاٌطبلخ اٌخط١خ  ( )  فٟ اٌحبٌخ اٌلأسج١خ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ 

 ششٚد٠ٕغش ػٍٝ إٌحٛ اٌزبٌٟ :

{
   

   
 
 (   )

  
  ( )     }    ( )                                                                    (    ) 

  ( )    0=.اٌششٚؽ اٌحذٚد٠خ ِطجمخ أL=0ٞفٟ   M .T٘ٛ خضء اٌىّْٛ اٌىشٚٞ ٌىشح  ( )Vح١ث

 ٘ٛ:    ثٕسجخ ٌطبلخ  الاشزمبق

 

{
   

   
 
 (   )

  
  ( )    }    ( )     ( )                                                                                 (    ) 

 :M.Tاٌحٍٛي اٌشؼبػ١خ رظجح ِمٕٕخ فٟ وشح 

∫     
 ( )                                                                                                                                                 (    )

  

 

 

 ػٍٝ اٌشىً : (    )٘ٛ حً ِزدبٔس ٌٍّؼبدٌخ      ح١ث أْ

 

                                                                                                                                                      (     )

  

 

 ِٚشزمبرٙب رىٛٔب ِزؼبِذربْ .   ٠زؼح أْ اٌذاٌخ (    )  ثبسزخذاَ ششٚؽ اٌزم١ٕٓ    

∫     ( )  

  

 

( )                                                                                                                                (     ) 

 

 .  ِمٕٕخ    رىْٛٚاٌذاٌخ  

   ∫     
 ( )                                                                                                                                       (     )

  

 

 

 : ٠ّىٓ رؼ٠ٛؼٙب ثبٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ   FP-LAPWششٚؽ اٌزم١ٕٓ فٟ ؽش٠مخ

  
 (  

 (  )  (  )    (  )  
 
(  ))                                                                                            (     ) 
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 : ِغ أْ 

  
 (   )  

   
 (   )

  
ٚ  (   )  

   (    )

  
 

 

 ػٍٝ اٌشىً :    ِٓ ششٚؽ اٌزم١ٕٓ ٠ّىٓ أْ ٕٔشش    ٚ   اٌذٚاي  ٠ّىٓ حٍٙب اٌّؼبدٌخ ػذد٠ب ,

 

  (   )    ( )    ( )                                                                                                                  (     ) 

, اٌخطأ ػٍٝ اٌطبلخ اٌخط١خ ٠ىْٛ ِمجٛي حست أٔذسسٓ   ٠ش١ش ٌشرجخ ػشع اٌطبلخ ( )  أٞ‖( ) ‖ , ِغ ٘زا الاخز١بس ,رم١ٕٓ 

 ػٕذِب :[  ]

‖ ( )‖|    |    

 إرا وبْ ٘زا الاخز١بس غ١ش ِّىٓ ,ٍٔدأ إٌٝ :

  _رمس١ُ اٌّدبي اٌطبلٟ إٌٝ ٔٛافز ؽبلخ ٠ٚؼبٌح وً ٔبفزح ؽبل١خ ِفظٌٛخ ,ِغ أخز ؽبلخ وً حبٌخ        

 _ٔسزخذَ إٌشش ػٍٝ ِٛاػغ اٌّذاساد .       

 

 7.II: انذوال انشعاعيت اننسبيت . 

ػٕذِب رمزشة سشػخ الإٌىزشْٚ ِٓ سشػخ اٌؼٛء رظحح اٌذاٌخ اٌشؼبػ١خ اٌلأسج١خ إٌٝ داٌخ شؼبػ١خ ٔسج١خ ,ثح١ث أْ                

اٌزغ١شاد إٌسج١خ رؼزّذ أسبسب ثزؼ٠ٛغ  ,  ٚرًّٙ فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ  M. Tاٌزأث١شاد إٌسج١خ رذخً فٟ اٌحسجبْ داخً وشح 

