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 اهداء 

 اللهم لك الحمد حتى ترضى وحنٌ ترضى وبعد الرضى   

 وصل وسلم وبارك على سيدنا خنً الانام المصطفى صلى الله عليه وسلم 

اىدي ىذا العمل الى الوالدة الكريمة تقديرا لها على حرصها واملها ومتابعتها الدائمة،  
احفظها بحفظك و اغفر لها  فهي مثال الام التي لا تمل و لا تكل عن شحن الهمة اللهم

 و ارحمها كما ربتني صغنًا.

كما اىدي ىذا العمل الى الوالد الكريم لحرصو الدائم و جهده وأتمنى لو دوام الصحة 
 والعافية . 

كما اىدي ىذا العمل لكل العائلة الكريمة الاخوة و الاخوات  و الأصدقاء و كل من 
 كل من اسعده نجاحنا .  ساىم في ىذا العمل من قريب او بعيد و الى
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 شكر و تقدير

 الحمد و الشكر لله أولا و اخرا ، احمده حمدا كثنًا طيبا مباركا فيو .

استاذ و باحث و محاضر في  بعجي نجيبأتقدم بالشكر و كل الامتنان للأستاذ         
تو لهذا العمل  و نصائحو القيمة و جامعة محمد بوضياف المسيلة على اشرافو و متابع

و   صبره و جهده من اجل  إتمام ىذا البحث،  و محاولة اثرائو بالكثنً من المعارف نوعا
كما، وىو الهدف الاسمى في البحث، واتمنى لو دوام العطاء للباحثنٌ عن العلم و ان 

د و تطبيقاتها  يكون نبراسا مننًا  لمن سعى ، و كذا فريق البحث في مخبر فيزياء الموا
 . سايب سليمةبإدارة الأستاذة 

 كما أتوجو اليها بالشكر ايضا على قبولها رئاسة لجنة مناقشة البحث  .

 كما أتوجو بالشكر الجزيل الى الأساتذة أعضاء  لجنة الممتحننٌ و ىم :الأستاذ

معة أستاذ في جا  زنات كمال. أستاذ في جامعة مسيلة ، و الأستاذ  حميدة محمد بن  
أستاذ في جامعة سطيف على قبولهم مناقشة ىذا   بوقلقول مباركقالمة ،و الأستاذ 

العمل و تقويمو لكي يكون مرجعا بحثيا مقوما للطلاب كي يستفاد منو و اضافة للغة 
 العربية لأنها ليست ولن تكون عائقا للعلم ابدا.

بداية المشوار الدراسي في  كما لا يفوتني ان أتوجو الى جميع  أساتذة قسم الفيزياء منذ
جامعة محمد بوضياف  بالشكر و التقدير لهم و لكل مجهوداتهم لتحسنٌ صورة الكلية و 

 الرقي بها الى مرتبة احسن والتوفيق من الله ،و الحمد لله رب العالمنٌ.
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 صفحةقائمة الاشكال                                                                  
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و الميثيؽـ بالمؽف الأزرؽ (، تتؽسط ذرة الميثيؽـ ذات المؽف الأزرؽ السدافة بيؼ ذرتي الاسسديؽـ ذات المؽف الخمادؼ في 

الذكل، و و ذلغ باندياح ذرة الميثيؽـ عؼ السخكد كسا ىؽ مبيؼ في  3̅  ،بيشسا يتػ كدخ التشاظخ مؼ الختبة  R3̅cالبشية 
                                               .                            قج لؽحع أيزا دوراف في ثسانتيات الؽجؽه التي يرشعيا الاكدجيؼ حؽؿ ذرات الاسسديؽـ

12 

 R3cلتشاظخ عم  اليسيؼ، وعم  اليدار البشية لا مخكدية ا LiOsO3ؿ   R3̅cالبشية مخكدية التشاظخ  .1.1الذكل 
(، الحرات 9 الميثبؽـ ، الاسسديؽـ والاكدجيؼ مبيشة بالمؽف الأزرؽ ، 000نتيجة اندياح ذرة الميثيؽـ وفق السحؽر )

 الخمادؼ و الأحسخ عم  التؽالي .
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تؽزع العدوـ السغشاطيدية في السؽاد ذات مغشاطيدية حجيجية )عدوـ متؽازية في نفذ الاتجاه محسؽلة  .2.1 الذكل

.)  عم  ذرات الاسسديؽـ
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 57 ( التي تخبط الجواؿ السؽجية الحكيكية والدائفة.PAWتسثيل تخطيطي لريغة الأمؽاج السعدزة بالسدقطة ) .3.3 الذكل
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 تؽافق بشيتيؼ اقل تشاظخا ،   cو  aتؽافق البشية مخكدية التشاظخ ،  LiOsO3  ،bفمو البشية الدجاسية لبمؽرة العالي. اس
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( NEGFمخطط يؽضح مشيجية حداب التيار الكيخبائي باستخجاـ طخيقة دالة غخيؼ خارج التؽازف ) .5.5الذكل 
 (.DFTالسجمجة مع نعخية الكثافة الؽظيفية )

015 
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( الشاتج عؼ البشية السكعبة السسخكدة الؽجؽه 000عم  الاتجاه )التختيب الحرؼ الدجاسي لبشية الشحاس  .6.5الذكل
(FCC.) 

016 

و تغييخ R3c، مع الحفاظ عم  ثؽابت الذبكة  LiOsO₃ سػ تؽضيحي لتحزخ الجدء الفاصلر .5.7الذكل 
( Osيؽـ )الاحجاثيات الحرية داخل البمؽرة ، تحرمشا عم  مجسؽعة مؼ البش  التي بامكانشا حداب الشقل فييا، الأوزم

 ( مبيشة بالمؽف الأزرؽ والخمادؼ والأحسخ عم  التؽالي.O( والأكدجيؼ )Liوالميثيؽـ )

017 

. اتجاه الشقل R3̅cو  R3cالسُدتخجمة في حدابات الشقل لمبشيتيؼ  Cu/LiOsO₃/Cu(111))) . الؽصمة8.5الذكل 
) ذرات الشحاس بالمؽف البختقالي(، و . بأخح خسذ طبقات مؼ الشحاس كقطبيؼ في الؽصمةz يكؽف عم  طؽؿ السحؽر
( بالمؽف الأزرؽ والخمادؼ والأحسخ O( والأكدجيؼ )Li( والميثيؽـ )Os،)الأسسديؽـ ) LiOsO3سبع طبقات احادية مؼ 

 عم  التؽالي( .

017 

( كجالة لمطاقة في TNon-Centro( وغيخ السخكدية )TCentro. معامل الشقل لمبشيتيؼ السخكدية )9.5الذكل 
و المؽف الأسؽد لمبشية  R3cفي حالة تكؽيؼ لا مغشاطيدي، المؽف الأحسخ لمبشية  إلكترون فولت[ - 2:2] السجاؿ     

R3̅c. 

018 

السُدتخجمة في حدابات الشقل. اتجاه الشقل يكؽف عم  طؽؿ  Cu/LiOsO₃/Cu(111))) . الؽصمة5..1الذكل 
( لحرات Antiferromagnetic Couplingجؼ الستزاد )، إضافة إل  الاقتخاف السغشاطيدي الحيجيz السحؽر

.)الحرات مبيشة بشفذ الألؽاف السعتسجة  في شخح الذكل  (.  6.4الأوزميؽـ

021 

(، لكل مؼ الحالة غيخ 050في البشية غيخ السخكدية ) Cu/LiOsO₃/Cuمعاملات الشقل لؽصمة . 11.5الذكل 
( بشفذ الدساكة AFMوالحالة السغشاطيدية الحجيجية الستزادة )طبقات أحادية )بالمؽف الأسؽد(،  6السسغشطة ذات 

 طبقة أحادية )المؽف الأخزخ(. 02السكؽّنة مؼ  AFM)بالمؽف الأزرؽ(، إضافةً إل  الحالة 

020 
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 .مقدمة:1

ىي فئة مؽ السؾاد التي تتسيد بيياكل بمؾرية  ABO3أكاسيج البيخوفدكايت ذات الريغة العامة          
داخل ىحا التخكيب  Bو Aالسكعبة ، حيث تحتل الحرة البشية  أىسياو خؾاص فيديائية فخيجة مؽ نؾعيا، 

(، كسا تذكل Bو Aالبمؾري مؾاضعا معيشة مذكمة عائمة كبيخة مؽ السخكبات  ) تختمف حدب نؾع الحرات 
ىحا التختيب البمؾري يكدب ىحه السؾاد  ،(octahedraثسانيات اوجو ) Bذرات الأكدجيؽ السحيظة بالحرة 
، وضؾئية محىمة، مسا يجعميا محط اىتسام كبيخ في مجالات البحث خرائص كيخبائية، مغشاطيدية

العمسي والتظبيقات التكشؾلؾجية. تتشؾع تظبيقات أكاسيج البيخوفدكايت مؽ الإلكتخونيات وتخديؽ الظاقة إلى 
الحفازات الكيسيائية والظاقة الستججدة. عمى سبيل السثال، تُدتخجم بعض ىحه السؾاد في الخلايا الذسدية 

 الية الكفاءة، بيشسا تُدتخجم أخخى في أجيدة الاستذعار أو حتى في تخديؽ السعمؾمة.ع

      

مؽ بيؽ الخؾاص السسيدة ليحه السؾاد الخاصية الكيخوحجيجية، حيث يسكؽ ليحه السؾاد تؾليج شحشة          
أن تتغيخ بشيتيا  كيخبائية استجابة للإجياد السيكانيكي )مثل الزغط أو الذج(، والعكذ صحيح، فيسكؽ

عشج تظبيق مجال كيخبائي عمييا. أي ان ىحه الخرائص تعتسج بذكل كبيخ عمى البشية البمؾرية لمسادة. 
لحجوث الاستقظاب الكيخوحجيجي، يجب أن  تكؾن البشية البمؾرية  غيخ متشاعخة مخكديا            

(Non-centrosymmetricو عازلة، مسا يدسح بتكؾن استقظاب كيخب ) ائي عشج تظبيق إجياد
)رصاص  PZTميكانيكي. مؽ الأمثمة الذييخة لمسؾاد الكيخوحجيجية بمؾرات الكؾارتد والديخاميػ مثل 

 زركؾنات تيتانات(.

عمى الخغؼ مؽ أن السعادن عادة لا تغيخ خرائص كيخوحجيجية بذكل طبيعي بدبب بشيتيا         
 Andersonتبعج نغخيا في السعادن، حيث تشبأ العالسان البمؾرية الستشاعخة، إلا أن ىحا التحؾل لا يد

وصفاه كتحؾل بشيؾي أو اندياح  بإمكانية حجوث استقظاب في السعادن، و0961في عام   Blountو
للأيؾنات داخل البمؾرة، مسا يؤدي إلى استقظاب عمى مدتؾى البمؾرة. أطمقؾا عمى ىحه الغاىخة اسؼ التحؾل 

 .Ferroelectric-like Structural Transition [0])البشيؾي شبو كيخوحجيجي )

وىي  وزملاؤه أول دليل تجخيبي عمى وجؾد معجن كيخوحجيجي Shi، قجم العالؼ 3102في عام        
عاىخة نادرة تجسع بيؽ الخرائص السعجنية )الشقل الكيخبائي( و خرائص مساثمة لمكيخوحجيجية )فقج 

يخ ىحا السخكب تحؾلاا بشيؾياا مؽ بشية بمؾرية مخكدية التشاعخ . أع LiOsO₃مخكد التشاعخ( ، وىؾ مخكب 
(R3̅c( إلى بشية لا مخكدية التشاعخ )R3c(عشج درجة حخارة انتقالية )(Ts = 140 K [3] . 
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يغل معجنياا )ذو ناقمية كيخبائية ضعيفة عشج درجات حخارة مشخفزو (. أن ىحا الاكتذاف  LiOsO₃لكؽ  
ا في دراسة  ا  LiOsO₃السعادن الكيخوحجيجية. ىحا السديج الفخيج يجعل فتح باباا ججيجا ا واعجا مخشحا

 لتظبيقات متقجمة في الإلكتخونيات والظاقة .

باستخجام تقشيات مثل حيؾد الشيؾتخونات            LiOsO₃تؼ تحجيج البشية البمؾرية لـ          
(Neutron Diffractionحيث سسحت الشتائج بتحجيج الثؾابت ال ،)( بمؾرية لمبشيتيؽ مخكدية التشاعخةR3̅c )

 (.0مبيؽ في الذكل  R3c)البشية   R3cو لا مخكدية 

 

) ذرات الاكدجيؽ بالمؾن الأحسخ ، الاسسديؾم   LiOsO3لمسعجن السدتقظب  R3cالبشية   .1الشكل 
افة بيؽ ذرتي بالمؾن الخمادي و الميثيؾم بالمؾن الأزرق (، تتؾسط ذرة الميثيؾم ذات المؾن الأزرق السد

و ذلػ باندياح ذرة  3̅،بيشسا يتؼ كدخ التشاعخ مؽ الختبة   R3̅cالاسسديؾم ذات المؾن الخمادي في البشية 
الميثيؾم عؽ السخكد كسا ىؾ مبيؽ في الذكل، و قج لؾحظ أيزا دوران في ثسانتيات الؾجؾه التي يرشعيا 

 الاكدجيؽ حؾل ذرات الاسسديؾم.

يغيخ  سمؾك  مغشاطيدي  غيخ  معخوف.   LiOsO₃يتو  الزعيفة، فإن  بالإضافة الى ناقم        
إلكتخون  -تعؾد ىحه الخاصية )الشقمية غيخ الاعتيادية( بذكل  رئيدي  إلى تفاعل  الارتباط  إلكتخون 

Electron- Electron Correlation ) ( [2،4] وىؾ ما يذكل مفارقة مثيخة للاىتسام، حيث أن مجارات.
5d ات في الأوسسديؾم تتستع بسجى كبيخ، مسا يفتخض بو أن يؤدي إلى ضعف في الارتباط للإلكتخون

 .5dالإلكتخوني، وىؾ سمؾك معخوف في العجيج مؽ أكاسيج عشاصخ 
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( القؾي السسيد ليحه SOCالسجار )-التفديخ الخئيدي ليحه الغاىخة يكسؽ في تأثيخ اقتخان الدبيؽ        
+Os، حيث تكؾن ذرة الأوسسديؾم )LiOsO₃ؾري لـ[. في التخكيب البم5العشاصخ ]

( محاطة بثساني سظؾح ⁵
إلى مجسؾعتيؽ: الثلاثية  5d( إلى انقدام مجارات Crystal Fieldمؽ الأكدجيؽ ، يؤدي مجال البمؾرة )

السجار في الاعتبار، تخزع مجارات -(. عشج أخح تأثيخ اقتخان الدبيؽeg( والثشائية العميا )t₂gالدفمية )
t₂g  لسديج مؽ الانقدام إلى مجارات فعالة تؾصف بـjeff  (L-Mapping)حيث تشقدؼ إلى ،: 

 ( رباعيةjeff = 3/2) 

 ( ثشائيةjeff = 1/2) 

( السدتخجم في حدابات Uنغخيا ،يعتسج حجؼ الفجؾة الظاقية الشاتجة عمى قيسة معامل ىابخد )        
LDA+U في الأمخ أن ، ما ادى الى ترشيفو احيانا كذبو ناقل . الغخيبLiOsO₃  يحافظ عمى سمؾكو

 [، مسا يذيخ إلى آلية نقل غيخ تقميجية.6،3السعجني حتى في درجات الحخارة السشخفزة ججاا ]

مؽ الشاحية السغشاطيدية، تتشبأ الحدابات الشغخية بتفزيل تختيب مغشاطيدي مزاد مؽ الشؾع          
(G-type AFMبيؽ العدوم السغشاطيدية السشدؾبة ) [ لكؽ الجراسات التجخيبية 7لحرات الأوسسديؾم .]

حتى الآن لؼ تثبت وجؾد ىحا التختيب السغشاطيدي قظعا. بل تغيخ قياسات القابمية السغشاطيدية سمؾكاا 
، وىؾ ما يسيد عادة السؾاد ذات الخرائص [8](   Curie-Weiss Law)وايذ -مذابياا لقانؾن كؾري 

 يخ إلى وجؾد مخاكد مغشاطيدية نذظة في الشغام.الحجيجية السغشاطيدية، مسا يذ

ىحه الشتائج الستزاربة بيؽ الحدابات الشغخية والسلاحغات التجخيبية تفتح مجالاا واسعاا لمبحث ،         
وتذيخ إلى تعقيج غيخ مدبؾق في الخرائص الإلكتخونية والسغشاطيدية ليحا السخكب الفخيج، مسا يجعمو 

السجار في -ة التفاعلات بيؽ الكسؾن البمؾري، الارتباط الإلكتخوني و تفاعل الدبيؽنغاماا نسؾذجياا لجراس
 السؾاد، وتأثيخه عمى الشتائج الحدابية.

ييجف ىحا البحث إلى دراسة الاستقخارية البشيؾية ،البشية الالكتخونية ،الخرائص  الكيخوحجيجية،          
، وفيؼ آليات التحؾل البشيؾي التي تؤدي إلى عيؾر LiOsO₃الشقمية، الكيخوحخارية، والسغشاطيدية لسخكب 

( ab initio methodsىحه الخرائص.و ذلػ باستخجام الظخق الحدابية السبشية عمى السبادئ الأولى )
ا مؽ متظمبات التجخبة والكثيخ مؽ الجيج،  التي تعتسج بخمجيات معجة عمى أسذ نغخية، ما يخترخ جدءا

لتي  تتظمب الكثيخ مؽ الجيج والتكمفة والؾقت. ومع ذلػ، فإنو لا يدال يدتغخق عكذ الجراسة التجخيبية ا
 بعض الؾقت في حالة السخكبات السعقجة عشج دراسة بعض الخؾاص. 
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قج تختمف الشتائج الحدابية مع الخؾاص الفعمية السلاحغة تجخيبياا، ما يخبػ البحث الشغخي  و         
السعتسجة أو إدخال ترحيحات معيشة. إن القيام بتغييخ في الظخق يجعمو يعيج الشغخ في التقخيبات 

الحدابية عذؾائياا لسؾافقة الشتائج التجخيبية غيخ مبخر احيانا ، لكؽ الفيؼ الجيج لسختمف الظخق والتقخيبات 
 يسكؽ مؽ تفديخ ذلػ ، وكحا اختيار الظخق السشاسبة .
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  :. بنیة الرسالة 2

اشتسمت ىحه الخسالة  عمى مقجمة عامة حؾل البحث، تمييا عجة فرؾل تحت اطار جدئيؽ نغخي و 
 تظبيقي ،يشقدؼ الجدء الشغخي الى ثلاثة  فرؾل : 

 الفصل الأول:

السعجن  يدتعخض ىحا الفرل الخؾاص الكيخوحجيجية ، الكيخوحجيجية في السعادن، مع التخكيد عمى 
الخئيدية   . ثؼ الجانب السغشاطيدي )التخاتيب السغشاطيدية كسثال لتحؾل بشيؾي  LiOsO3السدقظب 

لخؾاص السؾاد متعجدة ا )تختيب معقج لمعدوم السغشاطيدية(. كسا يغظي مفيؾم الخظية وغيخ الخظية
 التي تجسع بيؽ الكيخوحجيجية والسغشاطيدية، وتظبيقاتيا في الأجيدة الحكية. (Multiferroicsالحجيجية )

 الفصل الثاني:

كأداة أساسية في فيدياء السؾاد السكثفة لحداب الخرائص  (DFTنغخية دالية الكثافة ) يقجم ىحا الفرل 
وندختو  (LDAالتقخيب السؾضعي لمكثافة ) ابية مثلالإلكتخونية لمسؾاد. كسا يُقجم الفرل تقخيبات حد

 (. GGAتقخيب التجرج السعسؼ ) (، التي تأخح في الاعتبار تأثيخات الدبيؽ، بالإضافة إلىLSDA) الدبيشية

 الفصل الثالث:

يدتعخض ىحا الفرل الأساليب الشغخية والحدابية السدتخجمة لؾصف الإلكتخونات في السؾاد الرمبة،  
، مثل طخيقة السؾجة ية بمؾخ، وصؾلا الى الظخق الحدابية التي تعتسج عمى ىحه الشغخيةبشغخ  بجاية

الكسؾن الكامل  (، ومشاقذةLAPW) دةداالسالخظية (،طخيقة السؾجة السدتؾية APWدة )داالسدتؾية الس
يدمط الفرل الزؾء عمى استخجام مجسؾعة أساسية      في الأنغسة الفيديائية. وشبو الكسؾن 

( Double-Zeta DZ التي تؾفخ تؾازناا جيجاا بيؽ الجقة الحدابية والسؾارد السظمؾبة. و أخيخا يتظخق الى )
لحداب الخؾاص  VASPو بخنامج  FLEURالأدوات البخمجية السدتعسمة في اطار ىحا البحث :بخنامج 

شقل الكيخبائي في لحداب ال SIESTAالستكاممة مع حدمة  Smeagolالالكتخونية و البشيؾية، و واجية 
 وصمة.

 :بينما يتألف الاطار التطبیقي من فصلين  

  الفصل الرابع :

باستخجام الشسحجة الحدابية  LiOsO₃يقجم ىحا الفرل تحميلاا شاملاا لخرائص السعجن السدتقظب 
مع تحميل (، DFTوالسقارنة التجخيبية. بجاية  بجراسة استقخار البشية البمؾرية عبخ نغخية دالية الكثافة )

( U( لتحجيج الخرائص الإلكتخونية. يتؼ تقييؼ تأثيخ كسؾن ىابخد )DOSعرابة الظاقة وكثافة الحالات )
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في وصف  GGAو LDA+Uعمى الإلكتخونات السختبظة في مجارات الأوسسديؾم، والتحقق مؽ دقة طخق 
تحجيج الثؾابت البمؾرية  الشغام. كسا يغظي الفرل عسمية الاستخخاء البشيؾي لتحديؽ مؾاقع الحرات، مع

 مجار و الحالة السغشاطيدية عمى البشية .-السثمى و دراسة تأثيخ تفاعل سبيؽ

بيشسا تبخز الجراسة السيكانيكية خؾاص البشية البمؾرية ومخونتيا مؽ خلال حداب ثؾابت السخونة. إضافة  
 الى  تحميل و حداب سخعة الرؾت ودرجة حخارة ديباي.

باستخجام  LiOsO₃حا الفرل ايزا بجراسة الحالة السغشاطيدية الأساسية لسخكب مغشاطيديا: ييتؼ ى
 (.Non-collinearمشيجية الحدابات غيخ الخظية )

  الفصل الخامس :

، حيث يبجأ بجراسة ناقميتو LiOsO₃يقجم ىحا الفرل تحميلاا متكاملاا لخرائص الشقل السسيدة لسخكب 
يدتعخض دراسة لخرائص الشقل الكيخبائي في  معامل سيباك. ثؼالكيخبائية الذبو كلاسيكية و تحميل 

(. بجاية بسفيؾم دالة NEGFخيؽ خارج التؾازن )غباستخجام نغخية دالة    Cu /LiOsO₃/ Cuوصمة 
خيؽ كأداة أساسية لؾصف نغام الشقل الكسؾمي، مع شخح مشيجية بشاء الؾصمة في الشسؾذج الحدابي، ثؼ  غ

،مع اعتبار الحالة لا مغشاطيدية و R3̅cو R3cخبائي لمبشيتيؽ البمؾريتيؽ تحميل خرائص الشقل الكي
(، كسا تؼ استكذاف تأثيخ مزاعفة عجد الظبقات Antiferromagneticالسغشاطيدية الحجيجية الستزادة )

 عمى خرائص الشقل.   

 جروسة. يشتيي ىحا العسل بخاتسة تحتؾي عمى ممخص يذسل الشتائج الستحرل عمييا لكل الخؾاص الس
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   السغشاطيدية و تطبيقاتها و الفرل الأول : الخواص الكهروحديدية

 مقدمة .1

وخاصةً الكيخوحجيجية والسغشاشيدية  مغ الخكائد الأساسية تُعج دراسة الخػاص الفيديائية لمسػاد         
في تصػيخ تكشػلػجيا السػاد الستقجمة، لا سيسا في مجالات الإلكتخونيات والاترالات والصاقة. في ىحا 
الدياق، تحتل عائمة البيخوفدكايت أىسية خاصة نطخًا لتشػع بشياتيا وقجرتيا عمى إضيار مجسػعة مغ 

 (Ferroelectricity) مغ بيغ ىحه الخػاص، تُبخز الخاصية الكيخوحجيجية  .لستخابصةالخػاص السعقجة وا
دورًا جػىخيًا في التصبيقات التي تعتسج عمى استقصاب كيخبائي يسكغ تمعب تطيخ في العػازل عادة و التي 

السخكب  ، كسا ىػ الحال فيسمػكا مذابو سعجنيةالسػاد بجي بعس التالسثيخ للاىتسام ان . التحكع فيو
، والحي يُعج مثالًا نادرًا يجسع بيغ الدمػك السعجني والتحػل البشيػي الحي LiOsO₃ السعجني السدتقصب

 .يائيخافق الاستقصاب الكيخب

بالتػازي، تمعب الخػاص السغشاشيدية دورًا حاسسًا في تػجيو الدمػك الفيديائي لمسػاد، حيث تختمف        
 نػع التختيب بيغ العدوم السغشاشيدية، مثل السغشاشيدية الحجيجيةالأنساط السغشاشيدية باختلاف 

(Ferromagnetism) زادةتالسالحجيجية ، السغشاشيدية (Antiferromagnetism)  وحتى ،
الخػاص الكيخوحجيجية  بيغ ان الجسع . (Noncollinear magnetism) السغشاشيدية غيخ الخصية

 في نفذ الػقت يجعل ىحا الشػع مغ السخكبات يشتسي الى السػاد متعجدة الخػاص الحجيجية والسغشاشيدية
(Multiferroics)  حيث تستمظ ىحه السػاد أكثخ مغ خاصية "حجيجية" في آنٍ واحج، مسا يفتح السجال ،

يسكغ ل بادالت ىحا .الستبادل بيغ الحقػل الكيخبائية والسغشاشيدية أثيخلترسيع أجيدة ذكية تعتسج عمى الت
شحشة عمى ليذ فقط  عتسج، والحي ي(Spintronics) يُعخف بـ الإلكتخونيات الدبيشيةما استغلالو في 

يسكغ تصػيخ أجيدة تعتسج عمى ضػاىخ مثل السقاومة كسا ،  شاشيديالإلكتخون، بل أيزًا عدمو السغ
ل حجخ الأساس في تقشيات الحاكخة السغشاشيدية والسقاومة السغشاشيدية غيخ متساثمة السشاحي، والتي تذك

  ة.الحجيثة والسعالجات عالية الكفاء

في ىحا الفرل، سشدتعخض البشية البمػرية لعائمة البيخوفدكايت، ونفرل في الخػاص الكيخوحجيجية 
والسغشاشيدية، ثع نشتقل إلى السػاد متعجدة الخػاص الحجيجية، لشختع بالتصبيقات التقشية السختبصة 

 بالإلكتخونيات الدبيشية.
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  عائلة البيروفدكايت.2

تُعجّ عائمة البيخوفدكايت إحجى أكثخ البشى البمػرية تشػعًا مغ حيث التخكيب والخػاص الفيديائية،         
كاتيػنًا  B كاتيػن كبيخ الحجع، و A ، حيث يذغل السػقعABX3وىي تتسيد بريغة عامة مغ الشسط 
 أكاسيج البيخوفدكايتعشجىا دسى ت ، دجيشاتعادة ما تكػن أوك  Xانتقاليًا صغيخًا محاشًا بثسانية ايػنات 

(Perovskite Oxides)  تخكيبيا الكيسيائي العام يربح و ABO₃ [1] .تكخيسا ىحه البشية  تعػد تدسية
 (  (Lev Aleksandrovich Perovski, 1792–1856وسي ليف ألكدانجروفيتر بيخوفدكيمعالع الخ ل

الحي يُعج الشسػذج الأساسي " في جبال الاورال و  CaTiO₃ السعجن الصبيعي "بيخوفدكايت عشج اكتذاف
 .ليحه العائمة

تستمظ أكاسيج البيخوفدكايت خرائز إلكتخونية ومغشاشيدية متشػعة لمغاية نتيجة التفاعل القػي        
عمى  كسا ان ليا القجرة ، واليشجسة البمػرية القابمة لمتعجيل.B السختمفة في السػقعبيغ حالات التكافؤ 

استزافة مجسػعة واسعة مغ الكاتيػنات دون انييار البشية، مسا يفتح السجال أمام ضبطٍ دقيقٍ لخػاصيا 
 الػضيفية.

التحفيد ، .PbTiO₃و BaTiO₃ في ىػ الحال كسا ائيالاندياح الكيخب ومغ أبخز خػاصيا        
 الشاقمية الفائقة ،السغشاشيدية وغيخىا مغ الخػاص.، BiFeO₃و SrTiO₃ في  الزػئي والكيخوكيسيائي

بفزل ىحه الخرائز، تُدتخجم أكاسيج البيخوفدكايت في مجالات عجيجة مثل خلايا الػقػد الرمبة و 
(SOFC والخلايا الذسدية، والسػاد ،)( متعجدة الخرائزMultiferroics ،) وأجيدة التخديغ

 .وحتى في الحداسات و غيخىا السغشاشيدي، بل

 [1] ػلجشسيجتغقبل  وتعتسج استقخارية بشية البيخوفدكايت بذكل رئيدي عمى معامل التدامح السقتخح مغ
(Goldschmidt Tolerance Factor)والحي يُعبَّخ عشو بالعلاقة ،: 

𝑡 =
𝑟𝐴 + 𝑟𝑋

√2(𝑟𝐵 + 𝑟𝑋)
 

𝑟𝑋،𝑟𝐵،𝑟𝐴   أنراف أقصار الأيػناتىي A وB وXعمى التػالي. عشجما تقع قيسة ، 𝑡�   ضسغ السجال
مذػّه قميلًا [، فإن البشية البمػرية تكػن مدتقخة غالبًا أو تشتسي إلى شػر بيخوفدكايت مثالي أو 8.0:0.8]

أو السعيشي(. أما عشج الابتعاد عغ ىحا السجال، فغالبًا ما تُطيخ السادة تحػلات  )مثل الشطام السكعب
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لتقييع إمكانية تذكّل  معامل التدامح يُعج أداةً جيجة شػرية أو تفقج الاستقخار البشيػي. وعميو، فإن تحميل
 عسمية.بل إجخاء الحدابات أو التجارب البشية البيخوفدكايت وتػقّع ثباتيا البشيػي ق

   الخاصية الكهروحديدية.3

تحتل السػاد الكيخوحجيجية مكانة ميسة في عالع التكشػلػجيا، إذ تشتسي إلى فئة مغ السػاد التي         
تُطيخ استقصابًا كيخبائيًا قابلًا لمعكذ عشج تصبيق مجال كيخبائي خارجي. وبسا أنيا عػازل كيخبائية، فإنيا 

تجابةً للإجياد السيكانيكي )كالزغط أو الذج(، كسا يسكغ أن تتغيخ قادرة عمى تػليج شحشة كيخبائية اس
أبعادىا عشج تصبيق مجال كيخبائي. وبحلظ يطيخ ارتباط وثيق بيغ البشية البمػرية والخػاص الفيديائية 
لمسخكب؛ إذ يتصمب حجوث الاستقصاب وجػد بشية بمػرية لا مخكدية )أي غيخ متشاضخة حػل السخكد(. ومغ 

مثمة عمى ىحه السػاد بمػرات الكػارتد وبعس الديخاميكيات مثل رصاص زركػنات تيتانات أبخز الأ
(PZT ،لقج أحجثت ىحه السػاد قفدة نػعية في العجيج مغ التصبيقات، لاسيسا في أجيدة الاستذعار .)

 [.2ومػلجات الصاقة، ومسترات الاىتداز، إضافة إلى التصبيقات الصبية وغيخىا ]

 الكهروحديدية في السعادن كتحول بشيوي .1.3 

السعادن لا تطيخ خرائز كيخوحجيجية بذكل شبيعي، لأنيا تستمظ بشية  عمى الخغع مغ ان         
عمى   Blount و Anderson  تحجث العالسيغ 0698بمػرية مشاضخة تسشع ضيػر ىحه الخاصية، في عام 

عمى انو يحجث كتحػل بشيػي او اندياح للايػنات بذخحو  اإمكانية حجوث استقصاب في السعجن و قام
 )الكيخوحجيجية كتحػل بشيػي( داخل البمػرة ،فيػ استقصاب عمى مدتػى البمػرة ، تع تدسيتو

‘ferroelecric-like structural transition’ [3ثع جاء ،] shi  و قجم اول  2802عام   و مغ معو
بالسعجن السدتقصب ، حيث بيغ في عسمو انو معجن و تست تدسيتو  LiOsO3 و ىػ كيخوحجيجيمعجن 

  . [4سيء أي ان ناقميتو تبقى ضعيفة حتى في درجات الحخارة السختفعة]

 LiOsO3 السعدن السدتقطب. 2.3

        LiOsO3ىػ مخكب بيخوفدكايت ذو الريغة العامة ABO₃حيث ،:A ىػ أيػن الميثيػم (Li⁺). 
،Bىػ أيػن الأوزميػم (Os⁵⁺). وO عامل التدامح لمتشبأ باستقخارية البشية  نحدب .غعبارة عغ الاكدجي 

(t) لـ LiOsO3  تقارب ةيأخح قيس ،  حيثباستخجام أنراف أقصار الأيػنات t≈0.77  أقل مغ وىي قيسة
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بدبب صغخ حجع أيػن الميثيػم، مسا قج يؤدي إلى تذػىات في البشية البمػرية. ىحه التذػىات يسكغ  0.8
 .[5الكيخبائية والسغشاشيدية لمسخكب ]أن تؤثخ عمى الخرائز 

 

 
وعمى اليدار البشية لا مخكدية ، عمى اليسيغ LiOsO3ل   R3̅cالبشية مخكدية التشاضخ  .1.1الذكل

(، الحرات : الميثبػم ، الاسسديػم والاكدجيغ 000نتيجة اندياح ذرة الميثيػم وفق السحػر ) R3cالتشاضخ 
 . عمى التػاليمبيشة بالمػن الأزرق ، الخمادي و الأحسخ 

 ، اثبت فيو ان مخكبمغ نػعو ومغ معو عسل مسيد و فخيج Shi ان العسل التجخيبي الحي قام بيو        
LiOsO3   288-8سيئة و درس ناقميتو بجلالة تغيخ درجة الحخارة في السجال معجن ذو ناقمية K   و ،

   )K)  048في الارتفاع بعج تدتسخ ،  ثع (K 140-0وجج ان مقاوميتو تتدايج بذكل سخيع في السجال )
في درجات   R3c مغ البشية لا مخكدية التشاضخ Ts=140Kبشيػي التحػل اللكغ بسعجل اقل ،و حجد درجة 

، و استشتج ان السخكب يحافظ Tsاو تداوي  الى  مخكدية التشاضخ في درجات حخارة اكبخ Tsل مغ حخارة اق
 (neutron diffraction) ى  احجاثيات البشيتيغ بالاعتساد عم و حجد ،في السجال السجروسعمى معجنيتو 

  .[ 4حيػد الشيتخونات] 
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 : الثػابت الذبكيةذات  090السعخوفة بالخقع   R3̅c : السجسػعة الفزائية

a = 5.06379(5) Å, c = 13.2110(2) Å; V = 293.371(6) Å3  

 : ذات الثػابت الذبكية 091السعخوفة بالخقع   R3c : السجسػعة الفزائية

a = 5.04556(5) Å, c = 13.2390(2) Å; V = 291.880(6) Å3 

حػل السخكب السعجني  2820 يبية سشةالتجخ  عفي دراستيوزملاؤه  J. S. Zhouكسا أشار           
إلى عجد مغ السلاحطات السيسة التي تعكذ الخرائز الفيديائية الفخيجة ليحا  ،LiOsO₃ السدتقصب 

كمفغ، حيث  048يسخ بتحػل شػري عشج درجة حخارة تقارب  LiOsO₃أن ايزا الشطام. أضيخت نتائجيع 
يشتقل مغ شػر غيخ مدتقصب إلى شػر قصبي، مسا يؤكج وجػد خاصية كيخوحجيجية في نطام معجني. 

