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 .( Pt و  Pd ,Os ,Sn ,Nbيوضح مواضع الذرات ) :(III.1الجدول )

  Z=Pd,Pt Y=Os(  YZ2Sn2Nb(للمركبات  , max*KmtR , pointK , mtRكل من  قيم :)III.2(الجدول 

 و المشتقة الأولى لمعامل 𝛽و معامل الإنضغاطية  a(A°)قيم كل من ثابت  الشبكة  :(III.3الجدول )

 . OsPt2Sn2Nbو  OsPd2Sn2Nbللمركبات  ′𝛃الإنضغاطية 

في التقريب  Sn2OsPt2Nbو  OsPd2Sn2Nb المانع الطاقي من اجل المركبينقيمة  :(III.4الجدول )

,GGA    LDAو mbj-LDA ,mbj-GGA . 

 و  OsPd2Sn2Nbالمحسوبة للمركبين  n)0(و  1ε )0  (يمثل كل من القيم (:III.5الجدول )

OsPt2Sn2Nb  باستعمال التقريبات GGA, LDA   وGGA-,mbj LDA-mbj  
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  : مقدمة عامة

تتزاید الحاجة إلى موارد الطاقة بشكل حاد بسبب التقدم التكنولوجي السریع ونتیجة لذلك، اضطر العلماء 

إلى استكشاف مصادر الطاقة البدیلة بنشاط بالإضافة إلى ذلك، یتم ھدر غالبیة الطاقة كحرارة مھدرة، مع 

وقد أثبتت التكنولوجیا الحراریة، التي تحول الحرارة المھدرة  ].1،2استخدام ربعھا فقط كطاقة میكانیكیة [

وبما أن معظم الطاقة من المصادر  إلى كھرباء، فائدتھا البالغة في توفیر الحلول لموارد الطاقة المتجددة.

المحتملة تتدخل عن طریق استعادة ھذه الحرارة  ةالكھرو حراریالأولیة تفُقد كحرارة مھدرة، فإن المواد 

الأولیة تفُقد كحرارة مھدرة، فإن المواد الكھروحراریة المحتملة تتدخل عن طریق الطاقة مصادرھدرة.  الم

) σ) والتوصیل الكھربائي ((Seebeckاستعادة ھذه الحرارة المھدرة. إن خصائص النقل معامل 

) مترابطة بشكل وثیق، مما یجعل ZT) التي تحدد معامل الأداء الكھروحراري (κوالتوصیل الحراري (

الأمثل. على الرغم من وجود العدید من المواد  ZTمن الصعب جداً العثور على مواد جدیدة ذات 

  المذكورة في الأدبیات، إلا أن البحث عن مواد مبتكرة أكثر فعالیة لا یزال مستمرًا.

ا لمجموعة متنوعة من ) ھي مواد كھروحراریة واعدة نظرً HHسلر (نصف ھ مركباتلقد ثبت أن 

الخصائص الجذابة مثل الثبات الحراري الجید، وفجوات النطاق القابلة للضبط بسھولة، والخواص 

في الواقع،  ).VECالمیكانیكیة الجیدة، وما إلى ذلك. یمكن تصنیفھا على أساس عدد إلكترونات التكافؤ (

) كحل فعال للطاقة النظیفة لاستعادة TEیتم حالیاً إجراء أبحاث مكثفة على الأجھزة الكھروحراریة (

الحرارة المھدرة في تطبیقات السیارات، نظرًا لمیزاتھا المفیدة مثل التشغیل الھادئ، وغیاب المكونات 

المتحركة وغیاب السوائل الضارة بالبیئة. . وھذا لدیھ القدرة على تقلیل انبعاثات ثاني أكسید الكربون 

)CO2.(  كانIoffe لـجال أشباه الموصلات ائداً في مر TE]3، 4 مركبات]. تعتبر HH  التي تحتوي

إلكتروناً تكافؤًا مستقرة جداً بسبب الشغل الكامل لحالات الترابط وحالات الترابط الفارغة. في  18على 

إلكترونًا تكافؤًا تكون غیر مستقرة بسبب الحالات  19و 17التي تحتوي على  HHالمقابل، فإن سبائك 

إلكترونًا  19مع  HHإلكتروناً تكافؤًا وسبیكة  17مع  HHومع ذلك، فإن خلط سبیكة  المشغولة جزئیًا.

تظُھر سبائك  إلكتروناً تكافؤ. 18تحتوي على  Heuslerتكافؤ یمكن أن یشكل سبیكة نصف مزدوجة 

Heusler ) ذات النصف المزدوج قیمًا أقل بكثیر للتوصیل الحراري للشبكةLk مقارنةً بنظیرتھا الثلاثیة (

 Bi2Te3إمكانات  Goldsmid [5أظھر [ بسبب سرعة مجموعة الفونون الأصغر وانتشار الاضطراب.

الموصلات أشباه مركبات لصناعة الیوم. أدى استخدام كمادة كھروحراریة، والتي لا تزال تشكل أساس ا

بدلاً من المركبات الثنائیة لتقلیل التوصیل الحراري إلى تطویر فئات مختلفة من المواد، بما في ذلك 

سلر والكالكوجینیدات المعقدة، كمرشحات واعدة للتطبیقات یرودیت والكلاثرات ومركبات نصف ھالسكوت

وجة غیر المستكشفة وتوقع أن المزد Heuslerنصف  مركباتعدداً كبیرًا من  Ioffeاستكشف  الحراریة.
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 Y2'' حیث X2Y2Z'Zسلر المزدوجة لھا الصیغة العامة ثیر منھا مستقرًا. مركبات نصف ھیكون الك

'' ھو عنصر المجموعة الرئیسي. على سبیل المثال، أنظمة Z'' ھو معدن انتقالي، وZ' لیسا متساویین، Zو

سلر المكونان الثلاثیان لمركب نصف ھھما  TiFeSbو TiNiSbمثل  NV≠0)صافي التكافؤ الاسمي (

، لدیھم جمیعاً TiNiSbو TiCoSbو TiFeSb. الأعضاء، وھم Ti2FeNiSb2الرباعي المزدوج، 

) Lk] أظھر أن التوصیل الحراري للشبكة (6أناند وآخرون. [ ).1و 0و  = NV-1تكافؤ صافي مختلف (

(بنفس متوسط  TiCoSbثي المقابل (أقل من نظیره الثلا Ti2FeNiSb2المزدوج  Heuslerلنصف 

الھدف من ھذا البحث ھو دراسة الخواص الفیزیائیة  إلى درجة الحرارة المحیطة. 3الكتلة الذریة) بعامل 

 سلر مزدوجةنصف ھ مركباتسلر وھي ھ لمركباتللشكل الجدید 

) X2Y2Z'Z'' (X=Nb, Y=Sn, Z'=Os, Z' '=Pd, PT ،وخاصة ، بھدف تطبیقھا في مجال الطاقة

 .المركبات في التطبیقات الحراریة. ومع ذلك، لم یتم إجراء أي بحث مسبق على الخصائص الفیزیائیة لھذه

. من أجل التنبؤ بالمواد الجدیدة ذات التطبیقات المحتملة في قطاع الطاقة وفھم خصائصھا المتنوعة، یتم 

ي ھذا العمل. في ھذه الدراسة، تم حساب ) فDFTتقدیم دراسة نظریة تعتمد على نظریة الكثافة الوظیفیة (

. بعد مقدمة عامة مختصرة، Wien2k [7[الخصائص الھیكلیة والإلكترونیة والبصریة باستخدام كود 

). یصف ھذا القسم كیفیة تطویر DFTیتناول الفصل الأول طرق الحساب، وھي نظریة الكثافة الوظیفیة (

خلال العدید من التقدیرات التقریبیة من قبل لصیاغتھا في  معادلة شرودنغر لأنظمة الأجسام المتعددة من

شكلھا النھائي، وكذلك الطریقة المستخدمة للحصول على حل متسق ذاتیا. بعد ذلك، نقدم طریقة مستوى 

سلر المزدوج. ). وفي الفصل الثاني نناقش نصف ھFP-LAPWالموجة المعززة الكاملة المحتملة (

لوظائف مجموعة واسعة من الخواص الكھربائیة، مما سمح باستخدامھا في وأظھرت ھذه المواد متعددة ا

تطبیقات مختلفة، وخاصة في التطبیقات الحراریة. وفي الفصل الثالث عرضنا نتائج ومناقشات 

  سلر المزدوجة.لكترونیة والضوئیة لسبیكة نصف ھالخصائص التركیبیة والإ

  النتائج المتحصل علیھا.وفي الأخیر قمنا بتقدیم خلاصة عامة لمختلف 
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 الفصل لأول

طريقة الأمواج المستوية  و   DFTنظرية دالية الكثافة 

 FP-LAPWالمتزايدة خطيا والكمون الكامل 
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.1. I مقدمة:  

لصلبة والكیمیاء االمواد ھي واحدة من اكثر لأسالیب الكمیة استخداما في مجالات فیزیاء   DFTنظریة دالیة الكثافة 

انھا , لكتروناتتستخدم لتحدید الخصائص الفیزیائیة و الكمیة للأنظمة التي تحتوي على عدد كبیر من الا الكمیة ,

ظمة متعددة و تستخدم بیانات داخلیة محدودة  تساعد في حل معادلة شرودینغر لأنتعتمد على اسس میكانیك الكم 

تقریبات مختلفة  المعادلة المشھورة مع استخدام الأجسام بدون تجربة, وھنالك العدید من الطرق المستخدمة لحل ھذه

.  

.2. Iللبلورة شرودینغر معادلة :  

لة (الأنویة). والحالة ثقیو (الإلكترونات)خفیفة جسیمات  من لفأإعتبارھا كنظام واحد یت یمكن كل الأجسام البلوریة

 :[1]جسیمات توصف بمعادلة شرودینغراللھذه  المستقرة

�� = ��                                                                                         (1 − I) 

  عن الزمن مستقلة تكون شرودینغر معادلة السكون حالة في

��(�, �) = ��(�, �)                                                                     (2 − I) 

یمثل مؤثر  H وھي القیم الذاتیة الموافقة  E، و تتعلق بكل إحداثیات (أنویة+إلكترونات) ھي الدالة الموجیة �

ً الھاملتونیان للبلورة حیث یكون مؤلف نھا، حیث یكتب في من الطاقة الحركیة لكل الجسیمات وطاقة التفاعل فیما بی ا

 غیاب الحقل الخارجي علي الشكل :

� = ��� + ��� + ��� + �� + ��                                                       (3 − I) 

 لكترونات:للإ الحركیة الطاقة-1     

 �� = �
��

�

2� �
=

�

���

�
−ℏ�

2� �

�

���

∆�                                                           (4 − I) 

  كتلة الإلكترونات emحیث 

  للأنویة: الحركیة طاقةال -2      

  �� = �
��

�

2� �
=  �

−ℏ�

2� �

 �

���

�

���

∆�                                                        (5 − I) 

  كتلة الأنویة nMحیث 

  :إلكترون -إلكترون تفاعل طاقة -3      

��� =
1

2
.

1

4���
�

��

│ ����⃗ − ����⃗ │
�� �

                                                         (6 − I) 
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r⃗�� الإلكترونین المسافة بینj,i 

    نواة: -إلكترون تفاعل طاقة -4       

��� =
1

4���
� −

����

��⃗� − ��⃗ � �
�,�

                                                         (7 − I) 

��⃗� − ��⃗ �  iو الإلكترون αالمسافة بین النواة �

  نواة :  -نواة تفاعل طاقة -5        

��� =
1

4���

1

2
�

���� ��

���⃗ � − ��⃗ � �
� � �

                                                     (8 − I) 

���⃗ � − ��⃗ � ,αالمسافة بین النواتین � �  

   :التالي النحو على ھاملتون كتابة یمكن

� = ∑
� ℏ�

�� �

�
��� ∆� + ∑

� ℏ�

�� �

 �
��� ∆� +

�

����
∑ −

����

���⃗ �� ���⃗ � ��,�             +
�

����

�

�
∑

���� ��

����⃗ � � ���⃗ � ��� � +

�

�
.

�

�� ��
∑

��

│ �����⃗ � �����⃗ │�� �        

 

�)3تحتوى معادلة شرودینغر على  + ��1متغیر لمول واحد من الذرات ،فنجد في  ��(1 من البلورات  �

-بورنأولا تقریب  ،مستحیلة الحل إلا من خلال عدد من التقریبات ذرة ، و بھذه الكیفیة معادلة شرودینغر ��10

  .أوبنھایمر (تقریب الكاضم)

I. 3. تقریبmerOppenhei-nrBo :  

ت اسرعة الالكترونھذا التقریب یعتمد على فرضیة أن كتلة النواة أكبر بكثیر من كتلة الالكترونات ,مما یجعل 

ح ،وبذلك تصب[2]النواة ویعتبرھا ساكنة ھذا الفارق في السرعات یھمل اھتزاز بوبسب , أكبر من سرعة النواة

��)الطاقة الحركیة للأنویة معدومة = ��vو طاقة تفاعل نواة نواة ثابتة  (0 = cte  

  : الشكل على نووي ھاملتونیان و إلكتروني لتونیانیھام من المؤلفة للجملة الكلي میلتونیاناالھ یصبح أي

�� = �� + ��� + ���                                                                  (10.I) 

  .الإلكترونات ھامیلتونیانیمثل  ��

  : شرودینغر لإلكترونات ھي  معادلة تصبح إذن

���(�, �) = ��(�, �)                                                              (11.I) 

  رتري.اھ تقریبب یسمى آخر تقریب نستخدم لذلك المعروفة الریاضیة بالطرقحل المعادلة  یمكن لا

.4. IتقریبHartree :  

(� − �) 
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یفترض أن كل الكترون في الحقل المتوسط ھارتري على نموذج الالكترون المستقل ,حیث اعتمد  1928 سنة في

لكترونات الى مشكلة الكترون وبالتالي یمكن تحویل مشكلة العدد الكبیر للا , الناتج عن النواة یتحرك بشكل منفرد

  .[3,4]واحد مما یسمح بوصف دوال الموجة الفردیة للالكترونات 

� = � ��

�

                                                                                   (12.�) 

  الشكل : على الإلكترونات لكل الحالة دوال كجداء للجملة الكلیة الموجة دالة تكتب

�(�⃗) = � ��(�⃗�)

�

���

                                                                      (13.�) 

  الطاقة الموافقة لكل حالة إلكترونیة :و تكتب الطاقة الكلیة للجملة كمجموعة 

� = � ��                                                                                         (14.�) 

  تصبح: شرودینغرومنھ معادلة 

�−
ℏ�

2�
�� + ����(�⃗�) + ��(�⃗�)� ��(�⃗) = ���(�⃗)                   (15.�) 

  :kفي حقل الأنویة  للإلكترون الكامنة الطاقة-1             

����(�⃗�) = − �
����

4���⃗� − ��⃗ ��
�

                                                    (16.I) 

 .الأنویة موضع یمثل ��

  الكمون الفعال لھرتري:-2             

��(�⃗�) = −
1

2
�

��

4�����⃗� − �⃗��
�

                                                (17.I) 

.5. I  تقریبHartree-Fock :  

 بتطویر فوك قام ولذلك ،[6]أن الدالة الموجیة لھارتري لا تحترم مبدأ إستبعاد باولي]5[فوك  اثبت 1930في عام 

�توجد  بحیث [7]الإلكترونات لنظام السبین مبدأ ھارتري بإدخال نموذج  Nإلكترون على  Nإحتمال لوضع  !