ٌحً ِؼبدٌخ د٠شان ِغ أخز اٌىّْٛ وشٚٞ ٚإّ٘بي فٟ  [     ]رم١ٕب رؼشع ػذح ػٍّبء  [  ]فٟ ِؼبدٌخ د٠شان اٌّىبفئخ  (    )(    )

 ِذاس ٚأدساخٗ ف١ّب ثؼذ.-اٌجذا٠خ رأث١ش فؼً سج١ٓ

 ٘بٍِز١ٔٛبْ د٠شان ٠ؼطٟ ة :

       (   )  
 +V( )                                                                                                        (     ) 

𝛼    ٌٟرأخز اٌشىً  اٌّظفٛفٟ اٌزب   

𝛼  [
  
  

]                                                 ;            [
  
   

]                                                   (     ) 

 

  

 وّب ٠ٍٟ :   ٌٙبٍِزْٛ ٠بْ د٠شان  ٠𝜓ىزت اٌشؼبع اٌزارٟ 

𝜓[
∅
  
]                                                                                                                                                       (     ) 
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 اٌّشوجخ اٌظغ١شح .    :رذػٝ اٌّشوجخ اٌىج١شح ٌٍذاٌخ اٌّٛخخ ٚ∅ح١ث

 إرْ ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش رظجح :

c(  )  (   )∅                                                                                                                                          (     ) 

c(  )∅  (        )                                                                                                                           (     ) 

 

 (     ) ٚ(     )٠ٕزحِٓ اٌّؼبدٌز١ٓ 

 

  
(  ) (  

   

    
)
  

(  )∅   ∅   ∅                                                                                        (     ) 

 

 : ثبسزخذاَ اٌزمش٠ت 

 

(  
   

    
)
  

   
   

    
                                                                                         (     ) 

 

 : ِٚغ اٌؼلالخ

 

pV=Vp-iℏ                                                                                                                                                     (     ) 

 

 ٠ٕزح:

(   )(  )  (   )    [   ]                                                                                                        (     ) 

 :∅ػٍٝ ِؼبدٌخ رفبػ١ٍخ رحمك اٌذاٌخ   ٔؼٛد ٌٕحظً

[(  
   

    
)
  

  
   ] ∅  

ℏ 

     
(   ∅)  

ℏ 

     
( [    ]∅)   ∅                                    (     ) 

 وشٚٞ:  فٟ حبٌخ اٌىّْٛ ٠مجً رٕبظش

[
  

  
   

  

     
 

ℏ 

     
  

  

 

  
 

 

     
 

 

  

  
(     )] ∅   ∅                                                   (     ) 

 ٟ٘ :  M. Tٌّب ٠ىْٛ اٌحذ الأخ١ش داٌخ رار١خ ٌٍؼضَ ٚاٌسج١ٓ رىْٛ حٍٛي ِؼبدٌخ د٠شان داخً وشح 

ψ
  
 

     
         

                                                                                                                                       (     ) 

 رحمك اٌّؼبدٌخ اٌشؼبػ١خ ا٢ر١خ:   ٚ  فٟ ح١ٓ أْ اٌذٚاي 
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(   )   (

   

 
)                                                                           (     ) 

   
  

   
   

(   )

 
                                                                                   (     ) 

 8.II : تحذيذ انكموناث 

حذ اٌىّْٛ اٌىٌّٛجٟ  ,( )      ٠شزًّ ػٍٝ حذ رجبدي اسرجبؽ ٚحذ اٌىّْٛ اٌىٌّٛجٟ K .Sشبَ -اٌىّْٛ اٌّسزخذَ فٟ ِؼبدٌخ وٛ٘ٓ        

 :(إٌىزشٚٔبرٛأ٠ٛٔخ)اٌزٞ ٠حست ِٓ ِؼبدٌخ ثٛاسٓ ِٓ وثبفخ اٌشحٓ  ( )  ,ٚوّْٛ إٌٛاح [( )  ]٘ٛ ِدّٛع وّْٛ ٘شرشٞ 