ىحا الشطام  وقج بيشت التحميلات التجخيبية، مثل قياسات الحخارة الشػعية والسغشاشيدية، أن الإلكتخونات في
العالية التي تجل عمى تفاعلات  Kadowaki–Woodsط، مجعػمًا بشدبة ابتر لاتُطيخ سمػكًا شجيج ا

. وتبيّغ أن شبيعة التحػل الصػري في شقل. كسا لػحطت تغيخات واضحة في آلية ال[9]إلكتخونية قػية
LiOsO₃ عذػائي"، وىػ ما تع دعسو أيزًا مغ خلال –ليدت انتقالًا اندياحيًا مدتسخً، بل مغ نػع "تختيب
الحخارية حػل نقصة التحػل. وأخيخًا، أضيخ تحميل الدمػك الحخج لمخػاص الحخارية  لشاقميةاتغيخات 

والكيخبائية تذابيًا مع التحػلات في السػاد السعجنية ذات السغشاشيدية الحجيجية، مسا يذيخ إلى ديشاميكية 
سكغ و اشكالو نشتقل فيع التختيب السغشاشيدي الس، لتجعع وجػد تختيب مغشاشيدي ما في السخكب معقجة

 .الى الخاصية السغشاشيدية لمسػاد 

 وانواعها  الخاصية السغشاطيدية. 4

ة )فخدية( في يجو ل أساسي عمى وجػد إلكتخونات غيخ ز تعتسج السغشاشيدية في السػاد بذك       
ويدداد  .(spin) السجارات الحرية، حيث تػلّج ىحه الإلكتخونات عدومًا مغشاشيدية ناتجة عغ دورانيا الحاتي

 .ةالفخديبازدياد عجد الإلكتخونات  العدم السغشاشيدي الكمي لمسادة

في مخكب معيغ، يسكغ أن تشذأ حالة مغشاشيدية إذا كانت البشية البمػرية تحتػي عمى ذرات ذات        
قج تطيخ مغشاشيدية  كسا.جدئيًا مستمئة( d عدم مغشاشيدي ذاتي )كسا في العشاصخ الانتقالية ذات مجارات

أيزًا في مخكبات تتكػن مغ ذرات لا تُطيخ مغشاشيدية في حالتيا الفخدية، وذلظ نتيجة تفاعلات 
 .إلكتخونية معقجة داخل الذبكة البمػرية



 امانخىاص انكهروحديدية وانمغناطيسية و تطبيقاته                                                               انفصم الأول :           

 

  04 
 

أضيخت الجراسات أن التجاخل بيغ السجارات الإلكتخونية لمحرات السجاورة، خرػصًا عبخ ذرة          
ي الأكاسيج، يسكغ أن يؤدي إلى تختيب مغشاشيدي ، وذلظ اعتسادًا عمى ىشجسة وسيصة مثل الأكدجيغ ف

، الفائقالتبادل  تفاعلالسجارات والسدافة بيغ الأيػنات السغشاشيدية. يُعخف ىحا الشػع مغ التفاعل باسع 
 [7].ويمعب دورًا أساسيًا في تحجيج الدمػك السغشاشيدي في العجيج مغ السخكبات الانتقالية

 نتيجة وجػد عشرخ الخوثيشيػم  مغشاشيدية حجيجية SrRuO 2 عمى سبيل السثال ، يطيخ مخكب       
(Ru⁴⁺) 4 السجار مدتػى  عمى زوجية، الحي يستمظ إلكتخونات غيخd .مسا يُػلّج عدمًا مغشاشيديًا صافيًا ،

 ، وتػزيعيا الالكتخونيالشكية، فيي لا تُطيخ سمػكًا مغشاشيديًا واضحًا  (Os) دميػمسسأما في حالة ذرة الأ
غالبًا ما يؤدي إلى إلغاء العدوم السغشاشيدية الحاتية للإلكتخونات)ىحه العدوم قج تتعاكذ داخميًا فلا يطيخ 

، فإن (ABO₃) دميػم في تخكيب بمػري مغ نػع البيخوفدكايتسسعدم صافٍ(.مع ذلظ، عشج إدخال الأ
، إضافة إلى التفاعل مع ) السجال البمػري او تفكظ السجارات (إلكتخون –البيئة البمػرية وتفاعلات الإلكتخون 

[. تختمف اشكال السغشاشيدية حدب 8]أيػنات الأكدجيغ، يسكغ أن تؤدي إلى ضيػر حالات مغشاشيدية 
 اتجاىات العدوم السغشاشيدية مغ ذرة لاخخى ، مغ بيشيا :

   Ferromagneticالسغشاطيدية الحديدية. 1.4

يتسيد ىحا الشػع بتختب العدوم السغشاشيدية للإلكتخونات خصيا في اتجاه واحج، مسا يشتج مغشاشيدية       
ىحا ما يحجث نتيجة التفاعلات السباشخة بيغ العدوم  :قػية حتى في غياب مجال مغشاشيدي خارجي

،  (Co)  ، والكػبالت(Ni) ، الشيكل(Fe) الحجيج :مثال .ي مػجب(السغشاشيدية للإلكتخونات )تفاعل تبادل
السغشاشيدية  لعدوما تػجو،  لتػضيح البيخوفدكايت مخكبات في تطيخ مغشاشيدية حجيجية  أيزا قج
 . 2.0كسا ىػ مػضح في الذكل  LiOsO3استخجمشا التخكيب السعتسج لل  لمتعخيف  ػافقةالس
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 في نفذ الاتجاه في السػاد ذات مغشاشيدية حجيجية )عدوم متػازية السغشاشيديةتػزع العدوم  2.1.ذكلال
 .(محسػلة عمى ذرات الاسسديػم

  Aantiferromagnetic  السغشاطيدية الحديدية السزادة. 2.4

يختمف ىحا الشػع مغ السغشاشيدية الحجيجية في اتجاه العدوم السغشاشيدية للإلكتخونات حيث          
يحجث بدبب التفاعل التبادلي  .، مسا يمغي السغشاشيدية الكمية(2.0)الذكل  اتجاىات متعاكدة تكػن  في

 .(NiO) ، وأكديج الشيكل(MnO) أكديج السشغشيد مثال عغ ىحا   .الدالب بيغ العدوم السغشاشيدية

بدبب  مزادة حجيجية الحي يطيخ مغشاشيدية   LaFeO₃تػجج مخكبات مغ عائمة  البيخوفدكايت مثل  
 .في اتجاىات متعاكدة (Fe) تختيب العدوم السغشاشيدية لمحجيج
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مغشاشيدية في السػاد ذات مغشاشيدية حجيجية مزادة )عدوم  ةالسغشاشيدي تػزع العدوم  .3.1ذكلال

 .متعاكدة(متػازية و 

الحجيجية في خمية كبيخة تحػي عجد كبيخ مغ الصبقات يسكغ التفريل في انػاع السغشاشيدية          
، حيث يسكغ ان تأخح عجة اشكال تعتسج فييا عمى اتجاىات العدوم السغشاشيدية لمحرة  AFMالسزادة
 السزاد الحجيجي التختيب السغشاشيدي  ساطبعس ان ،ما جاورىا بيغ شبقة واخخى او بيغ ذرة والسعتبخة 

 :4.0في الذكل بيشةمبالذخح  اسفمو و في السػاد الرمبة 

   A-AFM حديدية نوع )ا(ا. مغشاطيدية 

في ىحا الشسط، تكػن الحرات السغشاشيدية في الصبقة الػاحجة )أو السدتػى الػاحج( مختبة بذكل مػازٍ       
بيغ الصبقات تكػن العدوم مختبة بذكل معاكذ  بيشسا  (،)أي جسيع العدوم السغشاشيدية في نفذ الاتجاه

 .ذصائخ" مغ اتجاىات مغشاشيدية متعاكدةال" يذبو نػعاً ما   ()أي كل شبقة تعاكذ الأخخى 

 

 



 امانخىاص انكهروحديدية وانمغناطيسية و تطبيقاته                                                               انفصم الأول :           

 

  07 
 

 C-AFM ب. مغشاطيدية حديدية نوع )س(      

،أما في الاتجاىيغ في اتجاه واحج  مػازية ( z الحرات عمى شػل محػر معيغ )مثل محػرتكػن    
 يذبو عسػد مغ عدوم متػازية، لكشو بجػار.، فإن العدوم السغشاشيدية تكػن متعاكدة(y و x)الآخخيغ

 .عسػد آخخ لو اتجاه معاكذ

 G-AFM ج. مغشاطيدية حديدية نوع )ج( 

ىحا ىػ الشسط السزاد تسامًا، حيث كل ذرة ليا اتجاه مغشاشيدي معاكذ لجيخانيا في جسيع       
 .(x, y, z) الاتجاىات

، غشاشيدييسكغ تخيمو كشسط ثلاثي الأبعاد حيث لا تػجج ذرتان متجاورتان ليسا نفذ اتجاه العدم الس     
 .4.0كسا ىػ مبيغ في الذكل
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 .LiOsO₃ السزاد في مخكبالحجيجي ثلاثة أنساط محتسمة مغ التختيب السغشاشيدي . 1.4الذكل

 ،A (A-AFM) أ( التختيب السغشاشيدي السزاد مغ نػع)

 ،C (C-AFM) ب( التختيب السغشاشيدي السزاد مغ نػع)

 .2×2×2 كبيخةفي الخمية ال G (G-AFM) ج( التختيب السغشاشيدي السزاد مغ نػع)

 ( فقط، وتسثل الأسيع اتجاه العدوم السغشاشيدية.Osتُطيخ السخصصات أيػنات الأوزميػم )

  Ferrimagnetic   سغشاطيديةيريالف. 3.4 

في ىحه الحالة تتختب العدوم السغشاشيدية خصيا في اتجاىات متعاكدة، ولكغ مع وجػد اختلاف في       
يحجث بدبب التفاعل التبادلي الدالب  .، مسا يشتج مغشاشيدية صافية كسحرمة كمية(1.0)الذكل  الذجة
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اما في  .(Fe₃O₄) الفخيت :مثال عغ ىحا الشػع مغ التخاتيب .بيغ أنػاع مختمفة مغ الأيػنات السغشاشيدية
 .الشػع مغ ىحا الحي يطيخ مغشاشيدية حجيجية مزادة  Y₃Fe₅O₁₂ مخكبات مثل :البيخوفدكايت

 
 

 لكشيامتعاكدة  متػازية و عدوم) سغشاشيدية فيخيال في السػاد ةالسغشاشيدي تػزع العدوم. 5.1ذكلال
 .في الذجة( مختمفة 

   ’non-collinear magnetism‘ السغشاطيدية غير الخطية. 4.4

ىحا الشػع إلى سمػك مغشاشيدي غيخ تقميجي معقج لا يتبع الذكل الخصي لمسػاد السغشاشيدية  يذيخ        
مختمفة عغ التخاتيب و مغشاشيدية متعجدة  اشكالوجػد يجل عمى  ما الحجيجية وقج  لا  تطيخ بالكياس ، 

العدوم السغشاشيدية أو ، يحجث ىحا الشػع مغ الحالات السغشاشيدية  بدبب التفاعلات السعقجة بيغ  الدابقة
تبع اشكالا تسا تأثيخات مثل التجاخل السجاري ،حيث لا تتبع العدوم السغشاشيدية تػجيا معيشا بذكل خصي ان

بعس السخكبات ذات  عغ ذلظ مثال،  (ذات حػامل غيخ متػازية )متعجدة في مشاشق مختمفة مغ البمػرة
سيتع عخض مفرل ليحا الشػع مغ الحلات .ة القػيةالبشية البمػرية السعقجة أو التفاعلات الإلكتخوني

 السغشاشيدية و اشكاليا في الجدء التصبيقي  'الدبيشات المػلبية' .
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   Multiferroics السواد متعددة الخواص الحديدية.5

 تكػن  عادةً  غيخ مسمػءة. 1d(، الحي يستمظ إلكتخونات Osيحتػي السخكب عمى  عشرخ الأوزميػم )      
في مجارات غيخ مدتقخة، مسا يجعميا عخضة لتأثيخات كسػمية معقجة، ايغ يسكغ أن تؤدي  1dإلكتخونات 

 إلى ضػاىخ مثل التختيب السغشاشيدي  أو التحػلات الصػرية.

في نفذ الػقت، فإنو يُرشف ضسغ   حجيجيةو يطيخ خرائز مغشاشيدية وكيخ   LiOsO₃ إذا كان     
حجيجية تع اثباتيا تجخيبيا كتحػل و لكيخ مخاصية ا، بالشدبة ل  'Multiferroics' باسعفئة السػاد السعخوفة 

لكغ ذلظ لا يسشع وجػدىا بذكل اكثخ ،بشيػي بيشسا لع تػصف الحالة السغشاشيدية بذكل دقيق تجخيبيا 
غلالو في قج يسكغ است اتعقيجا كالحالة السغشاشيدية السػضعية و غيخ الخصية ، اذا تع اثبات وجػدى

 :تصبيقات ميسة مثل

حيث يسكغ تخديغ السعمػمات في كلا البعجيغ الكيخبائي والسغشاشيدي، مسا  :أجيدة تخديغ البيانات .0
 .يديج مغ سعة التخديغ وكفاءتو

 .[9بدبب حداسيتيا العالية لمتغيخات في السجالات الكيخبائية والسغشاشيدية] :السدتذعخات والسحػلات .2

  الالكترونيات الدبيشيةتطبيقات  .6

بأنيا فخع مغ فخوع الإلكتخونيات يعتسج عمى  (Spintronics) خونيات الدبيشيةكتلالا تُعخف        
دتغل ىحه التقشية ت (Spin) المف او الدبيغ. الاستفادة مغ الخاصية الكسػمية للإلكتخون السعخوفة باسع

 .آفاقًا ججيجة في عالع التكشػلػجيا الكيخبائي، مسا فتح شقلعمى ال الدبيغتأثيخ اتجاه 

     السقاومة السغشاشيدية العسلاقة كتخونيات الدبيشية مع اكتذاف ضاىخةلتدامغ ضيػر الا          
(Giant-Magnetoresistance-GMR)عمى يج العالسيغ،1988 عام Albert Fert   الفيديائي(

وقج حرل الاثشان عمى جائدة نػبل في الفيدياء )الفيديائي الألساني(.  Peter Grünbergو   الفخندي(
 .[ 10تقجيخًا ليحا الاكتذاف الحي احجث ثػرة في عالع التخديغ و السعمػماتية]  2007 عام

خاصية أساسية للإلكتخونات والجديسات الأولية الأخخى، وىػ مفيػم يجسع بيغ  جورانلا يُعتبخ         
عمى أنو حخكة الإلكتخون حػل نفدو، مسا  جورانرػر الالسيكانيكا الكلاسيكية والكسػمية. يسكغ ت

 ، فيذكل الإلكتخون حقلا مغشاشيديا حػلو،ما يذبو الى حج بعيج سمػك السغشاشيذ.  كسية حخكة يسشحو
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 .الحالتيغ بيغ أيزا ولكغ(, أسفل) ↓ و( أعمى) ↑ملاحطة: المدبيغ ليذ فقط 

صمب بخأس مددوج،و كانت بسثابة قفدة نػعية ، تع استخجام ىحه الخاصية في اول  قخص  0661في عام 
 [.11و كسية في عالع التكشػلػجيا]

 (GMR) العسلاقة  السقاومة السغشاطيدية. 1.6

اول مثال تصبيقي  ، لسغشصةبتغيخ ا قيستيا و تتغيخ وىي مقاومة تشذأ مغ وجػد تختيب مغشاشيدي ما     
اكتذفت .(Giant Magnetoresistance Effect ou GMR)   السقاومة السغشاشيدية العسلاقة عشيا

، وىػ تأثيخ كسي لػحظ في تخكيب يتكػن مغ شبقات ذات 0600السقاومة السغشاشيدية العسلاقة سشة 
كسا ىػ  تتػضع فػق بعزيا بالتشاوب ( Cr )الكخوم وغيخ مغشاشيدية ( Fe )الحجيجمغشاشيدية حجيجية
 (Spin-up,down) الالكتخون الى اعمى او اسفل دورانحيث تمعب خاصية  ،9.0مػضح في الذكل 

   .ان الػصمة تقػم بعسمية تخشيح حداس ججا لمتيار الكيخبائي لػحظ دورا في السقاومة التي تبجييا السادة ،

 
)لامغشاشيدي( والكخوم  )مغشاشيدي(شبقات متعجدة مغ الحجيجعمى شكل  GMRوصمة  .6.1الذكل

الػصمة اختلاف كبيخ في  ، تبجي، شبقات الحجيج بالمػن الأزرق و شبقات الكخوم بالمػن الأصفخ بالتشاوب
 .في اتجاه واحج او متعاكدة في الاتجاه شبقتي الحجيج مغشصةعشجما تكػن السقاومة 

و زية مصبقة العازلة متػالاعتسادا عمى ما إذا كانت مغشصة الصبقات السغشاشيدية الحجيجية السجاورة       
حيث تكػن . السقاومة الكيخبائية الكمية لستعجد الصبقات  تتغيخ ،في الاتجاه في اتجاه واحج  أو متعاكدة
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وعالية ندبيا في  في اتجاه واحج ة شبقات الحجيجصشكػن مغتندبيا عشجما السقاومة الإجسالية مشخفزة 
عغ شخيق تصبيق مجال . يسكغ التحكع في اتجاه السغشصة دة)بيغ شبقة و اخخى(كتعاالحالة الس

 .مغشاشيدي خارجي

في مدتذعخات السجال السغشاشيدي ، والتي تدتخجم لقخاءة  GMR يطيخ التصبيق الخئيدي ل      
 البيانات في محخكات الأقخاص الثابتة وأجيدة الاستذعار الحيػية والأنطسة الكيخوميكانيكية الجقيقة

(MEMS) ا مغ الأجيدة. تدتخجم لياكلوغيخى GMR  متعجدة الصبقات أيزا في ذاكخة الػصػل
 .كخلايا تخدن جدءا واحجا مغ السعمػمات (MRAM) العذػائي السقاومة لمسغشاشيدية

 (AMR) السقاومة السغشاطيدية غير متساثلة السشاحي. 2.6 

ضاىخة فيديائية تتغيخ فييا السقاومة  (AMR) تُعج السقاومة السغشاشيدية غيخ متساثمة السشاحي        
الكيخبائية لسادة مغشاشيدية تبعًا لتػجو السغشصة السحمي بالشدبة لاتجاه التيار الكيخبائي. ىحا التأثيخ يُعدى 
إلى تفاعل حخكة الإلكتخونات السػصمة مع تختيب العدوم السغشاشيدية في السادة، مسا يؤدي إلى تبايغ في 

 .(1.0)الذكل ائية بحدب الداوية بيغ شعاع السغشصة والتيارمقاومة السادة الكيخب

 
ة التي ترشعيا السغشصة مع بتغيخ الداوي التي تبجييا السادة لمتيار  Rالسقاومةتغيخ  .7.1الذكل
 .(θ،)التيار مبيغ بالمػن الأزرق و اتجاه السغشصة بالمػن الأحسخ يرشع حاملاىسا  الداوية التيار

عسمشا البحثي، مغ الستػقع أن يؤدي إثبات وجػد حالة مغشاشيدية غيخ تقميجية، مغ نػع في سياق        
(، حيث تكػن حػامل العدم السغشاشيدي مختمفة الاتجاىات، إلى إكداب الشطام spin-spiralلػلبي  )

تػلج قج غيخ التقميجية  السغشاشيدية السجروس خرائز مقاومة مغشاشيدية غيخ متساثمة. فسثل ىحه البشية
كثخ أ ذكلب .تغيخات مػضعية في اتجاه العدم السغشاشيدي تؤثخ بجورىا عمى السقاومة الكيخبائية الكمية
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، تختمف السقاومة الكيخبائية لمسادة عشجما تكػن السغشصة مػجية بالتػازي مع اتجاه التيار الكيخبائي تفريل
R∥  مقارنةً بحالتيا عشجما تكػن السغشصة متعامجة مع التيار ،R⊥ وتُعج ىحه الدسة مغ الخرائز

، °(68[)و قج تختمف الداوية بيشيسا عغ 02الجػىخية التي تسيد السػاد ذات البشية السغشاشيدية السعقجة]
 .مسا يفتح السجال أمام استخجاماتيا في تقشيات الاستذعار الجقيقة

يُدتخجم حاليًا عمى نصاق واسع في تصػيخ حداسات  AMR الإشارة إلى أن تأثيخ تججر          
،  مغشاشيدية عالية الحداسية، وذلظ في تصبيقات متعجدة تذسل: أنطسة تحجيج السػاقع في الديارات

، بالإضافة إلى الاستخجامات الصبية مثل الترػيخ بالخنيغ  وأجيدة قياس السػضع في الصيخان
 .(magnetoencephalography) والترػيخ الحيػي السغشاشيدي (MRI) السغشاشيدي

تُطيخ ىحه الطاىخة أىسية بالغة في مجال الإلكتخونيات الدبيشية ، حيث يجخي استغلال الخرائز      
 .السغشاشيدية لمسادة إلى جانب خرائريا الإلكتخونية لتصػيخ أجيدة ذات أداء عالٍ وكفاءة شاقػية أكبخ
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 الفصل الثاني : نظرية دالية الكثافة لهصف المادة

 .مقدمة1

تعتبخ السادة الرمبة مؽ السجالات السعقجة مؽ حيث تخكيبيا و التفاعلات التي تحجث بيؽ         
باستخجاـ مجسؾعة مؽ  مبشية و مظؾرة مكؾناتيا ، و لجراسة خؾاص السادة الرمبة تدتعسل نغخيات

تتغيخ مؽ مادة لأخخى ، بجاية بسعادلة شخودنغخ و التي ترف ظخؽ و صلاحية استخجاـ الالتقخيبات 
جديسة متفاعمة  N+NZحخكية  الجديسات السكؾنة لمحرة خرؾصا والسادة عسؾما ، حيث نكؾف اماـ عجد 

         .البة الذحشة في حالة حخكة  و انؾية مؾجبة الذحشة عمى اعتبار اف كل الحرات تحتؾي عمى الكتخونات س
ترف ميكانيػ الكؼ الأنغسة الحرية كجديسات متفاعمة بقؾى كيخبائية و طاقتيا الحخكية بسعادلة شخودنغخ 

بالاعتساد عمى مجسؾعة مؽ التقخيبات  الاساسية التي اثبتت نجاحيا في وصف السؾاد و تحجيج خؾاصيا
في ىحا الفرل سشتحجث عمى معادلة شخودنغخ لشغاـ متعجد الاجداـ و اىؼ التقخيبات ، [1]والتعجيلات 

 . [ 2]ة لحميا ثؼ سشتظخؽ الى دالية الكثافة كشغخية أساسية لحل ىحه السعادلةجالسعتس

 هاالتقريبات الأساسية لحم و . معادلة شرودنغر لنظام متعدد الاجسام2

 من .معادلة شرودنغر المستقمة عن الز 2.1

ترف ميكانيػ الكؼ ىحا الشغاـ الستكؾف مؽ الالكتخونات و الانؾية  بسعادلة شخودنغخ الاساسية السدتقمة 
 :(1 .2[ )3]عؽ الدمؽ بالعبارة 

HΨ=EΨ            (1.2) 
 حيث :

Ψ. دالة مؾجية : 

Eالظاقة الكمية لمبمؾرة : . 

Hات، يحتؾي الظاقة الحخكية  و طاقة كسؾف : مؤثخ ىاممتؾنياف البمؾرة الحي يرف التفاعل بيؽ الجديس
 (:2.2) ةو يعبخ عشو بالعبار  [ 4] الجديسات

Htotal= Te + Tn  + Ve-e  +Vn-n   +  Ve-n           (2 2. )  
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 حيث :
 Te  : الظاقة الحخكية ؿN   كتمة كل الكتخوف  ،الكتخوفme. 

Te= ∑
𝑃𝑖

2

2𝑚𝑒

𝑁
𝑖<1 = ∑

;ℏ2

2𝑚𝑒

𝑁
𝑖<1 ∆𝑖                  (3 2. ) 

Tn الظاقة الحخكية ؿ :n نؾاة كتمتياMn   . 

Tn=∑
𝑃𝑖

2

2𝑀𝑛

𝑛
𝑖<1 = ∑

;ℏ2

2𝑀𝑛

𝑁
𝑖<1 ∆𝑖                  (4 2. ) 

Ve-e: الكتخوف .-التفاعل الكؾلسبي الستبادؿ الكتخوف 
Ve-e  =  

1

2

1

4𝜋𝜀0
 ∑

𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  ;𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|
𝑖≠𝑗                            (5 2. ) 

Vn-n  : نؾاة.-التفاعل الكؾلسبي الستبادؿ نؾاة 

Vn-n =  
1

2

1

4𝜋𝜀0
 ∑

𝑍𝛼𝑍𝛽𝑒2

|𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗  ⃗;𝑅𝛽⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|𝛼≠𝛽                         (6 2. ) 

Ve-n  ؾاة.ن-: التفاعل الكؾلسبي الستبادؿ الكتخوف 
Ve-n  =-  

1

4𝜋𝜀0
 ∑

𝑍𝛼𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  ;𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|𝛼,𝑖                  (7 2. ) 

e. الذحشة العشرخية للالكتخوف : 
me.كتمة الالكتخوف الحخ   : 
Mn. كتمة الشؾاة : 

 𝑍𝛼 , 𝑍𝛽يؽ : العجد الحري لمشؾاة لمشؾات𝛼   و  𝛽. 
𝑟𝑖⃗⃗ لكتخونات حيث  : يسثل مؾاضع الاi=1 …N . 

𝑅𝑎
⃗⃗ ⃗⃗ 𝛼 : يسثل مؾاضع الانؾية حيث   = 1. . . . 𝑛. 

الييجروجيؽ. بالشدبة للأنغسة فقط لحرة الييجروجيؽ وأنغسة  اف الحل الجقيق لمسعادلة بديط      
      حجؼعجد الحرات،في  nمتغيخ ) n (Z + 1) 3كتخونية الستعجدة ، تحتؾي السعادلة عمى مايقارب لالإ
تربح معادلة تحتؾي اكثخ مؽ  14عجدىا الحري  ذرة 1122مؽ مادة صمبة بمؾرية يحتؾي عمى  3سؼ 1

عجد كبيخ ججا فلا يسكؽ إيجاد حمؾؿ ليحا الشؾع مؽ السعادلات  ، لحلػ مؽ الزخوري  ( و ىؾحج1123
 ىحه الستغيخات  وحل معادلة شخودنجخ.عجد استخجاـ مجسؾعة مؽ التقخيبات  لمتقميل مؽ 
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 اوبنهايمر-. تقريب  بهرن 2.1

أوبشيايسخ ، وىؾ أحج أكثخ التقجيخات التقخيبية قيسة يدتخجـ  لحل معادلة شخودنجخ -تقخيب بؾرف         
[. يفرل حخكة الإلكتخوف عؽ حخكة الشؾاة بشاء عمى فكخة أف كتمة الشؾاة أكبخ مؽ 5لشغاـ أكثخ تعقيجا ]

 [.6] (mn/mp=1/1836)كتمة الإلكتخوف  
 خلاؿ اعتساد ىحه الفخضية ، يسكؽ تبديط معادلة شخودنجخ بذكل كبيخحيث: مؽ
 .Tn = 0تربح الظاقة الحخكية لمشؾى صفخا ،  -
 .Vn-n = 0ثابتة ،فشعتبخ  أيزا  فيسا بيشيا تربح طاقة تفاعل الشؾى  -

 [:3يسكششا ىشا تعخيف ىاميمتؾنياف ججيج ، وىؾ ىاميمتؾنياف للإلكتخونات بالعبارة ]

He=Te-e+Ve-e+Ve-n        (8 2. ) 
 يسكؽ كتابة معادلة شخودنغخ مؽ الذكل :

[ Te-e+Ve-e+Ve-n] Ψe(R,r)]=Ee (r)Ψe(R,r)         (9 2. ) 
[∑

;ℏ2

2𝒎𝒆

𝑁
𝑖<1 ∆𝑖+   

1

2

1

4𝜋𝜀0
 ∑

𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  ;𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|
𝑖≠𝑗   -  

1

4𝜋𝜀0
 ∑

𝑍𝛼𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  ;𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|𝛼,𝑖  ]Ψ=EΨ           (10 2. ) 

 فهك -. تقريب هارتري 1.1

فؾؾ عادة لحل معادلة شخودنجخ لمحرات والجديئات والبشى الشانؾية والسؾاد -تدتخجـ طخيقة ىارتخي         
لكتخوف في [ ، تأخح ىحه الظخيقة في الاعتبار تأثيخ كثافة الإ7]حلػة انظلاؽ ميسة لالرمبة ، وتعتبخ نقظ

[ ،وفقا لسبجا الاستبعاد لباولي  فاف تبادؿ 8عبارة ىارتخي بالإضافة إلى مبجأ باولي )غيخ الستشاعخ( ]
 إلكتخونيؽ في دالة السؾجة يجب أف يؤدي إلى عيؾر اشارة سالبة.
 في حالة الأنغسة متعجدة الإلكتخونات ، يتحخؾ كل إلكتخوف في مجاؿ متؾسط يتؼ إنذاؤه بؾاسظة الشؾى 

 والإلكتخونات الأخخى. نتيجة لحلػ ، تست كتابة ىاممتشياف الشغاـ:
(11.2)     H =∑ ℎ(𝑖)                 𝑁

𝑖<1 
 

 تتكؾف دالة السؾجة الإلكتخونية التي تحل ىحا الياميمتؾني مؽ ناتج إلكتخوني أحادي:
         (12.2)                                  Ψ(𝑟 )=∏ 𝛹𝑖(𝑟 )

𝑁
𝑖<1 
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إلكتخوف ، والتي  1مع  N Schrӧdingerإلكتخوف إلى معادلات  Nيتؼ تقميل معادلة شخودنجخ مع 
 تدسى معادلة ىارتخي:

[- 
ℏ2

2𝑚𝑒
𝛻2+Vext(𝑟 )+ VH (𝑟 ) ] 𝛹𝑖(𝑟 )=E𝛹𝑖(𝑟 )                 (13.2)  

𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) بيؽ الإلكتخوف والشؾى )الجيج الكيخوستاتيكي بيؽ ىحا الإلكتخوف والشؾى  بييسثل التفاعل التجاذ 
𝑉𝐻 (𝑟 ) = ∑ ∫ |𝛹𝑗(𝑟

′)|
2 𝑒2

|𝑟;𝑟′|𝑗 𝑑𝑟′             (14 2. ) 
VH (𝑟 )  .ىي كسؾف ىارتخي : 

 
يسشع وجؾد إلكتخونيؽ في نفذ  نغخا لعجـ قابمية تسييد الإلكتخونات ولأف مبجأ الاستبعاد لباولي       

الحالة الكسؾمية، يجب أف تكؾف دالة السؾجة الكمية غيخ متشاعخة عشج تبادؿ أي إلكتخونيؽ. لزساف ىحا 
التعبيخ عؽ دالة السؾجة الكمية لحرة متعجدة الالكتخونات باستخجاـ  1929الذخط، اقتخح فؾؾ وسلاتخ عاـ 

تكؾف دالة السؾجة غيخ متشاعخة تمقائيًا، و تكتب دالة [، وىؾ بشاء رياضي يزسؽ أف 2محجد سلاتخ]
 [:5عمى الذكل ]Ψ (𝑟 )الكتخوف  و لكل الكتخوف دالة مؾجة  Nالسؾجة  ؿ   

Ψ = 1

√𝑁!
 |
𝛹1(𝑟1⃗⃗⃗  ) 𝛹2(𝑟1⃗⃗⃗  )   … 𝛹𝑛(𝑟1⃗⃗⃗  )

𝛹1(𝑟2⃗⃗  ⃗) 𝛹2(𝑟2⃗⃗  ⃗)  … 𝛹𝑛(𝑟2⃗⃗  ⃗)
⋮

𝛹1(𝑟𝑛⃗⃗  ⃗)
⋱

𝛹2(𝑟𝑛⃗⃗  ⃗)
⋮

𝛹𝑛(𝑟𝑛⃗⃗  ⃗)

|               (15.2) 

  
( يزسؽ أف دالة السؾجة الكمية لمشغاـ Normalization Factor)  قشيؽت ىؾ عامل: Nالعامل
 .مُقششة تكؾف 

أخح في تؾية ، تبقى عبارة شخودنغخ معقجة و تدداد تعقيجا بديادة عجد الالكتخونات و الان        
(  بدبب مبجأ باولي للاستبعاد، لكشيا Exchangeفؾؾ تأثيخ التبادؿ الاكتخوني )-الاعتبار تقخيب ىاتخي 

( ، لحلػ ليدت طخيقة جيجة ججا و تعظي حلا تقخيبيا و ليذ Correlationتتجاىل تأثيخ الارتباط )
التي سشتظخؽ الييا في  DFTفة دقيقا ، تؾجج طخؽ أخخى اكثخ نجاحا و دقة مثل نغخية دالية الكثا

 مايمي.
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 . نظرية دالية الكثافة3

( بذكل أساسي مؽ Density Functional Theory, DFTتؼ تظؾيخ نغخية الكثافة الؾعيفية )       
[، ثؼ تؼ تؾسيعيا 1] 1964( في عسميؼ السسيد عاـ Hohenberg and Kohnقبل ىؾىشبخغ وكؾف  )

. تقجـ ىحه الشغخية إطارًا رياضيًا لجراسة الأنغسة 1965( في عاـ Sham)وتظبيقيا عسميًا مؽ قبل شاـ 
 [.2متعجدة الإلكتخونات دوف الحاجة إلى التعامل مباشخة مع دالة السؾجة متعجدة الإلكتخونات السعقجة]

 دقيق لجالة السؾجة لمحالة الأساسيةاليجؼ الخئيدي مؽ نغخية دالية الكثافة ليذ تقجيؼ تقخيب       
(، وىي كسية Electron Densityالتعبيخ عؽ الظاقة الكمية لمشغاـ كجالة لكثافة الإلكتخوف ) بل لمشغاـ،

فيديائية أبدط مؽ دالة السؾجة. بسعشى آخخ، بجلًا مؽ الاعتساد عمى دالة السؾجة متعجدة الإلكتخونات، 
قة، يسكؽ التعبيخ عشيا تعتسج الشغخية عمى فكخة أف جسيع الخرائص الفيديائية لمشغاـ، بسا في ذلػ الظا

(، مقارنةً ρ(r)بذكل فخيج مؽ خلاؿ كثافة الإلكتخوف، وىي دالة تعتسج عمى ثلاثة متغيخات مكانية فقط )
 بجالة السؾجة التي تعتسج عمى إحجاثيات جسيع الإلكتخونات.

ف التي تثبت أكؾف الأولى، -أحج الأسذ الشغخية الخئيدية لشغخية دالية الكثافة ىؾ نغخية ىؾىشبخغ       
تحجد بذكل فخيج جسيع الخرائص القابمة لمكياس في الشغاـ متعجد  كثافة الإلكتخوف لمحالة الأساسية

الإلكتخونات. ىحا يعشي أف الظاقة الكمية لمشغاـ، بالإضافة إلى الخرائص الأخخى مثل التؾزيع 
الإلكتخوف فقط، دوف الحاجة إلى  الإلكتخوني والاستجابة الكيخبائية، يسكؽ حدابيا مؽ خلاؿ معخفة كثافة

 معخفة دالة السؾجة الكاممة.

الكثافة أداة قؾية وفعالة في دراسة الأنغسة الكسية السعقجة، مثل  دالية بفزل ىحا الشيج، أصبحت نغخية
الجديئات والسؾاد الرمبة، حيث تؾفخ دقة جيجة بتكمفة حدابية معقؾلة مقارنةً بالظخؽ الأخخى مثل 

 و نغخية الاضظخاب.فؾؾ أ-ىارتخي 
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  (Hohenberg-Kohn) كهن -. نظرية هههنبارغ2.3

 كهن:-النظرية الأولى  ل هههنبارغ 1..2.3     

السؤثخ عمى ىحه الجديسات  Vext(r) الخارجي ، فإف الكسؾف غاز الإلكتخونات الاعتبارإذا أخحنا في      
نتيجة لحلػ، فإف . ρ(r)  بمةلمشغاـ وكثافة الذحشة الإلكتخونية السقا )الاساسية ( الحالة الأرضية يحجد

واؿ لمكسؾف د جسيع الكسيات الفيديائية السختبظة بيحه الحالة، مثل الظاقة الكمية لمشغاـ، تكؾف 
 .Vext(r)  ارجيالخ

 كسؾف بيؽ ال علاقة رياضية تقابمية ىشاؾاف [، 9في عسميسا الخائج ] وكؾف  ىؾىشبخغ كسا أعيخ         
Vext . بسعشى آخخ، يسكؽ التعبيخ عؽρ(r)  كتخوف لمحالة الأرضيةوكثافة الإل Vext(r) الخارجي

(r) ة لػيكجال  ρ(r)  صحيحوالعكذ (ρ(r)⟷Vext(r)) .الكثافة دالية الأساس الشغخي لشغخية  مذكمة
[9]. 

في عشرخ  N يُعبخ عؽ احتساؿ العثؾر عمى إلكتخوف واحج بيؽ إلكتخونات الشغاـ البالغ عجدىا
، وىي  كثافة احتساؿ الإلكتخوف  ىي ρ(r)  حيث ρ(r)dr  بالعلاقة  r السؾضع متسخكد عشج dr حجؼ

 .r تسثل عجد الإلكتخونات لكل وحجة حجؼ عشج السؾضع

 خاصيتاف ميستاف: ρ(r) لكثافة الاحتساؿ

𝜌 ( 𝑟  → ∞)   = 0 
∫ 𝜌(𝑟 )𝑑 𝑟  =  N 

              
 ة لكثافة الإلكتخوف ، أي:شامموحيجة و  داليةأيزا الظاقة الإجسالية لمشغاـ في الحالة الأرضية ىي 

 
E = E [𝜌( 𝑟  ) ]                  (16 2. ) 

            E [𝜌 ( 𝑟  ) ]   =  Te [𝜌 ( 𝑟  ) ] + Ve-e [𝜌 ( 𝑟  ) ] +  Vext [𝜌 ( 𝑟  ) ] 

                                 = ∫ 𝜌 ( 𝑟   𝑉𝑒𝑥𝑡 ( 𝑟  ) 𝑑𝑟  + FHK [𝜌 ( 𝑟  )]              (17 2. ) 
 مع:

FHK [𝜌 ( 𝑟  )]= Te [𝜌 ( 𝑟  ) ] + Ve-e [𝜌 ( 𝑟  ) ]                 (18 2. ) 
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  Hohenberg-Kohn كهن:-. النظرية الثانية ل هههنبارغ.2.32      

 يةمشيجلمسبجأ السقتخح في  ىي مبجأ متغيخ مذابو Kohnو  Hohenbergالشغخية الثانية ؿ       
Hartree-Fock السؾجية جاليةمل ( (∂E (Ψ)) / ∂Ψ = 0  كثافة  داليةولكؽ تؼ تظبيقيا ىحه السخة عمى

 الإلكتخوف:

(
𝜕𝐸[𝜌(𝑟 )]

𝜕𝜌(𝑟 )
) 𝜌0(𝑟 ) =0                (19 2. )     

 لمشغاـ. ساسيةىي كثافة الإلكتخوف الجقيقة لمحالة الأ 𝜌0(𝑟 )حيث 

 E. ترل الظاقة الإجسالية لمشغاـ Vextوجيج خارجي  N اتإلكتخون كؾف مؽ عجدلأي نغاـ إلكتخوني م
[ρ (𝑟  )] ساسيةقة لحالة الأإلى الحج الأدنى لكيستيا عشجما تتؾافق الكثافة مع الكثافة الجقي 𝜌0(𝑟 ) 

𝜌0(𝑟 ) =min E (𝜌)               (20 2. ) 

لكثافة الإلكتخوف ، عبخ ىؾىشبخغ وكؾف عؽ  داليةلإثبات أف الظاقة الكمية لمشغاـ في الحالة الأساسية ىي 
 مي:ي كسا  E [ρ (𝑟 )] جاليةىحه ال

𝐸[𝜌(𝑟 )] = FHK [𝜌(𝑟 )] + ∫ 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 )𝜌(𝑟 )d
3𝑟              (21 2. ) 

 .Kohnو  Hohenbergل  عامةة الجاليال FHK  [𝜌 (𝑟 )]يسثل

 : ايؽ

FHK [𝜌(𝑟 )]  =V [𝜌(𝑟 )]+T [𝜌(𝑟 )]              (22 2. ) 
 الحي تتحخؾ فيو الإلكتخونات. كسؾف ال ؾى Vىي الظاقة الحخكية للإلكتخونات بجوف تفاعل و  Tحيث 
𝜌(𝑟 ) . كثافة الإلكتخوف 
 شام-. طريقة كهن  2.3

باستخجاـ دالة  E[ρ(r)] صياغة رياضية تدسح بحداب الظاقة ماكهن وش ، قجـ1965في عاـ      
[. يسكؽ التعبيخ عؽ دالة الكثافة لشغاـ متفاعل كسجسؾع الظاقة 2]سلاتر مؾجية مكؾنة مؽ محجدات

. يتؼ أخح [11]تسيد بشفذ الكثافة كسا في الشغاـ الحكيقيالحخكية لغاز الإلكتخونات غيخ الستفاعمة التي ت
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الفخؽ بيؽ الظاقة الحخكية الحكيكية وطاقة الإلكتخونات غيخ الستفاعمة، بالإضافة إلى الفخؽ بيؽ طاقة 
 ، في الاعتبار ضسؽ طاقة التبادؿ والارتباط.هارتري  التفاعل الحكيكية وطاقة

EXC[𝜌(𝑟 )]=[ 𝑇𝑟[𝜌(𝑟 )]- 𝑇0[𝜌(𝑟 )]+ 𝑇𝑒;𝑒[𝜌(𝑟 )]- 𝑉𝐻[𝜌(𝑟 )]         (23 2. ) 

 حيث:

 Tr[ρ(r)].)الظاقة الحخكية لغاز الإلكتخونات الستفاعمة )الحكيكية : 
 T0 [ρ(r)])).الظاقة الحخكية لغاز الإلكتخونات غيخ الستفاعمة : 
 VH : ىارتخي  كسؾف. 

 لمشغاـ الستفاعل بالسعادلة التالية: FHK[ρ(𝑟 )] يسكؽ التعبيخ عؽ دالة الكثافة

 FHK[𝜌(𝑟 )]=[ 𝑇0[𝜌(𝑟 )]+ 𝑉𝐻[𝜌(𝑟 )]+ 𝐸𝑋𝐶[𝜌(𝑟 )]]    (24.2)  

 تأخح الذكل التالي: ـاكؾف وش مشيجيةالتي يجب حميا في إطار  شخودنغخ معادلة

(25.2)          HKS  𝜑𝑖(𝑟 )=[- 
ℏ2

2𝑚𝑒
𝛻2+ Veff(𝑟 )]| 𝜑𝑖(𝑟 ) > =𝜖𝑖|𝜑𝑖(𝑟 ) > 

 حيث:

 ϵiـاش-كؾف  : طاقات. 
 Veffالفعاؿ الحي يعبخ عشو بالذكل: كسؾف : ال 

Veff=Vext+VH+VXC                 (26 2. ) 

Veff=Vext+
1

4𝜋𝜀0
∫

𝜌𝑖(𝑟 )

|𝑟_𝑟′|
𝑑3𝑟 +

𝜕𝐸𝑋𝐶[𝜌(𝑟 )]

𝜕𝜌(𝑟 )
               (27 2. ) 

التي تعيج إنتاج الكثافة الإلكتخونية لمشغاـ متعجد  𝜑 i(r)  يدسح بتحجيج السجارات ماش-كهن  حل معادلات

 الإلكتخونات الأصمي:

𝜌𝑒(𝑟 )=∑ |𝜑𝑖(𝑟 )|
2𝑁𝑒

𝑖<1                (28 2. ) 
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 ط                                             . التقريبات الأساسية لدالة التبادل والارتبا3.3

 (LDA - Local Density Approximationتقريب الكثافة المهضعية ) .2.3.3

       [ يُقجـ طخيقة لحداب طاقة التبادؿ والارتباط 11] (LDA)تقخيب الكثافة السؾضعية        
(Exchange-Correlation Energyحيث يُفتخض أف ىحه الظاقة تعتسج ،)  فقط عمى الكثافة

[، مع افتخاض أف الجديؼ مغسؾر في غاز إلكتخوني. 12السؾضعية وطاقة التبادؿ والارتباط لكل جديؼ]
، تكؾف طاقة التبادؿ والارتباط )لكل ذرة( لغاز إلكتخوني متجانذ، والسُذار  𝑟  بسعشى آخخ، عشج الشقظة 

لغاز إلكتخوني غيخ متجانذ ولكؽ لو نفذ  ، مداوية لظاقة التبادؿ والارتباطϵxc(𝑟 ) إلييا بػ
 لمحجؼ الكمي بالعلاقة: Exc[ρ(𝑟 )]  الكمية . وبالتالي، تُعظى طاقة التبادؿ والارتباطρ(𝑟 )  الكثافة

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴 [𝜌(𝑟)]=∫ 𝜖𝑥𝑐𝜌(𝑟 ) d3r              (29 2. ) 

𝜖𝑥𝑐(𝑟 ) = 𝜖𝑥𝑐
ℎ𝑜𝑚 [ρ(𝑟 )]              (30 2. :مع                     (  

𝜖𝑥𝑐تُعتبخ 
ℎ𝑜𝑚 [ρ(𝑟 )]  الإلكتخونات، والتي يسكؽ أف تكؾف ثابتة، ولكؽ في معغؼ الكثافة الستجاندة لغاز

 Vosko-Wilk-Nussair (1980)  مثل تمػ التي قجميا عجة مشيجياتالحالات يتؼ تحجيجىا مؽ خلاؿ 
[ [10  ،( Perdew-Zunger (1981 [6( او،]  Wigner (1938و غيخىؼ. 