,�r⃗)موضع  �⃗�, ........., �⃗�).  

  : التي كتبھا على النحو التالي رمحل الدالة الموجیة محددات سلات حیث حل

ψ(��, ��, ....., ��) =
1

√� !
�
��(��) ⋯ ��(��)

⋮ ⋱ ⋮
��(��) ⋯ ��(��)

�              (18.I) 
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و المعامل 
�

√�!
  ھو ثابت التعامد 

 جدتوداخل البلورة ھي من بین الصعوبات التي تصادف حساب بنیة عصابات الطاقة ولذلك تحدید الكمون إن 

 (DFT)الكثافة  دالیة نظریة ھي و حدیثة طریقة

.6. Iالكثافة  دالیة نظریة(DFT) :  

مون دالة حیث یتم اختیار شكل ك، لحساب بنیة عصابات الطاقة  ρ(r)  یتم استخدام عنصر الكثافة لالكترونیة

وضعھ  توماس ي ذالنموذج ال ىإل تعودھذه الفكرة  (x, y, z)لإحداثیات تعتمد على التي  و Eالطاقة الموجة لتحدید 

  .و فارمي 

I. 61.. نظریةFermi-Thomas : 

وضع نظریة تصف الطاقة الكلیة للنظام من خلال تعبیره عن كثافة لالكترونات في غاز  فارمي-توماس 1927في 

، وذلك بتقسیم منطقة برلیوین نجد في أخر تقسیم تعتبر كثافة الإلكترونیة ثابتة في [9,8]المتجانس كدالة للطاقة 

  ي:على الشكل التال Eكل منطقة من المناطق المقسمة، ومنھ تكتب طاقة النظام الكلیة 

� = � ��[�(�)]��                                                                (19.I) 

  الشكل  : ىمتجانس علالكثافة غاز  ىتعط

ρ(�⃗) =
1

3��
�

2� �

ℏ
�

�
��

�
�

�
��

                                                (20.I) 

  طاقة فارمي. ��حیث 

  التالي: ومنھ تكتب طاقة فارمي علي الشكل

�� =
ℏ�

2� �
(3��)

�
�� (�(�⃗))

�
��                                             (21.I) 

  متجانس ھي :الوالطاقة الحركیة لغاز 

� =
3

5
ρ��                                                                              (22.I) 

  نجد: (I.22)في  (I.21)بتعویض المعادلة 

� =
3

5

ℏ�

2� �

(3��)
�

�� (�(�⃗))
�

��                                            (23.I)  

  

  

  فارمي ھي : -الطاقة الحركیة لتوماس
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���(�) = � � �� =
3ℏ�

10� �

(3��)
�

�� ���(�⃗)�
�

��
��⃗                   (24.I) 

كترونات في لإلكترونات، ومنھ فإن الطاقة الكلیة لنظام الإل قریب موضعي لكثافةتفارمي ھي  -نظریة توماس

  كل :فارمي تكتب علي الش -تقریب توماس

���(�) =
3ℏ�

10� �

(3��)
�

�� ���(�⃗)�
�

��
��⃗ + � �(�⃗)�(�⃗)��⃗  

+
1

2
� �

�(��)�(��)

|�� − ��|
������⃗ ������⃗                                       (25.I) 

  في ھذا النموذج أجریة بعض التحسینات:

  التبادل المقترح من طرف دیراك :فعل  -1

����(�) = ���(�) − �� � ��(�⃗)
�

�� � ��⃗                                      (26.I) 

  فعل الإرتباط المقترح من طرف فینغنز : -2 

��(�) = −
0.056[�(�⃗)]

�
��

0.079 + [�(�⃗)]
�

��
                                                             (27.I) 

إھمال الإرتباط بو  ،طاقة الحركیةال عتماد على الكثافة الإلكترونیة لحسابالإالنموذج أعطى صورة عن إمكانیة ھذا 

  بین الإلكترونات تحصل على نتائج ضعیفة.

.2.6. Iیتينظر Hohenberg-Kohn :  

واثبتو امكانیة استخدام ,  (DFT)ظریة الكثافة الدالة ن قامو بتطویر ]10كوھن [-ھوھنبارغالعالمان   1964في سنة 

سیمات الكثافة لحساب خصائص النظام , وبفضل جھود كوھن تم تطبیق ھذه النظریة على أنظمة مختلفة من الج

 :المتفاعلة وتتلخص في نظرتي أساسیتین ھما

 النظریة الأولى :        

(كمون الأنویة) ھو دالیة  (�)����لكترونات المتفاعلة في كمون خارجي تعتمد على أخذ الطاقة الكلیة لنظام الإ

  : (�)ρوحیدة لكثافة الإلكترونات 

� = �(�)                                                                                        (28.I) 

  حیث أن دالیة الطاقة

�(�) = ⟨�|�|�⟩ = ⟨�|� + �|�⟩                                                (29.I) 

  كمون تفاعل و الطاقة الحركیة لإلكترونات على الترتیب � و �حیث أن 
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 بتطبیق تقریب ھارتري فوك نجد:

��.�(�) = ��.�(�) + � ����(�)�(�)��                                    (30.I) 

��.�(�) =
1

2
� �

�(��)�(��)

|�� − ��|
������⃗ ������⃗ + G(ρ)                           (31.I) 

 ھرتري،لتفاعل  الزائـد الفرق بین طاقة التفـاعل الحقیقیة و طاقة تمثل الطاقة الحركیة للإ لكترونات  G(ρ)حیث أن 

  الإلكترونات. الكمون الخارجي وعدد ةكان شكل قودوال الكثافة الإلكترونیة تبقى صحیحة مھما 

  النظریة الثانیة :                

كثافة الیة بأن كثافة الحالة الأساسیة تعطى كثافة الحد الأدني ، وكل خصائص الحالة الأساسیة ھي دال ابرھن

  الإلكترونات كالتالى:

�(��) = ���� (�)                                                                      (32.I) 

لأخرى تكون أقل طاقة، وكل الخصائص ا يفة الحقیقیة للحالة الأساسیة تعطكوھن برھنا على أن الكثا -ھوھنبارغ

  ام مبدأ التغایر.الكمون الخارجي یتم تحدیده بإستخد، ظام الإلكتروني نفي  طاقة الحالة الأساسیةالبدلالة كثافة 

I. 63.. معادلة Sham-Kohn :  

عل واستخدمو على كثافة الجسم المتفا  عن بكتابة كثافة لالكترونات تأثیرھا ]11[قام كوھن وشام  1965في سنة 

  بـ: احتمال تواجد الشحنةتعطى كثافة بحیث  ،مبدأ الغایر لحساب طاقة الحالة الأساسیة

ρ(�⃗) = �|ϕ�(�⃗)|�

�

���

                                                                  (33.I) 

 iالحالة المشغولة للإلكترون  ��

   : (�)��كتروناتللإلدالیة الطاقة الكلیة 

�� = � + �                                                                                (34.I) 

  الطاقة الحركیة للجسیمات في حالة التفاعل �حیث 

  .إلكترون-ون التفاعل إلكترونمك Vو 

 :  (�)�.��فوك  -طاقة ھرتري
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��.� = �� + � = �� + (�� + ��)                                      (35.I) 

 .الحركیة لإللكترونات الحرة ��الطاقةحیث 

  كمون تبادل الإلكترونات ��و   رتباط الإلكتروناتإكمون  �� 

   ھي: �.�� دالیة

��.� = � − �� + �� + �                                                       (36.I) 

  �� = � −   كترونات.الإلرتباط إكمون ��

��.� = (�� +��) + �� + ��                                                  (37.I) 

��� =   إرتباط.-ھو كمون تبادل ��+��

  ومنھ دالیة الطاقة الكلیة

�(�) = ��(�) + ��(�) + ���(�) + ����(�)                  (38.I) 

  شام :-معادلة كوھن

(� + ���� + �� + ���)��(�) = ����(�)                      (39.I) 

.4.6. I  حلول معادلةKohn-Sham : 

دالة ال، وبالتالي [12]شام -و مدارات كھون  DFTباستخدامحساب بنیة عصابات الطاقة لطرق یتم التركیز في 

  ھي :تستخدم لحساب الكمون وة الأساسیة یالموج

��(�) = � ��� �� (�)                                                            (40.I) 

��بحیث أن    .ھي معامالت النشر لدالة الموجة  ��aو   عادلة الأساسیةالم  (�)

��إذا یجب حل المعادلات الأساسیة  وذلك بطریقة الدورات التكراریة بحیث تكون   ��aلحساب معاملات  (�)

  دنیا : القیمة الالطاقة الكلیة في 

  شام تعطي:  -حلول معادلة كوھن 

(� − ���)�� = 0                                                     (41.I) 

  ھملتونیان كوھن Hمصفوفة التغطیة و   Oحیث : 
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شام من أجل نقاط تناظر في المنطقة بریلوان الأولى  و لذلك نستخدم حلقة -لتبسیط الحساب نحل معادلة كوھنو 

 ����في التكرار الأول لحساب كثافة جدیدة ���بحیث ندخل الكثافة الأولیة للشحنة  ) I-1( تكراریة كما في الشكل

و  ����رجع إلى الخطوى الأولى ونقوم بالمزج بین الكثافتین . إذا تغیرت كثافة أو الطاقة (معیار التقارب) ، ن

  بالطریقة التالیة:  ���

���
��� = (1 + α)���

� + �����
�                                (42.I) 

iدرجة التكرار :  

α  المزج:  معامل  

  المطلوب.حصل على التقارب تونواصل الحلقة التكراریة على ھذا النحو حتى ن

.7. I  تقریب كثافة الموضعLDA :  

ات لالكترونیة للجسم المدروس تشبھ محلیا كثافة غازلالكترون ةفي ھذا التقریب یتم اعتبارأن الكثاف

  رتباط في ھذا التقریب بـ:إ-،بحیث تعطى طاقة تبادل]13[المتجانس

���
���(�) = � ���(�)�(�⃗)��⃗�                                    (43.I) 

  طاقة كلیة وھي مقسمة لجزئین بحیث : ���یعتبر  LDAتقریب 

���(�) = ��(�) + ��(�)                                              (44.I) 

 :[14]مساھمة طاقة تبادل الإلكترون في ھذا التقریب تعطى بالعلاقة لدراك

��(�) = −
3

4
�

3

�
�

�
��

 , �
�

�� = −
3

4
�

3

4���

�
�� 1

��
         (45.I) 

  ( نصف قطر كرة یحتوى الإلكترون). [15]سیتز-نصف قطر فیغنر ��

  :[16]مساھمة الإ رتباط من أجل كثافة عالیة یعطى بالعلاقة بردي و زنغر

��(�) = ����(��) − �� + ���� ln(��) − ����          (46.I) 

  مع 

�� = 0.0031091, �� = 0.046644, �� = 0.00664, �� = 0.01043. 
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 :[15]مساھمة الإرتباط من أجل كثافة منخفضة یعطى بالعلاقة  فوسكو، ویلك و نصیر

��(�) = −
��

��
+

��

��

�
��

+ ⋯                                          (47.I) 

.8. I  تدرج المعمم التقریبGGA : 

تغیر كثافة  الإعتباربعین یأخذ المستخدم حالیا  LDA وتأثیره على تصحیحات ،GGA [17]تقریب تدرج المعمم 

في حساباتھ ,ھذا التحسین یساعد على الحصول على نتائج أكثر دقة في   (�)�∆عبر تدرج  (�)�الإلكترونات 

  إرتباط الشكل التالي :-تأخذ طاقة التبادلالحسابات الكمیة ,

    ���
���[�(�⃗)] = � �(�⃗)���[�(�⃗) ∇� (�⃗)]�� �⃗                   (48.I)  

 .:تدرج الكثافة الإلكترونیة(⃗�) �∇

.9. I لبریك جونسن المعدل تقریبال mBJ :  

 استخدام طرقسن, بریك جونأطروحة حول نسخة معدلة لدالیة  2009سنة Tran-Blaha [18] حیث قدم

]19[LDA و ]20[GGA  حساب فجوة الطاقة بتغیر في الكمون لبریك جونس:  

υ�;σ
���(r) = cυ�;σ

��(r) + (3c − 2)
1

π
�

5

12
�

2tσ(r)

ρσ
(r)

                       (49.I)  

  حیث 

 ρ�(r) = ∑ �ψ�,��
���

  كثافة الإلكترونیة.     ���

��(�) =
�

�
∑ ���,�

∗ ���,��
���

  .كثافة الطاقة الحركیة  ���

��;�
  Becke-Roussel الكمون لـ ��

�نشیر إلي أن إذا أخترنا  = ھذا الثابت المختار یتعلق خطیا مع الجذر التربیعي [21] بریك جونسنلدالیة  1

المتوسط لـ 
|∇�(�)|

�(�)
.  