    ( )     ( )                                                                                                    (     ) 

 :ٚرزشوض ػٍٝ ِلاحظز١ٓ [     ]  اٌشحٕخ-٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٠ىْٛ فمؾ ِّىٓ فٟ فؼبء اٌشجىخ اٌّؼىٛسخ ٚ ؽش٠مخ اٌحً رسّٝ شجٗ  رىبًِ

 ثجطٟء فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ ٚسش٠ؼخ خذا داخً اٌىشح .وثبفخ اٌشحٕخ ِسزّشح ٚرزغ١ش -أٚلا

 اٌىّْٛ اٌىٌّٛجٟ فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ ِزؼٍك ِشح ثبٌشحٕخ الإلحب١ِخ ِٚزؼذدح اٌشحٓ داخً اٌىشح .-ثب١ٔب

 رٕشش وسٍسٍخ فٛس١٠ٗ : فٟ إٌّطمخ الإلحب١ِخ وثبفخ اٌشحٓ

 ( )  ∑  
 
( )                                                                                                               (      ) 

    ثبسً  رحست أطلالب ِٓ ِؼبدٌخ     دٚاي اٌّٛخخ 

∫       (   )  ⃗⃗⃗⃗ 
 

 

 

{
 

     
  (    )

  
   

  

 
       

                                                                        (      ) 

             ∑    
  

(| |    ||)   
 ( )   (    )                                                              (      ) 

 أ٠ٓ 

r   الإحذاث١بد اٌىش٠ٚخ. 

 . اٌىشح  ٔظف لطش   

 :اٌىّْٛ اٌىٌّٛجٟ ٠ظجح ػٍٝ اٌشىً 

  (  )  
   (  )

  
                                                                                                       (      ) 

 فٕحظً ػٍٝ : (      )ٔىبًِ اٌّؼبدٌخ 

    ∑   
  ( )   ( )

  

 ∑   
  

 
( )  ( )                                                            (      ) 

 ٠ّثً اٌىّْٛ إٌّطمخ الإلحب١ِخ .    ح١ث

 ٌّب
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  ( )  ∑      ( )                                                                                       

 

(      ) 

 ثبسزخذاَ ِؼبدٌخ غش٠ٓ . MTٔمَٛ ثحسبة اٌىّْٛ داخً وشح 

  ( )     
  ( ) [

 

 
]

 
  

    
{
 

    
∫           ( 

 )    ∫           ( 
 )  

  

     

 

 

 

 

∫         ( 
 )

  

 

} (     ) 

 :٠ّثً اٌدضء اٌشؼبػٟ ٌىثبفخ اٌشحٕخ  أ٠ٓ( )  

II .9   ثشٔبِح.Wien2K : 

 .[   ]Wien2K  فٟ حسبثبرٕب اسزخذِٕب ؽش٠مخ اٌّٛخخ اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب اٌّذِدخ فٟ ثشٔبِح          

 :(     )اٌجشٔبِح ٠شًّ ِدّٛػخ ِٓ اٌجشاِح اٌفشػ١خ إٌّفظٍخ  اٌشىً 

NNِوّب ٠سبػذ فٟ رحذ٠ذ ألطبس اٌزساد. لألشةح اٌّسبفخ ث١ٓ وً رسح ٚخٛاس٘ب ا:٠حذد ٘زا اٌجشٔب 

LSTART: ٠ٌٛذ ٘زا اٌجشٔبِح اٌىثبفخ اٌزس٠خ ٠ٚحست اٌفشق فٟ ؽبلخ اٌّذاساد ٚثبٌزبٌٟ ٠حست ث١ٕخ ػظبثبد اٌطبلخ  . 