𝜖𝑥𝑐  [ρ(𝑟 )] يسكؽ اعتبار
ℎ𝑜𝑚 :كسجسؾع مداىستي التبادؿ والارتباط 

[ρ(𝑟 )]= 𝜖𝑥[ρ(𝑟 )] + 𝜖𝑐[ρ(𝑟 )] 𝜖𝑥𝑐
ℎ𝑜𝑚             (31 2. ) 

 Dirac [11:] ىي دالة طاقة التبادؿ لػ 𝜖𝑥[𝜌(𝑟 )] حيث

𝜀𝑥[𝜌(𝑟)] = −𝐶𝑥𝜌(𝑟)1/3              (32 2. ) 

 مع :  

(33.2)                  𝐶𝑥 =
3

4
(
3

𝜋
)
1/3

 

 وبالتالي:

𝑉𝑥 =
1

4𝜋
(3𝜋2𝜌)1/3              (34.2) 
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 .فيي دالة طاقة الارتباط   𝜖𝑐[𝜌(𝑟 )] أما

 ة المعتمدة في البحث:نهجيالم

و  Ceperley بشاءً عمى نتائج  Zungerو  Perdew قجمياية التي شيجي إطار البحث، تؼ اعتساد السف
Alder  وبالتالي، يُعخَّؼ متؾسّط نرف [6،7]مؾنت كارلؾ التي تؼ الحرؾؿ عمييا مؽ خلاؿ حدابات .

 بسعامل الكثافة الإلكتخونية( كسا يمي: قظخ فقاعة الإلكتخوف )أو ما يُعخؼ

𝑟𝑠 = (
3

4𝜋𝜌
)
1/3

                (35 2. ) 

 تسثل الكثافة العجدية للإلكتخونات. 𝜌 حيث

 نحرل عمى:و 

، تكؾف الكثافة الإلكتخونية  rs  عشج الكيؼ الرغيخة ؿ حالة الغاز الإلكتخوني عالي الكثافة  :rs<1مؽ اجل 
 ويُعبَّخ عشيا بالعلاقة التقخيبية:( السداىسة السييسشة، Exchange energyمختفعة، وتُعج طاقة التبادؿ )

𝑉𝑐 = 0.031𝑙𝑛(𝑟𝑠) − 0.0583 + 0.0013(𝑟𝑠)𝑙𝑛(𝑟𝑠) − 0.0084(𝑟𝑠)        (36 2. ) 

في ىحه الحالة تربح طاقة الارتباط أكثخ ، حالة الغاز الإلكتخوني مشخفض الكثافة  :rs>1مؽ اجل 
 تعقيجًا، وتُعبّخ عشيا الريغة التقخيبية:

𝑉𝑐 = −0.1423
1:1.2284√𝑟𝑠:0.444𝑟𝑠

(1:1.0529√𝑟𝑠:0.3334)
2          (37 2. ) 

 :Zungerو  Perdewبؾاسظة   Alderو  Ceperleyمدايا نسؾذج 

 حل دقيق لتفاعل غاز الإلكتخونات. تؾفخ  الدقة: .1

 يعظي نتائج جيجة في حجود الكثافة السشخفزة. التداخل الجيد: .2

 .(spin)جورافكانية التسجيج إلى استقظاب الإم .3
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 مسبينتقريب الكثافة المهضعية ل .1.3.3

 (LSDA - Local Spin Density Approximation) 

. في ىحه الحالة، تُكتب دالة التبادؿ والارتباط (دبيؽ)اليتزسؽ المف الإلكتخوني LDAىؾ تعسيؼ مباشخ لػ 
 كالتالي:

𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟 )] = ∫ 𝜀𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴(𝜌(𝑟 ) ↑; 𝜌(𝑟 ) ↓)𝜌(𝑟 )𝑑3𝑟           (38 2. ) 

 حيث:

ρ(𝑟 )=ρ↑(𝑟 )+ρ↓(𝑟 )            (39 2. ) 

 ρ↓(𝑟 ) ;ρ↑(𝑟 )  تسثلاف كثافة الحالات السؾافقة لمدبيؽup   وdown  . ىحا يعشي أف  عمى التختيب
LSDA  عتبار حالة الدبيؽ السغشاطيدية.يأخح في الايُسيد بيؽ الإلكتخونات ذات الدبيؽ السختمف، و 

    تقريب التدرج المعمم. 3.3.3

 GGA  (Generalized Gradient Approximation)  
)تقخيب الكثافة السؾضعية( نتائج جيجة لشغاـ ذي كثافة متغيخة ببطء. ولكؽ، مثل  LDAتعظي نغخية      

( ρتعمق الأمخ بسعالجة الأنغسة التي تتغيخ كثافتيا )أي نسحجة، ترل ىحه التقخيبية إلى حجودىا عشجما ي
 (. لحلػ، يتؼ المجؾء إلى إدخاؿ تجرج الكثافة في وصف تأثيخات التبادؿ والارتباط.∇ρمحميًا عبخ تجرجيا )

بذكل عاـ عمى ( Exc[ρ(𝑟 )]عتسج فيو طاقة التبادؿ والارتباط )ت( ىؾ نسؾذج GGAؼ )سعستقخيب التجرج ال
[، حيث يأخح التجرج في الاعتبار تغيخ 13خونات ويعتسج أيزًا عمى التغيخ السحمي لمكثافة]كثافة الإلكت

 الكثافة حؾؿ كل نقظة.

 تُعظى دالة التبادؿ والارتباط بالعلاقة:

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟 )] = ∫ 𝑓𝑥𝑐

𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟 ), 𝛻𝜌(𝑟 )]𝑑3𝑟             (40 2. ) 

𝑓𝑥𝑐 حيث تعتسج
𝐺𝐺𝐴 السدتخجمة الجالة عمى. 
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         ،Perdewمؽ اجل ذلػ تؼ إجخاء العجيج مؽ أعساؿ التحجيج، بسا في ذلػ أعساؿ         
 .[14]وغيخىا مؽ الاعساؿ  Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE, 1996)و

التقخيبات، جدء التبادؿ وجدء الارتباط بذكل مشفرل. بعض  GGAفي السسارسة العسمية، تعالج الجواؿ 
)مديج مؽ دالة  BLYP، ترحح كلًا مؽ التبادؿ والارتباط، بيشسا تقخيبات أخخى، مثل PW91مثل 

Becke  لمتبادؿ ودالةLee-Yang-Parr .للارتباط(، تعالج كل جدء عمى حجة 

غيخ التجخيبية واحجة مؽ  Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)في فيدياء السادة السكثفة، تُعج طخيقة 
 الظخؽ استخجامًا. في ىحه الظخيقة: أكثخ

 :دالة التبادؿ ىي 

𝐸𝑥
𝑃𝐵𝐸[𝜌(𝑟 )] = ∫𝜌(𝑟 )𝜀𝑥

𝐿𝐷𝐴[𝜌(𝑟 )]𝐹𝑥(𝑠)𝑑
3𝑟                (41.2)  

𝐹𝑥(𝑠) = 1 + 𝑘 −
𝑘

1 + 𝑏𝑠2/𝑘′
 

𝑠 =
|∇𝜌|

2𝑘𝐹𝜌
 

𝑘مع :  = 0.804 ,   𝑏 = 0.21951 , 𝑘𝐹 = (3𝜋2𝜌)1/3 
 حيث:

 دالة الارتباط ىي:

𝐸𝑐
𝑃𝐵𝐸[𝜌(𝑟 )] = ∫𝜌[𝜀𝑐

𝐿𝐷𝐴[𝜌(𝑟 )] + 𝐻(𝑡)]𝑑3𝑟             (42.2)  

𝐻(𝑡) = 𝛾𝐿𝑛 {1 +
𝐵𝛽𝑡2

𝛾
[

1 + 𝐴𝑡2

1 + 𝐴𝑡2 + 𝐴2𝑡4
]} 

𝐴 =
𝛽

𝛾[𝑒𝑥𝑝(−𝜀𝑐
𝐿𝐷𝐴/𝛾) − 1]

 

𝑡 =
|∇𝜌|

2𝑘𝑠𝜌
 

𝑘𝑠 = √
4𝑘𝐹

𝜋
 ,   𝑏 = 0.66725 , 𝛾 = 0,31091. 
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 Perdewبشاءً عمى بيانات تجخيبية، ولكؽ بشاءً عمى شخوط مختمفة قجميا  ثؾابتلؼ يتؼ ضبط ىحه ال
 [.6وآخخوف ]

( في )نغخية الجالة الكثافة DFTإلى الاستخجاـ الؾاسع لشغخية  GGAأدى عيؾر ىحه الجواؿ مؽ نؾع 
 الكيسياء وفيدياء السادة السكثفة في التدعيشيات. وذلػ بدبب قجرتيا عمى:

  تحديؽ دقة الحدابات بذكل كبيخ مقارنة بػLDA ،خاصة في طاقات الخبط، والظاقات الكمية ،
 والحؾاجد الظاقؾية، والاختلافات الظاقؾية بيؽ اليياكل السختمفة.

 .زيادة طؾؿ ومخونة الخوابط 

 زل لمحجؾـ عشج التؾازف، ومعاملات السخونة، والخرائص السغشاطيدية تقجيؼ وصف أف
 لمسخكبات.

       الأنغسة التي تتسيد بتفاعلاتمعالجة  GGAومع ذلػ، بدبب طبيعتيا السؾضعية، لا تدتظيع 
 فالذ السختبظة بتخابظات طؾيمة السجى بذكل صحيح.-خدي-فاف

 قة الحدابات ووصف الأنغسة السجروسة، مثل:في الآونة الأخيخة، تؼ تظؾيخ تقخيبات أخخى لتحديؽ د

  الجواؿ مؽ نؾعmeta-GGA التي تعتسج عمى التجرج، وكثافة الإلكتخونات، والسعمؾمات شبو ،
 السؾضعية التي يؾفخىا لابلاس الكثافة السجارية أو كثافة الظاقة الحخكية السجارية.

 فؾؾ وطاقة التبادؿ-سؾذج ىارتخي الجواؿ اليجيشة، التي تجسع بيؽ طاقة التبادؿ الجقيقة مؽ ن-
 .DFT نغخيةالارتباط مؽ 

 شام-حل معادلات  كهن  4.3. 
 [:2كؾىؽ وشاـ ىي مؽ الذكل] مشيجخودنغخ التي يجب حميا في إطار معادلة ش

(43.2)*−
ℏ2∇2𝑟 𝑖

2𝑚𝑒
+ 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟 )+ |𝜑𝑖(𝑟 )⟩ = 𝜀𝑖|𝜑𝑖(𝑟 )⟩               

مدبقًا في قاعجة محجودة مؽ الجواؿ  ψm(𝑟 )  الفكخة ىي عجـ حل ىحه السعادلة مباشخة، ولكؽ كتابة الجواؿ
𝜑𝑝  الأساسية

𝑏(𝑟 ) :وفقًا لمعلاقة 

𝜓𝑚((𝑟 )) = ∑ 𝐶𝑝
𝑚𝜑𝑝

𝑏((𝑟 ))
𝑝
𝑝<1              (44.2)  
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بخيمؾيؽ في حالة الذبكة البمؾرية، ليشتسي إلى السشظقة الأولى الحي  ىؾ شعاع  𝑘⃗، و  m=n.𝑘⃗ حيث
𝜑𝑝و

𝑏(𝑟 ) , ،ىي الجواؿ الأساسية𝐶𝑝
𝑚 سمدمة في تؾسيعال معاملات ىي ψm(𝑟 )  .التي تقمل الظاقة الكمية
𝜑𝑝 في قاعجة معيشة  ψm(𝑟 ) تدسح ىحه السعاملات بالتعبيخ عؽ

𝑏(𝑟 )لي حل معادلة كؾىؽ وشاـ.، وبالتا 

 ، يتؼ اختيار القاعجة، وتربح معادلة شخودنغخ الدابقة مذكمة قيؼ ذاتية:P لعجد محجود مؽ

[

⋯ … …
⋮ ⟨𝜑𝑖

𝑏|𝐻̂|𝜑𝑗
𝑏⟩ − 𝜀𝑚⟨𝜑𝑖

𝑏|𝜑𝑗
𝑏⟩ ⋮

⋯ … …
] [

𝐶1
𝑚

⋮
𝐶𝑝

𝑚
] = [

0
⋮
0
]           (45.2)  

 يا بالذكل التالي:والتي يسكؽ كتابت

(46.2)               (𝐻𝑖𝑗 − 𝜀𝑚𝑆𝑖𝑗)𝐶𝑝
𝑚 = 0 

𝐻𝑖𝑗حيث  = ⟨𝜑𝑖
𝑏|𝐻̂|𝜑𝑗

𝑏⟩ تسثل مرفؾفات ىاميمتؾف، و𝑆𝑖𝑗 = ⟨𝜑𝑖
𝑏|𝜑𝑗

𝑏⟩   ،تسثل مرفؾفات التجاخل
 مؾيؽ.ويتؼ حميا في كل نقظة غيخ قابمة للاختداؿ في مشظقة بخي

الأجداـ  ىاميمتؾنية بالشدبة لمظاقة، فإف نغاـ السعادلات الدابقة يعخض خظية. وبالتالي، تؼ تحؾيل مذكمة
𝜓𝑖  ( 𝑟)ودواؿ ذاتية ϵm الستعجدة إلى مذكمة قيؼ ذاتية

𝑘 فؾؾ، والتي -معخوفة جيجًا في إطار نغخية ىارتخي
  يتؼ حميا عادة باستخجاـ طخؽ عجدية قياسية.

الا اف لمسؾاد ،خؾاص الالكتخونية الحميا يسكؽ وصف ب الحرؾؿ عمى معادلة  الى غاية ىشا تؼ       
بسا اف الجراسة تتؼ عمى اجداـ عيانية و حميا التحميمي الخياضي صعب نغخا لظبيعتيا التكاممؾتفاضمية ،

الى الكبيخ لمسادة ؿ الفزاء وجب عميشا استغلاؿ البشية البمؾرية بتظبيق نغخة بمؾخ الجورية ما يدسح باختدا
يسكؽ تقديسيا الى قدسيؽ :قدؼ يتعمق بالكسؾف ىحه السعادلة، ف حلواحجة اما بالشدبة لظخؽ  خمية  أساسية

V  ما سيتؼ عخضو في الفرل السؾالي .، وىؾ وقدؼ يتعمق بجالة السؾجة 
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 لفرل الثالث  :الطخق الحدابية ا

 .مقجمة1

( لشطاـ فيديائي عمى عجة معاييخ رئيدية في DFTالجراسة القائسة عمى نطخية دالة الكثافة )تعتسج      
ادؿ والارتباط، معالجة كل حج مغ حجود معادلة شخودنغخ، بسا في ذلظ الصاقة الحخكية، وشاقة التب

 بالإضافة إلى شبيعة القاعجة السدتخجمة والكسػف:

 يسكغ معالجتيا بصخيقة غيخ ندبية في حالة العشاصخ الخفيفة، ولكغ بالشدبة الطاقة الحخكية :
للأنطسة التي تحتػؼ عمى عشاصخ ثقيمة، فإف السعالجة الشدبية تكػف أكثخ ملاءمة لتحقيق دقة 

 [.1أكبخ في الحدابات]
 يتع معالجتو باستخجاـ إحجػ التقخيبات السحكػرة في الفرل الدابق )مثل لتبادل والارتباطحج ا :

LDA ،GGA ،meta-GGA إلخ(. ىحا الاختيار يكػف مدتقلاا عغ الذخوط الحجية، وشكل ،
 [.2الكسػف، والقاعجة السختارة]

 جارات السػضعية لكل : يسكغ استخجاـ قػاعج مغ نػع السجارات الحرية أو السالقهاعج المدتخجمة
مغ الأنطسة غيخ الجورية )مثل الجديئات( والأنطسة الجورية. ومع ذلظ، فإف قػاعج الأمػاج 
السدتػية تكػف أكثخ ملاءمة لميياكل البمػرية؛ حيث يتع تحجيج عجدىا بػاسصة شاقة القصع، وىػ 

ا مغ خلاؿ قجرتي ا عمى تفزيل مشاشق معيار رئيدي لتحقيق التقارب. تُحجد كفاءة القاعجة أيزا
معيشة مغ الفزاء عغ غيخىا، عمى سبيل السثاؿ، مغ خلاؿ كػنيا أكثخ مخونة بالقخب مغ الشػػ. 
بالإضافة إلى ذلظ، فإف قجرة القاعجة عمى حداب العشاصخ السرفػفية والكيع الحاتية لمسؤثخات، 

 ا.وإمكانية تحديشيا بإضافة وضائف مغ نفذ الشػع بذكل اعتباشي، تحجد دقتي
  تختبط معالجة الكسػف باختيار القاعجة؛ عمى سبيل السثاؿ، تُدتخجـ قاعجة معالجة الكمهن :

الامػاج السدتػية الأمػاج السدتػية الشكية بالتدامغ مع شبو الكسػف. وبالسثل، تُدتخجـ قاعجة 
 [.1الجورية]عادةا في معالجة جسيع الإلكتخونات مع تصبيق الذخوط الحجية  السدادة

( لمخيارات الخئيدية السدتعسمة في إشار نطخية دالة الكثافة 1.3مي، نقجـ وصفاا تخصيصياا )الذكل فيسا ي
 لحداب  خػاص السخكب انصلاقاا مغ معادلة شخودنغخ.
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رسع تخصيصي يبيغ الصخؽ الحدابية السدتعسمة في حل معادلة شخودنغخ و حداب الخػاص  1.3.الذكل

 الالكتخونية في اشار البحث .

 نعخية بلهخ والأمهاج المدتهية.2

)يتكخر بانتطاـ في جسيع اتجاىات في الذبكة البمػرية، تكػف الحرات مختبة بذكل دورؼ مشتطع      
ا مغ التشاضخات التي تدسح بتسثيل وسط لانيائي بعجد صغيخ مغ السكػنات الفزاء( ، مسا يسشحيا عجدا

خمية وحجة شسحجة السادة الرمبة باستخجاـ دسح برية يلذبكة البمػ اف دورية  ا. سعكػسباستخجاـ الفزاء ال
 [.3]أساسية فقط، حيث يتع الحرػؿ عمى الخرائز الكمية مغ خلاؿ دورية الكسيات الفيديائية

 بالعلاقة: يعبخعشياالسؤثخ عمى الإلكتخونات في الشطاـ  V(𝑟 ) دورية الكسػف 

V(𝑟+𝑅⃗⃗)=V(𝑟)                     (1.3) 

𝑅⃗⃗ حيث = 𝑛1𝑅⃗⃗1 + 𝑛2𝑅⃗⃗2 + 𝑛3𝑅⃗⃗3  انتقاؿ في الذبكة السباشخة، وىػ عبارة عغ مجسػعة  شعاع ىػ
الػحجوية التي تحجد دورية الذبكة في الاتجاىات الثلاثة لمفزاء. نتيجة لحلظ،  شعةخصية صحيحة مغ الا

 بالثبػت عشجديائية التي ترف الشطاـ الجورؼ يتسيد الياممتػنياف الإلكتخوني الكمي وجسيع الكسيات الفي
 الانتقاؿ في الذبكة.

بشاءا عمى ىحه الجورية، تشز نطخية بمػخ عمى أف أؼ دالة ذاتية لمياممتػنياف ىي نتاج مػجة مدتػية      
 :[4]ؼ ليا نفذ دورية الكسػف البمػر  ui ودالة دورية
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𝜑𝑖(𝑟) = 𝑢𝑖(𝑟)𝑒
𝑖𝑘⃗⃗𝑟        (2.3) 

( لمكسػف الجورؼ. يسكغ بعج ذلظ تحميل ZBالسػجة في السشصقة الأولى مغ بخيمػيغ ) شعاعىػ  kحيث   
 السحجد بالعلاقة  𝐺⃗ شعاع السػجةباستخجاـ تحػيل فػرييو عمى أساس الأمػاج السدتػية ذات  uiالجالة 

𝑅⃗⃗𝐺⃗ =2πl  حيث(l في الفزاء ال )سعكػسعجد صحيح: 

𝐺⃗ = 𝑚1𝐺⃗1 +𝑚2𝐺⃗2 +𝑚3𝐺⃗3        (3.3) 

𝐺⃗𝑖 𝑅⃗⃗𝑖 = 2𝜋𝛿𝑖𝑗         (4.3) 

𝑢𝑖(𝑟) = ∑ 𝑐𝑖𝑒
𝑖𝐺⃗𝑟

𝐺⃗          (5.3) 

 مسا يدسح بكتابة الجالة السػجية كسجسػع للأمػاج السدتػية:            

𝜑𝑖(𝑟) = ∑ 𝑐𝑖𝑒
𝑖(𝑘⃗⃗+𝐺⃗)𝑟

𝐺⃗           (6.3) 

 التحجيات العسمية:

 :حا التحميل. عسمياا، ىشاؾ تحجياتباستخجاـ ى ـنطخياا، يسكغ حل معادلات كػىغ وشا

  الاشعة عجد لا نيائي مغوجػد مشيا 𝐺⃗،  يتع تحجيج عجد الأمػاج السدتػية اللازمة لػصف الجالة
𝐺⃗ التي تحج مغ الأساس، و Ecut السػجية باستخجاـ شاقة قصع + 𝑘⃗⃗ :  إلى الأمػاج السدتػية التي

 تحقق:
ℏ2

2𝑚
|𝑘⃗⃗ + 𝐺⃗|

2
< 𝐸𝑐𝑢𝑡          (7 3. ) 

 ىي كتمة الإلكتخوف. m حيث

 ، لكغ ذلظ يديج مغ التكمفة الحدابية.Ecut يسكغ تحديغ الجقة عغ شخيق زيادة

 حجيج نقاطت kقديع مشصقة بخيمػيغ إلى شبكة مغ الشقاط: يتع حل ىحه السذكمة عغ شخيق ت k ،
. تػجج عجة شخؽ ف مدتسخاامتتاليتيغ يكػ  k بيغ نقصتيغ عرابة الصاقةمع افتخاض أف تصػر 

التي    Monkhorst-Packوشخيقة   Cohenو Chadi، مثل شخيقة k لتػليج شبكات نقاط
 .[5،6]ندتخجميا

لات فػرييو الدخيعة بكفاءة عالية، وترف يتخجاـ تحػ الأمػاج السدتػية مفيجة لأنيا تدسح باس        
الفزاء بذكل مشتطع مسا يديل التحكع في نتائج الحدابات الفيديائية. كسا تتيح حداب القػػ عمى الحرات 
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بديػلة لأنيا لا تعتسج عمى مػاقع الحرات  ولا تسيد بيغ السشاشق ذات الكثافة الإلكتخونية العالية 
 يامسا يجعل استخجاملأمػاج السصمػبة يدداد بدخعة مع تخكيد الشطاـ السجروس لكغ عجد ا،والسشخفزة 

  .في ىحه الحالة غيخ فعاؿ

 الدائف   الكمهن نعخية  .3

 الدائفالكمهن  تقخيب1.3.

تتحكع إلكتخونات التكافؤ )الإلكتخونات الخارجية( في معطع الخرائز الكيسيائية والفيديائية لمسػاد        
، السعخوفة عسيقةلجديئات، وىي الإلكتخونات التابعة لمحرات السكػنة ليا. أما الإلكتخونات الالرمبة أو ا

باسع إلكتخونات القمب، فإنيا لا تذارؾ في الخوابط الكيسيائية، مسا يدسح بجمجيا مع الشػاة لتكػيغ أيػنات 
تقخيب القمب »ؼ عادةا باسع في تختيبيا الحرؼ، وىي ما يُعخ « مجسجة»صمبة. وليحا الدبب، يتع اعتبارىا 

 (.Frozen Core Approximation« )السجسج

نطخاا لعجـ مذاركة إلكتخونات القمب بذكل مباشخ في تساسظ الشطاـ ككل، فإف وصفيا بذكل         
صخيح يربح غيخ ضخورؼ، لأنو يسكغ، كخصػة أولى في التقخيب، اعتبارىا في حالتيا القاعجية، كسا ىػ 

ة السعدولة. بالإضافة إلى ذلظ، فإف ىحه الإلكتخونات القخيبة مغ الشػاة تُػصف بجواؿ مػجية الحاؿ في الحر 
ذات تغيخات حادة وكبيخة في الدعة، مسا يتصمب استخجاـ عجد كبيخ مغ السػجات السدتػية  لػصفيا بجقة، 

 وىػ ما يديج مغ حجع قاعجة الحدابات وبالتالي مغ وقت السعالجة.

( عمى اعتبار أف Pseudopotential Approximation« )الدائف الكسػف  »ة تقشيتقػـ        
ا. تُعخَّؼ مشصقة القمب، التي  إلكتخونات التكافؤ تتفاعل مع كسػف ناتج عغ الشػاة وإلكتخونات القمب معا

كمسا «. نرف قصخ القصع»، بػاسصة الدائف الكسػف مغ الإلكتخونات، أثشاء بشاء  تحتػؼ عمى عجد متفاوت
ا  الدائف الكسػف خ، زادت دقة التػافق بيغ ف نرف القصخ أصغكا والكسػف الحكيقي، ولكغ ىحا يتصمب عجدا

أكبخ مغ السػجات السدتػية لػصف الشطاـ بجقة. أما إذا استُخجـ نرف قصخ قصع أكبخ، فدتُػصف الجالة 
مة في مشصقة القمب السػجية التقخيبية  بعجد أقل مغ السػجات السدتػية، ما يدسح بتقارب أسخع ونعػ 

 .[1،7](soft pseudopotential )«ناععزائف كسػف » ويُصمق عميو في ىحه الحالة 

تكػف مجسجة حتى نرف قصخ القصع  بسا في ذلظ تمظ الخاصة   بسا أف جسيع الجواؿ الذعاعية        
 مع بيئة الحرة. بإلكتخونات التكافؤ التي تُعالج بذكل صخيح  فإف ىحه الػضائف قج لا تتكيف دائساا
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بشرف « صلابة»أكثخ  زائف في الأنطسة ذات الكثافة العالية، قج يتصمب الأمخ استخجاـ كسػف          
عمى إلكتخونات التكافؤ بشفذ شخيقة الدائف الكسػف يعسل حيث صغخ. خارج مشصقة القمب، قصخ قصع أ

 (.1عسل الكسػف الحكيقي )انطخ الذكل 

أؼ قجرتو عمى الحفاظ عمى فعاليتو   الدائف مكسػف (  لTransferability« )قلقابمية الش»تعتسج         
بذكل رئيدي عمى مجػ  (مغ نطاـ إلى آخخ فيي تختمف ) مغ الانطسة عشج استخجامو في نصاؽ واسع

قصخ القصع. تأثيخ البيئة السحيصة عمى حالات إلكتخونات القمب، وىي بالتالي خاضعة لاختيار نرف 
في حالة بديصة وسيمة الحداب، مثل الحرة السعدولة، ثع نقمو إلى حالات  زائف كسػف تػليج ولحلظ، يسكغ 

ا مثل الجديئات أو السػاد الرمبة أو الأسصح.  أكثخ تعقيجا

إذاا بتقميل عجد الإلكتخونات التي يجب أخحىا في الاعتبار أثشاء الحداب،  الدائف الكسػف  استخجاـ يدسح
ا تقميل عجد السػجات  السدتػية اللازمة لػصف الجواؿ السػجية في السػاد الرمبة. وأيزا

 
,V(r)) )لجسيع الإلكتخونات(التحػيل مغ الجالة السػجية والكسػف الحكيقييغ .3.2الذكل   φ(𝑟))  إلى

,𝑉𝑝𝑠(r)) )   نطيخييسا الدائفيغ  φ
𝑝𝑠
(𝑟) و  .الدائف الكسػف شخيقة ضسغrc ىػ نرف قصخ القصع الحؼ

 .شصقة القمبيحجد م
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 التجخيبي  الدائف الكمهن  .2.3

. ولاحقاا، (Fermi) [8]في ثلاثيشيات القخف الساضي بػاسصة فيخمي  الدائف الكسػف تع إدخاؿ مفيػـ       
[. وقج 10,9( ىحا السفيػـ لحداب مدتػيات الصاقة في الفمدات القمػية ]Hellmannاستخجـ ىيمساف )
تػصف بأنيا تجخيبية ، أؼ أنيا لع تكغ مدتخمرة مغ  الدائفة الكسػناتج الأولى مغ كانت ىحه الشساذ

 حدابات نطخية مباشخة، بل تع ضبصيا لتتشاسب مع نتائج تجخيبية مخجعية.

 عمى ملاحطتيغ أساسيتيغ: الدائفة الكسػنات يعتسج استخجاـ ىحا الشػع مغ

  رغع ، ، كاف معخوفاا حيشيا الدائفة  اتالكسػن تائج دقيقة باستخجاـ حداباتالحرػؿ عمى ناف أولاا
يتصمب حل معادلات معقجة تتزسغ الجواؿ السػجية الحرية، وىي معادلات لع يكغ مغ  لكشو

 السسكغ حميا في ذلظ الػقت بدبب محجودية القجرات الحدابية.

 ا مغ ا مزبػشة تجخيبياا، مع  زائفة كسػناتلعشاصخ يسكغ وصفيا باستخجاـ ثانياا، لػحع أف عجدا
ا بذكل إعصا ء تقخيب مقبػؿ لمتفاعل بيغ إلكتخونات التكافؤ وأيػنات القمب، وكاف ذلظ صحيحا

، وأشباه السػصلات.  خاص بالشدبة لمفمدات القمػية، والفمدات البديصة مثل الألسشيػـ

 (:EPM - Empirical Pseudopotentialالتجخيبية ) الدائف الكسػف  يػجج نػعاف مغ شخيقة 

  خح تأثيخ القمب الأيػني في الحدباف.لا يأ  محليأحجىسا 

  يأخح ىحا التأثيخ بعيغ الاعتبار. غيخ محليوالثاني 

ا، مسا يجعميا حزمغ تدتغخؽ تتسيد ىحه الصخيقة بديػلة كبيخة في التصبيق والتشفيح، و       داب قريخ ججا
الحرات. كسا أف  الأندب مغ حيث الكمفة الحدابية لجراسة الأنطسة التي تحتػؼ عمى مئات أو حتى آلاؼ

السحدػبة بيحه الصخيقة تعج مغ بيغ الأدؽ مقارنةا بصخؽ حدابية  شػاقلبشية الحدمة الإلكتخونية لأشباه ال
 أخخػ.

ومع ذلظ، تعاني ىحه الصخيقة مغ عجة قيػد، حيث تعتسج عمى بيانات تجخيبية، مسا يجعميا غيخ       
 في أف  EPMشيعيا بعج. وتكسغ السذكمة الكبخػ لصخيقة قادرة عمى التشبؤ بخرائز السػاد التي لع يتع تر

(، أؼ أنو لا يسكغ استخجامو بذكل non-transferable) غيخ قابل للنقلالشاتج عشيا  الدائف الكسػف 
 مػثػؽ لػصف بيئات مختمفة.
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في  د مغ الدمغ، بتػسيع نصاؽ السعخفةػ التجخيبية، خلاؿ عق الدائفة الكسػنات رغع ذلظ، فقج سسحت      
 كسػنات أكثخ دقة مذتقة مغ الحدابات الأولىمبة، قبل أف يتع استبجاليا بمجاؿ فيدياء الحالة الر

 (Ab initio.والتي أثبتت كفاءتيا بذكل أكبخ ،) 

 Phillips-Kleinman. كمهن 3.3

تساد يتع تسثيل دواؿ مػجية لإلكتخونات التكافؤ بالاع (،OPWفي شخيقة السػجات السدتػية الستعامجة ) 
، وفق 𝜑𝑐عمى قاعجة مغ السػجات السدتػية، مع ضساف تعامجىا مع الحالات الخاصة بإلكتخونات القمب 

 السعادلة التالية:

𝜙𝑜𝑝𝑤(𝑘 + 𝐺) = 𝜙𝑝𝑤(𝑘 + 𝐺) −∑⟨𝜑𝑐|𝜙𝑝𝑤(𝑘 + 𝐺) > 𝜑𝑐,𝛼     (8.3) 

𝛼,𝑐

  

 حيث:

  𝜙𝑝𝑤السػجات السدتػية الأساسية :. 

 𝜙𝑜𝑝𝑤السػجات السدتػية الستعامجة :. 

 𝜑𝑐دواؿ الحالة لإلكتخونات القمب  :. 

 ع يتع عمى جسيع الحالات القمبية وجسيع الحراتسوالج. 

 ودواؿ 𝜑𝑐الأصمي، مع أخح الجواؿ السػجية لمقمب  افمغ خلاؿ إدخاؿ الياميمتػني الدائف الكسػف  يتع بشاء
 :[11]بالذكل  دائفةالاعتبار. يتع تعخيف الحالة البعيغ 𝜑𝑣 التكافؤ

𝜑𝑣
𝑝𝑠
= 𝜑𝑣 + ∑ 𝑎𝑣𝑐𝜑𝛼,𝑐 𝑎𝑣𝑐         مع       = ⟨𝜑𝛼,𝑐|𝜑𝑣𝑝𝑠⟩            (9.3)   𝛼,𝑐   

 نحرل عمى: افبتصبيق الياميمتػني

𝐻|𝜑𝑣
𝑝𝑠
⟩ = 𝜀𝑣|𝜑𝑣⟩ +∑𝑎𝑣𝑐𝜀𝐶|𝜑𝛼,𝑐⟩

𝛼,𝑐

 

= 𝜀𝑣|𝜑𝑣
𝑝𝑠
⟩ +∑𝑎𝑣𝑐(𝜀𝛼,𝑐 − 𝜀𝑣)|𝜑𝛼,𝑐⟩             (10.3)

𝛼,𝑐

 

 حيث: 

𝜀𝛼,𝑐  و 𝜀𝑣 :التػالي عمى والتكافؤ القمب لإلكتخونات( الحالة شاقات) الحاتية الكيع. 
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مداىسة  مع ولكغ شخودنجخ، بسعادلة شبيية معادلة عمى نحرل ،𝑎𝑣𝑐وباستخجاـ تعخيف معاملات 
 :افإضافية في الياميمتػني

[𝐻 + ∑ (𝜀𝑣 − 𝜀𝛼,𝑐)|𝜑𝛼,𝑐⟩⟨𝜑𝛼,𝑐|𝛼,𝑐 ] = 𝜀𝑣
𝑝𝑠
𝜑𝑣
𝑝𝑠
               (11.3)        

 إلى 𝑉𝑅ة مرصمح إضافي ة تخزع لسعادلة شخودنجخ معجّلة بإضافدائفىحا يعشي أف الحالة ال
 :افالياميمتػني

𝑉𝑅 = ∑ (𝜀𝑣 − 𝜀𝛼,𝑐)|𝜑𝛼,𝑐⟩⟨𝜑𝛼,𝑐|              (12.3)  𝛼,𝑐          
 ( Phillips & Kleinman، نحرل عمى كسػف فيميبذ وكلايشساف )Vى الكسػف السحمي إل 𝑉𝑅وبإضافة

𝑉𝑃𝐾: 
𝑉𝑃𝐾 = 𝑉(𝑟) + 𝑉𝑅              (13.3)              

𝑉𝑃𝐾 = 𝑉𝑙𝑜𝑐(𝑟) + ∑ (𝜀𝑣 − 𝜀𝛼,𝑐)|𝜑𝛼,𝑐⟩⟨𝜑𝛼,𝑐|             (14.3)  𝛼,𝑐             
خارج مشصقة القمب  والسحجدة بػاسصة نرف  Vكسػف فيميبذ وكلايشساف مع الكسػف الحكيقي يتصابق 

، لأف الجواؿ السػجية لإلكتخونات القمب تشعجـ في ىحه السشصقة، وبالتالي مداىستيا في  𝑟𝑐قصخ القصع 
 .ميسمة تكػف  𝑉𝑃𝐾السرصمح الثاني مغ 

الشاتج يكػف عادة أقل حجة مغ الكسػف الأصمي، فإف ذلظ يؤدؼ إلى تقارب أسخع الدائف الكسػف  وبسا أف 
        استخجاـ السػجات السدتػية، مسا يحدغ كفاءة الحدابات.عشج تسثيل الجواؿ السػجية لمسادة ب

 بالمبادئ الأولى الدائف الكمهن  4. 

ا عمى حدابات تدتشج إلى الخرائز الجػىخية لمحرة "مغ  تُدسّى الكسػنات الدائفة التي يتع تػليجىا اعتسادا
 الدائفة التجخيبية. لكسػناتا إلى التجخبة، عمى عكذ الأنيا لا تُزبط استشادا  ،السبادغ الأولى"  

 Herring( التي قجميا OPWيخجع أصل نيج الكسػناف الدائفة إلى شخيقة السػجات السدتػية الستعامجة )
 كسػف [. وتعتسج ىحه الصخيقة عمى فرل تأثيخات الكسػف الشاتج عغ نػػ الحرات )ال12] 1941عاـ 

 1959يجت صياغة ىحه الصخيقة لاحقاا في عاـ الأيػني( عغ الكسػف البمػرؼ خارج مشصقة القمب. وقج أع
[، المحَيغ شػّرا أوؿ مقاربة رسسية وغيخ تجخيبية لسفيػـ الكسػناف 13]  Kleinmanو Phillipsمغ قبل 

. وتعتسج كلا الصخيقتيغ عمى [14] بذكل مدتقل مقاربة مساثمة  Antoncikالدائفة. وفي نفذ العاـ، قجّـ 
ا مباشخاا لصخيقة شخط التعامج، ويسكغ اعتبارىس  .OPWا امتجادا
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الدائفة، وكاف الفخؽ الجػىخؼ بيشيا يتسثل في  لتعخيف الكسػنات شخؽ ت عجة صيغ و فيسا بعج، شُػر 
 الصخيقة التي يتع بيا ضبط ىحه الكسػنات.

إذا كانت الذحشة الستكاممة في مشصقة القمب الأيػني الخاصة بجالة السػجة الدائفة مداوية لمذحشة 
 صػيمةعخؼ حيشيا بأنو محافع عمى المة السختبصة بجالة السػجة الحكيكية، فإف الكسػف الدائف يُ الستكام

(Norm-Conserving Pseudopotential  NCPP) 

 Chiang (HSC)، وHamann ،Schlüterىحه الفئة مغ الكسػنات الدائفة مغ قبل وقج تع تصػيخ       
في عاـ Schlüter (BHS  )، وBachelet ،Hamann[، ثع تع تحديشيا مغ قبل 15] 1979في عاـ 
Kerker  [17 ] [، حيث قامػا بتػليج كسػنات زائفة لسعطع عشاصخ الججوؿ الجورؼ. كسا قجّـ 16] 1982

ا بج ، وأنتج rcيلاا يعتسج عمى تسثيل تحميمي مبدط لجواؿ السػجة الدائفة داخل نرف قصخ القصع نيجا
،  Martins  (1991TM  )[18] و Troullierو BHSالتي شػّرىا كسػنات زائفة ذات جػدة مساثمة لتمظ

 في الحدابات العسمية. صػيمةوىي الصخيقة السعتسجة حالياا لتػليج كسػنات زائفة محافطة عمى ال

فتُعخؼ باسع الكسػنات الدائفة فائقة الميػنة  صػيمةلدائفة التي لا تحافع عمى الأما الكسػنات ا       
(Ultra-Soft Pseudopotentials – USPP وقج تع تقجيع الجيل الأوؿ مغ ىحه الفئة،  مغ قبل .)