  كالتالي : cالشكل المقترح لـ 
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� = � + � �
1

�����
�

|∇�(�)|

�(�)

 

����

����

�
��

                           (50.I) 

  حجم الخلیة العنصریة للنظام. �����ثوابت ،  β و �
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 DFTالكثافة  دالیة لنظریة مخطط :)I.1الشكل(    

 

 

 

 

 

 

 

��� 

 ���و��إجاد الكمون 

 

امش-حل معادلة كوھن  

����� = ����  

 حساب كثافة الإلكترونیة

���� (�) = �|��|� 

���� = ��� ? 

 

���
��� = (1 + α)���

� + �����
�  

 لا

 نعم

 حساب الخصائص الفزیائیة
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.10.I  طرق الحساب " طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكاملFP-LAPW" 

 1.10.I  مقدمة  

طیا والكمون خیتم استخدام برنامج لدراسة الخصائص البنیویة و لالكترونیة باعتماد على نھج لامواج المستویة  

, تستخدم طرق تقربیة  یعتمد ھذا النھج في تحدید بنیة العصابات واحتمالاتھا بشكل دقیق FP-LAPWالكامل 

لحساب خصائص الحالة لاساسیة وتختلف ھذه الطرق من حیث القاعدة وشكل لاحتمال والطرق الریاضیات 

  .  تخدمة في حل المعادلات لالكترونسالم

I. 2.10  طریقة الموجة المستویة المتزایدةAPW 

ذي ال  Slater)  بواسطة سلاتر Augmented Plane Waveتم تطویر طریقة الموجة المستویة المتزایدة(   

اسق كروي تكون كمونات ودوال الموجھ على شكل الكمون الذي یوجد بھ تن’ اعتبر انھ في محیط النواة الذریة 

    : نطقتین الشكل التاليداخل المجال من دائرة نصف قطرھا الذي یقسم الفضاء المحیط بالذرات إلى م

 

    )Muffin-Tin »(MT« كمون  :)I.2الشكل (                                

  الإرتباط. ): یتغیر فیھا الكمون بشدة كبیرة تشمل الأنویة و الإلكترونات شدیدة MTالمنطقة الأولى (الكرة 

  ضعیفة الإرتباط بالأنویة.المنطقة الثانیة ( المنطقة البینیة ) : تشمل الإلكترونات 

  حیث تختلف حلول معادلة شرودینغر حسب المنطقة المعتبرة :

  : MTحلول شعاعیة لمعادلة شرودینغر داخل كرة 

ϕ(r) = � A��U�(r)Y��(r)

��

< r�                    (51.�) 

 أمواج مستویة في المنطقة الإقحامیة :
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ϕ(r) =
1

√Ω
� C�e�����⃗ ����⃗ ��

�

                r> r�                     (52.�) 

 

Ω .یمثل حجم خلیة الوحدة 

Y�� الدالة التوافقیة الكرویة  

C�, A�� معاملات النشر  

G��⃗  شعاع الإنتقال في الشبكة المعكوسة  

U�(r)  الكروي ھي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودینغر للجزء(M.T)تكتب كالتالي : 

�−
d�

d�r
+

l(l + 1)

r�
+ V(r) − E�� rU�(r) = 0                                      (53.�) 

E� الطاقة الخطیة.  

V(r) یمثل الكمون داخل الكرة  

 [22]الدالة الشعاعیة القطریة تكون متعامدة لكل الحلات الذاتیة القبیلة داخل وتنتھي شروط التعامدعند حدودھا

  وتصبح معادلة شرودینغر كالتالي :

(E� − E�)rU�U� = U�

d�rU�

d�r
− U�

d�U�

d�r
                             (54.�) 

الخاصة  �Cبدلالة المعاملات  ��Aتنتشر المعاملات  MTعلي سطح الكرة  ϕ(r⃗)ولضمان إستمراریة الدالة 

  بالأمواج المستویة في المنطقة  الإقحامیة وبعد الحسابات الجبریة نجد:

A�� =
4πi�

√ΩU�(r)
� C�J�(|k + g|r�)Y��

∗ (k + G)

�

                 (55.�) 

وھي  APWsیة اسبالتالي نتحصل علي دالة أس MTتصبح متوافقة مع الدوال الشعاعیة في كرة  Gالدوال الذاتیة 

 Gأي نتحصل علي عصابة الطاقة الموافقة للمعامل  �Eالموافقة للطاقة  MTحلول معادلة شرودینغر داخل الكرة 

.  
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معدومة على سطح  U�(r�)تؤدي ھذه النقصان الى جعل القیم  U�(r�)في الدوال ��Aعندما تنقص معاملات

المنطقة الإقحامیة، ولحل ھذه المشكلة أدخل مما یجعل الدوال الشعاعیة تكون منفصلة عن الدوال الموجیة في الكرة 

خارج  ϕ(r)منھا تمثیل الدالة الشعاعیة  APWمجموعة من التغیرات على طریقة  [24]وأندرسن[23]كولینغ 

،سمیة بطریقة الأمواج المستویة U̇�(r)مع إمتلاكھا مشتقات بالنسبة للطاقة  U�(r)تیبات خطیة بتر MTكرة 

FP.المتزایدة خطیا  − LAPW  

.10.I3 والكمون الكاملطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا  مبدأ FP-LAPW  

الأساسیة  حیث أن الدالة FP-LAPWطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل [24]نقدم أندرسو

تعرف  ��بدلالة الطاقة(�)����̇�وأشتقاقھا (�)�����ھي عبارة عن مزیج خطي لدالة الشعاعیة  MTفي الكرة 

  :[25]تخضع لشروط التالیة(�)����̇�)، والدالة APW )3.3مثل دالة 

�−
d�

dr�
+

l(l + 1)

r�
+ V(r) − E�� rU̇�(r) = rU�(r)                 (56.�) 

  

) تكون مستمرة مع الموجة المستویة MTعلى سطح الكرة ( U�(r)وU̇�(r)سبیة ، الدالة الشعاعیة نالحالة اللافي 

  : FP-LAPWفي المنطقة الإقحامیة ، إذن دالة الموجة المستویة المتزایدة تصبح دالة أساسیة للطریقة 

ϕ(r⃗) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧��A��U�(r) + B��U̇�(r)�Y��(r)

��

           r < r�

1

√Ω
� C�e�(���⃗ ����⃗ )��⃗

�

                                       r> r�

       (57.�) 

A�� ھي معاملات الموافقة للدالة:U�(r)  

B�� ھي معاملات الموافقة للدالة:U̇�(r)  

، و الدالة الشعاعیة  APWھي عبارة عن موجة مستویة وحیدة في منطقة الإقحامیة مثل طریقة LAPWsالدوال 

  :[26]كالتالي �Eیمكن نشرھا بالقرب من 

U�(E, r) = U�(E�, r) + (E − E�)U̇�(E�, r) + 0(E − E�)
�              (58.�) 

E)0حیث أن  − E�)
  یمثل الخطأ الرباعي الطاقوي. �

 . MTتضمن الإستمرار دالة الموجة علي سطح كرة  LAPWطریقة 
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E)تدخل خطأ على الدالة الموجیة من رتبة  FP-LAPWالطریقة  − E�)
وأخرى على عصبات الطاقویة من  �

E)رتبة  − E�)
واحد �Eالتي تسمح لنا بالطاقة، تشكل قاعدة جیدا LAPWsبالرغم من رتبة ھذا الخطأ الدوال  �

 صبات تكافؤ في أكبر منطقة طاقویةنتحصل على كل ع

.4.10. I المضاعفة نوافذ الطاقة:  

 �Eالطاقة    حالات نصف قلبیة بتقسیم الطیف الطاقوي إلى نوافذ والتي تكافئ مشكلةالتقنیة المستعملة لمعالجة 

 . (�.�).ھذه التقنیة موضحة في الشكل  [24]

 

 

 

 

 

 

 

 

 عدة نوافذ طاقیة : (�.�)الشكل                                    

 

  تعالج ھذه المسألة بإختـیار أي نافـذة للحالة المكافـئة و ذلك للـفصل بـین حالات التكافؤ و النـصف قلبـیة.

5.10.I  برنامجWien2K  

حیث یشمل برامج فرعیة منفصلة  Wien2K[27]، المدمجة في برنامج FP-LAPWفي عملنا استخدمنا طریقة 

 : )I.1الشكل(

NNنصف القطر الذري للكرة. د: ھذا البرنامج یحدد المسافة بین جوار الأقرب لذرات كما یساعد في إیجا  

LSTART: المدرات المختلفة في حساب عصابات الطاقةبرنامج یولد الكثافة الذریة ویحدد كیفیة التعامل مع  
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SYMMETRY ، ولد ی یحسب المجموعة النقطیة لمواقع الخاصة بالذرات: فھو یولد عملیة التناظر في الجملة

  .وحساب مصفوفة الدوران الموضعي لتوافقیة الشبكةالمعامل الأساسي 

KGEN  یولد الشبكة :k في منطقة بریلون  

DSTART ق لدورة : یولد كثافة إنطلاSCF  المنتجة من الكثافة الذریة والمولدة منLASTART.  

  : یقوم بتھئة الحساب و التكراره إلى غایة الوصول لتقریب المطلوب. وھي منسقة في الخطوات التالیة

LAPW0 كمون إنطلاقا من الكثافة. د: یول  

LAPW1 عصابة التكافؤ ، القیم الذاتیة والأشعة الذاتیة. ب: حسا  

LAPW2 .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتیة: 

LCORE الحالات القلبیة والكثافة. ب: حسا  

MIXER .یخلط الكثافة الداخلة و الخارجة :  
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  Wien2Kبنیة برنامج  ):I.4الشكل(                                  
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 II. 1. مقدمة: 

 ، حيث اكتشف مهندس التعدين الألماني "فريدريش1903سلر إلى عام مركبات هيعود تاريخ 

المعروفة   Cu2MnX (X=Al, In, Sn, Sb, Bi) سلر" فئة جديدة من المركبات المعدنيةه

سلر، والتي تظهر خصائص مغناطيسية حديدية، على الرغم من وجودها. ه مركباتباسم 

. وفي [1،2]حقيقة أن أيا من مكوناته الفردية لم يكن لها خصائص مغناطيسية من تلقاء نفسها 

وقت لاحق، تم اكتشاف ظاهرة المغناطيسية الحديدية في المزيد من المركبات المصنوعة من 

 .، والقصدير (Sb) ( بالإضافة إلى عناصر مثل الأنتيمون  (Cuوالنحاس (Mn) المنغنيز

(Sn)  [3]ومنذ اكتشافها، تم التعرف على أكثر من ألفي مركب حدد برادلي ورودجرز ،

في بنية لجنة الاتصالات  Cu2MnAl، أن متبلورات [4]سلر( سلر )ابن هوكذلك أوتو ه

بالإضافة إلى ذلك، وجد ابن  .1934( في عام Fm3m،225الفيدرالية )المجموعة الفضائية 

وهو ما يعرف اليوم باسم  سلر أن هناك احتمالية وجود نوع آخر من الترتيب البلوري،ه

𝑇2  سلر العاكس أو المقلوب وله المجموعة الفضائيةمركب ه
𝑑  بعد فترة[4]تصنيفا  216بـ . 

وجوزا نتائج لمجموعة منفصلة من  سلر، قدم نوفوتني( من اكتشاف ه1952-1951وجيزة )

، ومنذ ذلك الحين يشار إلى هذه CuMgAs (Juza)و LiMgAs (Nowotny)المواد وهي 

 Nowotny-Juzaتم ربط مراحل  .Nowotny-Juzaالمواد بشكل شائع باسم مراحل 

والذي ، NiMnSb [6,5]الذي قام بتركيب  L. Castellizبواسطة  Heuslerومركبات 

. تم الإبلاغ عن سلوك مغناطيسي حديدي نصف  Heuslerبأنه نصف مركب يعُرف حالياً 

[، وهو 7] 1983في عام  Groot et alلأول مرة بواسطة  NiMnSbمعدني في مركب 

مستمد من حسابات المبادئ الأولى. في أواخر الثمانينات، اقترح أ. فيرت وزملاؤه مفهوم دمج 

 Heusler مركبات[. يمكن تصنيع 8الإلكترونيات السبينية ]السلوك شبه المعدني في تطبيقات 

عادةً  المركباتمن مجموعة من العناصر من منطقة مختلفة في الجدول الدوري. تتكون هذه 

 X، (Yذو نقطة انصهار منخفضة ومعدنين انتقاليين ) (Z) من عنصر مجموعة رئيسي واحد 

ويمكن تصنيفها إلى مجموعتين  . (II.1) انظر الشكل Xمع نقطة انصهار عالية مقارنة بذرة 

من أربع شبكات فرعية  X2YZتتكون المركبات ذات الصيغة الكيميائية  الأكثر شيوعا.
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من ثلاث  XYZالكاملة بينما تتكون المركبات ذات الصيغة  Heusler مركباتتعُرف باسم 

  .  Heuslerشبكات فرعية تعُرف بنصف 

 

يتم عرض عناصر بنية نصف هيوسلر في الجدول الدوري باستخدام نظام الألوان الذي (:II.1)الشكل 

 .[9]إلى اللون الأخضر  Zإلى اللون الأحمر، و Yإلى اللون البنفسجي، ويشير  Xيشير فيه 

.2. II أنواع سبائك هسلر 

.2. II1.سلر كامله 

مع قياس العناصر الكيميائية  X2YZالكاملة بالصيغة العامة  Heusler مركباتيتم تحديد 

 Vإلى  IIIهو عنصر ينتمي إلى المجموعات  Zعبارة عن معادن انتقالية و Yو Xحيث  2:1:1

مع  (FCC) في البنية المكعبة ذات الوجه المتمركز لمركباتلجدول الدوري. تتبلور هذه افي ا