SYMMETRY:  ٟ٠ٌٛذ ػ١ٍّبد اٌزٕبظش فٟ اٌدٍّخ ٠ٚحست اٌّدّٛػخ إٌمط١خ ٌّٛالغ اٌخبطخ ثبٌزساد ٠ٌٚٛذ اٌّؼبًِ الأسبس

 . ؼٟاٌّٛػ  ىخ ٚحسبة ِظفٛفخ اٌذٚساٌْٙش١ِٔٛخ اٌشج

KGEN ٠ٌٛذ اٌّىؼجبد:K ثش٠ٍٛ٠ٓ   فٟ ِٕطمخ . 

DSTART:  اٌحسبة اٌزارٟ  (خٛاسص١ِخ)٠ٌٛذ اٌىثبفخ الأ١ٌٚخ ٌجذا٠خ دٚسادSCF  ِٓ إٌّزدخ ِٓ اٌىثبفخ اٌزس٠خ ٚاٌٌّٛذحLSTART. 

 ِحذدح فٟ إٌمبؽ اٌزب١ٌخ : SCFفٟ ح١ٓ أْ خٛاسص١ِخ اٌحسبة اٌزارٟ  

 LAPW0: ِٓ اٌىثبفخ الاٌىزش١ٔٚخ. ٠ٕزح اٌىّْٛ أطلالب 

 LAPW1:  .حسبة ػظبثبد اٌزىبفؤ ٚاٌم١ُ اٌزار١خ ٚالأشؼخ اٌزار١خ 

: LAPW2  .ِٟحسبة وثبفخ اٌزىبفؤ أطلالب ِٓ الأشؼخ اٌزار١خ ٚؽبلخ فبس 

LCORE. حسبة اٌطبلخ ٚاٌحبلاد اٌمٍج١خ : 

MIXER.٠خٍؾ اٌىثبفخ اٌذاخٍخ ٚاٌخبسخخ : 
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 Wien2Kخوارزميت برنامج :(      )انشكم 
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 ِشاخغ:

[ ]                                                            (    )  

[ ]                       (    )  

[ ]                           (    )  

[ ]                           (    )  

[ ]                                             (    )  

[ ]                                          (    ) 

[ ]                               (    )  

[ ]                        (      )          (    )  

[ ]                               (    )  

[  ]                                           (    )  

[  ]                                               (    )  

[  ]                                          (    )  

[  ]                           (    )  

[  ]                                                            (    )  

[  ]                                                                                   

 . Universitat,Wien,Austria,ISBN3-9501031-1-2(2001) 
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1.III مقدمة: 

طرٌقة الموجة المستوٌة المتزاٌدة خطٌا والكمون الكامل  ستخدمنالدراسة الخصائص البنٌوٌة والإلكترونٌة والمغناطٌسٌة ا 

ة موجة إلكترونات الحالة         الذي ٌأخذ دال كمون خلٌة النحل . ىأو ما ٌسم (   )تكون مبنٌة على كمون   والتً(          ) 

وتم إجراء هذه ,   Wien2kشكل دالة شعاعٌة وإلكترونات الحالة البٌنٌة كدالة موجة مستوٌة والمدمجة فً برنامج  ىعل القلبٌة

  :ارتباط استخدمنا تقرٌبات التالٌة–تبادل  حٌث أنه لحساب كمون , (   )فً إطار نظرٌة دالٌة الكثافة الإلكترونٌة الحسابات 

 :كالتالً الخاصةالنقاط  ختٌاروتم ا Wien2kبرنامج  المدمجة فً GGA+U  وتقرٌب  GGAتقرٌب 

       =8    ;         = 1000      ;     10                =          (  )= 2                  ;                

               

     (  )                     (  )            ;           ( )      

 :ٌعطى التوزٌع الإلكترونً للعناصر الكٌمٌائٌة بالشكل           ,                                                                       

 :التوزٌع الالكترونً هو Srبالنسبة لذرة سترونتٌوم 

Sr38 سترونتٌوم  

 [  ]     

 :التوزٌع الإلكترونً هو Gdبالنسبة لذرة غادولٌنٌوم  

Gd64 غادولٌنٌوم 

 [  ]         ] 