Vanderbilt  ا ضسغ مشاشق القمب  1991في عاـ  [.19] التي تتسيد بجواؿ مػجة زائفة ناعسة ججا

، ادة السدقصةد شخيقة السػجات الس  Blöchl  [21] ، قجّـ 1994في عاـ  و وبعج ذلظ بػقت قريخ،    
خصياا  وشخيقة السػجات السدتػية السدادة فائقة الميػنة Vanderbiltيغ خرائز شخيقة والتي تجسع ب

(LAPW والتي سيتع تشاوليا لاحقاا، حيث تدتخجـ شبكة عجدية لإعادة بشاء الكثافة الذعاعية حػؿ كل ،)
 ذرة.

. وتُقدع شخؽ Kleinmanو Phillipsالدائفة تصػراا كبيخاا مشح أعساؿ  لقج شيجت نطخية الكسػنات      
بشاء الكسػنات الدائفة بذكل عاـ إلى فئتيغ رئيديتيغ، وفقاا لشػع الجواؿ الأساسية السدتخجمة في تسثيل دواؿ 

 محفػضة أـ لا.فة، ووفقاا لسا إذا كانت الصػيمة السػجة الدائ

ونية، مع فيسا يمي، سشعخض أكثخ أنػاع الكسػنات الدائفة استخجاماا في حدابات البشية الإلكتخ      
،و  Vanderbilt،وتمظ الخاصة ب  ةمحفػض صػيمة ائيا، وىي:الكسػنات الدائفة بخرائريا وشخؽ بش

PAWةصدقسال سدادةالسػجات الس. 
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 محفهظة طهيلةذو الدائف  الكمهن  .4.1

 (وقابلية الانتقال )التحهيلية طهيلةط حفظ الشخ ( أ

. ولتحقيق أفزل استيفاء لسعيار [21]لكسػنات الدائفةترسيع اتقجماا ميساا في   صػيمةحفع المفيػـ يسثّل 
. يُشذأ فييا كسػف زائف صػيمةخ كسػنات زائفة محافطة عمى ال(، تع تصػيTransferabilityقابمية الشقل )

كعٍّ زاوؼ ، ويجب أف يحقق خرائز محجدة مغ أجل تكػيغ إلكتخوني ذرؼ معيغ )ليذ  لكل عجد
 بالزخورة في الحالة الأساسية(.

 قج حُجدت الخرائز الزخورية لبشاء كسػف زائف جيج مغ السبادغ الأولى وفق الأىجاؼ التالية:و 

  يجب أف يدسح الكسػف الدائف بتسثيل دواؿ السػجة الدائفة للإلكتخونات التكافؤية باستخجاـ عجد
 قميل مغ السػجات السدتػية.

  مغ الحدابات  )كاممة الشػعيغ لإلكتخونات التكافؤ في كلا  قيع الصاقة الحاتيةيجب أف تكػف
 متصابقة، وذلظ لمتكػيغ الحرؼ السخجعي، أؼ: )والحداب الدائف الإلكتخونات

𝜀𝑛,𝑙
𝑃𝑆 = 𝜀𝑛,𝑙

𝐴𝐸                (15.3)           

 :، أؼr >rc  يجب أف تكػف دواؿ السػجة الحكيكية والدائفة لإلكتخونات التكافؤ متصابقة خارج مشصقة القمب
𝜑(𝑟)𝑛,𝑙

𝑃𝑆 = 𝜑(𝑟)𝑛,𝑙
𝐴𝐸              (16.3)     

        𝑟 > 𝑟𝑐             
في ىحا الشػع مغ الكسػنات الدائفة، يتع بشاء كل مغ دالة السػجة الدائفة لإلكتخونات التكافؤ والكسػف الدائف 

ة والكسػف الحرؼ، خارج مشصقة القمب بحيث يكػناف متصابقيغ  عمى التػالي  مع دالة السػجة الحكيكي
 . rc السحجدة بشرف قصخ القصع

  إنتاج كثافة  (الدائفة )أؼ الكثافة الدائفةيجب أف تعيج الكثافة السبشية باستخجاـ الجواؿ السػجية
 صػيمةحفع الالذحشة الحكيكية لإلكتخونات التكافؤ بأكبخ دقة مسكشة. وىحا ما يُعخؼ بخاصية 

(norm conservation .) 

  داخل نرف القصخrcاعسة )ممداء(، ، يتع تسثيل دالة السػجة الدائفة بػاسصة دالة مػجة تحميمية ن
. وبعبارة أخخػ، يجب أف تػلج كل مغ دالتي السػجة الحكيكية والدائفة ةثابت صػيمةومع ذلظ تطل ال

 نفذ كثافة الذحشة في مشصقة القمب، وبالتالي:
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∫ 𝑑𝑟 𝑟2𝜑𝑝𝑠∗(𝑟)𝜑𝑝𝑠(𝑟) = ∫ 𝑑𝑟 𝑟2𝜑∗(𝑟)𝜑(𝑟)              (17.3)  
𝑟𝑐
0

𝑟𝑐
0

       
أف تكػف السذتقات المػغاريتسية لكل مغ دالة السػجة الحكيكية ودالة السػجة الدائفة متصابقة فيسا بعج  يجب

 .لمصاقة بالشدبة مذتقاتيا وكحلظ ،𝑟𝑐نرف القصخ 

لكل مغ دواؿ السػجة الحكيكية والدائفة مؤشخاا عمى قابمية نقل 𝑟𝑐المػغاريتسية بالشدبة لػ   تسثل السذتقة
 :يمي كسا مخجعي، ذرؼ  لتكػيغ r >𝑟𝑐الكسػف الدائف، حيث تُفخض السداواة عشج  

1

𝜑𝑝𝑠(𝑟𝑐,𝜀)

𝑑𝜑𝑝𝑠(𝑟𝑐,𝜀)

𝑑𝑟
=

1

𝜑(𝑟𝑐,𝜀)

𝑑𝜑(𝑟𝑐,𝜀)   

𝑑𝑟
                (18.3)          

إلى دواؿ السػجة الحكيكية والدائفة عمى التختيب، ويسثل ىحا الذخط استسخارية  𝜑𝑝𝑠sو 𝜑حيث تخمد 
 .𝜀، شاقة الشطاـ  الدمػؾ الفيديائي عشج حجود القمب 

  سغ بيئات كيسيائية مختمفة ف الدائف قابلاا لمشقل، أؼ قابلاا للاستخجاـ ضيجب أف يكػف الكسػ
)مثل: البمػرات الرمبة، الأسصح، الجديئات...( دوف الحاجة إلى إعادة تػليجه. وبالتالي، يُفتخض 

 أف يُطيخ خاصية الإضافية عشجما تتكػّف الأنطسة السجروسة مغ عجة ذرات.

 ب: تُعخّؼ قابمية الشقل ىشا عمى أساس نصاؽ الصاقة
𝜕

𝜕𝜀

𝜕

𝜕𝑟
𝐿𝑛𝜑(𝑟𝑐, 𝑇) = −

1

𝑟𝑐
2𝜑∗(𝑟𝑐 , 𝑇)𝜑(𝑟𝑐, 𝑇)

∫ 𝑑𝑟 𝑟2𝜑∗(𝑟𝑐, 𝑇)𝜑(𝑟𝑐 , 𝑇) 
𝑟𝑐

0

(19.3) 

 :طهيلةالمحافظ على ال الدائف ب( تهليج الكمهن 

 بػحجات ذرية عمى الشحػ التالي: V(r)لجيج كخوؼ  تُكتب معادلة شخودنغخ

[−
1

2

𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙+1)

2𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝜀]𝜓(𝑟) = 0            (20.3)              

أيػف يُسثّل كسػف   𝑉𝑒𝑥𝑡(𝐫)خارجي    الدائف بحل معادلة كػىغ وشاـ لكسػف تبجأ عسمية إنذاء الكسػف 
 في بعس التػزيعات الإلكتخونية السخجعية. (-Ze/rوحيج مثل:) 

 تابة السعادلة الذعاعية لكػىغ وشاـ عمى الذكل:ونطخاا لمتساثل الكخوؼ، يسكششا ك

[−
1

2

𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙+1)

2𝑟2
+ 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) − 𝜀]𝜑𝑙(𝑟) = 𝜀𝑙𝜑𝑙(𝑟)         (21.3)                     

(، وذلظ وفق (𝜓(𝑟)ىي الجدء الذعاعي مغ دالة السػجة السختبصة بجالة السػجة الكمية  𝜑𝑙(𝑟)حيث  
  العلاقة:
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𝜓(𝑟) = 𝑅𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝜃, 𝜑) =
𝜑𝑙(𝑟)

𝑟
𝑌𝑙𝑚(𝜃, 𝜑)            (22.3) 

,)𝑌𝑙𝑚حيث:   𝜑) الكخوية السختبصة بالعدـ الداوؼ التػافكيات  ىيl   والإسقاطm  عمى السحػرz . 

  الفعّاؿ كسا يمي: الكسػف ويُكتب 

[−
1

2

𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

2𝑟2
+ 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟)] 𝜑𝑙(𝑟) = 𝜀𝑙𝜑𝑙(𝑟)     (23.3) 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟)       (24.3) 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = −
𝑍𝑒

𝑟
+ ∫

𝜌(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟′ +

𝛿𝐸𝑥𝑐,𝜌(𝑟)-

𝛿𝜌(𝑟)
        (25.3) 

 حيث:

 𝑉𝐻(𝑟): ىارتخؼ. كسػف 

 𝑉𝑥𝑐(𝑟): كسػف ( التبادؿ والتخابطExchange-Correlation.) 

 𝜌(𝑟) :الكثافة الإلكتخونية، وىي تُحدب عبخ : 

𝜌(𝑟) = ∑ |𝜓𝑙,𝑚(𝑟)|
2

𝑜𝑐𝑐𝑢𝑝

𝑙,𝑚

 

= ∑ (2𝑙 + 1)|𝑅𝑙(𝑟)|
2 = ∑ (2𝑙 + 1) |

𝜑𝑙(𝑟)

𝑟
|
2

𝑜𝑐𝑐𝑢𝑝
𝑙 = 𝜌(𝑟)

𝑜𝑐𝑐𝑢𝑝
𝑙        (26.3)      

الحل الحاتي الستّدق ليحه السعادلات يُعصي دواؿ السػجة الحرّية، الكيع الحاتية، كثافة الذحشة، والكسػف وىػ 
 يُعج الحداب السخجعي السدتخجـ لبشاء الكسػف الدائف.

، وتُذتق [22،17]( Hamannأو Kerker)مثل مخصط صػيمة عمى الالحفاظ   بعج ذلظ، يُصبّق     
 .lالحالات الكتخونات التكافؤ ذات العدـ الداوؼ   كل  دواؿ السػجة الدائفة انصلاقاا مغ

 بعج الحرػؿ عمى دالة السػجة الدائفة، يتع قمب معادلة شخودنغخ الذعاعية لتحجيج الكسػف الدائف " 
 لتكافؤ:" بػاسصة إلكتخونات االسرفى

𝑉𝑙
𝑆𝐶𝑅,𝑃𝑆 = 𝜀𝑙

𝑃𝑆 −
𝑙(𝑙+1)

2𝑟2
+

1

2𝜑𝑙
𝑃𝑆(𝑟)

𝑑2

𝑑𝑟2
𝜑𝑙
𝑃𝑆(𝑟)           (27.3)          

مغ دواؿ السػجة الدائف الأيػني بشدع مكػنات التبادؿ والتخابط وىارتخؼ، السحدػبة  أخيخاا، يُحدب الكسػف 
 :الدائف  السرفى ف الدائفة، مغ الكسػ 
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𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙
𝑃𝑆 = 𝑉𝑙

𝑆𝐶𝑅,𝑃𝑆 − 𝑉𝐻
𝑃𝑆(𝑟) − 𝑉𝑥𝑐

𝑃𝑆(𝑟)           (28.3)     
الكيع الحاتية بحدبو، مسا يجعمو ، حيث تختمف دواؿ السػجة و lيعتسج الكسػف الدائف عمى العدـ الداوؼ  

 جة تخزع لكسػف مختمف في مشصقة الشػاة.محمياا. كل مخكبة زاوية مغ دالة السػ -شبو كسػنا

 يُكتب الكسػف الدائف الأيػني عادة عمى شكل جدأيغ:

 يعتسج فقط عمى جدء محلي :r. 

 يأخح بعيغ الاعتبار العدـ الداوؼ جدء غيخ محلي :l. 

 السحمية تُعصى كالتالي:-الريغة شبو

𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙
𝑃𝑆 (𝑟) = 𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙𝑜𝑐

𝑃𝑆 (𝑟) + ∑ 𝑉𝑛𝑜𝑛𝑙𝑜𝑐,𝑙
𝑃𝑆 (𝑟)𝑃̂𝑙

𝑙𝑚𝑎𝑥
𝑙=0          (29.3)       

 و الكسػف السحمي و صيغة الكسػف الغيخ محمي :

𝑉𝑛𝑜𝑛𝑙𝑜𝑐,𝑙
𝑃𝑆 (𝑟) = 𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙

𝑃𝑆 (𝑟) − 𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙𝑜𝑐
𝑃𝑆 (𝑟)          (30.3)                   

 حيث:

  𝑃̂𝑙:اط لسخكبة العدـ الداوؼ الإسق ؤثخمl. 

 𝑙𝑚𝑎𝑥: 2أو  1عادةا ما يكػف. 

𝑉𝑖𝑜𝑛,𝑙 ػاحج مغيسكغ اختيار الكسػف السحمي بذكل حخ، لكغ غالباا ما يُختار ك
𝑃𝑆 (𝑟) ىحا الكسػف الدائف .

 في معادلات كػىغ وشاـ.𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)الأيػني ىػ الحؼ يدتبجؿ 

و لا تػجج شخيقة محجدة تساماا لتحجيج الكسػف الدائف. فمكي يتستع الكسػف مع ذلظ، تججر الإشارة إلى أن
صغيخ، ما يجعل الكسػف "صمباا".  rc   نرف قصخ قصعيجب اختيار  عمى الانتقالية ،الدائف بقجرة جيجة 

ا أقل مغ السػجات السدت rcبالسقابل، اختيار    ػية، كبيخ يُشتج دواؿ مػجة زائفة أكثخ نعػمة، تتصمب عجدا
لحلظ، فإف بشاء كسػف زائف جيج يتصمب مػازنة  في الانتقالية. نقزما يؤدؼ إلى تقارب أسخع لكغ مع 

 بيغ ىحيغ الجانبيغ الستعارضيغ.

 :طهيلةسيتم لاحقًا عخض طخيقتين رئيديتين لبخمجة الكمهن الدائف المحافظ على ال

  طخيقةBachelet .وآخخين 

  طخيقةTroullier وMartins. 
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   BHSبطخيقة  الدائف كمهن لا. 2.4

تُدتبجؿ معادلة شخودنغخ Schlüter (BHS)  [16 ،]و Hamannو Bacheletفي مخصط        
 Fi(r)و Gi(r)، لكل مغ السخكبة الرغيخة والسخكبة الكبيخة لجالة السػجة ةيوجد مغ السعادلات البشطاـ 

 :ضسغ صياغة ديخاؾ، وذلظ لأخح التأثيخات الشدبية بعيغ الاعتبار

{

𝑑𝐹𝑖(𝑟)

𝑑𝑟
−
𝑘

𝑟
𝐹𝑖(𝑟) + 𝛼,𝜀𝑖 − 𝑉(𝑟)-𝐺𝑖(𝑟) = 0

𝑑𝐺𝑖(𝑟)

𝑑𝑟
+
𝑘

𝑟
𝐺𝑖(𝑟) + 𝛼 [

2

𝛼2
+ 𝜀𝑖 − 𝑉(𝑟)] 𝐹𝑖(𝑟) = 0

       (31.3) 

 عجد كسّي صحيح غيخ صفخؼ. kىػ مقمػب ثابت البشية الجقيقة، و c=137.04حيث  

لة ديخاؾ بصخيقة ذاتية الاتداؽ ضسغ تقخيب كخوؼ يعتسج عمى الكثافة السحمية لجواؿ السػجة يتع حل معاد
 . 𝜀𝑖 والكيع الحاتية السػافقة Gو Fالذعاعية 

𝑘 = {
𝑙                          𝑗 = 𝑙 − 1/2

−(𝑙 + 1)          𝑗 = 𝑙 + 1/2
          (32.3) 

 .ساسية( يختمف قميلاا عغ الحالة الأv)تُختار تكػيغ ذرؼ مخجعي يُخمد لو بػ 

 مذابية لسعادلة شخودنغخ Gيسكغ استبجاؿ معادلة ديخاؾ للإلكتخونات التكافؤية بسعادلة لمسخكبة الكبيخة 
 ، تربح السعادلة:k= l. ولػ خارج مشصقة القمب

[
1

2

𝑑2

𝑑𝑟2
−
𝑘(𝑘+1)

2𝑟2
+ 𝑉𝑣(𝑟)] 𝐺𝑘(𝑟) = 𝜀𝐺𝑘(𝑟)          (33.3)            

 الدائف مغ الخصػة الأولى وفق: عمى حجة. يُبشى الكسػف  jالدائف لكل عجد كسّي زاوؼ  يتع بشاء الكسػف 

𝑉̂1𝑗
𝑣 (𝑟) = 𝑉𝑣(𝑟) [1 − 𝑓 (

𝑟

𝑟𝑐𝑗
)] + 𝐶𝑗

𝑣𝑓 (
𝑟

𝑟𝑐𝑗
)        (34.3)               

 حيث:

𝑓(𝑟, 𝑟𝑐𝑗) = 𝑒𝑥𝑝 [−(
𝑟

𝑟𝑐𝑗
)
𝜆

]         (35.3)                     

 ويُذتخط أف تحقق دالة القصع الذخوط التالية:

Lim𝑟→0,∞ 𝑓(𝑟) = {
1            𝑟 → 0
0          𝑟 ⟶ ∞

             (36.3)                      

𝐶𝑗السعامل  
𝑣 التكافؤ بحالة الخاصة تمظ مع الدائف الكسػف  في لمصاقة تيةالحا الكيع تتصابق بحيث يُزبط 

 .الحكيقي لمكسػف 
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𝑤1𝑗، تتصابق الجالة السػجية  𝑟𝑐𝑗خارج نرف قصخ القمب 
𝑣 (𝑟)  ُالدائف  والسػلجة بػاسصة الكسػف  قششةالس

𝑉̂1𝑗
𝑣 (𝑟)  ضخبمع دالة السػجة الحكيكية )دالة مػجة التكافؤ(، مع وجػد ثابت𝛾𝑗

𝑣 . 
𝛾𝑗
𝑣𝑤1𝑗

𝑣 (𝑟) → 𝐺𝑗(𝑟)                         𝑟 > 𝑟𝑐𝑗          (37.3)   

 :ثع تُحدب دالة مػجة زائفة ججيجة

𝑤2𝑗
𝑣 (𝑟) = 𝛾𝑗

𝑣 [𝑤1𝑗
𝑣 (𝑟) + 𝛿𝑗

𝑣𝑟(𝑙+1)𝑓 (
𝑟

𝑟𝑐𝑗
)]          (38.3)           

𝛾𝑗   ضبط ويتع 
𝑣قشيغبحيث تحقق شخط الت: 

(𝛾𝑗
𝑣)
2
∫[𝑤1𝑗

𝑣 (𝑟) + 𝛿𝑗
𝑣𝑟(𝑙+1)𝑓(𝑟/𝑟𝑐𝑗)]

2
𝑑𝑟 = 1            (39.3)            

 معادلة شخودنغخ الذعاعية: دائف مغ الخصػة الثانية عبخ مقمػبيتع بعجىا استخجاع الكسػف ال

𝑉̂2𝑗
𝑣 (𝑟) = 𝑉̂1𝑗

𝑣 (𝑟) +

𝛿𝑗
𝑣𝑟(𝑙+1)𝑓 (

𝑟

𝑟𝑐𝑗
)

2𝑤2𝑗
𝑣 (𝑟)

(
𝜆2(𝑟/𝑟𝑐𝑗)

2𝜆
− ,2𝜆𝑙 + 𝜆(𝜆 + 1)-(𝑟/𝑟𝑐𝑗)

𝜆

𝑟2
+ 2𝜀𝑗 − 2𝑉̂1𝑗

𝑣
(𝑟)) 

(40.3)   
( وكسػف التبادؿ Hartree) وفي الشياية، يُدتخخج الكسػف الأيػني عبخ شخح كل مغ الكسػف الكيخبائي

 والارتباط:

𝑉𝑙
𝑖𝑜𝑛(𝑟) = 𝑉̂2𝑗

𝑣 (𝑟) − 𝑉𝐻(𝑟) − 𝑉𝑥𝑐(𝑟)          (41.3) 

𝑉𝑙±1/2
𝑖𝑜𝑛 (𝑟) = 𝑉̂2𝑗

𝑣 (𝑟) − ∫
𝜌𝑣(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟′ −

𝛿𝐸𝑥𝑐,𝜌
𝑣(𝑟)-

𝛿𝜌𝑣(𝑟)
          (42.3) 

𝜌𝑣(𝑟) = ∑ |
𝑤2𝑗
𝑣 (𝑟)

𝑟
|
2

𝑜𝑐𝑐𝑢𝑝𝑖𝑒𝑑 𝑣𝑎𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒 𝑠𝑡𝑎𝑡𝑒𝑠          (43.3) 

∑ |
𝑤2𝑗
𝑣 (𝑟)

𝑟
|
2

𝑜𝑐𝑐𝑢𝑝𝑖𝑒𝑑 𝑣𝑎𝑙𝑒𝑛𝑐𝑒 𝑠𝑡𝑎𝑡𝑒𝑠   السذغػلة التكافؤ تسثل حالات. 

 ة، والسبشية انصلاقاا مغ الجواؿ السػجية الدائفة.تسثل الكثافة الإلكتخونية الدائف 𝜌𝑣(𝑟)حيث 

(، حيث يُػصَف بذكل مشفرل semi-localمحمية )-بشية شبو BHSيستمظ الكسػف الدائف وفق نسػذج 
 ، وذلظ عمى الشحػ التالي:lلكل قيسة مغ قيع العجد الكسػمي الداوؼ 

𝑉𝑃𝑆 = 𝑉𝑙𝑜𝑐(𝑟) + ∑ |𝑙⟩𝑉̃𝑙
𝑁𝐿

𝑙 (𝑟)⟨𝑙| (44.3) 

 .Schlüterو Hamannو Bacheletوىحا يسثل الذكل الشيائي لمكسػف الدائف حدب نسػذج 



الطرق الحسابية                                                                               الفصل الثالث:                                                     
 

  48 

 

بػاسصة التعجدات الصاقية السختمفة ،  مشاسب لمحدابات الشدبية السػزونة كسػف زائف متػسطيسكغ تعخيف 
 :يمي كسا ،( درجة الانحصاط) لمحالات

𝑉̂𝑙
𝑖𝑜𝑛(𝑟) =

1

2𝑙+1
[𝑙𝑉𝑙−1/2

𝑖𝑜𝑛 (𝑟) + (𝑙 + 1)𝑉𝑙+1/2
𝑖𝑜𝑛 (𝑟)]         (45.3) 

𝑉̂𝑙مغ خلاؿ الكسػف   مجار -دبيغتأثيخ الويُدتخمز 
𝑆𝑂(𝑟) السعادلة حدب: 

𝑉̂𝑙
𝑆𝑂(𝑟) =

2

2𝑙+1
[𝑉̂𝑙+1/2

𝑖𝑜𝑛 (𝑟) − 𝑉̂𝑙−1/2
𝑖𝑜𝑛 (𝑟)]        (46.3) 

 وفق التعبيخ: فيُعصى الكسػف الدائف الكميأما 

𝑉̂𝑖𝑜𝑛(𝑟) = ∑ |𝑙⟩[𝑉̂𝑙
𝑖𝑜𝑛(𝑟) + 𝑉̂𝑙

𝑆𝑂(𝑟)𝐿⃗⃗𝑆]𝐼 ⟨𝑙|       (47.3) 

 

  Troullier-Martinsمن نهع   مهنات الدائفةكالطخيقة  3.4.

(، DFTة )في حدابات نطخية الكثافة الػضيفي الدائف كسػف الالصخؽ الذائعة لإنذاء  ىي إحجػ      
 بشية. تُدتخجـ ىحه الصخيقة لتبديط حدابات ال1991[23في عاـ ] Martinsو Troullier شػرىا الباحثاف

، مع [24]فعاؿ كسػف ب و الشػاة إلكتخونات التكافؤ )الخارجية( التفاعل بيغ عغ شخيق استبجاؿ ةالإلكتخوني
تُعتبخ ة مع الحفاظ عمى دقة الشتائج. إىساؿ إلكتخونات القمب )الجاخمية(، مسا يقمل التكمفة الحدابي

بيغ الجقة ، حيث تػازف LiOsO3 خياراا مثالياا لجراسة مخكبات مثل Troullier-Martins الكسػنات الدائفة
 .Quantum ESPRESSO أو SIESTA والكفاءة، خاصة عشج دمجيا مع حدـ بخمجية مثل

( أكثخ نعػمة pseudopotentials) الكسػنات الدائفةىحه شخيقة بديصة تدسح ببشاء 
 لتكافؤ الفمدات الانتقالية. d وحالات p2 لحالات

 بالذكل التالي:  تُعخّؼ الجواؿ السػجية الدائفة

𝑅𝑙
𝑃𝑃(𝑟) = {

𝑅𝑛𝑙
𝐴𝐸(𝑟)         𝑓𝑜𝑟    𝑟 > 𝑟𝑐

𝑟𝑙𝑒𝑃(𝑟)          𝑓𝑜𝑟    𝑟 ≤ 𝑟𝑐
      (48.3)         

𝑝(𝑟) = 𝑐0 + 𝑐2𝑟
2 + 𝑐4𝑟

4 + 𝑐6𝑟
6 + 𝑐8𝑟

8 + 𝑐10𝑟
10 + 𝑐12𝑟

12     (49.3) 
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 مغ خلاؿ: cn يتع تحجيج السعاملات

 الطهيلةشخط حفظ ا (Norm Conservation:داخل منطقة القلب )                

2𝑐0 + 𝐿𝑛 {∫ 𝑟2(𝑙+1)𝑒𝑥𝑝,2𝑝(𝑟) − 2𝑐0-𝑑𝑟
(𝑟𝑐)

0
} = 𝐿𝑛 {∫ 𝑟2|𝑅𝐴𝐸

𝑙 (𝑟)|
2(𝑟𝑐)

0
𝑑𝑟} 

(51.3) 

 شخوط استمخارية الجالة المهجية ومذتقاتها الأربعة الأولى عنج النقطة rc. 

 

{
 
 
 
 

 
 
 
 𝑝(𝑟𝑐) = 𝐿𝑛 [

𝑃(𝑟𝑐)

𝑟𝑐
𝑙+1 ]

𝑃′(𝑟𝑐) =
𝑃′(𝑟𝑐)

𝑃(𝑟𝑐)
−
𝑙+1

𝑟𝑐

𝑃′′(𝑟𝑐) = 2𝑉𝐴𝐸(𝑟𝑐) − 2𝜀𝑙 −
2(𝑙+1)

𝑟𝑐
2 𝑃′(𝑟𝑐) − ,𝑃

′(𝑟𝑐)-
2

𝑃′′′(𝑟𝑐) = 2𝑉
′
𝐴𝐸(𝑟𝑐) +

2(𝑙+1)

𝑟𝑐
2 𝑃′(𝑟𝑐) −

2(𝑙+1)

𝑟𝑐
𝑃′
′(𝑟𝑐) − 2𝑃′(𝑟𝑐)𝑃

′′(𝑟𝑐)

𝑃′′′′(𝑟𝑐) = 2𝑉
′′
𝐴𝐸(𝑟𝑐) −

4(𝑙+1)

𝑟𝑐
3 𝑃′(𝑟𝑐) +

4(𝑙+1)

𝑟𝑐
2 𝑃′

′(𝑟𝑐) −

  (51.3)     

                           
2(𝑙 + 1)

𝑟𝑐
𝑃′
′′(𝑟𝑐) − 2[𝑃

′′(𝑟𝑐)]
2
− 2𝑃′(𝑟𝑐)𝑃′′′(𝑟𝑐) 

 
 

P(r)=r𝑅𝑙)) حيث
𝐴𝐸  (r )و𝑉𝐴𝐸(r) ىػ الكسػف الحرؼ لجسيع الإلكتخونات )السُرفى( ذو الانحشاء

 الرفخؼ عشج السبجأ، مسا يؤدؼ إلى:
𝑐2
2 + 𝑐4(2𝑙 + 5) = 0             (52.3)                 

 
 .Martinsو Troullier وىحا ىػ أصل "الشعػمة" الػاضحة لمكسػنات الدائفة

 )السُرفى( الحؼ يؤثخ عمى الجواؿ وكسا ذُكخ سابقاا، يتع الحرػؿ عمى الكسػف الدائف الػسيط      
مثمسا يعسل الكسػف الفعاؿ عمى الجواؿ السػجية لمتكافؤ. يتع الحرػؿ عمى بحيث يعسل السػجية الدائفة، 

جة عغ إلكتخونات التكافؤ في الكسػف عغ شخيق إزالة السداىسات الشات l كسػف زائف السقابل لمعدـ السجارؼ 
 .الدائف السُرفى
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 العشاصخ الثقيمة، السدتػيات في  ح السجار، وانديا-الدبيغ  مثل تفاعل  التأثيخات الشدبية ) اف        
وغيخىا...( يسكغ أخحىا بعيغ الاعتبار، إلا أنيا لا تدفخ، في معطع الحالات، إلا عغ ترحيحات شفيفة 

 .ا ما يُؤخح بيا[، ولحلظ نادرا 16]
 

   Ultra soft. طخيقة  1.1

[ مقاربة ججيجة حيث تُجبخ الجواؿ السػجية الدائفة عمى أف تكػف 19] قجـ فانجربيمت، 1991في عاـ       
حفع  مبجأ في الحاؿ ىػ كسا ، rcمداوية لمجواؿ السػجية لجسيع الإلكتخونات خارج نرف قصخ القصع 

القمب، يسكغ أف تكػف ىحه الجواؿ ممداء. ومغ أجل تحقيق ىحا الذخط  الصػيمة. غيخ أنو داخل مشصقة
 تع التخمي عغ شخط حفع الصػيمة .الأخيخ، 

في ىحا الشسػذج، مسا يدسح بتقميل كبيخ في  rcنتيجة لحلظ، يسكغ استخجاـ قيع كبيخة لشرف قصخ القصع 
 شاقة القصع السصمػبة لسػجات السدتػػ لػصف السجارات السحمية.

 التي يجب أخحىا بعيغ الاعتبار: ىشاؾ بعس الدمبياتغ، لك

 ( لأنيا مداوية لجواؿ كل غيخ مُقششة عمى وحجة الصػيمةالجواؿ السػجية الدائفة غيخ مُقششة ،)
. rcالإلكتخونات  في الجدء البيشي ، وبالتالي ليا نفذ الصػيمة ىشاؾ، بخلاؼ مشصقة القمب داخل 

 (.secular equation)السحجدة في السعادلة تجاخل غيخ قصخؼ  ؤدؼ الىوىحا ي

  الكثافة الدائفة لمذحشة لا تُحدب بحل معادلات كالجواؿ ذات الصػيمة السحفػضة، بل يجب إضافة
 داخل مشصقة القمب. )مداد( حج تعديدؼ 

 بالتخمي عغ حفع الصػيمة، تربح الكسػنات الدائفة الشاتجة أقل قابمية لمشقل . 

 (ultrasoft pseudopotentialsمهنات فانجربيلت فائقة النعهمة )أ( الرياغة النعخية لك

 في مخصط فانجربيمت، يُعاد التعبيخ عغ الصاقة الكمية بالذكل:

𝐸𝑡𝑜𝑡 = ∑
⟨𝜑𝑖|𝑇 + 𝑉𝑁𝐿|𝜑𝑖⟩ + ∫ 𝑑

3𝑟𝑉𝐿(𝑟)𝜌(𝑟) +
1

2
∫ 𝑑3𝑟𝑑3𝑟

′
𝜌(𝑟)𝜌(𝑟′)

|𝑟−𝑟′| + 𝐸𝑒𝑥𝑡

+𝐸𝑥𝑐
𝑖        

(53.3) 

  حيثT ىػ مؤثخ الصاقة الحخكية. 
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  وVL ىػ الجدء السحمي مغ الكسػف الدائف. 

  و𝑉𝑁𝐿 الذكل ولو الدائف، الكسػف  مغ السحمي غيخ الجدء ىػ: 

𝑉𝑁𝐿 = ∑ 𝐷𝑛𝑚
(0)

𝑛𝑚 |𝛽𝑛⟩⟨𝛽𝑚|          (54.3) 

 
 جة فقط، حيث يتع وصف الكسػف الدائف بػاسصة:نفتخض مغ أجل التبديط وجػد ذرة واح

  الجواؿ𝛽𝑛 و 𝛽𝑚 (تسثيلاا زاوياا عبخ التػافقات الكخوية مزخوبة بجواؿ شعاعية تشعجـ خارج  تسثل
 مشصقة القمب(،

  السعاملات𝐷𝑛𝑚
(0) . 

  والجدء السحميVL . 

دتخجِع كامل الذحشة الإلكتخونية لمشطاـ، لحلظ يُزاؼ تفإف الجواؿ السػجية الدائفة لا وكسا ذُكخ سابقاا، 
 ترحيح لديادة الكثافة حػؿ الحرات لاستخجاع الجدء السفقػد.

 في شخيقة فانجربيمت، يُعػض شخط تقشيغ الجواؿ السػجية العادؼ بالعلاقة: 

⟨𝜑𝑖|𝑆(*𝑅𝑁+)|𝜑𝑖⟩ = 𝛿𝑖𝑗            (55.3)       

 

 تعتسج عمى مػاقع الحرات وتُعخّؼ بػ: 𝑆(*𝑅𝑁+)حيث السرفػفة 

𝑆(*𝑅𝑁+) = 𝐼 + ∑ 𝑞𝑛𝑚|𝛽𝑛
𝑁⟩⟨𝛽𝑚

𝑁|𝑛𝑚,𝑁            (56.3) 

I تسثل مرفػفة التعخيف 

𝑞𝑛𝑚مع :  = ∫ 𝑑𝑟𝑄𝑛𝑚(𝑟) 

𝑄𝑛𝑚(𝑟)  الذكل: ىي دواؿ تعديد محمية تساماا ضسغ مشصقة القمب، وتُكتب عمى 

𝑄𝑛𝑚(𝑟) = ∑ 𝑐𝑛𝑚
𝐿 𝑌𝐿(𝑟̂)𝑄𝑛𝑚

𝑟𝑎𝑑(𝑟)𝐿            (57.3) 

 حيث:

 𝑐𝑛𝑚
𝐿 غػردوف -كميبتر معاملات ىي. 
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 𝑌𝐿(𝑟̂) ىي التػافقات الكخوية. 

  و𝑄𝑛𝑚
𝑟𝑎𝑑(𝑟) .ىي الجدء الذعاعي مغ دالة التعديد 

 سعجّلة التي تأخح ىحا التعديد بالحدباف ىي: بالتالي، الكثافة الدائفة ال

𝜌(𝑟) = ∑ {|𝜑𝑖(𝑟)|
2 + ∑ 𝑄𝑛𝑚

𝑁 (𝑟)𝑛𝑚,𝑁 ⟨𝜑𝑖|𝛽𝑛
𝑁⟩⟨𝛽𝑚

𝑁|𝜑𝑖⟩}𝑖            (58.3) 

 
 : السحجدة العامة ( يُعصي السعادلة58تصبيق مبجأ التبايغ عمى السعادلة )

𝐻|𝜑𝑖⟩ = 𝜀𝑖𝑆|𝜑𝑖⟩       (59.3) 

 حيث الياميمتػني: 

𝐻 = 𝑇 + 𝑉𝑥𝑐(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝐿(𝑟) + ∑ 𝐷𝑛𝑚|𝛽𝑛⟩⟨𝛽𝑚|𝑛𝑚            (61.3) 

 

 وفي حالة الحرة السفخدة: 

𝑆 = 𝐼 + ∑ 𝑞𝑛𝑚|𝛽𝑛⟩⟨𝛽𝑚|𝑛𝑚             (61.3) 

 شاـ التي تأخح في الاعتبار شخوط تقشيغ معسسة:-كػىغمسا يدسح برياغة معادلات 

[−
1

2
𝛻2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓

𝑝𝑝 (𝑟) + ∑ 𝐷𝑛𝑚
𝑁 |𝛽𝑛

𝑁⟩⟨𝛽𝑚
𝑁|𝑛𝑚,𝐼 ] 𝜑𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝑆|𝜑𝑖⟩      (62.3) 

 حيث:

𝑉𝑒𝑓𝑓
𝑝𝑝 (𝑟) = 𝑉𝑥𝑐(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝐿(𝑟)           (63.3) 

 والسعاملات:

𝐷𝑛𝑚
𝑁 = 𝐷𝑛𝑚

(0)
+ ∫ 𝑑3𝑟𝑉𝑒𝑓𝑓

𝑝𝑝 (𝑟)𝑄𝑛𝑚
𝑁 (𝑟)           (64.3) 

حج واحج. و بسا أف ىحه في )السدادة( مع دواؿ التعديدىحه الريغة تجمج تأثيخ الجدء غيخ السحمي       
لجواؿ السػجية نفديا ويجب إعادة حدابيا في كل السعاملات تعتسج عمى الكسػف الفعّاؿ، فإنيا تعتسج عمى ا

 [.25شاـ]-دورة مغ دورات الحل الحاتي لسعادلات كػىغ

 تؤدؼ استخجامات الكسػنات الدائفة لفانجربيمت إلى تعقيج ممحػظ في وصف الشطاـ.       
، ىشاؾ حاجة إلى ضعف عجد السُدقصات  مقارنةا بالكسػنات الدائفة السحافطة عمى الص ػيمة. ثانياا، أولاا



الطرق الحسابية                                                                               الفصل الثالث:                                                     
 

  53 

 

يجعل شخوط تقشيغ الجواؿ السػجية تابعة لسػاقع الأيػنات. وأخيخاا، وجػد السعاملات  Sاستخجاـ السؤثخ 
𝑄𝑛𝑚
𝑁 .يُدبب زيادة في الكمفة الحدابية 

 ب( تهليج الكمهنات الدائفة لفانجربيلت:

ع إجخاء حداب "جسيع الإلكتخونات" كسا ىػ الحاؿ في الكسػنات الدائفة السحافطة عمى الصػيمة، يت      
 .𝑉𝐴𝐸(𝑟)استخخاج كسػف ذرؼ مذتتلحرة حخة، مسا يؤدؼ إلى 

وعادةا ما تكػف شاقتيغ مخجعيتيغ 𝜀𝑖، يتع اختيار مجسػعة مغ شاقات مخجعية  ℓلكل عجد كعٍّ زاوؼ 
 كافيتيغ.

 ة الصاقة.يُفزل أف تُغصي ىحه الصاقات السجاؿ الحؼ ستُحدب فيو الحالات عراب
 .سبجأنتطاـ عشج اللااولكل شاقة مخجعية، يتع حل السعادلة الذعاعية لكػىغ وشاـ مع شخط 

، ومغ ثع لكل دالة مػجية مغ نػع "جسيع الإلكتخونات" يتع  rc أقصار القصع أنراؼبعج ذلظ، يتع تحجيج 
 .rcجسيع الإلكتخونات عشج ، مع فخض وحيج ىػ أنيا تتصابق مع دالة 𝜑𝑃𝑆إنذاء دالة مػجية زائفة 

 . rcعشج  𝑉𝐴𝐸(𝑟)( يتصابق مع 𝑉𝐿(𝑟)بشفذ الصخيقة، يتع تػليج كسػف محمي ناعع

 يتع تكػيغ السجارات السحمية كسا يمي:

|𝜒𝑛⟩ = (𝜀𝑛 − 𝑇 − 𝑉𝐿)|𝜑𝑛
𝑃𝑆⟩          (65.3)  

𝜑𝑛 إذا كانت
𝑃𝑆  و𝑉𝐿(𝑟)مع  يتصابقاف𝜑  و𝑉𝐴𝐸(𝑟)  خارج التػالي عمى rc وكانت ،𝜑  تحقق معادلة

 . rcتكػف معجومة خارج  𝜒 فإف ،𝜀𝑖شخودنغخ عشج 

 :𝑄𝒏𝒎(𝒓)دوال تعديد الذحنة 

 تُبشى ىحه الجواؿ بحيث تسثل الفخؽ بيغ كثافة الذحشة الحكيكية وكثافة الذحشة الشاتجة عغ الجواؿ الدائفة:

𝑄𝑛𝑚(𝑟) = 𝜑𝑛
∗(𝑟)𝜑𝑚(𝑟) − 𝜑𝑛

𝑃𝑆∗(𝑟)𝜑𝑚
𝑃𝑆(𝑟)             (66.3) 

𝝋𝒏
∗ (𝒓)𝝋𝒎(𝒓)  كثافة الذحشة الحكيكية و كثافة الذحشة الشاتجة عغ الجواؿ الدائفة𝜑𝑛

𝑃𝑆∗(𝑟)𝜑𝑚
𝑃𝑆(𝑟). 