، النموذج الأولي )225(المجموعة الفضائية رقم  (Fm-3m) المجموعة الفضائية 

Cu2MnAl نوع البنية ،L21توجد ذرات  ، وX  في مواقع رباعي السطوح مع الإحداثيات

(
1

4
 ,

1

4
 ,

1

4
و ) (

3

4
 ,

3

4
 ,

3

4
في مواقع ثماني السطوح بإحداثيات ) Y( يتم وضع ذرات 

1

2
 ,

1

2
 ,

1

2
 , )

 Heuslerتسلسل سبيكة  .  [10]ه( وفي مراكز الوجو0،0،0ي الأعلى )ف Zذرات  وتوضع

 . Y [11]تكافؤًا أكبر من  Xحيث تمتلك  X-Y-X-Zالكاملة هو 
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.2. II2. نصف هسلر 

والتي تتبلور  XYZسبائك نصف هسلر عبارة عن مركبات بين المعادن لها الصيغة العامة 

، المجموعة الفضائية MgAgAs)نوع البنية C1b في بنية مكعبة غير متناظرة مركزياً 

216 ، (F m 43  1:1:1مع قياس العناصر الكيميائية .X وY  مركباتفي Heusler 

هو عنصر المجموعة الرئيسي.  Zعبارة عن معادن انتقالية أو عناصر أرضية نادرة، بينما 

 Pbو Snو Geكهربية أعلى مثل  سالبةيظُهر 

) عند الإحداثيات   4b  Wyckoffموضع Xتحتل ذرات 
1

2
 ,

1

2
 ,

1

2
 Yتحتل ذرات   ( ,و

)عند الإحداثيات  Wyckoff 4aموقع 
1

4
 ,

1

4
 ,

1

4
 Wyckoffموقع  Z(  ، وتحتل ذرات 

عند  Wyckoff 4d(. وفي الوقت نفسه، يشغل موقع 0,0,0عند الإحداثيات ) 4aالأصلي 

) الإحداثيات
3

4
 ,

3

4
 ,

3

4
 Heusler. يمكن تصنيف نصف سبيكة [12]لا تزال غير مشغولة   ( 

 YZو XYبلورية من الملح الصخري، بالإضافة إلى مع بنية  XZكمركب هجين يتكون من 

 مع بنية بلورية من مزيج الزنك.

أو عدد  (VEC) سلر بشكل كبير بتركيز إلكترون التكافؤنصف ه مركبات تتأثر خصائص

في الخلية البدائية. يحدد ذلك بنية النطاق ويؤثر لاحقاً على  (Nv) إلكترونات التكافؤ 

  .[13،14]الخواص الفيزيائية للمركبات 

 .C1bالتوزيعات المختلفة للمواقع غير المكافئة من النوع (:II.1)جدول ال  

 4a 4b 4c ترتيب

 Ⅰ X Y Zنوع

 Ⅱ Z X Yنوع 

 Ⅲ Y Z Xنوع  

 

.2. II3. سلرعكوس ه 
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سلر المعكوس وهو عدة فصائل فرعية، من أبرزها هي هسلر إلى ه مركبات يتم تصنيف

   Xيمتلك عدداً ذرياً أكبر من العنصر  Yسلر الكاملة. في أي عنصر ه مركبيد لالشكل الجد

Z(Y)>Z(X)  يمثلX وY  ذرات فلز انتقالي، بينما يشيرZ  إلى كتلة رئيسية أو عنصر

 . sp [15] له إلكترونات تكافؤ Pكتلة 

العكسية،  Heusler مركبات، بينما في X-Y-X-Zبالتسلسل  Heusler مركباتيتم ترتيب 

في  مركبات، تتبلور هذه الXو Y، وهذا يعني أنه يتم تبديل مواقع X-X-Y-Zيكون الترتيب 

وتظهر بنية شبكية مكعبة  AgLi2Sbو Ti2CuHgمع النموذج الأولي  Xهيكل من النوع 

سلر تختلف عن مركبات ه F m 43 (216) مركزية الوجه، لكن مجموعتها الفضائية 

التي تظهر إمكانية  Heusler المركبات المعكوسة هي نوع من  Heusler مركباتالكاملة. 

استخدامها في أنظمة العزم المغناطيسي المنخفض. يتم توظيفهم بشكل خاص في تطبيقات 

 . [16] الإلكترونيات السبينية

.2. II4.هسلر الرباعي 

سلر الرباعية، ويتكون من أربع ذرات ه مركباتسلر به مركباتإضافي من يعُرف نوع 

 X، حيث يشغل XX'YZذات خصائص كيميائية مختلفة. الصيغة العامة لهذه المركبات هي 

، بينما يقع العنصر 4bفي الموضع  Yعلى التوالي. يقع العنصر  4dو 4aالموضعين  'Xو

Z  4في الموضعc.  تحتوي هذه السبيكة على النموذج الأوليLiMgPdSn يشار ، والذي

 xحيث يمثل .  F m 43 (216)وينتمي إلى المجموعة الفضائية  Yإليه عادة باسم المرحلة 

 [17] مع إلكترونات التكافؤ Pكتلة رئيسية أو عنصر كتلة  Zمعادن انتقالية، بينما يمثل  zو

sp . عادة، يظل الهيكل مستقرًا عندما يكون عدد إلكترونات التكافؤ في الذرةX  أكبر من عدد

 .ˈX أقل من عدد الذرة  Yبينما يكون عدد الإلكترونات في تكافؤ الذرة  .Yو 'Xالذرات 

سلر، وبالتالي، يمكن ر الرباعية خصائص مشابهة لنصف هسله مركباتتظهر  [18]

   بلورتها إلى واحد من ثلاثة أشكال بلورية متميزة.

 Heusler [19]مقارنة الفئات المختلفة لسبائك (:II.2)الجدول 



الفصل الثاني  :  المزدوجة مركبات نصف هسلر                                                                   

 
27 

 

.2. II5.المزدوج سلرنصف ه DHH) ) 

، والمعروفة Anand et alأولاً بواسطة  Heusler مركباتتم استكشاف فئة جديدة من 

 X'X''Y2Z2الرباعية النصفية ذات الصيغة العامة  Heusler (DHH) مركباتب

فلزية هي نوع من المركبات بين ال مركباتهذه ال. X2Y2Z'Z''  [20]و X2Y'Y''Z2و

رباعية مستقرة، والتي تعتمد على  مركباتسلر وتعتبره مركباتالتي سميت على اسم 

بين  ''Z) و  ('Z أو  ''Y) و  ('X'' ، Y) و  'X (الاستبدال غير المتكافئ لذرتين مختلفتين 

أو  XY''Z)و X''YZ( ،XY'Z)و X'YZالنصفية الثلاثية ) Heuslerاثنين من سبائك 

(XYZ  (XYZ''   ،بمعنى آخرX2Y' Y''Z2 vs XYZ حيث ،Y'  وY'' غير متكافئين  .

علاوة على ذلك، يمكن أن يؤدي الاستبدال غير التكافؤ إلى تكوين متميز يحافظ على توازن 

 Yفي موقع  Niو  Feيتم استبدال . Ti2FeNiSb2 الذرات التكافؤ. على سبيل المثال، في

وهي سمة مميزة للتركيبة، مما يؤدي إلى توليد نصف ثلاثي  ب(، II.2)الذري )انظر الشكل

Heusler  سبائك [21]إلكتروناً  18مكون من .DHH  مستوحاة من البيروفسكايت

المزدوج، حيث يشير مصطلح "مزدوج" إلى مضاعفة وحدة صيغة البيروفسكايت من 

الصيغة  البنية

 العامة

مجموعة  الانواع

 الفضاء

الشبكات  نسبة

 الفرعية

 مثال

سلر ه

 كامل

X2YZ L21 Fm3m 2:1:1 4 Co2MnAl 

نصف 

 سلره

XYZ C1b F4̅3𝑚 1:1:1 3 NiMnSb 

معكوس 

 سلره

XY2Z X Fm3m 2:1:1 4 CrCo2Ga 

سلر ه

 الرباعي

XX’YZ Y F4̅3𝑚 1:1:1:1 4 YFeCrSb 
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ABO3  إلىA2BBO6. ول هذه المواد كما ذكر سابقا أناند وآخرون. أجرى بحثاً مكثفاً ح

باستخدام  DHH 315عندما قاموا بالتحقيق في الاستقرار الديناميكي الحراري لتركيبات 

، أي قاعدة بيانات المواد الكمومية المفتوحة. تم تحديد OQMDتحليل الهيكل المحدب داخل 

بسبب  Heusler، بشكل عام، سيكون له موصلية شعرية أقل من النصف الثلاثي DHHأن 

 DHHتمتلك  [.21العدد الأكبر من الذرات في خلية الوحدة البدائية وتعقيد البنية البلورية ]

العديد من الخصائص المميزة مثل الكفاءة الحرارية العالية، والطبيعة نصف المعدنية، 

والخصائص المغناطيسية والخصائص الميكانيكية الاستثنائية. تطبيقاتها المحتملة في الأجهزة 

الحرارية الكهربائية، والأجهزة الإلكترونية السبينية، والأجهزة المغناطيسية، وغيرها من 

 المجالات هي قيد التحقيق حالياً.

 

 

X2Y'Y''Z2( ،b )المزدوج النصفي بالصيغة العامة  Heuslerهيكل  (a)(:II.2)الشكل 

على أساس الاستبدال غير المتساوي على  TiFexCoyNi1-xSbالرسم التخطيطي الزائف 

 . [22]الذري Yموقع 

 

 

 

 



الفصل الثاني  :  المزدوجة مركبات نصف هسلر                                                                   

 
29 

.2. II1.5.أنواع نصف هسلر المزدوج 

 

 

.2. II2.5.أهمية نصف هسلر المزدوج 

 kوالتأكد من أنه يحتوي على نسبة  Ti2FeNiSb2المزدوج  Heuslerتم تصنيع نصف 

 لتحسين الكفاءة الحرارية.، وبالتالي توفير نقطة انطلاق أفضل TiCoSbأقل بكثير من 

 

.2. II3.5.تطبيقات نصف هسلر المزدوج 

نصف هسلر المزدوجة توليد الطاقة الكهروحرارية واعدا نظرا  مركبات يعد تطبيق

العالية , تركز لأبحاث على تعزيز كفاءتها  يلاستقرارها وخصائص النقل الإلكترون

والتي تقلل  Heusler(FHالحرارية عن طريق ادخال رواسب نانوية كاملة من طراز )
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التوصيل الحراري وتحسين النقل لإلكتروني , ادت هذه الطريقة الى زيادة كبيرة في رقم 

ل على تحسن , مما يد  Ti2FeNi1.05Sb2في  0.31( الى ZTالجدارة الكهروحرارية )

 بمقدار .
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 . 1.III : مقدمة  

والمشتقة  � معامل الإنضغاطیةو، c(Å) و a (Å)الشبكة ت بواثلدراسة الخصائص البنیویة  الھدف من ھذا الفصل ھو 

الإلكترونیة (بنیة عصابات الطاقة، كثافة الحالات الكلیة و الجزئیة)، الخصائص وأیضا  ،  ′� الأولى لھذا المعامل

  .  OsPt2Sn2Nbو OsPd2Sn2Nb   ةالمزدوجھسلرنصف لمركبات 

المستویة المتزایدة خطیا و  ةجالمووذلك بإستخدام طریقة  DFTتم الحصول على النتائج في سیاق نظریة دالیة الكثافة 

 ناإرتباط أستخدم-حیث أنھ لحساب كمون تبادل.wien2k [1]) و المدمجة في برنامج FP-LAPWالكمون الكامل (

  : ات التالیةالتقریب

 ةومن أجل حصول علي نتائج جید ]. LDA] (3( الكثافة المحلیة وتقریب،[2] (GGA)تقریب التدریج المعمم  -

  .[4]( mBJ)جونسون -تقریب المعدل لبیكخصائص الإلكترونیة وتحسین المانع الطاقي نستعمل الحول 

����، مع الأخذ بعین الإعتبار العزم الزاوي (M.T)كما أخذ التقریب النسبي لدالة الموجة داخل كرة  = 10 . 