 :التوزٌع الإلكترونً هو  Reبالنسبة لذرة الرٌنٌوم  

Re75 رٌنٌوم 

 [  ]          ] 

   

 :التوزٌع الالكترونً هو Oبالنسبة لذرة الاوكسجٌن 

 O8 أكسجٌن 

1  2  2    

 

حٌث ٌتمٌز هذا المركب بالمجموعة  . [ ]ومساعدوه schimekولإدخال مواقع الذرات تم الاستعانة بالنموذج البلوري التجرٌبً ل

غادولٌنٌوم ,(  )سترونتٌومأٌن تأخذ الذرات  Fm ̅m(           )-  225الفضائٌة

  المواقع( )أوكسجٌن,(  )رٌنٌوم,(  )

.على توالً   O24e(          ); Re4a (      ) ; Gd4b (           )  ; Sr8c(              ) 
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          البنٌة البلورٌة للمركب :(      )الشكل 

 2. IIIالبنيوية الخصائص: 

بتحدٌد الخصائص الفٌزٌائٌة وبالتالً فدراسة وحساب الخصائص مهم جدا حساب الخصائص البنٌوٌة ٌسمح لنا     

حساب معامل  وكذاEموافق للحد الأدنى من الطاقة وهذا الحساب ٌهدف إلى تحدٌد حجم الخلٌة  لدراسة اي مادة .

 مشتقة الأولى بالنسبة للضغط .الو B الانضغاطٌة 

فً   GGA+U وGGA تقرٌب فً    GdRe    قة الحالة الاساسٌة كدالة لحجم الخلٌة لمركب طالقد تم حساب و   

معامل و  ,  ( )  ولحساب ثوابت الشبكة البلوري  (     )مبٌنة فً شكل  ناطٌسٌة ولامغناطٌسٌةحالة مغ

 : [ ]استخدمنا معادلة لمرنقهان التالٌة  `B والمشتقة الأولى لهذا المعامل , Bالانضغاطٌة 

(     )                           E( )     
    

  
   
 
   

  
 [

(
  
 
)  
 

  
   

  ] 

بالقٌم التجرٌبٌة والمشتقة الاولى لمعامل الانضغاطٌة  مرفقة  Bالنتائج المتحصل علٌها لثابت الشبكة معامل الانضغاطٌة  

 GGA +U وGGAفً تقرٌب   و (  )a.بالنسبة لقٌم المتحصل علٌها لثوابت الشبكة  فً جدول التالً  لهذا المركب
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بٌة أو نظرٌة فً أما بالنسبة لمعامل الانضغاطٌة ومشتقة الأولى لم ٌثبت أي دراسة تجرٌ [ ]متوافقة مع القٌم التجرٌبٌة 

 .الأعمال السابقة

وجدنا أن طور المغناطٌسً أكثر  (  )aالشبكة   لثوابتبالقٌم التجرٌبٌة لهذا المركب بالنسبة لقٌم المتحصل علٌها 

 .استقرار من حالة اللامغناطٌسٌة

 أكثر استقرار من الحالة اللامغناطٌسٌة .    GdRe    والجدٌر بالذكر أن الحالة المغناطٌسٌة بالنسبة للمركب     

 :(     ) الجدول    

   فً تقرٌب    GdRe   للمركب    والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطٌة  Bومعامل الانضغاطٌة  (  )aثابت الشبكة ٌمثل  

GGA  وGGA +U  . 