  ،يُصبّق تشعيع  عمى عسمياا𝑸𝒏𝒎(𝒓) ييل تسثيل الكثافة.لتد 

  تُحفع العدوـ الأصمية لػ𝑸𝒏𝒎(𝒓) التسثيل. دقة لزساف 
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 :⟨𝛽𝑛|بناء المدق ِّطات 

|𝛽𝑛⟩ = ∑ (𝐵−1)𝑚𝑛|𝜒𝑚⟩𝑚                 (67.3) 

𝛽𝑛𝑚 = ⟨𝜑𝑛
𝑃𝑆|𝜒𝑚⟩               (68.3) 

 دائف:تكهين باقي مكهنات الكمهن ال

 :العلاقة مغ تُدتخمز ،𝐷𝑚𝑛 و 𝑉𝐿بكية السكػنات، مثل 

[𝑇 + 𝑉𝑒𝑓𝑓
𝑝𝑝
+ 𝐷𝑛𝑚|𝛽𝑛⟩⟨𝛽𝑚|]|𝜑𝑛

𝑃𝑆⟩ = 𝜀𝑖,1 + ∑ 𝑞𝑛𝑚|𝛽𝑛⟩⟨𝛽𝑚|𝑛𝑚 -|𝜑𝑛
𝑃𝑆⟩    (69.3) 

  الترفيةندع في الشياية، يتع (descreening)  مغ معاملات𝛽𝑛𝑚 عمى لمحرػؿ 𝐷𝑛𝑚
(0)، 

 الارتباط مغ -وتُصخح مداىسات ىارتخؼ والتبادؿ𝑉𝑒𝑓𝑓
𝑝𝑝 p  لمحرػؿ عمى الجيج السحميVL . 

 

(، تتغيخ مداىسة الذحشة السعدزة داخل الكخة بتغيخ الجواؿ SCFأثشاء دورات الحل الحاتي )         
كسػف السدتخجـ في معادلات كػىغ وشاـ.لحلظ، يسكغ اعتبار أف الكسػف الدائف السػجية، وتُديع في ال

ا لػ  يتصػر خلاؿ الحداب.  الدائف الكسػف  إنذاء عشج  rcىحا التأثيخ يتيح استخجاـ قيع كبيخة ججا
 سػنات زائفة غاية في الشعػمة دوف التأثيخ عمى دقة الحداب.ك يشتج مسا لفانجربيمت،
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 (PAW) Projector Augmented Wave ةطمدادة المدقة ال. المهج5

[، ويسكغ 26] 1994في عاـ  Peter E. Blöchlبػاسصة  PAWتع تصػيخ وصياغة شخيقة       
ا بيغ مشيجية  [، والتي تعػد أصػليا إلى شخيقة 27] Andersonالتي قجميا  LAPWاعتبارىا انجماجا

APW  لػSlater  [28ومشيجية ،] 'الكسػف الدائف ultrasoft'  لػVanderbilt ة في صخيقلا هىح اعتساد. يتع
[ بػاسصة 29]  Quantum Espressoالعجيج مغ بخامج حداب البشية الإلكتخونية، بسا في ذلظ بخنامج 

Andrea Dal Corso [31.] 

ا كبيخاا         مغ  يتصمب وصف الإلكتخونات بالقخب مغ الشػػ باستخجاـ أساس مغ السػجات السدتػية عجدا
السدتػية لػصف التحبحبات القػية بذكل صحيح. إحجػ شخؽ معالجة ىحه السذكمة ىي تقديع السػجات 

( حػؿ الشػػ يرف التحبحبات القػية، بيشسا يرف الجدء PAWالفزاء إلى جدأيغ: جدء كخوؼ )كخة 
الشاتج عغ الشػػ  ف جات. وبالتالي، يتع استبجاؿ الكسػ الستبقي مغ الفزاء الدمػؾ الأكثخ سلاسة لجواؿ السػ 

 يعسل عمى إلكتخونات التكافؤ. فعاؿ  بكسػف  PAWوإلكتخونات القمب داخل كخة 

ىحا دالة السػجة الكمية مغ خلاؿ دالة مػجية زائفة سمدة داخل الكخات. تع وصف ع وصف نتيجة لحلظ، يت
 بإيجاز أدناه.[، وسشقجمو 26]  P. E. Blöchlالشطخؼ الستبع بػضػح في السقاؿ الأصمي لػ  سشيجال

لمشطاـ مغ خلاؿ تحػيل  Shamو Kohnحػؿ الشػاة، يتع تعخيف كل دالة مػجية لػ  PAWداخل كخة      
 لمجالة السػجية الدائفة: 𝒯خصي 

|𝜑𝑖⟩ = 𝒯|𝜑̃⟩          (71.3)     

|𝜑𝑖⟩ =|𝜑𝑖̃⟩ + |𝜑𝑖⟩Ω𝑅
− |𝜑𝑖̃⟩Ω𝑅

      (71.3)

عمى أساس مػجات ∣𝜑𝑖⟩Ω𝑅 يتع تعخيف الجالة السػجية الدائفة "، PAWإلى "داخل كخة  Ω𝑅 حيث يذيخ
 nتسثل العدـ الداوؼ، و (L=l,mتسثل السػضع الحرؼ، و) R، حيث  (j=R,L,nمغ )  ∣⟨𝜙𝑗 جدئية زائفة

العدـ الداوؼ. يسيد السػجات الجدئية الدائفة لشفذ السػقع بشفذ مؤشخىػ  

عمى السػجات الجدئية الدائفة، يتع تعخيف السػجات الجدئية  𝒯مغ خلاؿ تصبيق نفذ التحػيل الخصي 
𝜙̃𝑗 الحكيكية  :PAWالتي تُعخّؼ عمييا الجالة السػجية الحكيكية داخل كخة  ∣⟨ 

|𝜑̃𝑖⟩Ω𝑅
= ∑ 𝑐𝑖𝑗𝑗 |𝜙̃𝑗⟩             (72.3) 
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|𝜑𝑖⟩Ω𝑅
= ∑ 𝑐𝑖𝑗𝑗 |𝜙𝑗⟩            (73.3)  

 مغ خلاؿ: {cij } حيث يتع تحجيج السعاملات

𝑐𝑖𝑗 = ⟨𝑝̃𝑗|𝜑̃𝑖⟩             (74.3) 

⟨𝜑𝑖̃|    وبسا أف = |𝜑𝑖̃⟩Ω𝑅
 ، فإف:PAWداخل كخة   

∑ |𝜑̃𝑗⟩𝑗 ⟨𝑝𝑗̃| = 1              (75.3)    

⟨𝑝̃𝑗|𝜙̃𝑘⟩ = 𝛿𝑗𝑘             (76.3(

 عمى الشحػ التالي: PAWوبالتالي، يتع التعبيخ عغ الجالة السػجية في صيغة 

|𝜑𝑖⟩ = |𝜑̃𝑖⟩ + ∑ (|𝜙𝑗⟩ − |𝜙̃𝑗⟩)𝑗 ⟨𝑝̃𝑗|𝜑̃𝑖⟩            (77.3) 

|𝜑𝑖⟩ = (1 + ∑ (|𝜙𝑗⟩⟨𝑝̃𝑗| − |𝜙̃𝑗⟩⟨𝑝̃𝑗|)𝑗 )|𝜑̃𝑖⟩              (78.3) 

𝒯 = (1 + ∑ (|𝜙𝑗⟩⟨𝑝̃𝑗| − |𝜙̃𝑗⟩⟨𝑝̃𝑗|)𝑗 )             (79.3) 

|𝜑𝑖⟩ = 𝒯|𝜑̃𝑖⟩               (81.3)

 .3.3)السعادلة الخئيدية( وتع تػضيحيا في الذكل  PAW( أساس صيغة 77.3)تُعتبخ السعادلة 

داخل الكخة، تكػف اما بػاسصة الجالة السػجية الدائفة.  PAWيتع وصف الجالة السػجية الحكيكية خارج كخة 
 .PAWالجالة السػجية الحكيكية مداوية لمجالة السػجية الدائفة الحكيكية السرححة بحج 

مباشخة مغ الجالة السػجية الحكيكية أو مغ الكسية الدائفة القابمة  Oكسية قابمة لمخصج  يسكغ قياس أؼ
 :𝑂̂ لمخصج

〈𝒪̂〉 = ⟨𝜑|𝒪̂|𝜑⟩  = ⟨𝜑̃|𝒯̂†𝒪̂𝒯̂|𝜑̃⟩            

= ⟨𝜑̃|𝒪̂̃|𝜑̃⟩         (81.3) 

𝒪̂̃ = 𝒯̂†𝒪̂𝒯̂N        (82.3) 
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( التي تخبط الجواؿ السػجية PAW) ةدقصسصي لريغة الأمػاج السعدزة بالتسثيل تخصي 3.3. الذكل

 الحكيكية والدائفة.

 مدايا الأمػاج السدتػية:

 ( تدسح باستخجاـ تحػيلات فػرييو الدخيعةFFT.مسا يجعميا فعالة لمغاية ،) 

 .لا تػجج مذاكل في تجاخل القػاعج لأنيا ترف الفزاء بذكل مػحج 

 الخرائز الفيديائية بديػلة عغ شخيق زيادة عجد الأمػاج السدتػية. يسكغ التحكع في تقارب 

 فايشساف بدبب استقلاليتيا عغ -تدسح بحداب القػػ السؤثخة عمى الحرات باستخجاـ نطخية ىيمساف
 مػاقع الحرات.

 التحجيات:

 .يدداد عجد الأمػاج السدتػية بدخعة مع زيادة الشطاـ السجروس 

 ق ذات الكثافة الإلكتخونية العالية والسشاشق ذات الكثافة السشخفزة.لا يتع التسييد بيغ السشاش
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  LAPW  دةالمدا الخطية . طخيقة الأمهاج المدتهية5
 (Linearized Augmented Plane Wave)     

 .مقجمة 1.5 

 بتقميل عجد السػجات السدتػية اللازمة بذكل كبيخ لسعالجة نطاـ  الدائفة دسح استخجاـ الكسػناتي       
 .في بعس الحالات أخح جسيع الإلكتخونات السػجػدة في الشطاـ بعيغ الاعتبار قج يتػجب  لكغدورؼ. 

الدائفة، فإف ىحه السشيجية تربح غيخ مشاسبة، وعشجىا يجب المجػء إلى شخيقة  ػناتسفي حالة شخيقة الك
الشطاـ )عمى سبيل السثاؿ، 'كل الإلكتخونات'، أؼ التي تأخح بعيغ الاعتبار صخاحة جسيع الإلكتخونات في 

 (.القمبيةاستثارة الحالات  لجراسة

 السدتػية)السػجات  FP-LAPWتُعجّ إحجػ أكثخ الإجخاءات كفاءة لإجخاء مثل ىحه الحدابات ىي شخيقة 
 الكامل(، والتي سيتع تقجيسيا لاحقاا. بالكسػف  السدادةالخصية 

قاعجة مغ السػجات السدتػية. وتتسثل الصخيقة  تعتسج ىحه الصخيقة عمى تػسيع دواؿ السػجة باستخجاـ
الكياسية لاختيار قاعجة السػجات السدتػية في أخح جسيع السػجات السدتػية التي تكػف شاقتيا الحخكية 

 (.cut-off energyأقل مغ حج معيغ يُعخؼ بصاقة القصع )

 دةلسدتػية السداجات اغ شخيقة السػ ، انصلاقاا م[27[ 1975مغ قبل أنجرسغ سشة LAPWشُػّرت شخيقة 
(APW[التي سبق أف شػرىا سلاتخ )وىي تسثل تحديشاا ليحه الأخيخة.28 ،] 

    عشج سصح الكخة السعخوفة باسع  بقجرتيا عمى ضساف استسخارية الكسػف  LAPWتتسيد شخيقة 
«Muffin-Tin (MT)» داخل وخارج الكخة بالذكل التالي: ، ويتع تسثيل الكسػف 

𝑉(𝑟) = {
∑ 𝑉𝑙𝑚(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑙𝑚    داخل الكخة                            
∑ 𝑉𝐾𝑒

𝑖𝐾𝑟
𝐾        خارج الكخة                                         

            (83.3) 

 (.LAPWالكامل لصخيقة  )الكسػف  FP-LAPWوىحا ىػ أصل تدسية الصخيقة بػ 

 .APWبالتفريل، سشدتعخض أولاا أسذ شخيقة  FP-LAPWوقبل وصف شخيقة 
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 APW (Augmented Plane Wave)دة .طخيقة  المهجة المدتهية المدا2.5

ودواؿ السػجات  الكسػف  فتخض افي  حيث[.28] 1937عاـ في مقالو  APWشخيقة  Slaterقجـ      
 MTكخوؼ داخل كخة  شاضخت بالقخب مغ الشػاة الحرية ،يكػف الكسػف ذو" Muffin-Tinشكل "يتبعاف 

في السشاشق بيغ الحرات )الفخاغ البيشي(، يُفتخض أف الكسػف ودواؿ السػجة سمدة ويسكغ . Rنرف قصخىا 
 .تسثيميا بسػجات مدتػية

 
 و السشصكية البشية . MTتيغ- فيغػ لسشصقة م APWيبيغ تقديع الفزاء وفق تقخيب  .1.2الذكل 

 :لمبمػرة مغ قػاعج مختمفة حدب السشصقة بشاءا عمى ذلظ، تُبشى دواؿ السػجة 

 .تُدتخجـ حمػؿ شعاعية لسعادلة شخودنغخ مع تشاضخ كخوؼ  :MT داخل كخات    

 في السشاشق البيشية: تُدتخجـ مػجات مدتػية.    

 بالذكل التالي: ψ(r) يتع التعبيخ عغ الجالة السػجية 

𝜑(𝑟) = {
1

Ω1/2
∑ 𝐶𝐺𝑒

𝑖(𝐺+𝐾)𝑟         𝑟 > 𝑅𝛼𝐺

∑ 𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)      𝑟 < 𝑅𝛼𝑙𝑚

           (84.3) 

  

معاملات التسجد في  Almو CGوحجع الخمية،  Ω(، وMTتيغ )-يسثل نرف قصخ كخة السػفيغ R حيث
Ylm. 
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 الذكل التالي:ىي حل مشتطع لسعادلة شخودنغخ لمجدء الذعاعي، والتي تكتب ب Ul(r) الجالة

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸} 𝑟𝑈𝑙 = 0       (85.3) 

 صاقة الخصية.ال Elو(، M-Tتيغ )-يسثل الكسػف السػفيغ V(r) حيث

( تكػف متعامجة مع أؼ حالة ذاتية لمشػاة.ىحا التعامج يختفي عشج 85.3الجواؿ الذعاعية السعخفة بالسعادلة )
 [، كسا تػضحو معادلة شخودنغخ التالية:27ة ]حجود الكخ 

(𝐸2 − 𝐸1)𝑟𝑈1𝑈2 = 𝑈2
𝑑2𝑟𝑈1

𝑑𝑟2
− 𝑈1

𝑑2𝑟𝑈2

𝑑𝑟2
           (86.3) 

عمى التػالي، ويتع بشاء التجاخل باستخجاـ السعادلة  E2و E1 ىسا حمػؿ شعاعية لمصاقات U2و U1 حيث
 التكامل بالتجدئة.( و 86.3)

 استخجاـ ىحه الجواؿ بسلاحطة أف: Slaterبخر 

 .الأمػاج السدتػية ىي حمػؿ لسعادلة شخودنغخ عشجما يكػف الكسػف ثابتاا 

  الجواؿ الذعاعية ىي الحمػؿ في حالة الكسػف الكخوؼ عشجما تكػف E .قيسة ذاتية 

كجالة  Alm (، يجب تصػيخ السعاملاتMTتيغ )-عمى سصح كخة السػفيغ ψ(r)  لزساف استسخارية الجالة
للأمػاج السدتػية السػجػدة في السشاشق البيشية، التسجد في التػافكيات الكخوية مغ خلاؿ  CG لمسعاملات

 مسا يؤدؼ إلى الذخط التالي:

𝐴𝑙𝑚 =
4𝜋𝑖𝑙

Ω1/2𝑈𝑙(𝑅𝛼)
∑ 𝐶𝑔𝑗𝑙(|𝐾 − 𝑔|𝑅𝛼)𝑌𝑙𝑚

∗ (𝐾 + 𝐺)𝐺          (87.3) 

 E قيم؛ وتذكل CG بػاسصة السعاملات Alm في مخكد الكخة؛ يتع تحجيج السعاملات سبجأحيث يتع أخح ال

 السعاملات التبايشية في ىحه الصخيقة. 

ا مدتػية معجلة لتتشاسب مع الجواؿ الذعاعية داخل كخات Gتربح الجواؿ الفخدية، ذات السؤشخ ، أمػاجا
 .دةمدا، وبالتالي تتػافق مع أمػاج مدتػية (MTتيغ )-السػفيغ

، ويربح أقل إرضاءا مع الػجػه سخكدةا لمسػاد ذات البشية السكعبة  موصفاا مُخضياا ندبيا تػفخ ىحه الصخيقة 
 انخفاض التشاضخ وتشديق بشية السادة.
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تفتقخ إلى و ىي . فقط  E ىي حمػؿ لسعادلة شخودنغخ لمصاقة APWبالإضافة إلى ذلظ، فإف دواؿ      
الصاقة عغ ىحه الكيسة  عراباتبعس السخونة لسخاعاة التعجيلات في الجالة السػجية عشجما تشحخؼ 

 .G الصاقة ذؼ السؤشخ عرابةمداوية لصاقة   Eالسخجعية. لحلظ، يجب أف تكػف الصاقة

ة تقصيع معيشة، لا يسكغ الحرػؿ عمييا بسجخد الكياـ بعسمي kالصاقة، لشقصة  عراباتمسا يعشي أف 
 ، بل مغ الزخورؼ التعامل مع السحجد عمى أنو دالة تعتسج عمى الصاقة.قصخؼ بديصة

، تع تصػيخ شخؽ أخخػ لحداب البشية الإلكتخونية )مذتقة مغ شخيقة APWونطخاا لبعس القيػد في شخيقة 
APW  ومغ بيشيا شخيقة ،)LAPW. 

 lAPW  دالمدا الخطية طخيقة  المهجة المدتهية .3.5
(Linearized Augmented Plane Wave)   

    تيغ-السػفيغ الكخة   : السشصقة الأولى ىي إلى مشصقتيغ  الفزاء تقديع   ، يتع لمبمػرة  بالشدبة          
(Muffin-Tinوالسشصقة الثانية ،)  دالة  . تتسيد [12] السشصقة البيشية  يسثل  الحؼ الفزاء الستبقي   ىي

كخوية مزخوبة في الجواؿ البيشية وتػافكيات د أمػاج مدتػية في السشصقة بػجػ  LAPWالأساس في شخيقة 
 الكخات. داخل الذعاعية

  ومذتقاتيا Ul (r)Ylm (r)لمجواؿ الذعاعيةالجواؿ الأساسية داخل الكخة ىي عبارة عغ تػافيق خصية       
 .(الجواؿ السقخبة عجدياا )التػافيق ىي  بالشدبة لمصاقة

 الذخط التالي: Ul(r)Ylm(r) (، ويجب أف تحقق الجالةAPWكسا في شخيقة ) Ul يتع تعخيف الجواؿ

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈̇𝑙 = 𝑟𝑈𝑙(𝑟)         (88.3) 

 تربح الجالة السػجية:

𝜑 (𝑟) = {

1

Ω1/2
∑ 𝐶𝐺𝑒

𝑖(𝐺+𝐾)𝑟                               𝑟 > 𝑅𝛼𝐺

∑ [𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟)]𝑌𝑙𝑚(𝑟)      𝑟 < 𝑅𝛼𝑙𝑚

      (89.3) 

 

 عمى التػالي.𝑈̇l و Ul ىي معاملات تتػافق مع الجواؿBlm و  Almحيث

 :باستخجاـ  El ةيتع تصػيخ الجواؿ الذعاعية بالقخب مغ شاقة الخصي

(90.3)          𝑈𝑙(𝐸, 𝑟) = 𝑈𝑙(𝐸𝑙 , 𝑟) + (𝐸 − 𝐸𝑙)𝑈̇𝑙(𝐸, 𝑟) + 𝑂(𝐸 − 𝐸𝑙)
2 
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𝑂(𝐸 حيث تسثل − 𝐸𝑙)
 الخصأ التخبيعي في الصاقة. 2

 . يتع اختيار ىحه السعاملاتlmaxو RminKmax  رئيديتيغ: معامميغعمى  LAPWتعتسج دقة شخيقة 
 اية لزساف نتائج دقيقة.بعش

مغ شخيقة الأمػاج السدتػية تُذتق  (LAPW) الخصية للأمػاج السدتػية السدادة الصخيقة        
وتُطيخ  . Eمداوياا لكيسة شاقة الحالة   El ، وتُعاد إلييا عشجما يكػف معامل الخصية (APW) ةدداالس

O(E−El) التحميلات أف الخصأ السختكب عمى دالة السػجة يكػف مغ رتبة
 ، وعمى عرابات الصاقة2

O(E−El)مغ رتبة 
 يجب أف يكػف في وسط العرابة   Elمسا يذيخ إلى أف أفزل اختيار لػ ،4

عبخ حداب الصاقة الكمية   Elرعلاوة عمى ذلظ، يسكغ تحديغ اختيالمحرػؿ عمى نتائج دقيقة. 
 .اقةثع اختيار الكيسة التي تعصي أدنى ش Elلمشطاـ عشج قيع مختمفة لػ 

 قمبيةواشتقاقاتيا تكػف متعامجة مع كل حالة إلكتخونية  Ul(r)Ylm(r)  دةالجواؿ الذعاعية السدا
، غيخ أف ىحا الذخط لا يُحقق تساماا إلا عشجما تختمف ىحه (MT) محرػرة بجقة داخل الكخة مغ نػع

وحالات   قمبيةيحجث خمط بيغ الحالات شبو اللحلظ، قج  l . الحالات في عجدىا الكسػمي السجارؼ 
ا عشج وجػد تجاخل بيغ قاعجةLAPW تعامجية عمى دقة شخيقةتؤثخ ىحه اللا .التكافؤ  ، خرػصا

LAPW  باسع السجارات الذبحيةوحالات القمب، مسا يؤدؼ إلى ضيػر حالات غيخ حكيكية تُعخؼ 
(ghost bands) اخل ومػضعيا السكاني السحرػر د تقخيباا في التذتت، وىي تتسيد بانعجاـ

 .[28]الكخات

 .مداوياا لصاقة الحالة القمبية   Elالحل الأمثل لمتخمّز مغ ىحه السجارات الذبحية ىػ جعل 

كجواؿ شعاعية  Ul(r)، تُبشى الجواؿ الأساسية (LAPW )الشدخة الكاممة مغ FP-LAPW في شخيقة
الكخات، بحيث تتصابق داخل الكخات، وتُفخض عمييا شخوط استسخارية ىي ودواؿ اشتقاقاتيا عشج حجود 

 :مع الأمػاج السدتػية في السشاشق البيشية. ويتصمب بشاء ىحه الجواؿ تحجيج

  الجواؿ الذعاعيةUl(r)  واشتقاقاتيا سػاء في الحالة الشدبية أو غيخ الشدبية، حدب العجد الحرؼ
 .لمعشرخ السجروس

  السعاملاتAlm  وBlmالتي تحقق شخوط الاستسخارية عشج الحجود. 
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لتسثيل الكخات، ويُخبط ىحا الأخيخ  lmax تُدتخجـ ىحه الذخوط لتحجيج الحج الأقرى لمعدـ الداوؼ        
لسخكبات السػجات السدتػية. )لمسديج مغ التفاصيل حػؿ كيفية تحجيج الجواؿ الذعاعية   Gmax بحج القصع 

 .[31] (خجى الخجػع إلى السخجع، يُ  Blmو   Alm في الحالات الشدبية وغيخ الشدبية، وكحلظ السعاملات 

وفي  El خصيةالصاقات الفي جػار  لعرابات الصاقةإلى الحرػؿ عمى قيع دقيقة  LAPW تيجؼ شخيقة
. إلا أف عرابات الصاقةفي وسط    Elالعجيج مغ السػاد، يسكغ تحقيق ىحا اليجؼ مغ خلاؿ اختيار قيع 

وىي حالات إلكتخونية تقع بيغ حالات ، قمبيةت شبو ىحا الحل قج يكػف غيخ كاؼٍّ في حالة وجػد حالا
 .التكافؤ وحالات القمب

وتُذارؾ في الخوابط الكيسيائية، فإف  muffin-tin فبيشسا تػجج إلكتخونات التكافؤ خارج كخة        
ا الحالات شبو إلكتخونات القمب تبقى محرػرة بالكامل داخل ىحه الكخة، ولا تداىع مباشخة في الخوابط. أم

ا مبيةالق  .فقج تذارؾ جدئياا في الخابصة نتيجة التيجيغ الإلكتخوني، مسا يجعل تسثيميا أكثخ تعقيجا

 :لسعالجة ىحه الحالة، يسكغ اعتساد أحج الخياريغ التالييغ

 (Multiple Energy Windows) استخجام نهافح طاقة متعجدة 1.

قدّع الصيف الصاقي إلى نػافح، وتُخرّز وىي الصخيقة الأكثخ شيػعاا لسعالجة حالات شبو القمب، حيث يُ 
قمة لكل نافحة مدت LAPW مختمفة لكل نافحة لسعالجة الحالات السػافقة. وبيحا، تُجخػ حدابات  Elشاقة 

 .الكمي باستخجاـ نفذ الكسػف 

 (Local Orbital Expansion) إدخال التهسعات في المجارات المحلية 2.

تتيح ىحه الصخيقة تسثيلاا أكثخ دقة (   APW+loو (LAPW+LO ويُصبق ذلظ في الصخيقتيغ السصػرتيغ
 ضيػر السجارات الذبحية مذكللمحالات شبو العسيقة دوف التأثيخ عمى الحالات الأخخػ، مسا يقمل مغ 

 .ويحدغ مغ دقة الحدابات
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 Double Zeta شبه الحرية  مجمهعة الأساس .6
 قػاعج  لتسثيل الجالةالمغ   عمى استخجاـ نػعيغ (LAPW) دةالسدا  السػجة السدتػية  تعتسج شخيقة       

وخارجيا تُدتخجـ  تُدتخجـ دواؿ ذرية محمية، (Muffin-Tin) تيغ-داخل كخات مػفيغ :السػجية الإلكتخونية
الشطخية، لكشو معقّج حدابياا، إذ   عجّ ىحا الأسمػب دقيقاا مغ الشاحيةي. (Plane Waves) مػجات مدتػية

كسا أف التسثيل الشاتج  ا كبيخاا مغ معاملات التػسيع ويؤدؼ إلى زيادة كبيخة في زمغ الحداب،يتصمب عجدا 
أنراؼ   الإشكالية، يُختار عادةا  لمتغمب عمى ىحه  .نتيجة ىحا التعقيج الفيديائي   وضػحو قج يفقج أحياناا 

تُبشى  ،  ة شبو ذرية أكثخ كفاءةبالسػجات السدتػية بقاعج ويُدتبجؿ التسثيل تيغ،-أقصار أكبخ لكخات مػفيغ
 زائف  كسػف   تأثيخ تحت  شخودنغخ   لسعادلة  وىي حمػؿ عجدية  ، Zeta نػع  عمى مجارات رقسية مغ
(Pseudopotential)نرف قصخ القصع  ،وتشعجـ فعمياا خارج   RC القػاعج  تُعخؼ كل دالة في مجسػعة

 أو مجارات مغ نػع Gaussian ف عمى شكل دواؿ،وغالباا ما تكػ (Basis Function) باسع دالة أساس
Slater (Slater-type Orbitals)  . 

تسثل ىحه الجواؿ حالات مػجية إلكتخونية بجائية،ويُعبَّخ عغ الجالة السػجية الكمية لمشطاـ كسديج خصي مشيا، 
 ة:عمى الشحػ الآتي

𝜓𝑖
𝑆𝑍 = 𝜙𝑖𝑐𝑖           (91.3) 

 .)التػسيع( ىػ معامل الػزف   𝑐𝑖،ة بالسجارسختبصالأساس الدالة 𝜙𝑖   حيث
 يتيح ىحا التسثيل تقخيب الجالة السػجية الحكيكية بجقة متدايجة مع زيادة عجد الجواؿ في مجسػعة الأساس.

مع ذلظ، ىحا التسثيل يفتقخ إلى السخونة اللازمة لتعكذ التغيخات في شكل السجار عشج التفاعلات 
 .، مثل الانحخافات في التػزيع الإلكتخونيالكيسيائية

 :، فتُدتخجـ دالتاف أساسيتاف لكل مجار ذرؼ Double Zeta (DZ) أما في التسثيل
 

𝜓𝑖
𝐷𝑍 = 𝜙𝑖1𝑐𝑖1 + 𝜙𝑖2𝑐𝑖2        (92.3) 

كييف شكل السػجة وفقاا تختمفاف بسعاملات الانتذار ، مسا يػفخ إمكانية أكبخ لت  مغ 𝜙𝑖2  و𝜙𝑖1حيث كل
 .لبيئة الإلكتخوف 

 :ذات معاملات انتذار مختمفة، أؼ Gaussian تسثل دواؿ الأساس في كثيخ مغ الأحياف بجواؿ
𝜙𝑖𝑗(𝑟) = 𝑁𝑖𝑗𝑥

𝑙𝑦𝑚𝑧𝑛𝑒−𝛼𝑖𝑗𝑟
2         (93.3) 

 : 𝑁𝑖𝑗 ةلزساف أف الجالة مػحجة الصاق معامل التقشيغ. 
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 : 𝛼𝑖𝑗  معامل الانتذار، وىػ مدؤوؿ عغ مجػ انتذار أو تسخكد الجالة حػؿ الشػاة. 
l,m,n : درجات الجالة حدب التشاضخ السجارؼ. 

واحج لكل دالة أساس( مسا يدسح لمشسػذج ) ، لكل مجار قيستاف مختمفتاف لػDouble Zeta في مجسػعة
 .سجد لمسػجة الإلكتخونيةبالتكيف مع حالات مختمفة مغ التسخكد أو الت

الحرػؿ عمى مرفػفات متشاثخة )أؼ جل عشاصخ السرفػفة ىحا الأساس العجدؼ يدسح لسا ب         
اصفار (،مسا يدسح  لشا بجراسة جسل ذات عجد كبيخ مغ الحرات و خاصة حداب مقمػب الياممتشياف 

و مغ   SIESTAخنامج الحداب ( وىػ ما يتيح حداب معاملات الشقل و ىي مجمجة في بGreen)دالة 
 .SMEGOL بعجه واجية الحداب

ا في الجديئات العشج         حاجة إلى دقة عالية في حداب الصاقات والخػاص الإلكتخونية، خرػصا
رغع أنيا تػفخ تسثيلاا ،و  Triple Zeta تُدتخجـ مجسػعة   𝑓و 𝑑 السعقجة والعشاصخ الانتقالية ذات مجارات

 خوني، إلا أنيا تتصمب تكمفة حدابية أكبخ مغ حيث الػقت والحاكخة.أدؽ لمتػزيع الإلكت

 البخامج الحدابية .7 

 FLEUR. بخنامج 1.7
ستقخارية البشيػية و البشية الالكتخونية و كحا تحجيج الحالة السغشاشيدية الاساسية لاادراسة  ػتتس      

-Fullعخؼ بػ الكسػف الكامل )بسا يُ  V،والحؼ يعتسج في تسثيل الكسػف  FLEURبػاسصة بخنامج
potential( حيث لا يُبدّط الكسػف الحرؼ كسا ىػ الحاؿ في شخؽ الجيج الدائف ،)pseudopotential ،)

( باستخجاـ Muffin-tin spheresبل يُحتفع بالذكل الحكيقي لو داخل السجالات الكخوية حػؿ الشػػ )
ت مدتػية. أما بالشدبة لجالة السػجة، فيعتسج دواؿ كخوية، وفي السشاشق بيغ الحرات باستخجاـ مػجا

، FLAPW (Full-potential Linearized Augmented Plane Wave)البخنامج عمى شخيقة 
ع الجالة إلى جدأيغ: داخل الحرات تُدتخجـ حمػؿ شعاعية مزخوبة في التػافكيات الكخوية، وفي  حيث تُقدَّ

نساذج  استخجاـ عجة FLEURػجات السدتػية. كسا يُتيح السداحات بيغ الحرات تُدتخجـ مجسػعات مغ الس
(، GGA( وتقخيب التجرج العاـ )LDA، مغ بيشيا تقخيب الكثافة السػضعية )ارتباط-تقخيبية لمصاقة التبادؿ 

بيغ  تفاعلالستسػضعة والالإلكتخونات للأنطسة ذات  DFT+Uبالإضافة إلى دعع خيارات متقجمة مثل 
 ، يُجمج FLEUR    في بخنامج     .[32[  ( لمحدابات الشدبيةspin-orbit coupling)دبيغالسجار وال

 ندبي   كحج (Spin-Orbit Coupling - SOC)   والدبيغ الداوؼ السجارؼ   بيغ العدـ تفاعلتأثيخ ال
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   الثاني شخيقة الستغيخ  ديخاؾ ضسغ بشية الياميمتػني، وذلظ باستخجاـ    معادلة محمي مذتق مغ 
(Second Variation Method) .أولاا، يُحدب الياميمتػني شبو الشدبي:تُشفح ىحه الصخيقة عبخ مخحمتيغ 

(scalar-relativistic Hamiltonian) دوف تزسيغ SOC بعج .شاـ الأولية-لمحرػؿ عمى دواؿ كػىغ
إلى الياميمتػني ويُعاد حل السعادلة ضسغ  ξ(r)L⋅Sالترحيحي مغ الذكل  SOCذلظ، يُزاؼ حج 

 زاء الحالات السحدػبة، مسا يزسغ دمج التأثيخات الشدبية بجقة وكفاءة عجدية.ف

  VASP.بخنامج 2.7

، VASPتع الاعتساد عمى بخنامج  SOCلاستخخاء البشية السختارة و تحجيج خػاصيا مغ ججيج مع        
نية والبشيػية لحداب الخػاص الإلكتخو  (DFT) نطخية الكثافة الػضيفيةو ىػ بخنامج يعتسج أساسا عمى 

أو السػجات  (pseudopotential) لمسػاد، ويدتخجـ في تسثيل الجيج الحرؼ ما يُعخؼ بػ الجيج الدائف
، يتع الاحتفاظ PAW في شخيقة .(PAW – Projector Augmented Wave) ةالسدقصالسعدزة 

، مسا يدسح بػصف دقيق بالسعمػمات الجقيقة داخل الشػػ بذكل أكثخ دقة مقارنةا بالجيج الدائف التقميجؼ
 .[33]في آفٍّ واحج (valence states) والسجارات التكافؤية (core states) لمسجارات الجاخمية

، تُحجد دقتيا عبخ (Plane Waves) ، فيي مسثمة باستخجاـ مػجات مدتػيةVASP أما دواؿ السػجة في
الدائف السدتخجـ. وتُحدب دواؿ يتع اختيارىا بحدب نػع العشرخ والجيج  (cutoff energy) شاقة قصع

 .فزاءاللتكسيع  k-points السػجة ضسغ خمية دورية باستخجاـ شبكة

عجة  VASP ، يجعع(Exchange-Correlation Functional)  التخابط-التبادؿ  صاقةبالشدبة ل
، DFT+U ، ويتيح كحلظ استخجاـ نساذج أكثخ تصػراا مثل(PBE) مثل GGAو LDA تقخيبات مغ أبخزىا

التي تُدتخجـ  GW ، وحدابات الصاقة الذاممةHSE06 مثل (Hybrid functionals) اليجيشة جالياتال
 بيغ تفاعلإمكانيات لمحدابات الشدبية تذسل ال VASP صاقية بجقة أكبخ. كسا يػفخالبشية الفي دراسة 

  . (SOC) مجار-سبيغ

 SIESTA-SMEGOL.واجهة 3.7

 ،SIESTA-SMEGOLبخنامج مخكب  ي وصمة تع استخجاـ الشقل الكيخبائي فبالشدبة لحداب       
بذكل تكاممي لحداب خػاص الشقل الإلكتخوني الكسػمي في الأنطسة الشانػية )مثل يعسلاف بحيث 

 (DFT) عمى نطخية الكثافة الػضيفية SIESTA الػصلات الجديئية أو شبقات ثشائية الأبعاد(. يعتسج
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             ودواؿ أساس عجدية (norm-conserving pseudopotentials) زائفة كسػناتباستخجاـ 
( localized basis functions) ما يتيح إجخاء حدابات إلكتخونية بكفاءة عالية لأنطسة كبيخة تحتػؼ ،

 .عمى مئات الحرات

ومشيجية الشقل الكسػمي السعخوفة بػ دالة غخيغ  SIESTA ، فيػ واجية تخبط بيغ نتائجSMEAGOL أما
، والتي تتيح حداب التيارات (NEGF – Non-Equilibrium Green’s Function) لتػازف خارج ا

الكيخبائية الشاتجة عغ فخوؽ الجيج بيغ قصبيغ. في ىحا الدياؽ، يُقدع الشطاـ إلى ثلاث مشاشق: قصب 
قصاب يدار، مشصقة مخكدية )الجياز(، وقصب يسيغ. تُحدب دالة غخيغ لمشطاـ السخكدؼ، وتُأخح تأثيخات الأ

مغ  خامذسيتع التفريل فييا في الفرل ال ، .(self-energies) بعيغ الاعتبار عبخ التػصيل الحاتي
 . [34،35]الجدء التصبيقي
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 LiOsO3التفاعلات الالكترونية السؤثرة عمى خواص السعدن السدتقطب  الفرل الرابع:

 مقدمة

ؾاد مؽ الأدوات الفعّالة في حداب الخؾاص الإلكتخونية الأساسية لمس GGAو LDAتُعج طخيقتا       
الرمبة، غيخ أف نتائجيسا قج تختمف أحيانًا عؽ السلاحغات التجخيبية، خاصة في الأنغسة ذات التخابط 

كسؾف ىابخد الحي  U، حيث يسثّل LDA+Uالإلكتخوني القؾي. في مثل ىحه الحالات، يُدتعاف بظخيقة 
 W)حيث  U/W > 1لشدبة يعبّخ عؽ قؾة التشافخ الإلكتخوني بيؽ الإلكتخونات الستسؾضعة. عشجما تكؾف ا

 ،[2]ضخوريًا لتحديؽ الؾصف الشغخي  Uىؾ عخض عرابة الظاقة(، يكؾف التخابط قؾيًا ويربح إدراج 
عادة ما تأخح قيستو كستغيخ في مجاؿ محجد يتؾافق مع تغيخ الخؾاص لكؽ ىحه الظخيقة غيخ دقيقة و 

ة مباشخة  بظخؽ معيشة مثل  نغخية و ليذ قيستو الفعمية، يسكؽ حداب ىحه الكيس Uتعظي مجالا لكيؼ 
 و غيخىسا . DMFTالاستجابة الخظية، 

،و يشخفض  LDA+Uكبيخ، ما يبخر استعساؿ  3dعادة يكؾف التخابط الالكتخوني في السجار        
 3d، وىؾ ما يفدخ اف اكاسيج    5dو  4dندبيا في السخكبات التي تحتؾي عمى عشاصخ ذات السجار 

السخكب السجروس  5dعبارة عؽ نؾاقل ، مؽ بيؽ اكاسيج السعادف ذات  5dشسا اكاسيج عبارة عؽ عؾازؿ بي
LiOsO3  يحتؾي عمى عشرخ (Os  5ذوd   حيث تبيؽ تجخيبيا انو معجف سيء و وذو حالة )

 مغشاطيدية غيخ معخوفة في مجاؿ مجروس .