III.2. ةنصف ھسلر المزدوج تكباللمر البلوریة البنیة)=Pd, PtZ ( ZOs2Sn2Nb:  

  مع تناظر رباعي الأضلاع  تتبلور في بنیة OsPt2Sn2Nbو  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوجة مركباتلدینا  

I-42d  الشكل ( كما ھو موضح في )  122(زمرة فراغیة.III1.(   

 ). Pt و  Pd ,Os ,Sn ,Nbیوضح مواضع الذرات ( ):III.1الجدول (

                   X             Y                  Z                   الذرات              

Nb               0.73845                0.25000             0.62500               

Sn               0.75000              0.24614             0.37500               

Os              0.00000              0.00000             0.00000               

Pd              0.50000              0.50000             0.00000               

Pt              0.50000              0.50000             0.00000               
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  الإلكتروني لكل عنصر كیمیائي ھوالتوزیع 

                                                                                 15s4 4d6 4p6 4p2 4s10 3d6 3p2 3s6 2p2 2s2 1s [��]:     

                                                                                                            25p10 4d2 5s6 4p10 3d2 4s6 3p2 3s 62p 22s2 1s  [Sn]:     

     2s565d 144f 65p10 4d2 5s6 4p10 3d2 4s6 3p2 3s6 2p2 2s2 1s [Os]:    

                                                          24d6 5p2 5s10 3d6 4p2 4s6 3p2 3s6 2p2 2s2 1s  [Pd]:    

 95d14 4f1 6s6 5p10 4d2 5s6 4p10 3d2 4s6 3p2 3s6 2p2 2s2 1s  [Pt]:   

  : OsPt2Sn2Nbو PdOs2Sn2Nb ةلمركبات نصف ھسلر المزدوج البلورةبنیة تمثیل ال

  

 

 

 

 

 

 

 

 

  .Pd, PtZ ( ZOs2Sn2Nb=( نصف ھسلر المزدوجة البنیة البلوریة للمركبات :)III.1الشكل (
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  أول خطوة في الحساب ھي ایجاد القیم التالیة 

 :یعتمد على شرطین أساسیان  Pt و Nb, Sn, Os, Pd لذرات  MT نصف قطر الكرة mtR إختیار قیمة - 

 . (MT)تجنب تداخل كرة  -1

  .)MT(الإلكترونات القلبیة داخل الكرة  ةیجب أن تكون أغلبی -2

   :یعطى بالعلاقة  maxK*mtRمعامل    -

Rmt. K��� = ���
��� ∗ ����                                         (1. ���) 

���
  .MTقطر للكرة  أصغر:   ���

  : الشعاع الناضمي للموجة المستویة. ����

 .في منطقة بریلیون الأولى �تعرف على أنھا عدد النقاط  ������ -

  . Pt,=PdZ( ZOs2Sn2Nb( نصف ھسلر المزدوجة للمركبات , max*KmtR , pointK , mtRكل من  قیم :)III.2الجدول (

Rmt(Z) Rmt(Y) Rmt(Mn) Rmt(Co) Kpoint Rmt*Kmax المركبات النمط  

 2.35 2.43  2.31  
 

   2.21 1000        8    GGA  
Nb2Sn2OsPd 
     2.35       2.43     2.31 

 
   2 21.  1000         8   LDA 

 2.50   2.50   2.39      
                

   2.30 1000 8         GGA  
Nb2Sn2OsPt 

  2.46   2.48   2.24      
  

2.26 1000    8       LDA              

 

 )maxKMT*R( ،)pointK() وإنتقاء إختباري للنقاط الخاصة MTتم إختیار أنصاف الأقطار كرة ( )III.2(في الجدول 

 . OsPt2Sn2Nbو OsPd2Sn2Nb  للمركبات  SCFالذاتي  ذلك بإستخدام الحساب LDAو GGAحسب تقریب 
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III.3.  ةلمركبات نصف ھسلر المزدوجالبنیویة الخصائص)=Pd, PtZ ( ZOs2Sn2Nb:  

. 1.3.IIIجاد ثوابت البنیة :یإ 

سبین بدون في حالة  OsPt2Sn2Nbو OsPd2Sn2Nbلقد تم حساب طاقات الحالة الأساسیة كدالة لحجم الخلیة للمركبات 

  .(III.3) الجدول في المبینة  LDAو GGAالتقریب  في

  :تعطى بـ [5]ستخدمنا معادلة الحالة لمرنقھانإ a(A°)لحساب ثابت الشبكة البلوریة  

�(�) = �� +
�

�′(�� + 1)
�� �

��

�
�

��

− ��� +
�

��
(� − ��)                          (2. ���) 

  : حجم الحالة الأساسیة  ��

 . ��الحجم  : طاقة الحالة الأساسیة المسؤولة عن��

β : معامل الإنضغاطیة ویعرف بالعلاقة التالیة :  

� = �
���

���
                                                                                                          (3. ���) 

B’ : المشتقة الأولى لمعامل الإنضغاطیة :  

�� =
��

��
                                                                                                              (4. ���) 

  .یوافق القیمة الحدیة الدنیا  للطاقةالشبكة  تثاب نجدفي حالة الإتزان 

والمشتقة الأولى لمعامل  β، معامل الإنضغاطیة  c(Å) و a (Å)النتائج المتحصل علیھا لثابت الشبكة البلوریة 

 ).III.3مسجلة في الجدول رقم ( ’βالإنضغاطیة 
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 و المشتقة الأولى لمعامل �و معامل الإنضغاطیة  c(Å)و a (Å)بت  الشبكة واقیم كل من ث : (III.3)الجدول 
  . OsPt2Sn2Nbو  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوجة للمركبات ′�الإنضغاطیة 

 

  وكانت النتائج المتحصل علیھا كالتالي :

 و Å( a(الشبكة البلوریة  بتواث  OsPt2Sn2Nb و OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوجة  بالنسبة للمركبات -

c(Å)  في تقریب جیدة بالمقارنة مع القیم النظریة وخاصةGGA.  

 

 

 

  

  

 

 

 المركبات الثوابت LDA GGA القیم النظریة
6,449 6,152 6,195 a (Å)  

 
 

Nb2Sn2OsPd 
 
 

 180,778 173, 489  �(Gpa) 
 4,5174 4,703 �' 
 -169180,2 -169245,1 Emin(Ry) 
 1566,9641 1599,673 V0 

12.860 12,277 12,364 c(Å) 
 1,993 1 ,993 c /a 

6,248 6,173 6,214 a (Å)  
 
 

Nb2Sn2OsPt 
 
 

 195,331 184,993 � (Gpa) 
 4,856 4,7490 �' 
 -222756,8 -222833,0 Emin(Ry) 
 1582,827 1615,004 V0 

12.458 12,321 12,405 c(Å) 
 1,995 1,993 c /a 
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III.2.3.   نصف ھسلر المزدوجة اتإستقرار المركبدراسة )=Pd, PtZ ( ZOs2Sn2Nb: 

، Pd, PtZ (ZOs2Sn2Nb=( نصف ھسلر المزدوجة اتقمنا بحساب الطاقة الكلیة بدلالة الحجم من أجل المركب

  . )III.2( المبینة في الشكل LDAو  GGAبإستعمال تقریب 

1300 1400 1500 1600 1700 1800 1900 2000 2100 2200

-169180.3

-169180.2

-169180.1

-169180.0

-169179.9

-169179.8

-169179.7

-169179.6

-169179.5

(R
y
ة(

�����
اق��

ط
ال

(a.u)3الحج����م

Nb2Sn2OsPd-LDA

 

1400 1500 1600 1700 1800 1900

-169245.12

-169245.10

-169245.08

-169245.06

-169245.04

-169245.02

-169245.00

-169244.98

-169244.96

-169244.94

(R
y
ة(

�����
اق��

ط
ال

(a.u)3الحج���م

Nb2Sn2OsPd-GGA

 

1300 1400 1500 1600 1700 1800 1900 2000

-222756.85

-222756.80

-222756.75

-222756.70

-222756.65

-222756.60

-222756.55

-222756.50

-222756.45

-222756.40

(R
y
ة(

�����
اق��

ط
ال

(a.u)3الحج����م

Nb2Sn2OsPt-LDA

          

1400 1500 1600 1700 1800 1900 2000

-222833.05

-222833.00

-222832.95

-222832.90

-222832.85

-222832.80

-222832.75

(R
y
ة(

�����
ق���
طا

ال

(a.u)3الحج����م

Nb2Sn2OsPt-GGA

 

 و  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوجة للمركباتتغیرالطاقة الكلیة بدلالة الحجم  :)III.2الشكل (

OsPt2Sn2Nb  بینیالتقر باستعمال GGA  وLDA .  

  



 لنتائج و المناقشةا                                                                                                        الثالث  الفصل 

 
39 

ند عیوضح انھ  و, LDAو   GGA بالتقریبین ركبینمللالطاقة الإجمالیة بدلالة الحجم  تطور )III.2لشكل (ایوضح 

لأنسب لھذا الحساب ا ھو GGA تقریب  أن ومنھ  LDAاستقرارا من تقریب ن اكثر یالمركبان  GGAستخدام تقریب ا

  . LDA تقریب  مع  ةعطینا رسما بیانیا للطاقة أقل مقارننھ یلأ

III.4.  لمركبات نصف ھسلر المزدوج الإلكترونیةالخصائص)=Pd, PtZ  ( ZOs2Sn2Nb:  

 للمادة، المختلفة ذراتالالتي تتشكل بین تسمح لنا بتحلیل و فھم طبیعة الروابط  المادة،أھمیة الخصائص الإلكترونیة في 

  وتشمل ھذه الخصائص (عصابات الطاقة ، كثافة الشحنة و كثافة الحالة ).

) بالشبكة المعكوسة وفق خطوط واصلة بین النقاط CFC  )I-42dلیون الأولى للبنیة یھذه العصابة تمثل في المنطقة بر

  : )III.4عالیة التناظر موضحة في الشكل(

  

  

  .)CFCلیون الأولى (ییمثل المنطقة بر : )III.3الشكل(                                        

III.1.4. ةلمركبات نصف ھسلر المزدوج عصابة الطاقة )=Pd, PtZ  ( ZOs2Sn2Nb : 

یمثل  الذيفي الفضاء المعكوس ، لإجاد المانع الطاقي  Kنقوم بدراسة تغیرات الطاقة للإلكترون بدلالة الشعاع الموجي 

الفرق بین القیمة الحدیة العظمى لعصابة التكافؤ  والقیمة الحدیة الصغرى لعصابة النقل في نفس النقطة أو نقطتین 

  مختلفتین.
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GGA تقریب  باستعمالالمحسوبة  OsPd2Sn2Nbنصف ھسلر المزدوجعصابة الطاقة للمركب ): III.4الشكل(

mBJ-GGA,. 
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  LDA تقریب باستعمالالمحسوبة  OsPd2Sn2Nbنصف ھسلر المزدوجعصابة الطاقة للمركب  :)III.5الشكل(

mBJ-LDA ,. 

  

 : نجد النتائج التالیة )III.5( و )III.4(لأشكال  التمثیل البیاني لعصابات الطاقة المبینة فيحسب  
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أن ھذا المركب عبارة عن نصف ناقل ولدیھ  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج نلاحظ من البنیة الھیكلیة للمركب

  .)Z-Pفجوة طاقیة غیر مباشرة (
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 GGAتقریب  باستعمالالمحسوبة  OsPt2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج عصابة الطاقة للمركب ):III.6الشكل(

mBJ-GGA.  
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 LDAتقریب   باستعمالالمحسوبة  OsPt2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج عصابة الطاقة للمركب ):III.7الشكل(

mBJ-LDA. 

   

  
  



 لنتائج و المناقشةا                                                                                                        الثالث  الفصل 

 
42 

 : نجد النتائج التالیة )III.7) و(III.6( الشكل حسب التمثیل البیاني لعصابات الطاقة المبینة في

أن ھذا المركب عبارة عن نصف ناقل ولدیھ  OsPt2Sn2Nbنصف ھسلر المزدوج   نلاحظ من البنیة الھیكلیة للمركب

  .)Z -P(فجوة طاقیة غیر مباشرة 

 في التقریب OsPt2Sn2Nbو  OsPd2Sn2Nb ینمن اجل المركب المانع الطاقي قیمة : )III.4(الجدول 

 ,GGA    LDAوmBJ-LDA ,mBJ-GGA. 

 

      
        

  المركب

Eg(eV) 
          

 القیم النظریة

GGA 
           

mBJ-GGA  LDA  mBJ-LDA   

OsPd2Sn2Nb 
  

0.522  0.583          0.524  0.594  0.8  
  

OsPt2Sn2Nb 
  

0.501  0.618          0.487  0.600  0.6 

  

 و OsPd2Sn2Nbمركب���ات نص���ف ھس���لر المزدوج���ة ل للق���یم النظری���ة أن التقری���ب الاق���رب )III.4(نلاح���ظ م���ن الج���دول 

OsPt2Sn2Nb  ھو التقریبLDA-mBJ.  

  

III.5 ةللمركبات نصف ھسلر المزدوج  كثافة الحالات الالكترونیة )=Pd, PtZ ( ZOs2Sn2Nb: 

ھي كمیة مادیة مھمة لفھم الخصائص الفیزیائیة للمادة، ویتم تحدید معظم خصائص النقل على  DOS) كثافة الحالات (

في مادة ما (عن طریق حساب أساس معرفة كثافة الحالات. كما جعل من الممكن معرفة طبیعة الروابط الكیمیائیة 

 معدلات احتلال كل حالة ذریة) وبالتالي، نقل الشحنة بین الذرات.

في فیزیاء الحالة الصلبة، تحدد الكثافة الإلكترونیة للحالات عدد الحالات الإلكترونیة التي تمتلك طاقة معینة في المادة 

 المدروسة.

للحصول على فكرة عامة عن أصل البنیة الإلكترونیة للنطاقات، قمنا بحساب الكثافة الكلیة والجزئیة للحالات للمركب 

OsPd2Sn2Nb  وOsPt2Sn2Nb  باستخدام تقریبGGA وGGA-mBJ و LDAوLDA-mBJ.  
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LDA -mBJتقریب  باستعمالالمحسوبة  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج كثافة الحالات للمركب): III.9الشكل(

,LDA. 

      عصابات الطاقة الالكترونیة، قمنا بحساب كثافة الحالات الكلیة والجزئیة للمركبمن اجل معرفة أصل بنیة 

 OsPd2Sn2Nb حیث استخدمنا لحسابھا تقریب;  GGA-mBJ , GGA و LDA ¸ LDA-mBJ  
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شكال لااالمبین في  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوجلمركب حسب التمثیل البیاني لكثافة الحالات الكلیة والجزئیة ل

)8.III( و)9.III(  

 و GGA, LDA اتیفصل بینھا فجوة طاقیة في التقریبلعصابة النقل  ةلعصابة التكافؤ ومنطق منطقتین نلاحظ وجود

mBJ-GGA  ,mBJ-LDA 

 dللمدارو Sn لذرة dنلاحظ مساھمة قویة للمدار )eV 5– الى (eV 0من في عصابة التكافؤالمنطقة الاولى بالنسبة  -

 Pdو Nb تین لذر dومساھمة ضعیفة لسوي الطاقي Os لذرة 

  تینلذر sللمدار نلاحظ وجود مساھمة قویة    )10eV- الى 8eV-(  من في عصابة التكافؤ المنطقة الثانیةبالنسبة  -

Pd    للمدارd   لذراتSn للمدار  مساھمة ضعیفة وs   لذرات Nb  

 : وفي عصابة النقل -

  ةلذر dمدارالو   Nb ةلذر d) نلاحظ مساھمة قویة للمدار  10eV الى 1eV(  منالمنطقة الأولى الموجودة ادینا  -

Os   ومساھمة ضعیفة للمدارd  ة لذر  Sn 
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 GGAتقریب  باستعمالالمحسوبة  OsPt2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج كثافة الحالات للمركب ):III.10الشكل(

mBJ-GGA. 