   B a Sr2GdReO6                

4.36                     

4.42                     

1.4273                 

1.4643                 

8.369                      

8.294                      

GGA                   FM      

PM      

4.14                     

4.85                     

1.4643                 

1.4469                 

8.376                      

8.291                      

  GGA +U              FM       

PM       

_                          _             8                         EXP[ ]                            

  

 

 GGA و U GGA+بدلالة الحجم فً تقرٌبً           تغٌرات الطاقة الكلٌة للمركب :   (     )الشكل

3. IIIالالكترونية: الخصائص 

   والجزٌئٌة للمركب بة الطاقة ,كثافة الحالات الكلٌة عصالفً هذا الجزء سنقوم  بدراسة الخصائص الالكترونٌة             

باستخدام طرٌقة الموجة المستوٌة المتزاٌدة خطٌا   eV  8.0 إلى  eV   -8.0.تم فً مجال الطاقً المحصور بٌن            
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 ولى للمركبالٌة التناظر فً منطقة برٌلٌون الاتحصلنا على عصابات الطاقة فً النقاط ع (       )والكمون الكامل 

 الموضحة فًالمعرفة فً فضاء الشبكة المعكوسة والممٌزة بنقاط عالٌة التناظر   GGA+U و GGAفً تقرٌب            

 . (     ) الشكل

 

 مرفقة بنقاط عالٌة التناظرمنطقة برٌلٌون الأولى    :(II.3 )الشكل

1.3.III  عصابة الطاقة: 

لإٌجاد  المانع الطاقً الذي ٌمثل الفرق بٌن   ,ةفً الفضاء المعكوس Kبدلالة الشعاع الموجً  بدراسة تغٌرات طاقة الإلكتروننقوم       

 صغرى لعصابة النقل فً نفس النقطة أو نقطتٌن مختلفتٌن .  القٌمة الحدٌة العظمى لعصابة التكافؤ والقٌمة الحدٌة ال

من ,   (     )ناقل بالنسبة لسبٌن اسفل ف ونص لسبٌن أعلى  هو مركب معدنً بالنسبة             المركب  وجدنا أن  

على طول المتجه  (   )مفصولة عن النهاٌة الكبرى لعصابة التكافؤ  (   )الواضح أن النهاٌة الحدٌة الصغرى لعصابة النقل 

 .   عصابة التكافؤ للمركب تقطع مستوى فارمً  وجدنا أن بالنسبة لسبٌن الاعلى    و (   )

)الأقلٌة(فٌما ٌتعلق والتً ٌتم تحدٌدها على أنها الحد الأدنى بٌن أقل طاقة لنطاقات توصٌل الأغلبٌة  ,[    ] ناقل  فالفجوة النص 

 . لكلتا الطرٌقتٌن eV  1.82حٌث نطاقات التردد هً بمستوى فٌرمً والقٌم المطلقة لأعلى طاقة للأغلبٌة

 وهً قرٌبة من قٌم فجوة الطاقة للمركب  ,   02eV. 2هً   GGA +Uو  GGAكل من تقرٌب لإن المانع الطاقً       

         [ ] .  

 على مستوى فارمً  %100نطاق السبٌن الأقلٌة إلى استقطاب سبٌنً  على مستوى فارمً %100هذا استقطاب سبٌنً ٌكون        

 ٌؤكد أن المركب هو مركب نصف معدنً فً حالة التوازن . مما

  حٌث مستوى فارمً موجود عند GGA +Uبتقرٌب    سبٌن أعلى جهة الٌسار وسبٌن أسفل جهة الٌمٌن  (     )كل وٌوضح الش   

 0.00eV   نفس شكل بالنسبة لتقرٌب(GGA  ) 
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 GGA +Uفً تقرٌب            عصابة الطاقة للمركب(     )  الشكل

2.3.III  كثافة الحالات الكلية و الجزيئية:  

قمنا بحساب كثافة الحالات الكلٌة والجزٌئٌة بطرٌقة             الطاقة للمركب  لتحدٌد طبٌعة بنٌة عصابات        

أما   , كبكثافة الحالات الكلٌة للمر (     ) الشكل  ٌمثل , Kmeshمن النقاط الخاصة  72حٌث استخدمنا   (            )