افة الكتخونية معتبخة عشج ، أدت الى كث  LiOsO3ؿ  GGAنغخيا، البشية الالكتخونية باستعساؿ       
ايزا   LDA،[3،4]مدتؾى فيخمي، عكذ ما تدتؾجبو السعجنية الديئة وىي كثافة حالات مشخفزة 

اعظت تقخيبا نفذ الشتائج  مع عيؾر عدوـ مغشاطيدية )تختيب مغشاطيدي مؽ نؾع  حجيجي مزاد (، 
 . [5]حيث لؼ يتؼ التحقق  تجخيبيا مؽ وجؾد ىحا التختيب السغشاطيدي 

، d5  [6]كبيخ  مظابقة مع مخكبات اؿ   SOCيسمػ تفاعل سبيؽ مجار  Osبسا اف الاسسؾزيؾـ        
. مؽ جية اخخى NM [7]تؼ ادراجو في الحداب ما أدى الى الحرؾؿ عمى حالة اساسية غيخ مسغشظة 

ل عمى ،ايؽ تحرLSDA+U  [8]اخح التخابط الكتخوني في الحدباف لجراسة الخؾاص الاساسية بظخيقة
الي شبو ناقل في مخحمة معيشة، مؽ اجل قيؼ   LiOsO3كثافة مشخفزة و تحجث عؽ امكانية تحؾؿ 

1.75 <Uc  حيث تتغيخ ىحه الكيسة بتغيخ الظخيقة السدتعسمة وبيؽ ادراج ،SOC . مؽ عجمو 

  اف في السخكب ،بسا LDA+Uلتبخيخ استعساؿ  SOCبالإضافة الى ذلػ، تؼ اعتساد عمى تفاعل         
الى عرابتيؽ فخدية و زوجية . ما نتج عشو نقراف  t2gىحا التفاعل يؤدي إلى تتحمل العرابة الثلاثية  
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،فعلا ادى ذلػ  U/Wفي عخض العرابة الفخدية ،استشج عمى عخض العرابة الفخدية في حداب الشدبة 
حه الشدبة لا تبخر ، اي اف ىU/W<1الشقراف الى زيادة الشدبة لكشيا دائسا ندبة اقل مؽ الؾاحج 

الى انخفاض في كثافة الحالات كسا يربح السخكب شبو  SOC، كسا ادى حزؾر  LDA+Uاستعساؿ 
 .j [9]متعمقة بكيؼ   Uc>1و  1في حجود Ucناقل  مؽ اجل قيؼ 

، ولا SOC، تكؾف الثلاثية مشقدسة بالفعل حتى في غياب  LiOsO3في الحكيقة ،و في حالة        
متساثلًا تقخيبًا في كمتا الحالتيؽ  Wبذكل كبيخ عخض عرابة الظاقة، ويكؾف  SOCيُغيخ تزسيؽ 

 (.SOC)وجؾد أو غياب 

اعظى قيؼ متؾسظة تتخاوح بيؽ   SOCبجوف  CRPAانظلاقا  مؽ طخيقة  Uاف حداب        
Uavr=1.74ev  وUorb=2.33ev [9]، ىحه الكيؼ تجعل السخكبLiOsO3  شبو ناقل) اي وجؾد

 ( وىحا يتشافى مع معجنيتو.Uمعيؽ عشج استعساؿ ىحه الكيؼ ؿ فاصل طاقي 

، عمى اف [5] وغيخه 2013تجخيبيا اتفق جل الباحثيؽ انظلاقا مؽ اوؿ عسل تجخيبي عاـ         
LiOsO3  معجف سيء اي  انو ذو ناقمية ضعيفة  . لتفديخ سؾء ناقميتو وكحا مجسؾعة مؽ الخؾاص تؼ

    2021و مؽ معو    في عسمو التجخيبي   J-S.Zhouاعتسج   لقؾي،ربظيا بالتخابط الالكتخوني ا
، ىحه الكيسة تعشي أف الحداسية [10]كحجة لحلػ  χ₀ / χ_Pauli ≈ 3.5عمى الشدبة  الكبيخة    

( مؽ بشية عرابة الظاقة . χPauli( أكبخ بكثيخ مؽ الحداسية السحدؾبة نغخيًا )χ₀السغشاطيدية السقاسة )
يخ إلى أف الإلكتخونات لا تترخؼ كإلكتخونات حخة، بل ىشاؾ تخابظات إلكتخونية قؾية ىحه الديادة تذ

 تؤثخ عمى خؾاصيا السغشاطيدية.

الحي يقارف بيؽ الحداسية  η (  (  η = (χ₀ / χPauli) / (γexp / γcal) = 1.3 كسا  اف السعامل       
ىحه الكيسة ليدت بشفذ الختبة التي  ، η = 1.3قيسة  دية ومعامل الدعة الحخارية، اعظىالسغشاطي

لكشو يذيخ إلى وجؾد تخابظات إلكتخونية قؾية  (،LaNiO₃تأخحىا الأنغسة السغشاطيدية الحجيجية مثل) 
 .[10] مع اقتخاف مغشاطيدي مؽ نؾع مغشاطيدية حجيجية مزادة

الدعة الحخارية عشج  : ىؾ معامل الدعة الحخارية الإلكتخونية السقاس تجخيبياً مؽ تجخبةγexp) حيث    
: ىؾ معامل الدعة الحخارية الإلكتخونية السحدؾب نغخياً مؽ حدابات   γcalدرجات حخارة مشخفزة.  

 .عرابة الظاقة ، أي يفتخض إلكتخونات غيخ متفاعمة (

مؽ ىشا  نحؽ اماـ مجسؾعة مؽ السقاديخ السيسة التي يجب مخاجعتيا  ،ايؽ  تداىؼ ىحه السقاديخ بذكل  
و مقجار التخابط  SOCي في وصف خؾاص السخكب ،  وىي تأثيخ الكسؾف البمؾري أولا ،التفاعل اساس
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مجار قسشا بتقديؼ الجراسة الى قدسيؽ ، قدؼ يؤخج فيو ىحا  -الالكتخوني. نغخا لأىسية تفاعل سبيؽ
 التفاعل بعيؽ الاعتبار و قدؼ بجونو.

 SOC مدار-الأول : دراسة  في غياب تفاعل سبين  .الجزء1

 .الدراسة البشيوية1.1

 . البشية التجريبية 1.1.1

، تؼ الاعتساد عمى قيؼ تجخيبية تحرل LiOsO3بغخض البحث عؽ الحالة الأساسية لمسعجف الديء       
 [،5( ]  neutron deffration analysisبؾاسظة تحميل نتائج حيؾد الشيتخونات ) Youguo Shiعمييا 

ذات الثؾابت   R3cفتيؽ، البشية الأساسية الدجاسية لا مخكدية التشاعخايؽ يأخح السخكب بشيتيؽ معخو 
(، و التي تتحؾؿ الى البشية  °c=13.2390 A°، R3c:161 a=b=5.04556 A)البمؾرية الاتية: 
 (     c=13.2110A°)، °R3̅c :167 a=b=5.06379 A ذات الُثؾابت البمؾرية : R3̅cمخكدية التشاعخ 

 (:Wyckoff positionsسؾاضع الاتية )ايؽ تأخح الحرات ال

 R3̅cالبشية  

Li (6a) (0,0,0.2147), Os (6a) (0,0, 0), O (18b) (0.6260,-0.0102,0.2525) 

 R3cلمبشية 

  (Li (6a) (0, 0,0.25), Os (6b) (0, 0,0), O (18e) (0.6298,0,0.25  

، يسكؽ  161،و في حالتشا السعتبخة البشية اذا اعتبخنا انت البشيتيؽ يستمكاف نفذ الثؾابت الذبكية       
و دوراف ثساني الأوجو  zاعتبار الانتقاؿ مؽ بشية الى أخخى يتسثل في اندياح ذرة الميثيؾـ عمى السحؾر
 .    1. 4السكؾف مؽ ذرات الاكدجيؽ حؾؿ ذرات الاسسديؾـ  كسا ىؾ مؾضح في الذكل 
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و  R3̅cتسثل البشية ذات التشاعخالعالي  LiOsO3   ،a ية لسخكبالجدء العمؾي : الخمية الأول .1.1الذكل
b  لمبشية اقل تشاعخاR3c  الحرات ،Os ،Li وO    .مسثمة بكخات رمادية ،الدرقاء والحسخاء عمى التؾالي

 LiOsO3إلى كدخ التشاعخ العالي. الجدء الدفمي : الخمية الأساسية الدجاسية لسخكب  Liيُؤدي إزاحة ذرة 
 ،b  افق البشية مخكدية التشاعخ ، تؾa  وc   تؾافق بشيتيؽ اقل تشاعخا ، ايؽ تشداح ذرة الميثيؾـ عؽ مخكد

الخط الخابط بيؽ ذرتي الاسسديؾـ كسا تراحبيا دوراف في ثساني الؾجؾه السذكل مؽ ذرات الاكدجيؽ ، 
 .(R3cيقابل البشية  aفيشتج عؽ ذلػ بشية مدتقظبة)الذكل 

 ارية البشية. محاكاة لاستقر 1.1.1

لمبحث في استقخارية السخكب و اعتسادا عمى التحؾؿ البشيؾي الحادث سشكؾف اماـ العجيج مؽ          
أساسا،    161معتسجيؽ عمى قيؼ البشية  cو  aالستغيخات اليشجسية ،لحلػ اختخنا تثبيت الثؾابت البمؾرية  

الى مؾضعو في البشية  161في البشية مؽ مؾضعو  zو بفخض انتقاؿ خظي لحرة الميثيؾـ عمى السحؾر 
خظؾة فتحرمشا عمى مجسؾعة مؽ البشى الستقاربة، سسح  16ودوراف ثساني ، قدؼ ىحا الانتقاؿ الى  167

( ،حيث  2.4حداب الظاقة الكمية للأنغسة السعجة بخسؼ بياف تغيخ الظاقة لكل بشية )انغخ الى الذكل 
+ تؾافق بشية 10، البشية  R3̅c( يعؾد لمبشية 0خجع )الفاصمة بيشسا الس  R3cالبشية  -10تؾافق الفاصمة 

 غيخ متشاعخة أخخى في الجية السقابمة )بتجاوز مخكد التشاعخ( .
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، GGAخلاؿ التحؾؿ البشيؾي محدؾبة بظخيقة  LiOsO3( لسخكب meVالظاقة الكمية ) .1.1الذكل

 .FLEURباستعساؿ 

 
معتبخة وجؾد بشية أساسة اكثخ اسقخارا ذات اقل قيسة لمظاقة و يؾضح بياف الظاقة لكل بشية            

، حيث يؾجج حاجد طاقؾي بيشيا و بيؽ البشيية مخكدية التشاعخ  R3c( 161تؾافق البشية لامخكدية التشاعخ)
(R3̅c   (167  80يقاربmev  بفخؽ    167، في الجية السقابمة تؾجج بشية اخخى اكثخ استقخارا مؽ

161̅̅سسيشاىا 161لكشيا اقل استقخارا مؽ    55mevطاقؾي يقجر ب ̅̅ ، حيث اف الفارؽ الظاقؾي بيؽ    ̅
161̅̅و161 ̅̅ 161̅̅و  161، بالخغؼ مؽ اف البشيتيؽ  mev 40يقارب  ̅ ̅̅ تبجواف متقابمتيؽ لكؽ ىحا غيخ  ̅

صحيح ، بدبب تثبيت معاملات الذبكة و تغيخ مؾاضع الأكدجيؽ ما يذكل ضغط مختمف عمى البشية و 
ؽ طاقتو وىؾ ما جعمشا  نحرل عمى بياف غيخ متشاعخ . ندتشتج مسا سبق اف البشية الأساسية يقمل م

 . 161لمسخكب ىي البشية لامخكدية التشاعخ 

    

 . البشية الالكترونية1.1

ذو التحؾؿ  LiOsO3 في دراسة السخكب السدتقظب GGAقسشا باستعساؿ تقخيب التجرج السعسؼ        
. قسشا بحداب بشية [11] حي عادة ما يقجـ وصفا جيجا ليحا الشؾع مؽ السخكباتالشبو كيخوحجيجي، و 

عرابات الظاقة  بالتخكيد عمى عرابة الظاقة بجؾار مدتؾي فارمي ، وبشاءا عمى دراسات سابقة لكمتا 
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حلػ لعخض العرابة بجؾار مدتؾى فارمي، بيؽ انو لا يؾجج فخؽ معتبخ في ت،  167و161البشيتيؽ 
[. قسشا بخسؼ بشية عرابة الظاقة كسا ىي مبيشة في 9[]8]  161بشية عرابة الظاقة لمبشية  نقترخ عمى

 .  3.4الذكل 

الاصمي  t2gاف عرابات الظاقة بجؾار مدتؾي فارمي تتذكل مؽ ست عرابات مايؾافق السجار        
 جدء الثاني مؽ الفرل(مجار )ماسششاقذو في ال-في البشية السكعبة و التي تشقدؼ تحت تأثيخ تفاعل سبيؽ

 R3cاو الكسؾف البمؾري الشاتج عؽ البشية  خة مسثمتاف بالمؾف الأزرؽ و الأحسالى عرابة زوجية و أحادي
فق ما تحرل تقخيبا وىي قيسة تؾا  W =3.5evاف قيسة عخض العرابة حؾالي  ، اف الثابت في كل ىحا

إضافة الى عخض .مجار او عجمو -سبيؽبغض الشغخ عؽ نؾع البشية او وجؾد تفاعل  ،عميو الاخخوف 
 كأكبخ قيسة.  W=2evتاخح   التيالعرابة الدوجية و الفخدية 

 

بجؾار مدتؾى فارمي، عمى الاتجاىات الأكثخ تشاعخا  LiOsO3بشية عرابة الظاقة لمسخكب  :4.1الذكل
 . GGA+SOCباستعساؿ 

 U. قيسة كسون هابرد 4.1

دابات سابقة  ككيؼ متغيخة، لكؽ ىحه الكيؼ غيخ مبخرة و تؤدي في ح Uتؼ اضافة كسؾف ىابخد         
؟.ماعجا  LiOsO3 سعجفبالشدبة ل U، فساىي الكيسة الاصح ؿ استشتاجات خاطئة في خؾاص السعجف الى

تقؾد ىحه الكيسة لسخكب U=1.94ev  [9 ،]، ايؽ تحرمؾا عمى قيسة cRPAالكيسة السحدؾبة بظخيقة 
بيعتو السثبتة تجخيبيا وانو عبارة عؽ ناقل حتى درجات حخارة مشخفزة . شبو ناقل وىحا متعارض مع ط

باستعساؿ  U، قسشا بحداب قيسة U/W>1غيخ مبخر عؽ طخيق الشدبة   Uمؽ اجل  ثبات اف استعساؿ 
، والتي مؽ خلاليا نقؾـ بتظبيق كسؾف محمي عمى مجارات ذرية معيشة  LDAنغخية الاستجابة الخظية مع 
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( ، وييجاد التغيخ في عجد الالكتخونات ليحا السجار والحي يدسح لشا بحداب للا  d)مجارات  سسديؾـ
 مرفؾفة الحداسية .

 وميز هىا ووعيه مه الحساسية :

𝜒𝐼𝐽شاـ   -حداسية كؾف ا. 
0 بالشدبة   dو التي نحرل عمييا بحداب تغيخ عجد الالكتخونات في السجار  :  
 (.NCFوف تغييخ كثافة الذحشة الابتجائية )بعج دورة واحجة لكؽ د αالى تغيخ الكسؾف الخارجي 

𝜒𝐼𝐽
0 =

𝑑𝑛0
𝐼

𝑑𝛼𝐽
                (1.4) 

و التي نحرل عمييا بشفذ التعخيف لكؽ بعج تقارب كثافة الذحشة   )متدقة ذاتيا  :ب. الحداسية الكمية 
SC.) 

𝜒𝐼𝐽 =
𝑑𝑛𝐼

𝑑𝛼𝐽
                (2.4) 

 [  :12و غيخ الستدقة كسا يمي ] الحداسية الستدقة بالفخؽ بيؽ مقمؾب مرفؾفتي  Uيعخؼ  كسؾف ىابخد 

𝑈𝐼 = 𝜒0
−1 − 𝜒−1               (3.4) 

مشذأة  السؾجؾدة في خمية اعغسية Osالاسسؾزيؾـ  ةحر ل  dمجارات  عمى احج كسؾف قسشا بتظبيق         
  R3cذات بشية   (supercellالأعغسية )العسلاقة خمية ال الخمية الأولية. ىحه 2×2×2 مؽ خلاؿ تكخار

 . ذرة  80 تحتؾي عمى

بالشدبة ليحا عجديا ستجابة لاا يسكؽ حداب بسا اف قيؼ الكسؾف )الاضظخاب(تكؾف صغيخة ندبيا )ضعيفة(،
 :χبارة بالعالتأثيخ عجديا 

𝜒𝐼𝐽 =
𝛥𝑛𝐼

𝛥𝛼𝐽
                (4.4) 

تؼ رسؼ بياف  . Uعشج تغييخ شجة التأثيخ و في كل مخة نحدب قيسة   χنتحرل عمى قيؼ ججيجة  ؿ
،  حيث يغيخ استقخار نؾعا ما 4.4بجلالة كسؾف الاضظخاب كسا ىؾ مبيؽ في الذكل  Jو   Uتغيخات 

قارنة مع تمػ موىي قيسة صغيخة    U=1.3 eVنجج انو في حجود Uبأخح قيؼ متؾسظة ؿ   في قيستيسا،
، فتربح قيسة كسؾف ىابخد الفعاؿ  eV 0.3في حجود   J، بيشسا قيسة CRPA  [9] السحدؾبة بؾاسظة

Ueff= U-J=1ev  . 
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بالمؾنيؽ الأسؾد و الأحسخ عمى التؾالي كجالة لكسؾف  Jو  Uالتغيخ في قيسة كسؾف ىابخد  .1.1الذكل
 .محسوب تطريقة الاستجاتة الخطية    αالاضظخاب 

او عخض  SOC   (2 ev)بأخح اكبخ عخض لمعرابة الفخدية الستحرل عميو سابقا  مع         
( و  0.38او   0.65 =اقل مؽ الؾحج )الشدبة U/W،  تبقى دائسا الشدبة   (3.5ev) العرابة الكمي

  ، و تتشافى معLDA+U. ىحه الشدبة لا تبخر استعساؿ 5dىحا ما ىؾ متؾقع في اكاسيج السعادف ذات 
 [.13استشتاجات انو مخكب قؾي الارتباط ]

 . تأثير الحالة السغشاطيدية عمى كثافة الحالات1.1

(، وججنا كثافة ةمغشاطيدي عدوـؾد عشج رسؼ كثافة حالات البشيتيؽ في حالة لا مغشاطيدية )عجـ وج      
الأسؾد و الأزرؽ مبيشتيؽ بالمؾنيؽ  167و 161لمبشيتيؽ  5.4حالات مختفعة كسا ىؾ مبيؽ في الذكل 

 فارمي  بسدتؾي   السحيط  الظاقة  في السجاؿ عخض عرابة  في  بديط   اندياح مع   التؾالي عمى 

 [ev 2.4:1.8 - في ىحا السجاؿ، الكتخونات ذرة الاسسؾزيؾـ ، ] و في كثافة الحالات مؽ تداىؼ ىي
مشخفزة  الحالات كثافة ؾف تكيجب اف  ،  LiOsO3ىي السدؤولة عمى الشقل ،بالشدبة لشاقل سيء ؾ 

يقجر عخض  )كثافة حالات مختفعة عشج مدتؾي فارمي(.  5.4عكذ ما يبيشو الذكل عشج مدتؾي فارمي ،
، و يأخح كل مؽ البيانيؽ قيسة 167لمبشية      3.2evو   ev 3.4ب   161عرابة  الظاقة لمبشية 

)لا عة لمبشيتيؽ في ىحه الحالةختفمتقاربة عشج مدتؾي فارمي ما يجؿ عمى اف الشاقمية متقاربة و م
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 كثافة حدابمغشاطيدية( ، و ىحا يتشافى مع الظبيعة التجخيبية لمسعجف سيء الشاقمية ، لحلػ اعجنا 
( ،كسا ىي مبيشة بالمؾف الأحسخ في نفذ AFM ) حجيجي متزاد الحالات مع ادراج  تختيب مغشاطيدي

عشج مدتؾي فارمي ، ىشا نخى اف وجؾد نغاـ في كثافة الحالات  كبيخذكل، ايؽ نلاحظ انخفاض ال
اف الحالة السغشاطيدية الأقخب لمسخكب ىي مغشاطيدية ،و مظبيعة الحكيقة لمسخكب مغشاطيدي امخ اقخب ل

 تعارض مع احتسالات مغشاطيدية أخخى .تجية متزادة ، ىحي الشتيجة قج لا حجي

 

 

مغشاطيدية بالمؾف الأسؾد والازرؽ لمبشيتيؽ في الحالة لا  LiOsO3كثافة الحالات لسخكب . 4.1 الذكل
R3c  وR3̅c . عمى التؾالي ، وفي الحالة ذات مغشاطيدية حجيجية مزادة  مسثمة بالمؾف الأحسخ 

 

 LiOsO3 عمى خواص مركب SOC . الجزء الثاني : تأثير1

 مقدمة  

عالي ، تقجر بحؾالي مجار  -يعشي انو يسمػ تفاعل سبيؽ، ما  d5يحتؾي عمى مجار  Osكؾف اف         
eV0.3    عمى  حه بعيؽ الاعتبار و دراسة تأثيخهوجب اخلحا  ،الكسؾف البمؾري و ىؾ مؽ نقذ رتبة

 الخؾاص البشيؾية، الالكتخونية ، السيكانيكية و السغشاطيدية ، وىؾ ما سششاقذو في ىحا الجدء.
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 الثوابت البمورية لمبشية السدترخية. استرخاء البشية و 1.1

[ ،    14%  الى احجاث تذؾه  بشيؾي لمسخكب في السخجع ]3نغخيا ادى تظبيق ضغط  ثشائي البعج       
و تحجث عؽ امكانية حجوث تحؾؿ يراحب ىحا التذؾه و ىؾ تحؾؿ سلاتخ ، ايؽ تتغيخ خؾاصو فيتحؾؿ 

لحالة مؽ ناقل الى عازؿ )عيؾر فاصل طاقي عشج تظبيق  قيسة معيشة لمزغط( ،و كحلػ تغيخ في ا
، وىي نفذ  Gالسغشاطيدية مؽ لا مغشاطيدي الى مخكب ذو مغشاطيدية حجيجية مزادة مؽ نؾع 

في اغمب السؾاد يؾجج تخابط وثيق بيؽ البشية و   [.15في عسمو ]  NARAYANالسلاحغة التي قجميا 
في  FMو  (fcc)مسخكدة الأوجو  في البشية السكعبة AFMالخؾاص السغشاطيدية )الحجيج كسثاؿ يكؾف    

[ ، لحلػ نخى اف احتسالية تغييخ صغيخ في البيشة قج يغيخ مؽ خؾاص 16] ((bcc)البشية السسخكدة الجدؼ
باستخجاـ تقخيب  LiOsO3لمتحقق مؽ صحة ىحه الفخضية قسشا بحداب البشية الاساسية ؿ    . مخكبشا

   ذرات .   10،)استخخاء لمجسمة( لخمية تحتؾي عمى    GGAالتجرج السعسؼ 

و بجونو  لمسقارنة في الحالتيؽ: لا مغشاطيدية  SOCثؾابت البشية الججيجة  السدتخخية تؼ حدابيا باعتبار 
(NMو حالة مغشاطيدية حجيجية م  )ت ( زادةAFM تحرمشا بحلػ عمى ثؾابت بمؾرية ججيجة في كل  ،  )

يف ،بالإضافة لتغيخ بديط حالة  و ىي ثؾابت قخيبة ججا مؽ تمػ الستحرل عمييا تجخيبيا مع تغيخ طف
 في الدوايا ، الشتائج تؼ تزسيشيا في الججوليؽ اسفمو:

NM                  الحالة السغشاطيدية
/مع و بجوف 

SOC 

C B A الثؾابت البمؾرية 

 SOCمحدؾبة مع  5.342 5.342 5.342

محدؾبة بجوف  5.360 5.360 5.358
SOC 

Γ Β Α الدوايا البمؾرية 

 SOCمحدؾبة مع  56.948 56.948 56.948

محدؾبة بجوف  56.787 56.853 56.790
SOC 

ي الاعتبار، محدؾبة في ف SOC. ثؾابت الذبكة لمبشية السدتخخية والدوايا مع وبجوف أخح 1.1 جدول
 مغشاطيدية. لاالحالة 
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                               AFM                   الحالة السغشاطيدية

/مع و بجوف 
SOC 

C B A  الثؾابت البمؾرية 

محدؾبة بجوف  5.354 5.354 5.354
SOC 

5.355 

5.2857 

5.355 

5.2857 

5.357 

5.2857 

 SOCمحدؾبة مع 

 قيؼ تجخيبية 

Γ Β Α الدوايا البمؾرية 

محدؾبة بجوف  56.925 56.925 56.925
SOC 

  SOCمحدؾبة مع  56.817 56.846 56.821

 تجخيبيةقيؼ  57.240 57.240 57.240

 
، محدؾبة في حالة  SOCثؾابت الذبكة لمبشية السدتخخية والدوايا  في وجؾد و في غياب  .1.1الجدول 

 [ .10زادة ، بالإضافة إلى الثؾابت التجخيبية مأخؾذة مؽ السخجع ]تمغشاطيدية حجيجية م

   
تؾافق   SOCبجوف اخح  بسقارنة طاقة البشى السدتخخية في كل حالة وججنا اف الحالة الأساسية       

، ىشا نخى   AFMالحالة السغشاطيدية  SOCبيشسا تؾافق البشية السحدؾبة بأخح   NMبشية لا مغشاطيدو 
في الحدباف  ما يعدز الشتائج الدابقة ، وىي اف البشية الأساسية ىي عبارة  SOCانو مؽ الزخوري اخح 

ات الاسسديؾـ ،  لمتحقق مؽ انشا اقتخبشا مؽ معيشية الدظؾح  ذات تختيب مغشاطيدي  حجيجي متزاد لحر 
الؾصف الجيج لمسخكب ارتأيشا التحقق مؽ بعض الخؾاص الفيديائية معتسجيؽ عمى البشية السدتخخية 

 .  AFMذات الحالة   SOCالأساسية السحدؾبة باعتبار
𝑎 = 5.357A° ، 𝑏 = 5.355𝐴°، 𝑐 =  5.355𝐴° 
𝛼 = 56.817° ، 𝛽 = 56.846° ،𝛾 = 56.821° 
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 . الخواص السيكانيكية1.1

بيجؼ التحقق مؽ الاستقخار السيكانيكي لمبشية السدتخخية السختارة )البشية السدتخخية الأساسية      
، 1.4لسخونية و تجويشيا في الججوؿ ( ،قسشا بحداب الثؾابت اAFMذات الحالة   SOCالسحدؾبة باعتبار

% 5تحت تأثيخ قؾة شج بسقجار   R3cبقا كانت لمبشية الججيخ بالحكخ اف الثؾابت السخونية السحدؾبة سا
 : 3.4[ ، كسا ىؾ مؾضح في الججوؿ16،14بالإضافة الى قيؼ البشية السكعبة مأخؾذاف مؽ السخجعيؽ  ]

Cij C11 C22 C33 C44 C55 C66 C12 C13 C23 

LiOsO3 البشية السدتخخية

  ثلاثية السيل

253.62 283.5 266.17 119.6 113.87 106.85 53.0 116.38 125.41 

 R3c LiOsO3 

+5% شج[ 14]    

284.19 284.19 192.70 108.47 108.47 108.18 67.83 106.80 106.80 

LiOsO3 

[16]البشيةالسكعبة   

365.58 365.58 365.58 44.09 44.09 44.09 129.48 129.48 129.48 

مع  R3cالسدتخخية مقارنةً ببشية  LiOsO₃ثؾابت السخونة لمبشية السدتخخية  ثلاثية السيل  .4.1الجدول
 [.16[ ، إضافة الى ثؾابت السخونة لمبشية السكعبة مأخؾذة مؽ السخجع ]14٪  مؽ السخجع ]5شجّ +

   
 5تبيؽ الشتائج اف الكيؼ السحدؾبة لمبشية السدتخخية متقاربة مع تمػ السحدؾبة تحت تأثيخ شج %        

 GPa 192.7بالشدبة لمبشية السدتخخية و 266.17بيشيسا ، ايؽ يغيخ اختلاؼ كبيخ C33ماعجا قيسة  
 . R3cبالشدبة لمبشية 

لكؽ الكيؼ السحدؾبة فالبشية السكعبة مختمفة و كبيخة طبعا الاختلاؼ البشيؾي يسشعشا مؽ السقارنة        
مى عكذ بيشيسا . يجب أف نحكخ ىشا أنشا في حدابشا نعتبخ مداىسة الإزاحة الحرية في ثابت السخونة ع

 الحدابات الدابقة التي أجخيت مع السؾاضع الحرية السجسجة.

أخخى   عيؾر قيؼ ثؾابت مخونة ، ما أدى الى R3cاف البشية الستحرل عمييا ذات تشاعخ اقل مؽ البشية 
 : و ىيلؼ نجونيا في الججوؿ 

 C14=-41.26  ,C15=7.57,    C16=8.18,    C24=47.04,    C25=16.39,  C26=3.44,  
  C34=2.28, C35=10.18 ,  C36=5.07 ,C45=4.59 , C46=-3.06, C56=-39.04 GPa 
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الثؾابت السخونية  الستحرل عمييا حدابيا تدسح لشا بالتحقق مؽ الاستقخار السيكانيكي عؽ طخيق        
ية لمبشية السعيش، حيث نجج انيا تفي بذخوط الاستقخارية  الذخوط الاستقخارية لمبشية السدتخخية

(Rhombohedral)[17.] 

اف حداب ثؾابت السخونة يدسح بحداب بعض الخؾاص التخمؾديشاميكية مشيا سخعة الرؾت و درجة 
 حخارة ديباي. 

 . سرعة الروت و درجة حرارة ديباي4.1

 سرعة الروت ا.

الختبة   مرفؾفة السخونة  رباعية استعساؿ، بΓ𝑖𝑗تؼ حداب سخعة الرؾت بالاعتساد معادلات كخيدتؾفل 
Cijkl  لمسادة بعج تحجيج اتجاه انتذار السؾجة الرؾتية𝑛⃗   : حيث اف ،𝑛𝑥

2 + 𝑛𝑦
2 + 𝑛𝑧

2 = )وحجة     1
 (:nالاتجاه 

 مؽ العلاقة : Γ𝑖𝑗مرفؾفة كخيدتؾفل يحدب عشرخ

Γ𝑖𝑗 = 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙𝑛𝑘𝑛𝑙            (5.4) 

، والتي تسثل العلاقة بيؽ الإجياد والانفعاؿ في الفزاء ثلاثي 3×3بعاد رفؾفة كخيدتؾفل ذات الأاف م 
 الأبعاد.

 :تعظى معادلة كخيدتؾفل :

(Γ𝑖𝑗 − 𝜌𝑣
2δ𝑖𝑗)𝑢𝑗 = 0          (6.4) 

 ρ .كثافة السادة 

 𝑣2
 ىي الكيسة الحاتية )مخبّع سخعة السؾجة(.  

 𝑢𝑗  شعاع ذاتي. 

   δ𝑖𝑗   نيكخ.دالة كخو 

𝜆 و الكيؼ الحاتية (u)مؽ خلاؿ إيجاد الاشعة الحاتية  = 𝜌𝑣2  ، يتؼ حداب الدخعة لكل مؾجة باستخجاـ

𝑣العلاقة: = √
𝜆

𝜌
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 عادة ما تكؾف الكيؼ الحاتية الثلاثة مسثمة لأنؾاع السؾجات التالية:

 شبو مؾجة ( طؾليةP-wave) 

 شبو مؾجتيؽ ( عخضيتيؽS-waves) 

وفي حالة تساثل الدخعات في اتجاىيؽ )بدبب تشاعخ بمؾري أو اختيار اتجاه معيؽ(، يسكؽ تبديط التحميل 
 اعتسادًا عمى ىحا التساثل.

 نحدب سخعة الرؾت باعتبار الدخعات متساثمة في اتجاىيؽ بالعبارة :

         (4.7)            𝑣𝑠 = [
1

3
(
1

𝑣𝑙
3 +

2

𝑣𝑡
3*]

−
1

3
 

 

 .   v=3965 m/sوججنا اف سخعة الرؾت 

 ب. درجة حرارة ديباي

 [:19ب درجة حخارة ديباي انظلاقا مؽ العبارة الشغخية ]احدانظلاقا مؽ سخعة انتذار الرؾت ، يسكؽ 

( 8.4          )𝜃𝐷 =
ℎ𝑐𝑠𝑅

2𝐿𝐾
=

ℎ𝑐𝑆

2𝐿𝑘
√
6𝑁

𝜋

3
=

ℎ𝑐𝑆

2𝑘
√
6

𝜋

𝑁

𝑉

3
 

لا تتؾافق  m/s 4022[ ،وىي 10،مع العمؼ اف سخعة الرؾت السشذؾرة في السقاؿ ] ѲD = 547  kنجج 
 السشذؾرة في نفذ السقاؿ باتباع العبارة الشغخية لجيباي . ѲD =  470 kمع 

 البشية الالكترونية و الحالة السغشاطيدية  . العلاقة بين1.1

انخفاض بذكل كبيخ عشج مدتؾي  SOCت لمبشية السدتخخية ب تغيخ الشتائج  كثافة حالا           
، تقؾدنا ىحه الكثافة الى ناقمية  ضعيفة ،ومشو  ندتشتج اي اف البشية 6.4رمي كسا ىؾ مبيؽ في الذكل اف

السدتخخية تغيخ تؾافقا اكبخ مع ناقميتو الديئة بالاعتساد عمى بشيتو الالكتخونية ، ىشا يغيخ تأثيخ البشية 
 ؾاص واف  تغيخ طفيف في البشية  يسكؽ اف يؤدي الى نتائج بعيجة عؽ الظبيعة الحكيكية . عمى الخ
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 [.eV 1.3:- 2لمبشية السدتخخية  بجلالة الظاقة  في السجاؿ ]  DOSكثافة الحالات. 4.1الذكل 

 لمسركب . الحالة السغشاطيدية الأساسية4.1

  .  نظرية السغشاطيدية غير الستوازية  خطيا1.4.1

، فبالسقارنة بيؽ الظاقة  LiOsO3ىحا الجدء ييجؼ الى تحجيج الحالة السغشاطيدية الاساسية ؿ        
، ماجعمشا ندتشتج اف لو حالة اقل طاقة AFMتبيؽ اف الحالة  ، NMو  AFM الكمية لمجسمة في الحالة

الاساسية  السغشاطيدية حالةىي الما،  تجخيبيا امغشاطيدية حجيجية متزادة ،عمسا انو لؼ يتؼ اثبات وجؾدى
 (Non-collinear)تيب مغشاطيدي غيخ متؾازي السشاحي؟ يؾجج تختيب مغشاطيدي اخخ محتسل و ىؾ تخ 

 ، وىؾ ما سشتحقق مشو بالاعتساد عمى حدابات الدبيشات المؾلبية .

)الدبيشات( في الحدابات السغشاطيدية التقميجية )الستجاندة(، يُفتخض أف جسيع العدوـ السغشاطيدية   
، ما TbMnO₃)[ )20]تكؾف متؾازية  الا انو في بعض  السؾاد تكؾف فييا  الدبيشات غيخ متؾازية مثل 

يعشي اف محؾر تكسيؼ العدوـ السغشاطيدية يتغيخ مؽ نؾاة الى أخخى ، و لحا وجب تعسيؼ دالية كثافة الحالة 
 . لأخح ىحه الحالات السغشاطيدية الاعتبار

يتؼ وصف كل  يسكؽ أف تذيخ الدبيشات في أي اتجاه في الفزاء. الستجاندة ،في الحدابات غيخ 
 نعبخ عؽ دالية الظاقة لشغاـ مغشاطيدي عسؾما بظخيقتيؽ: Si=(Sx,Sy,Szسبيؽ بستجو ثلاثي الأبعاد )

 . mوشعاع كثافة العدوـ السغشاطيدية  n كجالية لػكثافة الذحؽ .1

 .  2×2 ذات البعج ρ  أو كجالية لػسرفؾفة الكثافة اليخميتية .2
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 تُعخَّؼ مرفؾفة الكثافة بالسعادلة التالية: 

𝜌 =
1

2
𝑛𝐼2 + 𝜎.𝑚 =

1

2
(
𝑛 +𝑚𝑥 𝑚𝑥 − 𝑖𝑚𝑦

𝑚𝑥 + 𝑖𝑚𝑦 𝑛 −𝑚𝑧
*            (9.4) 

 2×2 مرفؾفة الؾحجة. 

   σ( شعاع مرفؾفات باوليPauli matrices.) 

 mx,my,mz  دـ السغشاطيديمخكبات كثافة الع m. 

 يسكؽ كحلػ تعخيف مرفؾفة الكسؾف كسا يمي:

𝑉 = 𝑉𝐼2 + 𝜇𝐵𝜎𝐵 = (
𝑉 + 𝜇𝐵𝐵𝑍 𝜇𝐵(𝐵𝑥 − 𝑖𝐵𝑦)

𝜇𝐵(𝐵𝑥 + 𝑖𝐵𝑦) 𝑉 − 𝜇𝐵𝐵𝑍
)          (10.4) 

 

 (:Kohn-Sham equationشاـ )-تُعظى مكؾنات مرفؾفة الكثافة مؽ خلاؿ حمؾؿ معادلة كؾىؽ

𝜌𝛼𝛽 =∑𝜓𝑖,𝛼
∗ 𝜓𝑖,𝛽                 (11.4)

𝑁

𝑖=1

 

 

ضسؽ بخنامج حاسؾبي، تُعتبخ  (non-collinearغيخ الستؾازية ) في التظبيق العسمي لمسغشاطيدية
شاـ -، تُربح معادلة كؾىؽ(10.4) باستخجاـ مرفؾفة الكسؾف  ىحه الكسيات السرفؾفية ميسة ججًا.

(Kohn-Sham equation:كالتالي ) 

{−
ℏ2

2𝑚
𝛻2𝐼2 + 𝑉}𝜓𝑖 = 𝜖𝑖𝜓𝑖            (12.4) 

 أي : Zمؾازي لمسحؾر   Bفي الحالة السغشاطيدية الستؾازية ، ايؽ السجاؿ السغشاطيدي  

 Bx=By =0و ،Bz≠0 .   تربح السكؾنات غيخ القظخية صفخًا ، 

في الحالة الستؾازية ،  V لمعشاصخ القظخية لػ  V↓=V− 𝜇𝐵𝐵𝑧  وV↑=V+ 𝜇𝐵𝐵𝑧    يدتخجـ الخمداف
 جيج خارجي . Vحيث 
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نغخًا لأف اتجاىي الدبيؽ يربحاف مدتقميؽ تسامًا، يسكؽ حل مذكمتي الدبيؽ "الأعمى" و"الأسفل"  
. عسميًا، يعشي V↓  أو V↑  كل خظؾة تُعامل كسدألة غيخ مغشاطيدية مع الكسؾف السشاسب ،بذكل مشفرل

غيخ السغشاطيدي لجعؼ السغشاطيدية الستؾازية أمخ مباشخ. بالإضافة  ab-initio ىحا أف تؾسيع بخنامج
و لأف الكسؾف السظمؾب لقظخنة مرفؾفة الياممتؾني ،إلى ذلػ، الحدابات الستؾازية أقل تكمفة بكثيخ

بيؽ( أسخع بكثيخ مؽ مرفؾفتيؽ صغيختيؽ )لكل س، فإف قظخنة 3يتشاسب مع عجد الجواؿ الأساسية قؾة 
. كسا يتظمب تخديؽ )يقرج بالقظخنة جعميا مرفؾفة قظخية(واحجة بزعف الحجؼ قظخنة مرفؾفة

السرفؾفة ربع الحاكخة فقط )تربح مرفؾفتا الياممتؾني والتجاخل حكيقيتيؽ ومتشاعختيؽ بجلًا مؽ ىخميتية 
 [.21معقجة(]

ية العامة، تكؾف مرفؾفة الياممتؾني معقجة دائسًا بدبب مرفؾفة في الحدابات غيخ الستؾاز   
و عجـ التؾازي يقمل مؽ التشاعخ مسا يديج مؽ حجؼ الجدء غيخ  (  .V21 في   𝑖𝜇𝐵𝐵𝑦 )أي الحج σy باولي

ي التي يجب أخحىا ف k القابل للاختداؿ في مشظقة بخيمؾيؽ. يدداد الكسؾف الحدابي خظيًا مع عجد نقاط
الاعتبار لتكامل مشظقة بخيمؾيؽ. تيتؼ اغمب الجراسات بالحدابات السغشاطيدية لأنغسة متؾازية خظيا، لأنيا 

 أبدط وأقل استيلاكًا لمؾقت.