 لنتائج و المناقشةا                                                                                                        الثالث  الفصل 

 
45 

-10 -8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8 10

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18

20

22

24

26

(s
ta

te
s/

e
V

ت(
لا
���ا

�����
ح���

 ال
��ة

�����
ف����

كثا

(eV)الطاق�����ة 

 total-DOS
 Nb:s
 Nb:p
 Nb:d
 Os:s
 Os:p
 Os:d
 Os:f

 Pt:s
 Pt:p
 Pt:d
 Pt:f
 Sn:s
 Sn:p
 Sn:d

EF
Nb2Sn2OsPt-mBJ-LDA

-10 -8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8 10 12

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18

20

22

24

26

28

(s
ta

te
s/

e
V

ت(
لا
���ا
�����

ح���
 ال

��ة
�����

ف����
كثا

(eV) الطاق�����ة

 total-DOS
 Nb:s
 Nb:p
 Nb:d
 Os:s
 Os:p
 Os:d

 Os:f
 Pt:s
 Pt:p
 Pt:d
 Os:f
 Sn:s
 Sn:p
 Sn:d

EF
Nb2Sn2OsPt-LDA

 

 LDAتقریب  باستعمالالمحسوبة  OsPt2Sn2Nbنصف ھسلر المزدوج  كثافة الحالات للمركب  ):III.11الشكل(

mBJ-LDA.  

   للمركبمن اجل معرفة أصل بنیة عصابات الطاقة الالكترونیة، قمنا بحساب كثافة الحالات الكلیة والجزئیة 

 tOsP2Sn2Nbحیث استخدمنا لحسابھا تقریب GGA-mBJ , GGA  ،LDA وLDA-mBJ 

شكال لااالمبین في tOsP2Sn2Nb  نصف ھسلر المزدوج لمركبحسب التمثیل البیاني لكثافة الحالات الكلیة والجزئیة ل

)10.III(  و)11.III(  

 LDAو GGAیفصل بینھا فجوة طاقیة في التقریب لعصابة النقل  ةلعصابة التكافؤ ومنطق منطقتین نلاحظ وجود

لذرة  dللمدارو Ptلذرة  dنلاحظ مساھمة قویة للمدار )eV 5– الى (eV 0من في عصابة التكافؤالمنطقة الاولى  -

Os  ومساھمة ضعیفةd لذرات Nb  

و Sn لذرات  sنلاحظ وجود مساھمة قویة  للمدار   )10eV- الى 8eV-(  من في عصابة التكافؤ المنطقة الثانیة -

  Os لذرات   dمساھمة ضعیفة للمدارو Ptلذرات   dللمدار 

 sللمدار وجود مساھمة قویة   ) نلاحظ 10eV الى 1eV(  منمنطقة الأولى الموجودة في العصابة النقل ل اما بالنسبة

  Snلذرات  dومساھمة ضعیفة للمدار Os لذرات     dو للمدار Sn  لذرات 

  ینیفصل بینھا فجوة طاقیة في التقریبلعصابة النقل  ةلعصابة التكافؤ ومنطق منطقتین وجودأیضا نلاحظ  و
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 mBJ-GGA  وmBJ-LDA 

لذرة  dللمدار  Ptلذرة  d) نلاحظ مساھمة قویة للمدار 5eV–و   0eVالمنطقة الأولى في عصابة التكافؤ بین (في  -

Os   و مساھمة ضعیفة للمدارd  لذرةNb 

و Sn لذرات  sنلاحظ وجود مساھمة قویة  للمدار  )10eV-و -eV 8في عصابة التكافؤ بین (المنطقة الثانیة وفي  -

  Nb لذرات   dومساھمة ضعیفة للمدار Ptلذرات   dللمدار 

  dو للمدار Nb  لذرات d) نلاحظ مساھمة قویة للمدار  10eVو  1eV(  وفي عصابة النقل لاولى الموجودة بین -

 . Pt لذرات  dومساھمة ضعیفة للمدار   Os لذرات 

      III.6  ةنصف ھسلر المزدوجالخواص الضوئیة للمركبات)=Pd, PtZ  ( ZOs2Sn2Nb :  

امتصاصیة الانعكاس الانتشار والانبعاث...... للمواد على الخواص الضوئیة مثل تتمیز أھمیة الفیزیاء الحالة الصلبة 

      . ]6الخ [

. 1.6.III  نظري :تذكیر 

تفاعلات المادة لاشعاعیة تحدث عندما تكون ھناك تبادل للطاقة بین الجسیمات المشعة والمادة في حالة المكونات 

. اقترح أینشتاین أن طاقة الإشعاع لم تنتشر في جمیع أنحاء لالكترونیة الضوئیة یتم تمثیل ھذا التفاعل بشكل اكثر ملاءمة

 ]:7ة تنتشر مثل الجسیمات، والفوتونات.  حیث یتم إعطاء طاقة الفوتون بواسطة [الفضاء ولكنھا تركزت في مناطق معین

 

E =  hν =  ћw                                                                               (5. ���) 

 

. 2.6.III : انعكاس الموجات المستویة 

عازلة مختلفة ,یحدث تقسیم للموجة الى موجتین موجة منعكسة عندما تنتشر موجة مستویة بین وسطین لھما ثوابت 

. تعود الى الوسط لأول وموجة منكسرة تنتقل الى الوسط الثاني ,ھذا یعتمد على فروق الثوابت العازلة بین الوسطین

 من خلال: Nیعُطى معامل الانكسار المعقد 

 

N(w) = n(w)  + i k(w)                                                            (6. ���) 



 لنتائج و المناقشةا                                                                                                        الثالث  الفصل 

 
47 

 

n(w) :معامل الانكسار الحقیقي 

K(w): معامل الانطفاء 

 بالنسبة للوقوع الطبیعي للإشعاع على سطح مادة صلبة، یكُتب معامل الانعكاس:

 

R = �
���

���
�

�
 =  

(���)�� ��

(���)�� ��
                                                                  (7.III) 

 معامل الانعكاس حقیقیا ویصبحn حیث یكون   K= 0من اجل      

R = �
���

���
�

�
 =  

(���)�

(���)�
                                                                       (8.III) 

 ].8الأكثر اكتمالا عن الأنظمة الإلكترونیة [ یوفر قیاس انعكاس الضوء المعلومات        

. 3.6.III   دالة العزل الضوئیة :خصائص 

ھذا الثابت  ε(k ,w)لمادة الصلبة بشكل مجھري، من خلال ثابت العزل المعقد في ا وصف استجابة الالكترون  یمكن

Eالكھرومغناطیسي  یربط متجھ المجال 


Dو الحث الكھربائي في المادة الصلبة  


. ھذه الوظیفة لھا عواقب مھمة على  

 الخصائص الفیزیائیة للمواد الصلبة.

كروني. یتم  –بعلاقة كرامر  بین الجزء الحقیقي والجزء التخیلي بثابت العزل الكھربائي المتعلقةتسمى العلاقات 

  ]:10- 9الحصول على ثابت العزل بواسطة [

)III.9(                                                                   w)(2Ԑi + w) (1Ԑ=  w)(Ԑ 

  : ]11 [ لوظیفة العزل بالعلاقة التالیة w)(2Ԑیتم وصف الجزء التخیلي 

  

        )III.10(  
���

��ћ���� ∫ ��� ∑ |⟨kn|p|kn ′ ⟩|�f(kn)(1 −  f(kn ′))δ(E�� �  −  E��  −  ћω) ���     ) = w(2Ԑ 
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 〈���| ھي دالة توزیع فیرمي. (��) �ھو حجم البلورة و  Ωكتلتھ،  m ھو شحنة الإلكترون و e في ھذه المعادلة، 

 (����) �و  kھي الدالة الموجیة للبلورة المدروسة ، الموافقة لنفس القیمة الذاتیة لـ 

  Brillouinتم حساب عناصر المصفوفة (القیم الذاتیة والمتجھات الذاتیة) في الجزء غیر القابل للاختزال من منطقة 

[12].  

 یمكن الحصول علیھ من الجزء الخیالي  w)(1Ԑالجزء الحقیقي من دالة العزل 

  n(w) :الحقیقي لمعامل الانكسار المعقد ویعطي بالعلاقة  الجزء w)(2Ԑ  كرونیغ -كرامرباستخدام تحویل  

]13:[  

��(�) = 1 +
2

�
� �

����(�)

(��� − �)
���

�

�

                                                               (11. ���)          

��(�) = −
2�

�
� �

��(��) − 1

(��� − �)
���

�

�

                                                               (12. ���)          

  سطة:جزء رئیسي من تكامل كوشي، المحدد بوا Pھو تردد و ωحیث 

P = lim
�→�

∫
�(��)

����

���

��
��� + ∫

�����

����
���                                                                      (13. ���)                           

��

���
  

، لأنھ بالنسبة لمعظم الظواھر الضوئیة، یكون الطول )kفي ھذه المعادلات یتم اھمال التشتت في الفضاء (الاختلاف مع 

  في حالة عدم وجود مجال مغناطیسي.الموجي للضوء كبیرا مقارنة بأبعاد النظام. ھذه النتائج صالحة فقط 

، ویمكن بعد ذلك وصف استجابة النظام لموجة �في حالة وجود وسط متناظر أو بلورة مكعبة ینخفض عمودیا قیمة  -

   كھرومغناطیسیة باستخدام معامل انكسار عددي:مستویة 

N(w) = n(w)  + i k(w)                                                                              (14.III)   

       2N= w)(Ԑ                                                                                   ھاتان الكمیتان مرتبطتان بالعلاقة

         w)(1Ԑ =�2  −�2                                                                                                                                                           مع

k�w)= 2(1Ԑ     
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تسمى معامل الانكسار ومعامل الانطفاء على التوالي. یتم تعریفھم من خلال العلاقات  (�) � �� (�) �المعاملات 

 التالیة

                                 (15. ���)                            /√2) [{ℰ�
� (�) + ℰ�

�(�)}
�

�+ ℰ� (�)]�/�= ( n(w)  

k(w) :الجزء التخیلي لمعامل الانكسار وھو معامل وھو معامل الخمود ویعطى بالعلاقة 

                                  (16. ���)                              /√2) [{ℰ�
� (�) + ℰ�

�(�)}
�

�− ℰ� (�)]�/� (= k(w)   

  ]:12، 11الذي تم الحصول علیھ مباشرة من العلاقة [ (�) Iمعامل الامتصاص 

 حیث  = )�( I 

         
2 2

1 1 2

2

c
                                                            (17.III) 

        

ویستنتج طیف الانعكاسیة        R   41 [ ، من العلاقةبالنسبة لوقوع الطبیعي على سطح البلورة[ :  

  

          

 
 

 

2

1

1
R

 


 





                                                                        (18.III)   

                                                                  

6.III.4  تحدید دالة العزل بواسطة كودWien2k : 

بشكل صحیح من الضروري استخدام افضل عینة ممكنة من منطقة بریلیون. ولھذا الغرض لتمثیل الخصائص البصریة 

و  iE یتم حساب القیم الذاتیة   )SCF(مجال متسق ذاتیا  وبعد حساب الھیكل الالكتروني عن طریق الاتساق الذاتي

 . Ƙالموافقة  لعدد كبیر جدا من النقاط   ikالمتجھات الذاتیة 

  الموضحة في الشكل  لحساب دالة العزل Wien2kسنقوم الان بتفصیل الطریقة المستخدمة في 

ولكل مجموعة من النطاق المشغول / النطاق الفارغ. حیث مكونات  Kیحسب الروتین "البصري " لكل مقطة  -

مصفوفة العزم ثنائي القطب   
.fk ike p 

.  
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حساب مكونات  - 2 
الى  0و التكامل في منطقة بریلیون یتم من خلال الروتین "مرافق" ، من اجل طاقة انتقالیة 

الكترون فولط . لاحظ أنھ من الممكن اختیار النطاقات التي نحسب لھا التحولات المحتملة. بعد تحدید الطابع  30

اري لكل نطاق، من الممكن فصل المكونات المختلفة للطیف. ھذا صحیح فقط إذا كانت نطاقات الفرق منفصلة المد

  جیداً.

عامل «على ھذا المستوى یتم إعطاء قیمة ». كرام«كرونیغ لحساب مكونات روتین -یتم تطبیق صیغة كرامرز -

الممكن یة المقاسة والفجوة البصریة المحسوبة. یتم تحدید ھذه القیمة من خلال الفرق بین الفجوة البصر Δc» المقص

تم تأطیر إجراءات  .Wien2k ، والذي یفسر التوسیع التجریبي باستخدام برنامجLorentzienأیضًا إضافة توسیع 

  تظھر الصیغة المستخدمة كالتالي.البرنامج المختلفة و

                                        ��  , | ���〉 
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 رسم تخطیطي لمراحل مختلفة لحساب دالة العزل. ):III.12الشكل (

 

III.7. لمركبات نصف ھسلر المزدوج النتائج والمناقشة)=Pd, PtX  ( XOs2Sn2Nb  :  

 یتم تحدید الخصائص البصریة للبلورات بشكل أساسي من خلال دالة العزل الكھربائي   

 

)III.19(                                                                         )w(2ε (w)+i1ε= )w( ε 

 

SCF 

optic 

joint 

kram 
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تمثل الدالة العازلة الامتصاص  w)(2εالذي یمیز الاستجابة الخطیة للمادة للإشعاع الكھرومغناطیسي. الجزء التخیلي 

یتم حسابھا عن طریق إضافة التحولات من الحالات  ε (w)البصري في البلورة. مساھمة في الجزء التخیلي من 

، ویمكن استخراج الجزء الحقیقي من دالة  العزل الكھربائي من  Brillouinالمشغولة إلى غیر المشغولة في منطقة 

  كرونیج . -علاقة كرامرالجزء التخیلي باستخدام 

المعرض للإثارة الخارجیة (الضوء) قمنا بحساب دالة   tOsP2Sn2Nbو OsPd2Sn2Nb اتلوصف سلوك المركب

  كل ھذه الخصائص الضوئیة، یكفي حساب الجزء التخیلي من دالة العزل. فالتوصیالعزل. 

 mBJ-GGA    وGGA و LDAباستخدام ثابت الشبكة المحسنة، تم اجراء حسابات باستخدام تقریبات كل من 

 الكترون فولط. 40الى  0في نطاق الطاقة من  mBJ-LDAو

1.7.III .1 : الجزء التخیلي لدالة العزل الضوئي 

من ھذا  OsPd2Sn2Nb بدلالة الطاقة للمركب  2ε)(w  من دالة  العزل تغیرات  الجزء التخیلي) III.31الشكل (یبین 

  المنحنى، الذي یعكس امتصاص المادة، یمكننا الحصول على الانتقالات المختلفة بین النطاقات.