2 إلى   eV 8-مساهمة المدارات الذرٌة فً منطقة الحالات القلبٌة فً المجال الطاقً  فٌوضح  (     )الشكل
  
eV   تأتً من

 Reلذرات      و  Gdلحالات fالمدار حٌث ٌخلق  فً طاقة فارمً ٌختلف الوضع بشكل ملحوظ ,. Oللعنصر  dو pzالكترونات 

 حوالً   Gd 4fتقسٌم التبادل بٌن النطاقات الفرعٌة السبٌن إلى أعلى والتدوٌر الأسفل لحالات وٌكون   بالكاملنطاقات مشغولة 

4.75V 8-بالتقسٌم المجال من . المركب ذاالرئٌسً فً المغناطٌسٌة لحظة ه   وهو المساهمEv 2-  إلىeV  مساهمة مدارات     

  مستوى فارمً  علً فً بناء المركب الالكترونً   Re-pو Gd-fمساهمة  2Evالى 2Ev-ومن   فً تشكل عصابة التكافؤ    و

 فً عصابة النقل .   _        Sr-dagومن  مساهمة

الشبكة لوحظ   عند ثوابت مختلفة وفً دوان الأقلٌة مع تمدد            للمركب  TDOSٌتم تقدٌم   (     )فً الشكل-        

ن للمركب طبٌعة نصف معدنٌة أعلى من قٌمة ثابت   (     ) أٌظهر بوضوح فً شكل تغٌر واضح فً موضع مستوى فٌرمً .

 .      837   البالغة  الشبكة
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 GGA+Uفً تقرٌب             كثافة الحالات الكلٌة للمركب :(III.5الشكل )

 

  

 

           كثافة الحالات الجزٌئٌة للمركب  (     ) الشكل 

 

 

4.III  الخصائص المغناطيسية : 

تلعب دور مهما فً ومن ناحٌة أخرى المغناطٌسٌة  ,كنولوجٌة كبٌرة وذلك بفضل سلوكهاالمواد المغناطٌسٌة لها أهمٌة ت    

 . [ ]ساسٌة للمادة وصف الخصائص الأ

 والجزٌئً للمركب        حٌث تم حساب العزم المغناطٌسً الكلً  (,FMالمغناطٌسٌة )وفً عملنا هذا تم دراسة الحالة    

 . (     )المبٌنة فً الجدول  GGAو   GGA +Uفً حالة الدالة الموجة النسبٌة باستخدام كل من التقرٌبٌن           
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           العزم المغناطٌسً الكلً والجزئً للمركب  ٌمثل قٌم : (     )الجدول   

 

                                     
GGA 6.72563 1.31451 0.0088 0.04382 0.67677 9.00 

GGA +U 6.75414 1.34922 0.0072 0.03992 0.64067 9.00 

  

فً            لاحظنا أن قٌمة العزم المغناطٌسً الكلً لم تتغٌر بالنسبة للمركب (     )  الجدول  خلال  من              

 . GGA +U و  GGAالتقرٌبٌن 

المساهمة الرئٌسٌة فً اجمالً  عهنا, ترجلكلا تقرٌبٌن            9 =ووجدا أن العزم الكلً للمغناطٌسً للمركب مدروس هو   

الاكسجٌن صغٌر و  Srوالعزم المغناطٌسً على ذرات السترونتٌوم  ,Reوالرٌنٌوم   Gdالعزم المغناطٌسً إلى ذرة الغادولٌنٌوم 

المغناطٌسٌة لذرات  اللحظاتوتتوافق  [    ]تتفق مع دراسات سابقة  Gd)المساهمة ضعٌفة ( نتائجنا للعزم المغناطٌسً لذرات 

   .  [  ]الرٌنٌوم مع البٌانات النظرٌة 
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معتمدٌن   Sr2GdReO6 للمركب ثنائً البٌروفسكاٌت والالكترونٌة والمغناطٌسٌة فً هذا العمل قمنا بدراسة الخصائص البنٌوٌة       