 (Spin Space Groupsمجسوعات فزاء الدبين ) ا.

ىسا ( والتأثيخ ثشائي القظب )الحي يُعالج عادةً بذكل كلاسيكي( SOCمجار )-اف التفاعل الدبيؽ  
السرظمحاف الؾحيجاف في الياممتؾني المحاف يخبط بيؽ الفزاء الحكيقي وفزاء الدبيؽ. فقط ىحه الأجداء 

والتأثيخ ثشائي القظب  SOCمؽ الياممتؾني تخمق علاقة بيؽ الدبيؽ والإحجاثيات السكانية. عشج إىساؿ 
اء الحكيقي وفزاء الدبيؽ )وىسا متقارباف في الحجؼ في الأنغسة قيج الجراسة(، يسكؽ اعتبار الفز
            مجسؾعات فزاء الدبيؽ  مدتقميؽ تسامًا. ليحا الغخض، تؼ تقجيؼ مجسؾعات معسسة تُدسى

SSG spin (space groupe)  [22،23. ] 

 عمى سبيشؾر ثشائي السكؾنات بالعلاقة:+SSG   *𝛼𝑆|𝛼𝑅|𝑡يُعخَّؼ  مؤثخعامل 

*𝛼𝑠|𝛼𝑅|𝑡+𝜓(𝑟) = 𝑈(𝛼𝑆)𝜓(*𝛼𝑅|𝑡+
−1𝑟) = 𝑈(𝛼𝑠)𝜓(𝛼𝑅

−1𝑟 − 𝛼𝑅
−1𝑡)           (13.4) 

 : 𝜓  ( سبيشؾرspinor) .ثشائي السكؾنات 

 𝛼𝑠فزاء الدبيؽ . : دوراف في 
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 𝛼𝑅الفزاء الحكيقي. : دوراف في 

 t  :إزاحة مكانية . 

 U  :يمخبدوايا أو   1/2 مرفؾفة دوراف الدبيؽ  (α,β,γ.) 

𝑈(𝛼, 𝛽, 𝛾) = (
𝑒−𝑖

𝛼+𝛾
2 𝑐𝑜𝑠 (

𝛽

2
* −𝑒−𝑖

𝛼−𝛾
2 𝑠𝑖𝑛 (

𝛽

2
*

𝑒−𝑖
𝛼−𝛾
2 𝑠𝑖𝑛 (

𝛽

2
* 𝑒−𝑖

𝛼+𝛾
2 𝑐𝑜𝑠 (

𝛽

2
*

,        (14.4) 

ي فإف عشاصخ وبالتال ،مجسؾعة الفزاء السعتادة ، نعؾد إلى تعخيف عسميات 𝛼𝑆=𝛼𝑅  تحت قيج
𝛼𝑆=𝛼𝑅  .يذيخ الذخط SSGالدبيؽ العامة –مجسؾعة الفزاء ىُؼ مجسؾعة فخعية مؽ مجسؾعة الفزاء

تتحؾؿ بشفذ الظخيقة. ىحه الخاصية ىي التي تُبقي الياممتؾني ثابتًا  إحجاثيات الدبيؽ والفزاء إلى أف 
بيؽ الذبكة البمؾرية والدبيؽ  الداوية الشدبية في الاعتبار. تكؾف  (SOCالسجار )-تفاعل الدبيؽ عشج أخح

 ميسة في ىحه الحالة.

. تُعج ىحه السيدة بالغة  𝛼𝑅   عؽ 𝛼𝑆 (، يسكؽ أف يختمفSOCالسجار )-عشجما يُيسل تفاعل الدبيؽ
 ػ ضسؽ حدابات ؾلبية غيخ الستكافئةالدبيشات الم ، وىي شخط أساسي لسعالجةSSGالأىسية لسجسؾعات 

 الاولى. دئسباال

 Spin-spiralب. الدبين المولبي  

يُظمق عمى البشية السغشاطيدية ذات العدوـ التي تجور بداوية ثابتة مؽ ذرة إلى أخخى عمى طؾؿ اتجاه 
معيؽ في البمؾرة اسؼ سبيشي لؾلبي . يسكؽ وصف ىحه البشية باستخجاـ شعاع الذبكة السعكؾسة، والحي 

بالعلاقة   𝑅𝑛 . تُعظى زاوية دوراف العدـ السغشاطيدي لحرة في السؾقع  𝒒⃗⃗ الدبيؽ المؾلبي يُعخؼ بػذعاع
𝜙 = 𝑞𝑅𝑛   كسا اف عبارة العدـ السغشاطيدي لحرة في مؾضع ، 𝑅𝑛   : تكتب مؽ الذكل  

𝑀𝑛 = 𝑀(𝑐𝑜𝑠(𝑞. 𝑅𝑛 + 𝜙)𝑠𝑖𝑛𝜃, 𝑠𝑖𝑛(𝑞. 𝑅𝑛 + 𝜙)𝑠𝑖𝑛𝜃, 𝑐𝑜𝑠𝜃)        (15.4) 

 حيث:

 θ : وىي الداوية الشدبية بيؽ العدـ  الداوية الؾلبية او السخخوطية تُعخؼ باسؼ ،
 السغشاطيدي ومحؾر الجوراف.

 ϕ .عامل طؾر  وتدسى ايزا زاوية الظؾر : 
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أربعة أمثمة عؽ سبيشات لؾلبية  ترشع زوايا مختمفة بيؽ محؾر الجوراف والعدـ   7.4يؾضح الذكل
 ة:السغشاطيدي،  في كل حال

 .  𝒒⃗⃗عمى شعاع المؾلب الدبيشي  عسؾديًا المؾلب الدبيشي الأوؿ و الثاني: محؾر دوراف الدبيؽ

 .  𝒒⃗⃗لػ  مؾازيًا المؾلب الدبيشي الثالث و الخابع : محؾر دوراف الدبيؽ

 

يبيؽ أربعة أمثمة عمى لؾالب سبيشية مع محؾر دوراف الدبيؽ متعامجا )السثالاف العمؾياف( . 4.1الذكل
       و θ = π/2. يُغيخ لؾلبيؽ بدوايا مخخوطية   𝒒⃗⃗مؾازيًا )السثالاف الدفمياف( لذعاع المؾلب الدبيشي و 

θ = π/4 .بيؽ العدـ السغشاطيدي ومحؾر الجوراف 

ماغشؾنات  (، أوspin density waveبسؾجة كثافة الدبيؽ ) تعخؼ  الدبيشات المؾلبية  غالبًا  
صل السرظمح الأخيخ ىؾ أف المؾلب الدبيشي يبجو كػ"لقظة ثابتة" (. أfrozen magnonsمُجسجة )

 لساغشؾف مفخد في زمؽ معيؽ.

و   (fcc ironأف اكتذاؼ بشية مغشاطيدية أساسية  لؾلبية في الحجيج ذي البشية السكعبة السخكدة ) 
في ىحا الشؾع مؽ لمبحث  ، فتح الأبؾاب اماـ العجيج مؽ الجراسات الشغخيةf5   [24،25]والػ 4fمعادف الػ

 [.26الخؾاص الفخيجة لسؾاد مؾجؾدة او محتسمة]

لاجخاء ىحا الشؾع مؽ الحدابات ندتخجـ نغخية بمؾخ السعسسة و التي تدسح بسعالجة المؾالب الدبيشية  
[. لكؽ ىحه الشغخية تتعارض مع 27]  دوف استخجاـ خلايا كبيخة ججا في حدابات السبادئ الأولى
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، سيُعتبخ محؾر دوراف   SOCالسجار-اقتخاف الدبيؽ مجار ،حيث تؾجب إىساؿ-يؽاستعساؿ التفاعل سب
تجوراف، بيشسا  myو  mxفي إطار إحجاثيات الدبيؽ. وبالتالي، فقط مخكبتا  zسحؾر مالدبيؽ دائسًا مؾازيًا ل

 ثابتة. mzتبقى 

 (Generalized Bloch Theoremج. نظرية بموخ السعسسة ) 

 ،q الذعاع عمى طؾؿ اتجاه لجورية الانتقاليةا يتؼ فقجاف لدبيشي غيخ الستكافئا لة المؾلبفي حا     
تفاعل  التي تعتسج عمى الجورية الانتقالية ، لكؽ إىساؿ السبادئ الاولى مذكلا مذكمة رئيدية لظخؽ 

 مُتكافئة بحيث  يكؾف: ( يجعل جسيع ذرات البشية الحمدونيةSOCالسجار )-الدبيؽ

 يدي لكل ذرة ىؾ نفدو.مقجار العدـ السغشاط 

  كل الحرات "تخى" البيئة السحمية نفديا )أي أف الدوايا الشدبية بيؽ العدـ السحمي وعدوـ
 الجيخاف متداوية(.

يكؾف التغييخ الؾحيج مؽ مؾقع لأخخ في الداوية بيؽ العدـ السحمي والذبكة البمؾرية، لكؽ ىحا التغييخ 
 [.27نغخية بمؾخ] تعسيؼ ،ما يؤدي إلى SOCيربح ميسًا فقط في وجؾد 

 لشأخح :

 .لؾلبًا سبيشيًا في بمؾرة بجوف مجاؿ مغشاطيدي خارجي 

 زاوية الجوراف 𝜙 = 𝑞𝑅𝑛    .تكؾف عكذ اتجاه عقارب الداعة 

لمتبادؿ والارتباط السغشاطيدي  Bالجدء الؾحيج مؽ الياممتؾني الحي يتغيخ بيؽ السؾاقع ىؾ السجاؿ  الػ
(Exchange-Correlation Magnetic Field Bxc) أي اف مرفؾفة الكسؾف ،𝑉 = 𝑉12 + 𝜇𝐵𝜎𝐵𝑥𝑐 

 حيث:

 μB .ىؾ مغشظؾف بؾر 

 σ ( ىؾ شعاع مؤلف مؽ مؤثخات باولي الثلاثةPauli matrices.) 

 وبالتالي، يحقق الياممتؾني العلاقة :

ℋ(𝑟 + 𝑅𝑛) = 𝑈(𝑞𝑅𝑛)ℋ(𝑟)𝑈
†(𝑞𝑅𝑛)           (16.4) 
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لمدبيؽ.  z كسا ذُكِخ في القدؼ الدابق، يسكؽ دائسًا اختيار محؾر الجوراف ليكؾف عمى طؾؿ محؾر
 ( تأخح الذكل التالي:16.4)السعادلة 1/2 مرفؾفة دوراف الدبيؽ وبالتالي، فإف

           𝑈(𝑞𝑅𝑛) = (𝑒
−𝑖𝜑/2 0
0 𝑒𝑖𝜑/2

*  , 𝜑 = 𝑞 𝑅𝑛           (17.4)      

𝒯𝑛إزاحة معسسة مع اخح خرائص الياممتؾني في الاعتبار، يُسكششا تعخيف    = *−𝑞𝑅𝑛|𝜖|𝑅𝑛+ ،
عسمية التشاعخ السعخفة. ىحه الإزاحات تذكل   إلى 𝜖ودوراف سبيؽ ، تذيخ إزاحة الذبكة  والتي تجسع بيؽ

يختمف  الجوراف في فزاء الدبيؽ فلكشيا ليدت جدءًا مؽ مجسؾعة الفزاء السعتادة، لأ SSG أطخافا في
 ، نحرل عمى:ℋ(𝑟)𝜓(𝑟)الجوراف في الفزاء الحكيقي. عشج تظبيق إزاحة معسسة عمى عؽ

𝒯𝑛ℋ(𝑟)𝜓(𝑟) = 𝑈(−𝑞𝑅𝑛)ℋ(𝑟 + 𝑅𝑛)𝑈
†(−𝑞𝑅𝑛)𝑈(−𝑞𝑅𝑛)𝜓(𝑟 + 𝑅𝑛) 

=  ℋ(𝑟)𝑈(−𝑞𝑅𝑛)𝜓(𝑟 + 𝑅𝑛)           (18.4) 

 بالتالي، تتبادؿ الإزاحة السعسسة مع الياممتؾني: و 

𝒯𝑛ℋ = ℋ𝒯𝑛         (19.4) 

 يسكؽ إثبات أف عسميات الإزاحة السعسسة تحقق العلاقة التالية:

𝒯𝑛𝒯𝑚 = 𝒯𝑚𝒯𝑛 = 𝒯𝑛+𝑚        (20.4) 

 [28بحيث: ]بالكياس عمى اثباتات نغخية بمؾخ ، يسكؽ اختيار الحالات الحاتية 

𝒯𝑛𝜓(𝑘, 𝑟) = 𝑈(−𝑞𝑅𝑛)𝜓(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)𝑒
𝑖𝑘.𝑅𝑛𝜓(𝑘, 𝑟)        (21.4) 

 

 كتابة الحالات الحاتية لمياممتؾني  بالذكل: ىحه الريغة لشغخية بمؾخ السعسسة  تُكافئ

𝜓(𝑘, 𝑟) = 𝑒𝑖𝑘.𝑟 (
𝑒−

𝑖𝑞𝑟
2 𝛼(𝑘, 𝑟)

𝑒+
𝑖𝑞𝑟
2 𝛽(𝑘, 𝑟)

)       (22.4) 

 

,𝛼(𝑘  حيث 𝑟)و 𝛽(𝑘, 𝑟) دورية انتقالية ، مثلًا  ىسا دالتاف ذات                          : 

 𝛼(𝑘, 𝑟) = 𝛼(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)    ( في خظؾتيؽ:22.4( و )21.4سشثبت تكافؤ السعادلتيؽ ) 
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𝒯𝑛𝜓(𝑘, 𝑟) = (𝑒
𝑖𝑞𝑅𝑛/2 0
0 𝑒−𝑖𝑞𝑅𝑛/2

* 𝑒𝑖𝑘.(𝑟+𝑅𝑛)(
𝑒−

𝑖𝑞(𝑟+𝑅𝑛)
2 𝛼(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)

𝑒+
𝑖𝑞(𝑟+𝑅𝑛)

2 𝛽(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)
) 

= 𝑒𝑖𝑘𝑅𝑛𝜑(𝑘, 𝑟)                   (23.4) 

 لتكؾف: β  و α يُسكؽ دائسًا تعخيف (22.4) ⇒( 4.21)  

)27.7(     𝛼(𝑘, 𝑟) =
𝜓1(𝑘,𝑟)

𝑒𝑖(k−q/2)r
  ,   𝛽(𝑘, 𝑟) =

𝜓2(𝑘,𝑟)

𝑒𝑖(k+q/2)r
         

 

دوريتاف. بالبجء مؽ السعادلة  β  و α  . يتبقى الآف إثبات أفψ  ىسا مكؾناف الدبيشؾر ψ2 و ψ1 يث
 (، نجج: 13.4)

(𝑒
𝑖𝑞𝑅𝑛/2 0
0 𝑒−𝑖𝑞𝑅𝑛/2

* (
𝑒𝑖(k−q/2)(r+𝑅𝑛)𝛼(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)

𝑒𝑖(k+q/2)(r+𝑅𝑛)𝛽(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)
) = 𝑒𝑖𝑘.𝑅𝑛 (

𝑒𝑖(k−q/2)r𝛼(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)

𝑒𝑖(k+q/2)r𝛽(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)
)   

       (25.4)  

         

⟹ 𝑒𝑖𝑘𝑅𝑛 (
𝑒𝑖(𝑘−

𝑞
2
)𝑟𝛼(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)

𝑒𝑖(𝑘+
𝑞
2
)𝑟𝛽(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛)

+ = 𝑒𝑖𝑘𝑅𝑛 (
𝑒𝑖(𝑘−

𝑞
2
)𝑟𝛼(𝑘, 𝑟)

𝑒𝑖(𝑘+
𝑞
2
)𝑟𝛽(𝑘, 𝑟)

+          (26.4) 

⟹ 𝛼(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛) = 𝛼(𝑘, 𝑟),    𝛽(𝑘, 𝑟 + 𝑅𝑛) = 𝛽(𝑘, 𝑟) 

( في spin-spiralميسة ججا لتظبيق حدابات المؾلب الدبيشي )  β و α اف دورية  الجواؿ 
 .FLAPW طخيقة

 FLAPWد. السغشاطيدية غير الستوازية خطيا )غير الستوازية( في  

السغشاطيدية غيخ الستؾازية  باستخجاـ السبادئ الأولى ،  تؼ مبجئيا باعتبار اتجاه  اف تظبيق الحدابات
[، 29،30لا تتغيخ داخل كخة ذرية واحجة] m  مغشظة واحج فقط لكل ذرة، أي أف اتجاه كثافة السغشاطيدية

تتغيخ بيؽ الكخات الحرية فقط )تقخيب الكخة الحرية لاتجاه السغشاطيدية(. يتؾافق ىحا مع الرؾرة التقميجية بل 
التي تحسل فييا كل ذرة عدمًا مغشاطيديًا، وتختمف ىحه العدوـ ما بيؽ الحرات. ترف ىحه الظخؽ 

 اللاتؾازي السغشاطيدي بيؽ الحرات .

كل مدتسخ مؽ مؾقع إلى آخخ، رغؼ أف الانحخافات عؽ يتغيخ اتجاه السغشاطيدية عسؾما بذ   
الاتجاه الحري الخئيدي تكؾف كبيخة عادةً في السشاطق ما بيؽ الحرات، حيث يكؾف مقجار السغشاطيدية 
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        صغيخًا ندبيًا. نُذخت أوؿ دراسة تعاممت مع السغشاطيدية ككسية شعاعية مدتسخة بؾاسظة
Gunnar Nordström [31ومؽ معو .] حيث اتبعؾا الشيج السخكب الحي سسح بتغيخ مقجار السغشاطيدية

 .  FLAPWواتجاىيا باستسخار، حتى داخل الحرة الؾاحجة بالاعتساد عمى طخيقة 

 

 

 ه. الشهج الهجين 

حقل شعاع  (، حيث تُعامل السغشاطيدية كػ8.4الظخيقة السعتسجة في عسمشا تذكل نيجًا ىجيشًا )الذكل 
تيؽ. -البيشية والفخاغية ، بيشسا ندسح باتجاه واحج فقط لمسغشاطيدية داخل كل كخة مافؽفي السشاطق  مدتسخ

في الحالة غيخ الستؾازية ايزا، لأنشا نُقيّج  ↓V و ↑V  كسا في الحالة الستؾازية، يسكؽ العسل مع
 إطار إحجاثيات محمي لفزاء الدبيؽ، حيث يكؾف  السغشاطيدية بسحؾر تكسيؼ محمي. ايؽ يُقجّـ

إلى الدبيؽ "الأعمى" و"الأسفل" بالشدبة  ↓V و ↑V  مؾازيًا لسحؾر التكسيؼ السحمي. الآف، تذيخ z محؾر
 لمسحؾر السحمي.

بسا أف كلًا مؽ الكسؾف والجواؿ الأساسية يُحجداف وفقًا لإطار إحجاثيات الدبيؽ السحمي، فإف تحجيج    
تيؽ لا يتغيخ. التغييخات تغيخ عشج -اخل كخات السافؽالجواؿ الأساسية وحداب تكاملاتيا مع الياممتؾني د

في السشظقة البيشية، لأف إطار  السؾجات السدتؾية   تيؽ مع-مظابقة الجواؿ الأساسية داخل كخات السافؽ
 .Sgيكؾف مُجوّرًا بالشدبة للإطار العاـ Sα إحجاثيات الدبيؽ السحمي

واؿ أساسية. لحلػ، يسكؽ تسييد كل دالة كج السؾجات السدتؾية السدادة FLAPWتدتخجـ طخيقة 
واتجاه الدبيؽ. تُعخِّؼ الجواؿ الأساسية في السشظقة البيشية  G   أساسية بذكل فخيج بؾاسظة شعاع السؾجة

 بالذكل التالي:

𝑒𝑖(𝑘+𝐺)𝑟𝜒𝜍
𝑔
              (27.4) 

𝜒𝜍
𝑔 ة السؤشخ ىؾ سبيشؾر )دالة سبيشية( ثشائي السكؾنات. تست إضافg  للإشارة إلى أف𝜒𝜍

𝑔  ىؾ تسثيل
يُدتخجـ ىحا التسثيل لمجواؿ الأساسية في كل مؽ  .(global spin) ىحا الدبيشؾر في الإطار الدبيشي العاـ

)وبالتالي  Vالحدابات الستؾازية )الخظية( وغيخ الستؾازية )غيخ الخظية(. كسا اف مرفؾفة الكسؾف 
 spin-downو  spin-upفي الحالة الخظية ، يتؼ فرل اتجاىي الدبيؽ الياممتؾني( تكؾف قظخية 

بذكل كامل، وبالتالي يسكؽ بشاء الياممتؾني وحمو بذكل مشفرل لكل اتجاه سبيؽ. أما في الحالة غيخ 
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لا يكؾف صفخًا، مسا يدتمدـ بشاء وحل الياممتؾني الكامل  V  الخظية ، فإف الجدء غيخ القظخي مؽ الكسؾف 
 اىي الدبيؽ في خظؾة واحجة.لكلا اتج

 

( في السشيجية non-collinearرسؼ تخظيظي لتسثيل كثافة السغشاطيدية غيخ الخظية ) .4.1الذكل
الحالية. تُعامل السغشاطيدية كحقل شعاعي مدتسخ في السشظقة البيشية وفي الفخاغ. داخل كل غلاؼ 

 تمف فقط في السقجار.تيؽ  ، يكؾف اتجاه السغشاطيدية ثابتًا ويسكؽ أف يخ-مافؽ

( لتسثيل الجواؿ global spin frameفي مشظقة الفخاغ، ندتخجـ أيزًا الإطار الدبيشي العاـ ) 
تيؽ، حيث ندتخجـ -الأساسية. التغييخ الؾحيج في مجسؾعة الجواؿ الأساسية يحجث داخل أغمفة السافؽ

رًا بالشدبة للإطار العاـ. نتي جة لحلػ، عشج مظابقة السؾجات السدتؾية في السشظقة إطارًا سبيشيًّا محميًّا  مُجوَّ
تيؽ، يجب ربط كل اتجاه سبيؽ في السشظقة البيشية بكلا دالتي -البيشية مع الجواؿ داخل أغمفة السافؽ

 الدبيؽ الأعمى والأسفل داخل الغلاؼ. وبالتالي، تأخح مجسؾعة الجواؿ الأساسية الذكل التالي:

𝜑𝐺,𝜍(𝑘, 𝑟) =

{
 
 

 
 𝑒𝑖(𝑘+𝐺)𝑟𝜒𝜍

𝑔
𝐼𝑛𝑡

(𝐴𝜍
𝐺(𝑘∥)𝑢𝜍

𝐺∥(𝑘∥, 𝑧) + 𝐵𝜍
𝐺(𝑘∥)𝑢̇𝜍

𝐺∥(𝑘∥, 𝑧)) 𝑒
𝑖(𝐺∥+𝑘∥)𝑟∥𝜒𝜍

𝑔
𝑉𝑎𝑐

∑ ∑ (𝐴𝐿𝜍𝜍𝑎
𝜇𝐺 (𝑘)𝑢𝑙

𝑎(𝑟) + 𝐵𝐿𝜍𝜍𝑎
𝜇𝐺 (𝑘)𝑢̇𝑙(𝑟))𝐿𝜍𝑎 𝑌𝐿(𝑟̂)𝜒𝜍𝑎 𝑀𝑇𝜇

          (28.4)  
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عمى الاتجاىات الدبيشية السحمية، حيث يُخمد لسُعامِميّ تيؽ -ة مافؽيتؼ الجسع داخل أغمف   
عمى الحالة الدبيشية السحمية والعامة ، ويتؼ تحجيجىا مؽ خلاؿ  Bو A و تعتسج معاملات l  .m الكسية

 تزسؽ استسخارية الجواؿ السؾجية عشج حجود الأغمفة.الذخوط الحجية  التي 

𝑒𝑖(𝑘+𝐺)𝑟𝜒𝜍 =∑∑(𝐴𝐿𝜍𝜍𝑎
𝜇𝐺 (𝑘)𝑢𝑙𝜍𝑎

𝑎 (𝑟) + 𝐵𝐿𝜍𝜍𝑎
𝜇𝐺 (𝑘)𝑢̇𝑙𝜍𝑎

𝑎 (𝑟))

𝐿𝜍𝑎

𝑌𝐿(𝑟̂)𝜒𝜍𝑎
𝑎𝑔
    (29.4) 

 حيث:

 A وB يع التي تُحدب وفقًا لمذخوط الحجية لزساف استسخارية الجالة ىسا معاملات التؾس
 السؾجية عشج حجود الغلاؼ.

 𝑌𝐿(𝑟̂) .ىؾ التؾافق الكخوي 

  𝜒
𝜎𝑎
𝑎𝑔  .ىؾ سبيشؾر محمي معخؼ بالشدبة إلى الاتجاه السغشاطيدي الحري السحمي 

ر السحمي عبخ دوراف مُحجد بدوايا إلى الإطا  Sgيسكؽ تحؾيل الإطار الإحجاثي الدبيشي العاـ 
في   (zلمسحؾر الكسي السحمي السحؾر) الدوايا القظبية ( في ىحه الحالة، تُعادؿ زوايا أويمخα,β,0) أويمخ

 الإطار العاـ، حيث:

α=φ  الداوية القظبية حؾؿ السحؾر:z .في الإطار العاـ 

β=θ.زاوية السيل بيؽ السحؾر السحمي والعاـ : 

)كسا تُقاس في الإطار العاـ( بشفذ  r)Bαg) لسجاؿ السغشاطيديو ا (mαg)  السغشاطيديةكثافة  تُخبَط
 الكسيات في الإطار السحمي عبخ علاقات تحؾيل متشاعخة ، تعكذ دوراف الإحجاثيات الدبيشية.

𝑚𝑎𝑔(𝑟) = 𝑅𝑎𝑔𝑙𝑚𝑎𝑙(𝑟)              (30.4) 

𝐵𝑎𝑔(𝑟) = 𝑅𝑎𝑔𝑙𝐵𝑎𝑙(𝑟)             (31.4) 

 ،α تيؽ الخاص بشؾع الحرة-إلى أف ىحه الكسيات تتعمق بغلاؼ السافؽ α حيث يذيخ السؤشخ
 وفقًا لمعلاقة التالية:   سبيشؾرات باولي تتحؾؿ

𝜒𝑎𝑔 = 𝑈𝑎𝑔𝑙𝜒𝑎𝑙               (32.4)    

𝜒↑
𝑎𝑙 = (

1
0
)        ,      𝜒↓

𝑎𝑙 = (
0
1
) 

 و ىؾ تسثيميا في الإطار الدبيشي السحمي .
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 بالعلاقة : Uαgl و Rαgl تُعظى السرفؾفتاف

𝑅𝛼𝑔𝑙 = (
𝑐𝑜𝑠𝜑𝑐𝑜𝑠𝜃 −𝑠𝑖𝑛𝜑 𝑐𝑜𝑠𝜑𝑠𝑖𝑛𝜃
𝑠𝑖𝑛𝜑𝑐𝑜𝑠𝜃 𝑐𝑜𝑠𝜑 𝑠𝑖𝑛𝜑𝑠𝑖𝑛𝜃
−𝑠𝑖𝑛𝜃 0 𝑐𝑜𝑠𝜃

+           (33.4) 

 

Uαgl = (
e−i

φ
2cos (

θ

2
* −e−i

φ
2sin (

θ

2
*

ei
φ
2sin (

θ

2
* ei

φ
2cos (

θ

2
*

,         (33.4) 

 .تحديد الحالة السغشاطيدية الاساسية1.4.1

الحي يعظي أقل  q-vector يسكؽ البحث في الحالة السغشاطيدية الأساسية لمبشية السقتخحة بتحجيج    
لحداب طاقة الدبيؽ  VASP أو FLEUR الكسية مثل. يسكؽ استخجاـ بخامج الحدابات E(qقيسة لػ) 

 . تتزسؽ ىحه الحدابات:المؾلبي

 .Jij حداب تفاعلات التبادؿ .1

 .q-vectors لسجسؾعة مؽ E(q ) حداب .2

لمتحقق مؽ وجؾد ىحا التختيب السغشاطيدي، قسشا بحداب طاقة استثارة العدوـ السغشاطيدية           
يؾـ بيؽ د سسالسغشاطيدية الستزادة لحرات الأ سثيل العدوـ، حيث يتؼ ت FLEURباستخجاـ بخنامج 

خميتيؽ متتاليتيؽ عمى أنيا أشعة مغشاطيدية كلاسيكية تجور بداوية ثابتة. في ىحا الشسؾذج، يُفتخض أف 
 XY، بيشسا يرشع مدقظو عمى السدتؾي θبداوية ثابتة  Zكل عدـ مغشاطيدي يجور حؾؿ السحؾر 

وفق  qتعتسج عمى شعاع التختيب السغشاطيدي  φأخخى. بسا اف الداوية تختمف مؽ خمية إلى  φزاوية 
 φ=q⋅a العلاقة:

𝑞حيث أف  =
𝜋

𝐿𝑎
عجد الخلايا )الؾحجات البمؾرية( اللازمة لإكساؿ زاوية دوراف مغشاطيدية    L، ويسثل  

π   التي تكافئ الداويةφ .اوية ميل نتائج تذتت الساغشؾف السحدؾبة عشج أخح ز  9.4بيؽ الذكل ي
𝜑وزاوية دوراف بيؽ الخلايا  θ=30∘لمعدوـ =

𝜋

10
. 

 . 7.4 اؿ سؾضح في الذكلال يتبع التختيب الاوؿتؾجو العدوـ السغشاطيدية في ىحه الحالة 
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الشقظة الاكثخ تشاعخ نحؾ الاقل Гطاقة استثارة العدوـ السغشاطيدية في الاتجاىات مؽ  . 9.1الذكل
 .  Lو Xتشاعخ  

مغشاطيدي مؽ تختيب  تشظمق 9.4سبيشة في الذكلال طاقة الاستثارة السغشاطيدية الشاتجة و        
، لكؽ Γ. نلاحظ وجؾد فخعيؽ مشخفزي الظاقة عمى جانبي  Γ قظةمشمؾافق ل( AFM)زادتمحجيجي 

 ليقيستي الحج الأدنى لمظاقة في كل مشيسا غيخ متداويتيؽ: حيث ترل طاقة الاستثارة  إلى حؾا
 mev   10-  في الاتجاهΓX بيشسا تبمغ في الاتجاه السقابل ، ΓL   –2.6 mev فقط. 
يذيخ إلى وجؾد تختيب مغشاطيدي لؾلبي يتسيد بتغيخ دوري في  Γإف غياب فجؾة ماغشؾنية عشج        

)حالة  Γاقل مؽ  –meV  10 اف وجؾد قيسة دنيا ذات طاقةاتجاه العدوـ السغشاطيدية مع السدافة. 

ىي حالة غيخ  LiOsO3( تعشي اف الحالة السغشاطيدية الأساسية لسعجف يسية حذيذية متضادةمغىاط
. ويؤكج ىحا أىسية إدراج تأثيخات التختيب غيخ الخظي في الشساذج الشغخية عشج وصف الخؾاص خظية 

فق مع عجـ السغشاطيدية في السؾاد غيخ السخكدية التشاعخ. وعمى الأرجح اف ىحا التختيب السغشاطيدي يتؾا
 .LiOsO₃ملاحغة تختيب مغشاطيدي خظي تجخيبيًا في مخكب 

في درجات حخارة مشخفغة  LiOsO3( لمسخكب  Neutron Diffractionلحلػ نقتخح حيؾد الشيؾتخونات )
 لمتحقق مؽ وجؾد ىحه الحالة مغشاطيدية  .
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 LiOsO3خواص الظقل في الطعدن الطستقطب  الفصل الخامس:

 مقدمة

يعج فيع خػاص الشقل في السػاد الرمبة، ولا سيسا في الأنطسة السعقجة مثل السعجف السدتقصب         
LiOsO₃ خصػة أساسية نحػ استيعاب الدمػؾ الإلكتخوني والسغشاشيدي ليحه السخكبات. ففي الفرل ،
( في الاعتبار تػافقًا جيجًا مغ SOCالسجار )–يخت البشية السدتخخية مع أخح تأثيخ تفاعل الدبيغالأوؿ، أض

( و الشاقمية مقارنة بالشتائج التجخيبية كسا استشتجشا وجػد حالة مغشاشيدية مغ DOSحيث كثافة الحالات )
لأمخ الحي يُعج جػىخيًا الذكل المػلبي . مسا شجّع عمى تعسيق التحميل مغ خلاؿ دراسة خػاص الشقل، ا

 (.spintronicsلتقييع إمكانات ىحه السادة في التصبيقات الػضيفية مثل الإلكتخونيات الدبيشية )

لإضفاء مػثػقية أكبخ عمى الحدابات الشطخية، اعتسجنا في ىحا الفرل عمى مقارنة نتائجشا مع       
[، حيث شسمت قياسات دقيقة 2] 0202شة وزملاؤه س Zhouالجراسة التجخيبية الستقجمة التي أنجدىا 

لمشاقمية الكيخبائية، القػة الكيخوحخارية )معامل سيباؾ(، الحخارة الشػعية، والشاقمية الحخارية ...، في مجى 
 كمفغ. 052إلى  2حخاري يتخاوح مغ 

في ىحا الفرل سشقػـ بسعالجة خػاص الشقل وفق السشطػر شبو الكلاسيكي، مغ خلاؿ تصبيق       
عادلة بػلتدماف في تقخيب زمغ التخاخي. سيتع حداب الشاقمية الكيخبائية لمبشية السدتخخية، مع تحميل م

شكل سصح فيخمي لمبحث في التػافق بيغ التقخيب السعتسج للالكتخوف الحخ و شكل سصح فارمي الحي 
التي تعتبخ مؤشخًا يفتخض بو اف يكػف كخة او شبو كخة ، ثع نحدب القػة الكيخوحخارية )معامل سيباؾ( 

الكيخبائية لمسادة،   مغ جية اخخى سشقػـ  بجراسة خػاص الشقل في وصمة –ميسًا عمى الكفاءة الحخارية
Cu/LiOsO₃/Cu غ، باستخجاـ نيج دالة( خيغ خارج التػازفNEGFوىي أداة فعالة تدسح ب ،)ف ػص

، بالإضافة إلى حالة خاصة حيث R3̅cو  R3cالشقل الكسي في البشى غيخ الستجاندة. في  البشيتيغ 
(. سيتع حداب الاستجابة Antiferromagneticيكػف السخكب في حالة مغشاشيدية حجيجية مزادة )

 (.Landauer–Büttikerبيػتيكخ )–لمسػجة الجاخمة، والتيار الكيخبائي الستختب عشيا، وفق تقخيب لانجور
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 دراسة الظاقلية شبه كلاسيكية  . الجزء الأول:1

 الظاقلية الكهربائية .1.1

[ ، يسكغ اف نحدب ناقمية البشية السدتخخية,، 0،3بسعادلة بػلتدماف و تقخيب زمغ التخاخي الحخ ]      
 [: 5،5واستشادا عمى عبارة بمػخ لمشاقمية] ,B= 0, ∇ T = 0ايغ يفخض انو في معجف عادي 

(2.5)            𝜍𝛼 = ∫ 𝜏
𝑑3𝑘𝑣𝑘

𝛼𝑣𝑘
𝛽

|𝛻𝑘𝜀𝑘|
(
𝜕𝑓

𝜕𝜀
) 

       . تػزيع فيخمي ديخاؾ 

 𝑣𝑘
𝛽،𝑣𝑘

𝛼  السجسػعةسخعات  :  𝑣𝑘
𝛽 =

𝑑𝐸

𝑑𝑘𝛼
 . 

 𝜏  [ 7زمغ التخاخي.] 

لخمية اساسية ، نتسكغ مغ حداب الصاقات     FLEUR  [8باستعساؿ محاكات بػاسصة بخنامج  ]      
 (E(k  ،و مغ خ(لاؿ تقديع مشصقة بخيمػاف الى رباعيات أوجو Titrahedra )،  يسكغ حداب الدخعات
𝑣𝑘
𝛽،𝑣𝑘

𝛼 )يتعمق بجرجة الحخارة فقط ( يسكغ حداب  K، و بفخض اف زمغ التخاخي لا يتعمق ب [9]  
تغيخات  .خاؾ دي-التكامل  و قيع الشاقمية باعتبار الستغيخ الػحيج بجلالة درجة الحخارة ىػ تػزيع فيخمي

 ( .322K-2في مجاؿ لجرجة الحخارة )  2.5الشاقمية الكيخبائية مسثمة في الذكل 

 

بالمػنيغ   zzو xxبجلالة درجة الحخارة وفق السحػريغ    𝜍تبيغ تغيخات الشاقمية الكيخبائية. 1.1الشكل 
 الأحسخ و الأسػد عمى التػالي  .
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   𝛼 (  ( 𝑇𝛼 اف الشاقمية تتعمق بجالة قػة 2.5يو في الذكل اضيخ بياف الشاقمية الستحرل عم           
𝛼بالتخكيب نجج اف    = Tاي انيا تتشاسب شخدا مع  1.9

تتشاسب مع   𝜌(𝑇). ومشو السقاومية   1.9
𝑇−1.9. جيشخسػف ايغ وجج علاقة خصية بيغ درجة الحخارة و زمغ التخاخي كجالة قػة -باستعساؿ نطخية بمػخ
𝜏ايزا  ∝ 𝑇−5 تربح  السقاومية     ، ( ѲD، في درجات حخارة  مشخفزة ) اقل بكثيخ مغ   [3]   

Tمتشاسبة مع  
Tاف السقاومية تتشاسب مع   Zhou. تجخيبيا وجج    3.1

و ىي قيسة متقاربة ندبيا مع   3.4
 [.2نتيجتشا]

 .  شكل سطح فيرمي1.1

الالكتخوف الحخ او شبو الحخ في حداب الخػاص  في الجراسات الشطخية الدابقة تع تصبيق نطخية      
الالكتخونية او السغشاشيدية لمسخكب كغيخه مغ السخكبات ، ىحه الشطخية صالحة لسا يكػف سصح فيخمي 

[، كسثاؿ عغ ذلظ ما حجث مغ تشاقس الشتائج الشطخية 21لمذبكة السعكػسة عبارة عغ كخة او شبو كخة ]
[. لحلظ ارتايشا القاء نطخة عمى 29يخمي  و التقخيب السعتسج ]مع خػاص  الشحاس كاف سببو  سصح ف

 شكل سصح فيخمي لمسخكب .

 

ل تجرج الألػاف عمى الدصح ثيُسفي الذبكة السعكػسة، حيث  LiOsO₃سصح فيخمي لسخكب . 1.1الشكل 
ة تقابل عشج مدتػى فيخمي. تذيخ السشاشق الحسخاء إلى سخعات مختفع 𝑣(𝑘)قيع الدخعة الإلكتخونية 

 تجرجات شاقية كبيخة ، بيشسا تسثل السشاشق الدرقاء سخعات مشخفزة .
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لا يذبو سصح فيخمي للإلكتخونات الحخة وشبو الحخة  0.5يتبيغ اف شكل سصح فيخمي في الذكل          
كغ فيػ ليذ ليذ كخويا و لا حتى شبو كخوي ،اي اف كل الشتائج الستحرل عمييا باعتساد ىحا التقخيب يس

 اف تكػف بعيجة كل البعج عغ الػصف الرحيح  ليحا السخكب .