باستعمال التقریبات  OsPd2Sn2Nbللمركب  ) eV 3الى  eV 1(  اعلى قیمة للامتصاص موجودة في المجال حیث نجدا ان   

mBJ-GGA  وmBJ-LDA  وLDA , GGA 1.6تحدث الذروة الرئیسیة عند و  , على التوالي eV للمركب.   

.7.III 2.1  معامل الانطفاء: 

. القیمة العظمة لمعامل متطابقة الأطیاف أن )III.14الشكل (المركب المدروس في  بدلالة الطاقةیظھر تطور معامل الانطفاء 

 GGA-mBJ بتقریب  OsPd2Sn2Nb لمركب eV 2.22الطاقات الانطفاء الملحوظ على الأطیاف والتي تتوافق مع 

  .zzو  xxور اعلى طول المح LDA , GGAو  mBJ-LDAو

جزء الحقیقي من دالة التي یصل فیھا معامل الانطفاء إلى قیمتھ العظمة ھي تلك التي یكون فیھا ال تكون الطاقة احیث عندم

 معدوم. بتقریب العزل
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 نصف ھسلر المزدوج  دلالة الطاقة للمركبب w(ε2من دالة  العزل  ( التخیلي تغیرات  الجزء ):III.31الشكل (

 OsPd2Sn2Nb   باستعمال التقریباتGGA وLDA  وGGA-mBJ  وLDA-mBJ . 
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باستعمال  OsPd2Sn2Nb  نصف ھسلر المزدوج تغیرات معامل الانطفاء بدلالة الطاقة للمركب ):III.41الشكل (

 . mBJ-LDAو  mBJ-GGAو LDA و GGAالقریبات 
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3. 1.7.III  الانكسار العزل ومعامل دالة الجزء الحقیقي من:  

یتم الحصول على الجزء الحقیقي من دالة  العزل الكھربائي من الجزء التخیلي  2 كرونیج  -زعن طریق تحویلات كرامر

من حد التردد المعدوم وتم سردھا في  1Ԑ)(w) تم حساب ثوابت العزل الكھربائي الثابت III.51] كما ھو موضح في الشكل (51[

) النتائج المحسوبة III.15(الشكل . یوضح  متطابقةونلاحظ أن ھذه الأطیاف البصریة الممثلة في ھذا الشكل  .)III.5( الجدول

  .OsPd2Sn2Nbمن دالة العزل للمركب  w)(1Ԑ للجزء الحقیقي (المشتت)

یحدث لجزء الحقیقي تناقص مع تزاید في طاقة الفوتونات الى أن ینعدم بعد مرور بقیم سالبة، وینعدم من  1ԑ(0)انطلاقا من قیم 

   mBJ-LDAو  mBJ-GGAو LDA و GGAات بالنسبة لتقریب eV 4.36جدید الجزء المشتت عندما تكون الطاقة تساوي 

 وتشیر الذروة الرئیسیة الى بنیة متذبذبة حول الصفر ثم یصبح الطیف سلبیا، یلیھ تقدم بطيء نحو الصفر.

 حیث  w)(1Ԑمرور الاطیاف بنقاط الصفر یعني عدم وجود انتشار ولاحظنا انھ بالنسبة لھذا للمركب تختفي دالة العزل  -

 التشتت عند قیمة ھذه الطاقة معدوم وبالتالي یكون الامتصاص في القیمة العظمة.یكون  -

من دالة العزل للمركب بالقرب من القمة  1Ԑ)(w) یمكن للمرء ان یرى تغیر طفیفا في الجزء الحقیقي III.51من الشكل ( -

 ].Penn( ]16الرئیسیة. من نموذج (

  

                                                                                              (
ћ��

��
)�+1  ≈(0)1ԑ  

 mBJ-LDAو mBJ-GGAاقل من فجوة النطاق في التقریبات  LDAو GGAفجوة النطاق في التقریبات  -

  .1ԑ(0)للمركب المدروس وھذا یعني اننا نرى ان فجوة الطاقة منخفضة وتعطي كبیرة قدرھا 

باستخدام الجزء الحقیقي والتخیلي الذي تم الحصول علیھ من دالة العزل المعتمدة على التردد، یمكننا تقدیر الخصائص 

  .R(w)وأطیاف الانعكاسیة  I (w)البصریة الأخرى مثل معامل الامتصاص 

حساب معامل الانكسار الذي یصف سلوك الموجة الكھرو مغناطسیة في الوسط ، حیث یتم عرض الاطیاف في الشكل  وتم

)16.III(  : حیث یمكن ملاحظة ان معامل الانكسار یتبع بشكل عام شكل الجزء الحقیقي الذي ینتمي الیھ والعلاقة بینھما ھي          

   10 0n   

 في نفس الجدول وعلى حد علمنا لا یوجد قیم تجریبیة متاحة للمقارنة. 1ԑ(0)و n (0)ویتم تلخیص معامل الانكسار  
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 المزدوجنصف ھسلر  دلالة الطاقة للمركبب w(ε1من دالة  العزل  ( الحقیقيتغیرات  الجزء  ):III.51الشكل (

 OsPd2Sn2Nb   باستعمال التقریبات GGA وLDA  وGGA-mBJ  وLDA-mBJ .  
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باستعمال  OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج تغیر معامل الانكسار بدلالة الطاقة للمركب  ):III.61الشكل (

 . mBJ-LDAو mBJ-GGAو LDAو GGAالتقریبات 
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.1.7.III4 طیف الانعكاسیة  :  

بالنسبة  %45عند  تبدأ) نلاحظ انھ عند طاقات منخفضة یكون لھذا المركب انعكاسیة صغیرة III.17الشكل (وفقا 

 %46 و eV 1.65.  ویحدث اقصى انعكاس عند الطاقةzz وxx على طول المحاور   mBJ-GGAوGGA  ینلتقریب

ثم  eV 1.65.  ویحدث اقصى انعكاس عند الطاقة zz وxx على طول المحاور mBJ-LDAو    LDAینبالنسبة لتقریب

یحدث اقصى انعكاس عند الطاقة ھنا و العالیة.ینخفض عند الطاقات ویحدث زیادة في الانعكاس عند الطاقات المتوسطة 

1.51 eV  

ر یحتوي عندما تكون الطاقات صغیمركب لل ایضا بالنسبةن النطاقات. وقصوة ناتجة عن التحولات بیاسیة نعكا نلاحظ و

  .صغیرة یحتوي على انعكاسیة العالیة وعند طاقات  كبیرة على انعكاسیة ذاتیة 

.1.7.III5  معامل الامتصاص: 

عند الطاقات المنخفضة یبدا معامل  حیث) III.81في الشكل ( OsPd2Sn2Nbتظھر معاملات الامتصاص لمركب  

  I (w)معامل الامتصاص العالیة وان الامتصاص في تزاید بشكل كبیر لیصل الى قیمة قصوة عند الطاقات 

 eV 33.15عند صوة، حیث نلاحظ الذروة الق OsPd2Sn2Nbویزید بسرعة بالنسبة للمركب  )cm 410-1(من  أكبر

  في كل من التقریبات  36eVالى   32eVوتظھر أطیاف الامتصاص الحد الأقصى في نطاق الطاقة 

 GGA ,mBJ-GGA و LDA , mBJ-LDA .  
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 OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج بدلالة الطاقة للمركب R(w)تغیر أطیاف الانعكاسیة  ):III.71الشكل (

 . mBJ-LDAو LDAو   mBJ-GGAوGGA  تقریباتال باستعمال
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 OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج  بدلالة الطاقة للمركب I (w)تغیر معامل الامتصاص  ):III.81الشكل (

  . mBJ-LDAو  LDAو   mBJ-GGAوGGA تقریباتال باستعمال

 

.1.7.III6  الناقلیة الضوئیة:  

الناقلیة الضوئیة تربط مجال الكھربائي  E   و كثافة التیار j  17[على النحو التالي:[  

     j E                                                   (20. III)                                                     

یتحول الى توصیل كھربائي ولھا علاقة مباشرة بالجزء التخیلي لدالة العزل الكھربائي ، ویمكن حساب الجزء   0ولما 

  ]:18[الحقیقي منھا بالعلاقة  التالیة 

  2
4


  


                                                                (21. III) 

) بالنسبة للمركب III.19الشكل (توجد عدة قمم تقابل التحولات بین النطاقات في طیف التوصیل الضوئي المعروض في 

OsPd2Sn2Nb  تظھر الحواف الحادة بین eV3.27 الى eV5.89 وeV  32.28 الىeV  33.32  في منطقة الاشعة

 بنفسجیة.الفوق 
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 OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج  بدلالة الطاقة للمركب w (σتغیر الناقلیة الضوئیة ( ):III.91الشكل (

 . mBJ-LDAو mBJ-GGAو GGAو LDAالتقریبات باستعمال 

 

.1.7.III7 : دالة الضیاع في الطاقة  

تعد ودالة الضیاع في الطاقة عاملاً مھمًا یصف ضیاع الطاقة للإلكترونات السریعة التي تمر عبر المادة. یمكن تقییم دالة 

  فقدان الطاقة من دالة العزل الكھربائي یمكن وصفھ بالتعبیر لتالي:

 
 
1

ImL 
 

 
   

 
                                                              (22. III)                               

  والتي یمكن كتابتھا على النحو التالي:

 
 

   
2

2 2

1 2

L
 


   

 
 
  

                                                         (23. III)                              

 25.83eVو  19.19eVتظھر أطیاف فقدان الطاقة قیمًا مھمة في منطقة الطاقة بین   )III.20الشكل (كما ھو مبین في 

 كب المدروس بفقدان طاقة كبیرة . وھنا یتمیز المر eV32لحظة الذروة الشدیدة عند طاقة و OsPd2Sn2Nbلـمركب 
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 OsPd2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج التغیر في أطیاف فقدان الطاقة بدلالة الطاقة للمركب ):III.20الشكل (             

  . mBJ-LDAو  LDAو   mBJ-GGAو  GGAتقریبات استعمال ب

 

1.2.7.III : الجزء التخیلي لدالة العزل الضوئي 

. من ھذا   tOsP2Sn2Nb بدلالة الطاقة للمركب  2ε)(w  من دالة  العزل الجزء التخیلي  تغیرات) III.12الشكل (یبین 

  المنحنى، الذي یعكس امتصاص المادة، یمكننا الحصول على الانتقالات المختلفة بین النطاقات.

باستعمال  tOsP2Sn2Nbللمركب )  eV 3الى  eV .481(  اعلى قیمة للامتصاص موجودة في المجال حیث نجدا ان   

   .للمركب eV 1.78 تحدث الذروة الرئیسیة عند و  , على التوالي LDA , GGAو  mBJ-LDAو  mBJ-GGAالتقریبات 

2.2.7.III  معامل الانطفاء: 

. القیمة العظمة لمعامل متطابقة الأطیاف أن )III.22الشكل (المركب المدروس في  بدلالة الطاقةیظھر تطور معامل الانطفاء 

 GGA-mBJ بتقریب  tOsP2Sn2Nb لمركب eV 94.1الطاقات الانطفاء الملحوظ على الأطیاف والتي تتوافق مع 

  .zzو  xxر حاوعلى طول الم LDA , GGAو  mBJ-LDAو

جزء الحقیقي من دالة التي یصل فیھا معامل الانطفاء إلى قیمتھ العظمة ھي تلك التي یكون فیھا ال تكون الطاقة احیث عندم

  معدوم. بتقریب العزل
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 نصف ھسلر المزدوجدلالة الطاقة للمركب ب w(ε2من دالة  العزل  ( التخیلي تغیرات  الجزء ):III.12الشكل (

 tOsP2Sn2Nb  باستعمال التقریبات GGA وLDA  وGGA-mBJ  وLDA-mBJ. 
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نصف ھسلر   tOsP2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج تغیرات معامل الانطفاء بدلالة الطاقة للمركب ):III.22الشكل (

 .mBJ-LDAو  mBJ-GGAو  LDA وGGA باستعمال القریبات  المزدوج
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3.2.7.III  الانكسار العزل ومعامل دالة الجزء الحقیقي من:  

یحدث لجزء الحقیقي تناقص مع تزاید في طاقة الفوتونات الى أن ینعدم بعد مرور بقیم سالبة، وینعدم من  1ԑ(0)انطلاقا من قیم 

   mBJ-LDAو  mBJ-GGAو LDA و GGAات بالنسبة لتقریب eV 4.23جدید الجزء المشتت عندما تكون الطاقة تساوي 

 متذبذبة حول الصفر ثم یصبح الطیف سلبیا، یلیھ تقدم بطيء نحو الصفر.وتشیر الذروة الرئیسیة الى بنیة 

حیث  w)(1Ԑمرور الاطیاف بنقاط الصفر یعني عدم وجود انتشار ولاحظنا انھ بالنسبة لھذا للمركب تختفي دالة العزل  -