 رٌة فً الاطار العام لنظWien2K  ,والمدمجة فً برنامج FP-LAPWعلى طرٌقة الأمواج المستوٌة المتزاٌدة خطٌا والكمون الكامل 

 .  GGAو   GGA +Uوذلك فً كل من التقرٌبٌن     DFT دالٌة الكثافة   

 :ٌمكن تلخٌص النتائج المبدئٌة المحصل علٌها كما ٌلً        

,معظم النواتج المتحصل علٌها  Fm3m-225هو مركب نصف معدنً ٌتمٌز بالمجموعة الفضائٌة   Sr2GdReO6_بالنسبة للمركب 

متوافقة مع القٌم التجرٌبٌة  , أما بالنسبة لمعامل الانضغاطٌة  ومشتقة الأولى لم    GGA +Uو   GGAفً تقرٌب  a(A°)لثوابت الشبكة 

 .ٌثبت أي دراسة تجرٌبٌة أو نظرٌة فً الأعمال السابقة 

 . اكثر استقرارا من الحالة اللامغناطٌسٌة البٌروفسكاٌت_ الحالة المغناطٌسٌة للمركب ثنائً 

مركب معدنً بالنسبة لسبٌن أعلى ونصف ناقل بالنسبة لسبٌن   Sr2GdReO6_أما الخصائص الإلكترونٌة فوجدنا أن طبٌعة المركب 

 ., ومصدر الحالات لعصابة التكافؤ والنقل تم  تحدٌدها عن طرٌق تحلٌل كثافة الحالات الكلٌة والجزئٌة أسفل 

,   GGAو   GGA +Uفً التقرٌبٌن  Sr2GdReO6اطٌسً الكلً والجزئً للمركب _الخصائص المغناطٌسٌة تم تحدٌد العزم المغن 

ترجع المساهمة الرئٌسٌة فً اجمالً العزم المغناطٌسً الى ذرة ,            وجدنا العزم الكلً للمغناطٌسً للمركب هو 

 .  Srو السترونتٌوم  oوضعٌفة بالنسبة لذرة الاوكسجٌن    Reوالرٌنٌوم   Gdالغادولٌنٌوم 

 تتفق مع دراسات السابقة .   Gd_نتائج العزم المغناطٌسً لذرة 

ومن خلال بحثنا هذا نستطٌع القول ان المركب ثنائً البٌروفسكاٌت هو مركب نصف معدنً وٌمكن استغلاله فً كثٌر من       

 مجالات التكنولوجٌا فً الحٌاة .

  

 

     



 

 

 ملخص

حظُهر الوقارًت  باسخخذام طريقت الوىجت الوسخىيت الوخزايذة خطيا و الكوىى الكاهل  . Sr2GdReO6 الخصائص البٌيىيت والإلكخروًيت والوغٌاطيسيت لـ دراستحن 

ًصف الوعذًيت لوركب  بيي الثىابج البلىريت الوحسىبت وًظيراحها الخجريبيت وجىد احفاق جيذ جذًا بيٌهوا. حؤكذ بٌيت عصاباث الطاقت و كثافت الحالاث الطبيعت

 الوذروس.

Abstract 

The structural, electronic and magnetic properties of Sr2GdReO6 have been investigated using the full-potential linearized augmented 

plane wave method.  A comparison between the computed crystal structure parameters and the corresponding experimental counterparts shows a 

very good agreement between them. The band structures (BS) and density of states (DOS) ensure the half-metallic nature of the dople complex 

perovskite. 

Résumé 

Les propriétés structurelles, électroniques et magnétiques de Sr2GdReO6 ont été étudiées à l'aide de la méthode des ondes planes 

augmentées linéarisées à plein potentiel. Une comparaison entre les paramètres de structure cristalline calculés et les contreparties expérimentales 

correspondantes montre un très bon accord entre eux. Les structures de bandes (BS) et la densité d'états (DOS) garantissent la nature semi-

métallique de la pérovskite complexe étudiée. 