                                                                                       یكون التشتت عند قیمة ھذه الطاقة معدوم وبالتالي یكون الامتصاص في القیمة العظمة.

 mBJ-LDAو mBJ-GGAاقل من فجوة النطاق في التقریبات  LDAو GGAفجوة النطاق في التقریبات  -

  .1ԑ(0)للمركب المدروس وھذا یعني اننا نرى ان فجوة الطاقة منخفضة وتعطي كبیرة قدرھا 

  

باستخدام الجزء الحقیقي والتخیلي الذي تم الحصول علیھ من دالة العزل المعتمدة على التردد، یمكننا تقدیر الخصائص 

  .R(w)وأطیاف الانعكاسیة  I (w)البصریة الأخرى مثل معامل الامتصاص 

الاطیاف في الشكل وتم حساب معامل الانكسار الذي یصف سلوك الموجة الكھرو مغناطسیة في الوسط ، حیث یتم عرض 

)24.III(  : حیث یمكن ملاحظة ان معامل الانكسار یتبع بشكل عام شكل الجزء الحقیقي الذي ینتمي الیھ والعلاقة بینھما ھي          

   10 0n   

 متاحة للمقارنة.وجد قیم تجریبیة في نفس الجدول وعلى حد علمنا لا ی 1ԑ(0)و n (0)ویتم تلخیص معامل الانكسار  
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 نصف ھسلر المزدوج دلالة الطاقة للمركبب w(ε1من دالة  العزل  ( الحقیقيتغیرات  الجزء  ):III.32الشكل (

 OsPt2Sn2Nb   باستعمال التقریبات GGA وLDA  وGGA-mBJ  وLDA-mBJ .  
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باستعمال  OsPt2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوجتغیر معامل الانكسار بدلالة الطاقة للمركب  ):III.42الشكل (

 . mBJ-LDAو mBJ-GGAو LDAو GGAالتقریبات 
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.2.7.III4 طیف الانعكاسیة  :  

سبة بالن %43عند  تبدأ) نلاحظ انھ عند طاقات منخفضة یكون لھذا المركب انعكاسیة صغیرة III.25الشكل (وفقا 

 %44 و eV 1.75.   ویحدث اقصى انعكاس عند الطاقةzz وxx على طول المحاور   mBJ-GGAوGGA  ینلتقریب

ثم  eV 1.61.  قةویحدث اقصى انعكاس عند الطا zz وxx على طول المحاور mBJ-LDAو    LDAینبالنسبة لتقریب

  العالیة.ینخفض عند الطاقات ویحدث زیادة في الانعكاس عند الطاقات المتوسطة 

ر یحتوي غیمركب عندما تكون الطاقات صلل ایضا بالنسبةن النطاقات. وقصوة ناتجة عن التحولات بیاسیة نعكا نلاحظ و

  .صغیرة یحتوي على انعكاسیة العالیة وعند طاقات  كبیرة على انعكاسیة ذاتیة 

.2 .7.III5  معامل الامتصاص: 

عند الطاقات المنخفضة یبدا معامل  حیث) III.26في الشكل ( tOsP2Sn2Nbتظھر معاملات الامتصاص لمركب  

  I (w)معامل الامتصاص العالیة وان الامتصاص في تزاید بشكل كبیر لیصل الى قیمة قصوة عند الطاقات 

 .eV 9133عند صوة، حیث نلاحظ الذروة الق tOsP2Sn2Nbویزید بسرعة بالنسبة للمركب  )cm 410-1(من  أكبر

  في كل من التقریبات  35.22eVالى   32eVوتظھر أطیاف الامتصاص الحد الأقصى في نطاق الطاقة 

 GGA ,mBJ-GGA و LDA , mBJ-LDA .  
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 OsPt2Sn2Nb نصف ھسلرالمزدوج بدلالة الطاقة للمركب R(w)تغیر أطیاف الانعكاسیة  ):III.52الشكل (

 . mBJ-LDAو LDAو   mBJ-GGA و GGAتقریبات باستعمال
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 tOsP2Sn2Nb نصف ھسلرالمزدوج بدلالة الطاقة للمركب I (w)تغیر معامل الامتصاص  ):III.26الشكل (

 . mBJ-LDAو LDAو   mBJ-GGAوGGA تقریبات باستعمال

 

.2.7.III6  الناقلیة الضوئیة:  

) بالنسبة للمركب III.27الشكل (توجد عدة قمم تقابل التحولات بین النطاقات في طیف التوصیل الضوئي المعروض في 

tOsP2Sn2Nb  تظھر الحواف الحادة بینeV3.55 الىeV 5.51 الى34.10وeV 32.31   في منطقة الاشعة الفوق

  بنفسجیة.

.2.7.III7 : دالة الضیاع في الطاقة                                                          

 24.85eVو  20.20eVالطاقة بین   مجالتظھر أطیاف فقدان الطاقة قیمًا مھمة في  )III.28الشكل (كما ھو مبین في 

 كب المدروس بفقدان طاقة كبیرة . وھنا یتمیز المر eV76.32الذروة الشدیدة عند طاقة  و tOsP2Sn2Nbلـمركب 
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 tOsP2Sn2Nbنصف ھسلر المزدوج بدلالة الطاقة للمركب w (σالضوئیة (تغیر الناقلیة  ):III.72الشكل (

 .  mBJ-LDAوmBJ-GGA  و GGAو  LDAالتقریبات باستعمال 
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 tOsP2Sn2Nb نصف ھسلر المزدوج التغیر في أطیاف فقدان الطاقة بدلالة الطاقة للمركب ):III.82الشكل (

  . mBJ-LDAو  LDAو   mBJ-GGAوGGAتقریبات ال باستعمال
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  OsPt2Sn2Nbو  OsPd2Sn2Nbالمحسوبة للمركبین  n(0)و  1ε )0  (یمثل كل من القیم :  )III.5الجدول (

  . mBJ-LDA ,mBJ-GGAو  GGA   LDA,باستعمال التقریبات 

  

  

  

  

 

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  )                                  0( 1ε  n(0)                                  

  GGA    LDA    mBJ-GGA mBJ-LDA    GGA  LDA  mBJ-GGA    mBJ-LDA

OsPd2Sn2Nb  xxε  27.394  27.362  26.987  26.518  xxn  52.342  52.312  51.953  51.499  

zzε 
  

27.145  27.127  26.558  26.083  zzn  52.105  52.087  51.538  51.074  

OsPt2Sn2Nb  xxε  25.012  25.510  23.578  23.638  xxn  50.015  50.011  48.560  48.622  

zzε  25.009 
  

25.496  23.476  23.476  zzn  50.012  50.012  48.454  48.456  
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 : خلاصة

    المزدوجةهسلرنصف بدراسة الخصائص الهيكلية والإلكترونية و الضوئية لمركبات  تطرقنا في هذه المذكرة

OsPd2Sn2NbوOsPt2Sn2Nb   طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل باستخدام الطريقة

FP-LAPW  والتي تعتمد على نظرية الكثافة الوظيفية DFT( المطبقة في برنامجWien2k) .يتم التعامل و

.  mBJ-LDA, LDAو mBJ-GGAو GGA ادل في إطار التقريبيات التالية:مع تأثيرات الارتباط المتب

 بفضل اهتماماتها التكنولوجية والصناعية. نصف هسلر المزدوجة مركباتنحن مهتمون بدراسة 

 : و النتائج المتحصل عليها كانت كالأتي

  بالنسبة للخصائص  البنيوية 

والمشتقة  βمعامل الإنضغاطية و  c(Å)و  a (Å)  ثوابت الشبكة البلوريةالنتائج المتحصل عليها بخصوص 

 .النظرية المتوفرةبالمقارنة مع النتائج  متوافقة LDAو  GGAبالتقريبات  ’βالأولى لمعامل الإنضغاطية 

 يليه تقريب Poirier-Tarantolaمن بين التقريبات المحسوبة في تقريب والطور الاكثر استقرارا 

 Vinet-Rose  ثم تقريبBrich Murnaghan  والاقل استقرارا هو تقريبMurnaghan . 

 أما بالنسبة للخصائص لالكترونية 

 لتقريباتا باستعمال وذالككثافة الحالات الجزئية والكلية  وكذا  عصابة الطاقةالنتائج المتحصل عليها من خلال 

GGA وGGA-mBJ وLDA, LDA-mBJ ان مركبات نصف هسلر المزدوجة  بينتOsPd2Sn2Nbو 

OsPt2Sn2Nbخاصية نصف ناقل مهما كانت التقريبات المستعملة الديه 

 

 بالنسبة للخصائص الضوئية أما 

في الذروة   OsPt2Sn2NbوOsPd2Sn2Nb مركبات نصف هسلر المزدوجةتظُهر الوظيفة العازلة ل

الرئيسية تبايناً كبيرًا في كل من الأجزاء الحقيقية والخيالية. بالإضافة إلى ذلك، يتم حساب وتحليل معامل 
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 40للإشعاع مع طاقات تصل إلى  n(ω)، ومعامل الانكسار R(ω)، وطيف الانعكاس I(ω)الامتصاص

(eV.تتمتع هذه السبائك بانعكاسية عالية في منطقة الأشعة فوق البنفسجية .) 

هي مرشحة جيدة جداً للتطبيقات و هي انصاف نواقلمركبات ال هذه من كل هذه النتائج ، يتضح أن

 .حراريةفي التطبيقات الكهرووخاصة المستقبلية 

 



 Abstract :                                                                                                                         

Our study focuses on the category of double semi-Heusler compounds made 

from multifunctional materials. The main objective of our research is to 

investigate the structural, electronic, and optical properties of the double semi-

Heusler compounds Nb2Sn2OsPd and Nb2Sn2OsPt. We compute these 

properties using the linearized augmented plane wave method with full-potential 

(FP-LAPW) pseudopotentials based on density functional theory (DFT), 

implemented by the Wien2k code. We employ the local density approximation 

(LDA) and the generalized gradient approximation (GGA) to calculate the total 

energy, as well as the mBJ approximation to compute electronic and optical 

properties. The results indicate that the double demi-Heusler compounds exhibit 

semiconductor behavior, based on indirect energy band gaps. Density of states 

diagrams show that d states play a significant role in the valence and conduction 

bands of Pt, Pd, Nb, Os, and Sn atoms. Additionally, optical properties are 

considered, such as the dielectric function, refractive index, reflection spectrum, 

optical conductivity, and energy loss function. 

Keywords:  DFT, Structural properties, Energy gap, Density of states, Optical properties, 

Double semi-Hessler 

Résumé : 

Notre mémoire se concentre sur la catégorie des composés semi-heusleriens 

doubles fabriqués à partir de matériaux multifonctionnels. L'objectif principal de 

notre recherche est d'étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques 

des composés semi-heusleriens doubles Nb2Sn2OsPd et Nb2Sn2OsPt. Nous 

calculons ces propriétés en utilisant la méthode des ondes planes linéaires et des 

pseudopotentiels tout-corps (FP-LAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle 

de la densité (DFT), mise en œuvre par le code Wien2k. Nous utilisons 

l'approximation de la densité locale (LDA) et l'approximation généralisée du 

gradient (GGA) pour calculer l'énergie totale, ainsi que l'approximation mBJ 

pour calculer les propriétés électroniques et optiques. Les résultats indiquent que 

les composés semi-heusleriens doubles présentent un comportement semi-

conducteur, basé sur les lacunes indirectes en énergie. Les diagrammes de 

densité d'états montrent que les états d jouent un rôle important dans les bandes 

de valence et de conduction des atomes de Pt, Pd, Nb, Os et Sn. De plus, les 

propriétés optiques sont prises en compte, telles que la fonction diélectrique, 

l'indice de réfraction, le spectre de réflexion, la conductivité optique et la 

fonction de perte d'énergie. 



Mots-clés: DFT, propriétés structurelles, écart d'énergie, densité des états, 

Propriétés optiques, Double semi-Hessler 

:ملخص  

سلر المزدوجة المصنوعة من مواد متعددة الوظائف. الهدف نصف همركبات على فئة  مذكرتنا تركز

لمركبات نصف هسلر و البصرية  الرئيسي من بحثنا هو دراسة الخصائص الهيكلية، الإلكترونية

بحساب هذه الخصائص باستخدام طريقة الموجة . نقوم  OsPt2Sn2Nbو OsPd2Sn2Nbالمزدوجة 

  المعتمدة على نظرية الكثافة الوظيفية  (FP-LAPW)والكمون الكامل المستوية المتزايدة الخطية

(DFT)والتي تنفذ بواسطة كود ، wien2k نستخدم تقريب الكثافة المحلية (LDA)  وتقريب التدرج

لحساب الخصائص الإلكترونية  mBJ تقريبلحساب إجمالي الطاقة، بالإضافة إلى  (GGA) المعمم

، وذلك استنادًا نصف ناقلسلر المزدوجة تظهر سلوكًا ه نصف مركباتتشير النتائج إلى أن  والبصرية

تلعب دورًا هامًا في نطاقات  d غير المباشرة تظهر مخططات كثافة الحالة أن الحالات الطاقةإلى فجوات 

بالإضافة إلى ذلك، يتم أخذ الخصائص البصرية في Sn ، وPt ،Pd ،Nb ،Os لتكافؤ والتوصيل لذراتا

الاعتبار، مثل دالة العزل الكهربائي، ومعامل الانكسار، وطيف الانعكاس، والناقلية البصرية، ودالة 

 .ضياع الطاقة

 نصفالحالات، الخصائص البصرية،، الخصائص الهيكلية، فجوة الطاقة، كثافة DFTالكلمات المفتاحية: 

 هسلر المزدوج

 

 

 


	الجمهورية الجزائرية الديمقراطية الشعبية
	وزارة التعليم العالي والبحث العلمي
	جامعة محمد بوضياف - المسيلة
	مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمــي


	تحت عنوان
	ميدان: علوم المادة
	فرع: فيزياء
	تخصص: فيزياء المواد
	كلية العلوم
	قسم الفيزياء
	قائمة المراجع