 معامل سيباك .1.1

فخؽ في الشاتجة عغ التجرج الحخاري) ال القػة الجافعة الكيخبائية يسثل معامل سيباؾ  مكياس لسقجار      
، عمى درجة  S، تتػقف قيسة ىحه  القػة الكيخوحخارية السخمػز ليا بػ [22،22] درجة الحخارة عمى شخفييا(

حخارة السادة، وبشيتيا البمػرية. عسػما تستمظ أغمب السعادف قػى كيخو حخارية صغيخة ندبيا لاف الكتخوناتيا 
الذحشة تتعادؿ مع الفجػات مػجبة الذحشة  تذغل نرف مدتػيات الصاقة مسا يجعل الإلكتخونات سالبة

وبالتالي محرمة الجيػد الشاشئة صغيخة ججا. لغ يختمف الامخ في أشباه السػصلات ايغ يسكغ تصعيسيا 
 بكسيات زائجة مغ الإلكتخونات أو الفجػات بحيث تعصي قيع مػجبة أو سالبة عالية مغ القػة الكيخوحخارية.

ية نتػقع قيسا صغيخة ندبيا بالشدبة لسعامل سيباؾ ، ىحا ما سيتع مشاقذتو بسا اف السخكب معجف سئ الشاقم 
 في ىحا الجدء.

لمبشية  S[ ، قسشا بحداب معامل سيباؾ  20بشقذ التقخيب الدابق و ىػ تقخيب بػلتدماف و زمغ التخاخي ]
ثع   yyو  xxعمى محػريغ   S(T) السدتخخية و الحي يعبخ عمى القػة الكيخوحخارية،  و رسع البياف 

 .Zhou  [2]مقارنتو مع البياف التجخيبي ؿ

 انصلاقا مغ العبارة :

(0.5)           𝑆 =
1

𝑒𝜏
∫ (𝐸−𝐸𝐹)𝜎(𝐸)

𝜕𝑓0
𝜕𝐸

𝑑𝐸

∫ 𝜎(𝐸)
𝜕𝑓0
𝜕𝐸

𝑑𝐸
 

(0.5)       𝜍 = ∫ 𝜍(𝐸)𝑑𝐸                 
 

f .تػزيع  فيخمي ديخاؾ : 

بالمػف و  0.5شى تغيخات معامل سيباؾ بجلالة درجة الحخارة مبيشة في الذكل  تحرمشا عمى مشح        
عمى التػالي ، تع تسثيل معامل سيباؾ الستحرل عميو  zzو  xxو الاسػد وفق  السحػريغ  الاحسخ

في نفذ الذكل بشقاط مػصػلة، نلاحع اف السشحشييغ بالتقخيب يتغيخاف بشفذ  Zhouتجخيبيا مغ قبل 
ج درجات حخارة متقاربة ، تتشاقز القػة الكيخوحخاية الى اف ترل الى قيسة دنيا تػافق      الكيفية وعش

https://ar.wikipedia.org/wiki/قوة_دافعة_كهربائية
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k252= θ1 اما تجخيبيا فتأخح اقل قيسة عشجk  022= θ2ذ السقجار ؿ معامل سيباؾ فحيث تكػف ليسا ن
S=-35𝜇eV/k  ىي قيع جيج صغيخة ندبيا، تعػد للارتفاع عغ ،θ1 > T لسحدػب و بالشدبة لمبياف ا

T> 𝜃2   . يججر الحكخ اف مغ يتحكع في القػة الكيخوحخارية  بالشدبة لمبياف التجخيبيS  ىػ
 كتخونات .لالا

 

، الشتائج الستحرل  k  322الى  2تبيغ تغيخات معامل سيباؾ بجلالة درجة الحخارة مغ.  1.1الشكل 
، بجانب الشتائج الستحرل عمييا   zو الأسػد وفق السحػر xعمييا بالمػف  الاحسخ وفق  السحػر   

 [.2تجخيبيا عمى شكل نقاط مترمة مأخػذة مغ السخجع ]
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 . الجزء الثاني : دراسة الظاقلية الكهربائية في وصلة 1

 . مقدمة   1.1

إف الانخفاض في كثافة الحالات ىػ أحج العػامل السداىسة في انخفاض الشاقمية  )الشقل        
ئي(، ولكشو ليذ كافيًا بسفخده. يجب أف تأخح الشاقمية في الاعتبار أيزًا سخعة السجسػعة وزمغ الكيخبا

الاستخخاء، حيث تمعب ىحه الثػابت دورًا ميسا في تحجيج خرائز الشقل الكمية. والأىع مغ ذلظ، تعتسج 
ب زمغ الاستخخاء قيسة الشاقمية بذكل كبيخ عمى قيسة زمغ الاستخخاء. لتجشب القيػد السختبصة بتقخي

(، نقػـ ببشاء Landauer-Büttikerبيػتيكخ)-في إشار نيج لانجويخ LiOsO₃ ولجراسة ناقمية مخكب
في ىحا الجدء سشقػـ بذخح نطخي لجالة جخيغ خارج   [.20،23وصمة تفرل بيغ قصبيغ نحاسييغ  ]

ر في وصمة تحتػي عمى التػازف السدتعسمة في حداب خاصية الشقل و تقخيب لانجور بيتكخ لحداب التيا
Cu/LiOsO3/Cu  ،  بالإضافة الى الخصػات الستتالية لتحزيخ الػصمة و أسباب اختيار الشحاس في

 [.25،25]القصبيغ ، ثع مشاقذة الشتائج التجخيبية الستحرل عمييا 

 رين خارج التوازن غ. دالة 1.1

عمى نصاؽ واسع، إلا أنو يجب  ( قج استُخجمتDFTعمى الخغع مغ أف نطخية دالة الكثافة الػضيفية )
ديخاؾ لا يسكغ تصبيقو إلا عمى الأنطسة في حالة التػازف. وبالتالي، فإف -ملاحطة أف إحراء فيخمي

( لا يسكغ استخجامو للأنطسة خارج التػازف، مثل تمظ التي تحكسيا Siestaالسحكػر أعلاه ) DFTحداب 
الاعتيادية،  DFTنطسة خارج التػازف تتجاوز نصاؽ الشقل الكسػمي. نطخًا لأف السعالجة الإحرائية للأ

(، NEGFسششاقر في ىحا القدع كيفية معالجة ىحه السذكمة باستخجاـ دالة جخيغ خارج التػازف )
 .NEGF-DFT [27]بالإضافة إلى إشار العسل   

 

(يتكػف NEGFتسثيل تخصيصي لشطاـ الشقل الإلكتخوني وفق مشيج دالة غخيغ خارج التػازف ). 5.1الشكل 
،يفرل بيشيسا السخكب  𝜇وكسػف   H2و H1الشطاـ مغ جيتيغ ناقمتيغ: اليدخى واليسشى  تتسيداف بياممتػنييغ

 ، والاختلاؼ في الكسػف الكيسيائي بيغ الجيتيغ يػلج تيارًا .Hdالسجروس السػصػؼ بياممتػني
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. الػصلات شبو اللانيائية نسػذج الشطاـ ذات الػصمة الثشائية لمشقل الكسػمي 3.5يػضح الذكل        
و  μ1ىي لياكل دورية بعيجة عغ الشطاـ، ولكل مغ القصبيغ كسػف كيسيائي كيخبائي مختمف وسالب )

μ22، تأتي الإلكتخونات مغ القصب 3(، مسا يجعل الشطاـ في حالة غيخ متػازنة. كسا يطيخ في الذكل ،
. ىحا الشسػذج لمشقل الكسػمي 2إلى القصب أو تعػد مشعكدة  0تعبخ عبخ الشطاـ، ثع تُشقل إلى القصب 

 [.21]بػتيكخ-يُعخؼ بشسػذج لانجور

  Green fonctionرين غ. دالة 1.1.1

. ندتخجـ في ما يمي DFTنقػـ بتبديط نطاـ الشقل الكسػمي إلى نطاـ بإلكتخوف واحج بالشدبة لعسمية     
ية للإلكتخونات. معادلة شخودنغخ الثابتة للإشارة إلى أنشا نتعامل مع شعاع يرف دالة مػج ⟨𝜓| الخمد

 لشطاـ بإلكتخوف واحج تعخؼ كسا يمي:

                (3.5)         𝐻|𝜓⟩ = 𝐸|𝜓⟩               

 لمشطاـ إلى أجداء تتعمق باللاقصاب والشطاـ ، نحرل عمى: ⟨𝜓| ودالة السػجة H بتقديع الياممتػني

(

𝐻1 𝜏1 0

𝜏1
ϯ

𝐻𝑑 𝜏2
ϯ

0 𝜏2 𝐻2

)(

|𝜓1⟩

|𝜓𝑑⟩

|𝜓2⟩
) = 𝐸 (

|𝜓1⟩

|𝜓𝑑⟩

|𝜓2⟩
)        (5.5)                      

τ1  ىسا لسشصقة الشطاـ.⟨𝜓𝑑| و Hd ، و2 ىسا لمقصب⟨𝜓2| و H2 ، و1ىسا لمقصب  ⟨𝜓1|و H1 حيث
يرفاف التفاعلات بيغ الشطاـ والاقصاب، ونفتخض أف الاقصاب مدتقمة ولا يػجج تفاعل بيغ القصب  τ2 و 
 [.29] 0والقصب  2

خيغ بجلًا مغ حل مذكمة الكيع الحاتية بأكسميا. إضافة إلى غبذكل عاـ، مغ الأسيل حداب دالة       
(. 5.5خيغ لحل السعادلة )غدالة خيغ، وسشدتخجـ غذلظ، يسكغ حداب معطع خرائز الشطاـ مغ دالة 

 خيغ كسا يمي:غتُعخّؼ دالة 

(𝐸 − 𝐻)𝐺(𝐸) = 𝐼             (6.5)      

 خيغ كسا يمي:غباستخجاـ دالة  ⟨𝜐| ويسكغ حداب الاستجابة لاضصخاب

                           |𝜓⟩ = −𝐺(𝐸)|𝜐⟩               (7.5) 

خيغ في غخيغ. ىشاؾ نػعاف مغ الحمػؿ لجالة غالإضافية حػؿ دالة نقجـ ىشا بعس التػضيحات      
تذيخاف إلى دالة  G †و G خيغ الستقجمة. في ما يمي،غخيغ الستأخخة ودالة غ(، وىسا دالة 5.5السعادلة )
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الرغيختاف  g2 و g1 خيغ لمشطاـ بأكسمو، بيشساغتذيخ إلى دالة . G خيغ الستأخخة والستقجمة عمى التػاليغ
 خيغ للاقصاب السعدولة.غخاف إلى دالة تذي

( والجسع بيشيا وبيغ السعادلة 5. 5 ( بإعادة تختيب الدصخ الثالث مغ السعادلة )5.5نبجأ بحل السعادلة )
 كسا يمي: 0(، يسكغ كتابة دالة السػجة لمقصب 7. 5)

                    |𝜓2⟩ = 𝑔2(𝐸)𝜏2|𝜓2⟩                    (8.5) 

 ( كسا يمي:5. يسكغ إعادة كتابة السعادلة )0خيغ لمقصب السعدوؿ غىي دالة  g2 حيث

(

(𝐸 − 𝐻1) −𝜏1 0

−𝜏1
ϯ (𝐸 − 𝐻𝑑) −𝜏2

ϯ

0 −𝜏2 (𝐸 − 𝐻2)

)(

𝐺1 𝐺1𝑑 𝐺12
𝐺𝑑1 𝐺𝑑 𝐺𝑑2
𝐺21 𝐺2𝑑 𝐺2

) = (
𝐼 0 0
0 𝐼 0
0 0 𝐼

)     (9.5) 

            

 (، يسكششا الحرػؿ عمى:7. 5مغ السعادلة )

)1.01( 

 عمى التػالي. 0و  2ىسا شاقتا التأثيخ الحاتي لمقصبيغ   Σ2=τ2†g2τ2 و  Σ1=τ1†g1τ1 حيث

، لسعادلة شخودنغخ  ⟨𝜓𝐴|و  ⟨𝜓𝑅|  ، يسكغ الحرػؿ عمى حميغ،⟨𝜐| مغ ناحية أخخى، لأي اضصخاب
 السزصخبة:

)1101(         (𝐸 − 𝐻)|𝜓⟩ = −|𝜐⟩ 

 ىػ كسا يمي: ⟨𝜓𝐴| و   ⟨𝜓𝑅| تعخيف

)1201(           |𝜓𝑅⟩ = −𝐺|𝜐⟩  , |𝜓𝐴⟩ = −𝐺ϯ|𝜐⟩ 

 وبالتالي نحرل عمى:

(11.5)(𝐸 − 𝐻)(|𝜓𝑅⟩ − |𝜓𝐴⟩) = (𝐸 − 𝐻)(𝐺 − 𝐺ϯ)|𝜐⟩ 

= (𝐼 − 𝐼ϯ)|𝜐⟩              (13.5) 

 تُعخّؼ الجالة الصيفية كسا يمي:

)1.01(            𝐴 = 𝑖(𝐺 − 𝐺ϯ) 

⟨𝜓|  وبالتالي، يسكششا أف نخى أف = 𝐴|𝜐⟩ىػ حل معادلة شخودنغخ لأي اضصخاب |𝜐⟩ يسكغ كتابة .
 خيغ كسا يمي:غالذكل السحجد لجالة 

)1101(            𝐺 =
1

𝐸−𝑖𝛿−𝐻
= ∑

|𝑘⟩⟨𝑘|

𝐸−𝑖𝛿−𝜖𝑘
𝑘 
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و 𝑖𝛿 حيث السػافقة. ϵk الكيع الحاتية   مع H جسيع الاشعة الحاتية لػ ⟨𝑘|ىػ جدء تخيمي صغيخ، 
 بالإضافة إلى ذلظ، يسكغ كتابة الجالة الصيفية كسا يمي:

𝐴 = ∑ |𝑘⟩⟨𝑘|
2𝛿

(𝐸−𝜖𝑘)
2+𝛿2

= 2𝜋∑ 𝛿(𝐸 − 𝜖𝑘)|𝑘⟩⟨𝑘|𝑘𝑘         (16.5) 

        𝛿 → 0 

 تعصي جسيع الحمػؿ لسعادلة شخودنغخ. A ( أف الجالة الصيفية20 .5تُطيخ السعادلة )

 .الاستجابة للطوجة الداخلة1.1.1

تشعكذ  عمى حمػؿ تتػافق مع السػجات الجاخمة التي 2في الحالة الثابتة، يحتػي القصب السعدوؿ         
ىػ رقع السػجة  n ىػ رقع القصب و 2، حيث ⟨𝜓1,𝑛|تسامًا عشج نياية القصب. تُعخؼ ىحه الحمػؿ بػ

للإشارة إلى الجالة الصيفية لمقصب السعدوؿ. يسكغ العثػر عمى جسيع الحمػؿ، بسا في  a1 الجاخمة. ندتخجـ
 .a1 في ذلظ الكيع الحاتية والاشعة الحاتية

التػازف، تقػـ الاقصاب ذات الجيػد الكيخوكيسيائية السختمفة بحقغ الإلكتخونات في العيشة. في حالة عجـ 
بالشطاـ، تكػف دالة  2لحلظ، نخيج إيجاد الحمػؿ التي تتػافق مع ىحه السػجات الجاخمة. بعج تػصيل القصب 

ىي حل   ⟨𝜓1,𝑛| . نفتخض أف2في القصب  مػضعية ⟨𝜓1,𝑛| ، حيث ⟨𝜓1,𝑛⟩+|𝜓𝑅| السػجة لمشطاـ بأكسمو
𝜏1  لػ |𝜓1,𝑛⟩=(𝐸 − 𝐻1)|𝜓1,𝑛⟩ ونعتبخ|𝜓𝑅⟩ كاستجابة متأخخة لػ |𝜓1,𝑛⟩  .تشتذخ عبخ الشطاـ بأكسمو

 (، نحرل عمى:7.5بتصبيق دالة السػجة ىحه عمى معادلة شخودنغخ والجسع مع السعادلة )

(𝐻1 + 𝜏1 + 𝐻𝑑 + 𝜏1
ϯ
+ 𝜏2

ϯ
+ 𝐻2 + 𝜏2)(|𝜓1,𝑛⟩ + |𝑘𝑅⟩) = 𝐸(|𝜓1,𝑛⟩ + |𝑘𝑅⟩)                 (17.5) 

(𝐻 − 𝐸)|𝑘𝑅⟩ = −𝜏1
ϯ
|𝜓1,𝑛⟩                     (18.5) 

𝜏1− كسمو لاضصخابىي استجابة الشطاـ بأ ⟨𝜓𝑅| ( أف27. 5تطيخ السعادلة )
ϯ
|𝜓1,𝑛⟩ ويسكغ إعادة كتابة ،

 ( كسا يمي:27. 5السعادلة )

)1.01(              |𝜓𝑅⟩ = 𝐺𝜏1
ϯ
|𝜓1,𝑛⟩ 

 ىي:  ⟨𝜓𝑑| بالشدبة لمعيشة، تكػف دالة السػجة 

)2.01(             |𝜓𝑑⟩ = 𝐺𝑑𝜏1
ϯ
|𝜓1,𝑛⟩ 

 ىي: ⟨𝜓2| ، تكػف دالة السػجة0لمقصب  بالشدبة

 )2101(         |𝜓2⟩ = 𝑔2𝜏2|𝜓𝑑⟩ = 𝑔2𝜏2𝐺𝑑𝜏1
ϯ
|𝜓1,𝑛⟩ 

 ، يجب إضافة دالة السػجة الجاخمة، كسا يمي:2بالشدبة لمقصب 
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)2201(       |𝜓1⟩ = (1 + 𝑔1𝜏1𝐺𝑑𝜏1
ϯ
)|𝜓1,𝑛⟩ 

، يسكششا استخجاـ مجاؿ ذاتي التشاسق لػصف التغيخ في كثافة الإلكتخونات الشاتج عغ DFTباستخجاـ 
 حالة عجـ التػازف. لحلظ، نحغ ميتسػف بسرفػفة كثافة الإلكتخونات، التي تُعخّؼ كسا يمي:

𝜌 = ∑  (𝐸𝑛, 𝜇)𝑛 |𝜓𝑛⟩⟨𝜓𝑛|        (23.5) 

,𝐸𝑛)  حيث μ) ديخاؾ مع الكسػف الكيخوكيسيائي-ىي دالة فيخمي μ1. 

 ، كسا يمي:2دالة السػجة لمعيشة تُعصى بسػجة داخمة في القصب 

)2.01(            |𝜓𝑑,𝑛⟩ = 𝐺𝑑𝜏1
ϯ
|𝜓1,𝑛⟩ 

ػ التغيخ في ، وى𝜌𝑑,1 (، يسكششا الحرػؿ عمى5.16ومخاعاة السعادلة ) 2بجسع جسيع الحالات في القصب 
 : ⟨𝜓1,𝑛| مرفػفة كثافة الإلكتخونات لمعيشة الشاتج عغ

𝜌𝑑,1 = ∫ 𝑑𝐸∑ (𝐸𝑛, 𝜇1)𝛿(𝐸 − 𝐸𝑛)

𝑛

+∞

−∞

|𝜓𝑑,𝑛⟩⟨𝜓𝑑,𝑛| 

= ∫ 𝑑𝐸 (𝐸, 𝜇1)𝐺𝑑𝜏1
ϯ 𝑎1

2𝜋
𝜏1𝐺𝑑

ϯ+∞

−∞
 =

1

2𝜋
∫ 𝑑𝐸 (𝐸, 𝜇1)𝐺𝑑Γ1𝐺𝑑

ϯ+∞

−∞
              (25.5) 

Γ1حيث :  = 𝜏1
ϯ
𝑎1𝜏1 = 𝑖(∑ _∑

ϯ
11 ) 

   وبالتالي، لجيشا:

      (2.01)        𝜌 =
1

2𝜋
∫ 𝑑𝐸 ∑  (𝐸, 𝜇𝑖)𝐺𝑑Γ𝑖𝐺𝑑

ϯ
𝑖=1,2

+∞

−∞
 

 . التيار الكهربائي1.1.1  

ع الحفاظ عمى احتساؿ وجػد إلكتخوف في العيشة. بدبب الحفاظ عمى دالة السػجة، لحالة مدتقخة، يت        
 يسكششا الحرػؿ عمى:

0 =
𝜕∑ |𝜓𝑗|

2
𝑗

𝜕𝑡
= 𝑖([〈𝜓1|𝜏1|𝜓𝑑〉 − 〈𝜓𝑑|𝜏1

ϯ
|𝜓1〉] + [〈𝜓2|𝜏2|𝜓𝑑〉 − 〈𝜓𝑑|𝜏2

ϯ
|𝜓2〉])             (27.5) 

∑ىشا،   |𝜓𝑗|
2

𝑗 ىي دالة السػجة السجسّعة عمى كامل الشطاـ، وj   ىػ أساس دالة السػجة، ويسكغ استخجاـ
∣ i⟩⟨i∣ .كعامل إسقاط 

، والحج الثاني مغ 2نفدخ الحج الأوؿ بيغ قػسيغ عمى أنو تيار الاحتساؿ الجاخل إلى العيشة مغ القصب 
)تع ححؼ الثػابت  e ب تيار الاحتساؿ بذحشة الإلكتخوف . لمحرػؿ عمى التيار الكيخبائي، نزخ 0القصب 

 ، نحرل عمى:0إلى القصب  2الفيديائية لمتبديط(. إذا اعتبخنا التيار الكيخبائي القادـ مغ القصب 
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)2.01()          𝐶𝑜𝑢𝑟𝑎𝑛𝑡1→2    = −𝑖([〈𝜓2|𝜏2|𝜓𝑑〉 − 〈𝜓𝑑|𝜏2
ϯ
|𝜓2〉]) 

 (، نحرل عمى:501.( والسعادلة )522.)بسخاعاة السعادلة 

𝐶𝑜𝑢𝑟𝑎𝑛𝑡1→2    = −𝑖〈𝜓1,𝑛|𝜏1𝐺𝑑
ϯ
Γ2𝐺𝑑𝜏1

ϯ
|𝜓1,𝑛〉         (29.5) 

Γ2  حيث
ϯ
= 𝜏2(𝑔2 − 𝑔2

ϯ
)𝜏2

ϯفي حالة عجـ التػازف. بجسع جسيع مدتػيات الصاقة n  ،السذغػلة في العيشة
 مدبيغ(:ل 0نحرل عمى )

𝐼1→2 = ∫ 𝑑𝐸 (𝐸, 𝜇1)∑𝛿(𝐸 − 𝐸𝑛)

𝑛

+∞

−∞

⟨𝜓1,𝑛|𝜏1𝐺𝑑
ϯ
Γ2𝐺𝑑𝜏1

ϯ
|𝜓1,𝑛⟩ 

=
1

2𝜋
∫ 𝑑𝐸 (𝐸, 𝜇1)𝑇𝑟
+∞

−∞
(𝐺𝑑

ϯ
Γ2𝐺𝑑Γ1)          (30.5) 

. نحرل بعج ذلظ 2والقصب  0يار بيغ القصب لمحرػؿ عمى التيار الكمي عبخ العيشة، يجب شخح الت
 عمى صيغة لانجور لمتيار، كسا يمي:

𝐼 = 𝐼1→2 − 𝐼2→1 

=
1

2𝜋
∫ 𝑑𝐸[ (𝐸, 𝜇1) −  (𝐸, 𝜇2)]𝑇𝑟(𝐺𝑑

ϯ
Γ2𝐺𝑑Γ1)

+∞

−∞
        (31. 5) 

 .5.5في الذكل NEGF-DFTة نقجـ مخصصًا يمخز كيفية حداب التيار الكيخبائي باستخجاـ شخيق     
. وبالتالي، 𝑉𝑘𝑠[𝜌(𝑟)] ، وبعج ذلظ يسكغ حداب𝜌(𝑟) أولًا، نعصي تقجيخًا أوليًا لكثافة الإلكتخونات في العيشة

خيغ لمعيشة باستخجاـ شاقتي غلمعيشة معخوفة، ويسكغ حداب دالة  𝐻(𝜌(𝑟))  تربح مرفػفة الياممتػني
خيغ، يُذار إلييا غغ الحرػؿ عمى كثافة إلكتخونية ججيجة باستخجاـ دالة . يسكΣ2 و Σ1 التأثيخ الحاتي

الأولية، إذا كانت متداوية أو إذا كاف الفخؽ صغيخًا بسا يكفي لتجاىمو، 𝜌(𝑟) مع 𝜌′(𝑟) . نقارف(𝜌′(𝑟) بػ
ى يربح الفخؽ الجقيقة قج تع الحرػؿ عمييا. وإلا يجب عميشا إعادة الحداب حت  𝜌′(𝑟)  يسكششا اعتبار أف

خيغ، التي يسكغ استخجاميا غالجقيقة، نحرل عمى دالة 𝜌(𝑟) صغيخًا بسا يكفي ليكػف متدقًا. باستخجاـ
 لحداب خرائز الشقل.
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مخصط يػضح مشيجية حداب التيار الكيخبائي باستخجاـ شخيقة دالة غخيغ خارج التػازف  .1.1الشكل 

(NEGFالسجمجة مع نطخية الكثافة الػضيفي )( ةDFT.) 
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 Cu/LiOsO3/Cu. بظاء الوصلة 1.1  

بق عجة، أوليا التصالأسباب  Cu/LiOsO3/Cu( في اقصاب الػصمة Cuتع اختيار الشحاس )       
) انطخ  Cu(111))) دصحال مغ fccلمشحاس والثابت الذبكي LiOsO₃ بيغ البشية الدجاسية لػ الذبكي 
،   Å 5.046بػ  [02ت الذبكية التجخيبية مغ السخجع]د الثػاب( ، عمى وجو التحجيج، تع اعتسا5.5الذكل 

مغ =a  0.52 2√ )محدػبًا كػ Å 5.105 ىػ  Cu(111) بيشسا الثابت الذبكي عمى مدتػى الدصح
ية بحرات الأسسديػـ عمى كلا ت. نخكد حرخيًا عمى الػاجية السُشيfcc   [20]بشيتو السكعبة مسخكدة الػجػه
. عمى الخغع مغ أف شبيعة الػاجية يسكغ أف تؤثخ عمى مقجار 7 .5في الذكلالجانبيغ، كسا ىػ مػضح 

( بجلًا مغ LiOsO₃ معامل الشقل، فإف خػاصو العامة تُحجدىا خرائز الجدء الفاصل )في ىحه الحالة
التػصيل  بدبب شبيعة إلكتخونات[. ثانيًا، تع اختيار الشحاس كسادة للأقصاب 00سصح التلامذ  نفدو ]

 شبو الحخة فيو، مسا يبدط تحميل نتائج الشقل الإلكتخوني.

 

( الشاتج عغ البشية السكعبة 222التختيب الحري الدجاسي لبشية الشحاس عمى الاتجاه ) .5.1الشكل 
 (.FCCالسسخكدة الػجػه )

ذات البشى السخكدية  وغيخ السخكدية في كلا  LiOsO₃ مغ شبقات أحادية 7نأخح في البجاية        
(. لػضع R3cالبشيتيغ نعتبخ الحالة لا مغشاشيدية، مع تقييج البشى ضسغ الثػابت الذبكية غيخ السخكدية )
 الفخاغ LiOsO3العيشة عمى الشحاس يجب بشائيا بحيث تكػف البشية اكثخ استقخار ايغ تذغل الحرات 

ح  الشحاس ، لحلظ ندتخجـ اشعة ازاحة لمحرػؿ عمى البشية السػضحة   في السػجػد بيغ ذرات سص
 .7. 5الذكل
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و R3c، مع الحفاظ عمى ثػابت الذبكة  LiOsO₃ رسع تػضيحي لتحزخ الجدء الفاصل .5.1الشكل 

، تغييخ الاحجاثيات الحرية داخل البمػرة ، تحرمشا عمى مجسػعة مغ البشى التي بامكانشا حداب الشقل فييا
 ( مبيشة بالمػف الأزرؽ والخمادي والأحسخ عمى التػالي .O( والأكدجيغ )Li( والميثيػـ )Osالأسسديػـ )

 

و  R3cالسُدتخجمة في حدابات الشقل لمبشيتيغ  Cu/LiOsO₃/Cu(111) . الػصمة))5.1الشكل 
R3̅cاتجاه الشقل يكػف عمى شػؿ السحػر . z الػصمة. بأخح خسذ شبقات مغ الشحاس كقصبيغ في      

( Li( والميثيػـ )Os،)الأسسديػـ ) LiOsO3) ذرات الشحاس بالمػف البختقالي(، و سبع شبقات احادية مغ 
 ( بالمػف الأزرؽ والخمادي والأحسخ عمى التػالي( .Oوالأكدجيغ )
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 R3̅cو  R3c. الظقل للبظيتين 1.1.1

نحدب الشاقمية في و [ 00الشقل ]ندتخجـ صيغة دالة غخيغ خارج التػازف)اللاتػازنية( لحداب معاملات 
 .  R3̅cو  R3cالبشيتيغ السعخوفتيغ 

 . LiOsO₃ يُطيخ معامل الشقل لمػصمة بأكسميا بشية تذبو إلى حج كبيخ كثافة الحالات لسخكب      
يذيخ ىحا التذابو إلى ارتباط مباشخ بيغ خرائز الشقل الإلكتخوني لمػصمة وتػزيع الحالات الإلكتخونية 

 [.03( ]9. 5داخل الشطاـ )انطخ الذكلالستاحة 

eمزخوبة في الشاقمية الكسية ) T(EF )عشج كسػف صفخي، فإف قيسة
2
/h تُعصي الشاقمية، ونلاحع ناقمية )

[، 02عالية لكلا البشيتيغ عشج مدتػي فارمي كسا تشبأت بو كثافة الحالات، لكشيا غيخ ممحػضة تجخيبيًا ]
خات أخخى محتسمة بإمكانيا تغييخ الشقل في السخكب لحلظ سشغيخ الحالة ىحه الشتيجة تجعمشا نفكخ في تأثي

 في الجدء السػالي.السغشاشيدية 

 

( كجالة لمصاقة في TNon-Centro( وغيخ السخكدية )TCentro. معامل الشقل لمبشيتيغ السخكدية )5.1الشكل 
و المػف الأسػد لمبشية  R3cحسخ لمبشية ، المػف الأةلا مغشاشيدي في حالة إلكترون فولت[ 1:1-] السجاؿ
R3̅c. 
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الظقل الكهربائي في حالة مركب ذو خاصية مغظاطيسية حديدية متضادة  .1.1.1
Antiferromagnetic 

( يطيخ انخفاضًا في كثافة الحالات بالقخب AFMلتقميل الشاقمية، ونطخًا لأف التكػيغ السغشاشيدي )       
ا بحداب معامل  الشقل مججدا في حالة مغشاشيدية حجيجية متزادة )الذكل مغ مدتػى فيخمي، نقػـ أيزً 

يبيغ تػجو العدوـ السغشاشيدية عمى ذرات الاسسديػـ بذكل متزاد(، وتطيخ الشتائج الحدابية  22.5
شبقات أحادية(، نحرل عمى انخفاض في  7. بالشدبة لمدُسظ نفدو )22.5بالمػف الأزرؽ في الذكل 

 (.22.5ى ما يقارب نرف قيستو في التكػيغ غيخ السغشاشيدي )الخط الأسػد في الذكل معامل الشقل إل

 

السُدتخجمة في حدابات الشقل. اتجاه الشقل يكػف  Cu/LiOsO₃/Cu(111))) . الػصمة1..1الشكل
 Antiferromagnetic، إضافة إلى الاقتخاف السغشاشيدي الحيجيجي الستزاد )z عمى شػؿ السحػر

Coupling(. 7.5)الحرات مبيشة بشفذ الألػاف السعتسجة  في شخح الذكل  حرات الأوزميػـ( ل 

  

( مغ شأنو تغييخ الشقل الالكتخوني و بالتالي قسشا  LiOsO₃ اف زيادة الدُسظ الفاصل لمػصمة)       
شبقة أحادية ،و حداب معامل الشقل في ىحه الحالة، ايغ لاحطشا  انخفاض الشقل  20بسزاعفتو إلى 

ذكل كبيخ و ذلظ بسقجار رتبة عذخية )معامل الشقل عشج مزاعفة الصبقات مبيغ بالمػف الأخزخ في ب
يبقى معجنيًا، وإف كاف ذو ناقمية  LiOsO₃ (. تذيخ الكيسة السحجودة لسعامل الشقل إلى أف22.5الذكل 

 [.02رديئة. يتػافق ىحا الدمػؾ بذكل اكبخ مع الشاقمية السشخفزة السلاحطة تجخيبيًا ]
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(، لكل مغ 252في البشية غيخ السخكدية ) Cu/LiOsO₃/Cuمعاملات الشقل لػصمة . 11.1الشكل 
شبقات أحادية )بالمػف الأسػد(، والحالة السغشاشيدية الحجيجية الستزادة  7الحالة غيخ السسغشصة ذات 

(AFM إضافةً إلى الحالة ،)( بشفذ الدسظ )بالمػف الأزرؽAFM  ة أحادية )المػف شبق 20السكػّنة مغ
 الأخزخ(.

، مسا يؤدي إلى تغييخ  مغشاشيديتختيب  ادراج عشجالحالات تغيخ في كثافة LiOsO₃ يُطيخ        
يطيخ انخفاضا يدداد جػىخي في الشاقمية. أكجت حدابات الشقل ىحه الشتائج مغ خلاؿ معامل الشقل، الحي 

 ، بسا يتػافق مع شابعو السعجني الخديء السُبمغ عشو تجخيبيًا.LiOsO₃ بذكل أكبخ مع زيادة سُسظ
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 الخاتمة :

، قسشا باستخلاص مجسؾعة  LiOsO3في نياية عسمشا ىحا ، ؼيسا يخص السخكب السدتقظب            
 معتبخة مؽ الخؾاص نمخريا ؼيسا يمي :

(  باستعسال نغخية الاستجابة الخظية مع Habbard Uان حداب كسؾن التخابط الالكتخوني  )      
LDA  3.1اعظى قيسة مؽ رتبة eV   و قيسةJ  3.1مؽ رتبة eV    بالاعتساد عمى عخض العرابة،

W=3.5 eV     (تبيؽ الشدبة ،U/W   ان إضافة الكسؾن )U  في العجيج مؽ الجراسات الشغخية الدابقة
غيخ مبخر،فيي ندبة دائسا اقل مؽ الؾاحج ، و ان السخكب ضعيف الارتباط الالكتخوني بعكذ ما روج لو 

 مجار في السخكب معتبخ و وجب اخحه في الحدبان .-العجيج، كسا ان التفاعل سبيؽ

ان البحث في استقخاية البشية اعتسادا عمى ىشجسة البمؾرة السختبط بالتحؾل البشيؾي الحادث )مع          
أكثخ استقخارا  مؽ البشية مخكدية  R3cتثبيت معاملات البشية البمؾرية(، اثبت ان البشية لا مخكدية التشاعخ 

   .R3̅c (Rhombohedral structureالتشاعخ)

  AFMان استخخاء البشية التجخيبية باعتبار الحالة لا مغشاطيدية و مغشاطيدية حجيجية مزادة          
و الدوايا  الشبكة أدى الى إيجاد بشيات مختمفة في ثؾابت  SOCمجار -في وجؾد و غياب التفاعل سبيؽ

ببشية قخيبة  مؽ البشية التجخيبية )معيشي  AFMمع  SOC،كسا بيؽ ان الحالة الأساسية تكؾن عشج اخح 
: 𝑎  ثلاثي السيل ( مع اختلاف ندبي في الدوايا حيث  = 5.357, 𝑏 = 5.355, 𝑐 = 5.355 ،  

𝛼 = 56.817, 𝛽 = 56.84, 𝛾 = 56.821   . 

سية ولان البشية الالكتخونية تبيؽ مجسؾعة مؽ الخؾاص  السيسة ،قسشا بالبحث عؽ الحالة الأسا         
بالاعتساد عمى تأثيخ البشية اليشجسية ، التفاعل سبيؽ مجار و الحالة السغشاطيدية  عمى البشية الالكتخونية،  

( قيسة عالية عشج NMفي حالة لا مغشاطيدية )  R3̅cو  R3cتغيخ كثافة الحالات السحدؾبة لمبشيتيؽ  
تشافى مع الخاصية السثبتة تجخيبيا و ىي مدتؾى فيخمي، تجل ىحه القيسة عمى ناقمية معتبخة لمسخكب ،ماي

انو ذو مقاومية معتبخة او ناقمية ضعيفة ، بيشسا تغيخ كثافة حالات مشخفزة عشج اعتبار الحالة 
، ندتشتج ان لمسعجن السدتقظب حالة مغشاطيدية  و  SOC(  او AFMالسغشاطيدية  الحجيجية السزادة )

ت ، قج لا تكؾن الحالة السغشاطيدية الحجيجية السزادة ميؼ و يجب ادراجو في الحدابا SOCان تأثيخ 
AFM    . ىي الحالة الأساسية لكشيا اقخب ما يكؾن الييا بشاءا عمى كثافة الحالات 
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، أعظت كثافة حالات  AFMوباعتبار الحالة السغشاطيدية  SOCكسا ان البشية السدتخخية مع         
تخخية تقؾدنا الى استشتاج يتؾافق مع السلاحغات التجخيبة ،   مشخفزة أيزا ، ىشا يغيخ ان  البشية السد

 مجار عمى الخؾاص الالكتخونية .-ما يغيخ تأثيخ البشية و التفاعل  سبيؽ

بسا ان الجراسة السيكانيكية تدسح بتحجيج مقاديخ ميسة بالشدبة لمسخكب ،قسشا بحداب ثؾابت          
، وججنا ان الثؾابت تفي  بذخوط الاستقخارية ، AFM السغشاطيدية في الحالة Cij السخونة لمبشية السدتخخية

 لكؽ ىحه الثؾابت تؾافق حالة مغشاطيدية لؼ تلاحظ تجخيبيا . 

ان البحث في الحالة السغشاطيدية لسخكبشا اربػ العجيج ، و بالخغؼ مؽ ان كل الشتائج الدابقة تجل         
ا تبقى استشتاجات و قج لا تبيؽ التختيب السغشاطيدي بذكل لكشي AFMعمى ان الحالة السغشاطيدية ىي  

( الحي بيؽ ان Magnon spectrumدقيق ،لحلػ قسشا بحداب طيف استثارة العدوم السغشاطيدية  )
( بجلًا مؽ Non-Collinear Magnetic Ground Stateالحالة السغشاطيدية الأساسية غيخ خظية )

التختيب السغشاطيدي في السلاحغات التجخيبية.  كسا اعيخ أيزا ان تختيب خظي، مسا يقجم تفديخاً لػياب 
 . AFMالحالة السغشاطيدية الأقخب ىي 

اعيخت دراسة الشاقمية الذبو كلاسيكية لمسعجن الديء بجلالة تغيخ درجة الحخارة انيا تتشاسب طخدا         
وججنا ، ( ѲD) اقل بكثيخ مؽ    جيشخسؾن في درجات حخارة  مشخفزة-. باستعسال نغخية بمؾخT 1.9مع  

و ىي قيسة    T3.4ان السقاومية تتشاسب مع   Zhou. تجخيبيا وجج T 3.1متشاسبة مع   ρان  السقاومية  
 قخيبة ندبيا مؽ نتائجشا.

اما الخؾاص الكيخوحخارية لمسخكب فقج  بيشت نتائج حداب معامل سيباك                     
(Seebeck coefficient،) ن اLiOsO₃ في معغؼ درجات الحخارة، مسا   معامل سيباك سالب يُغيخ

وليذ الفجؾات,.و ان القيسة السظمقة لسعامل  حاملات الذحشة الدائجة ىي الإلكتخونات يذيخ إلى أن
 ، وىؾ ما يتؾافق مع سمؾك السؾاد السعجنية أو شبو السعجنية. صغيخة إلى متؾسظة سيباك عادةً ما تكؾن 

اوز حجود صلاحية زمؽ التخاخي السختبط بالشقل الذبو كلاسيكي قسشا بحداب الشقل  الكيخبائي لتج         
و   مقاربة     NEGFباستعسال  نغخية  Cu/ LiOsO3 /Cuفي وصمة  متكؾنة أساسا مؽ  

Landauer–Büttiker ايؽ تتؾسط طبقات الشحاس مجسؾعة مؽ طبقات ،LiOsO3    لمبشيتيؽ
خفض قيسة الشاقمية عشج   الى AFM، أدى اعتبار الحالة السغشاطيدية  R3̅c و  R3cالتجخيبيتيؽ  

رمي، و بالاعتساد عمى السلاحغات التجخيبية و التي تؤكج انو معجن ذو ناقمية سيئة فان  نتائج امدتؾي ف
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داخل  LiOsO3الشقل الكيخبائي تؤكج ايزا وجؾد حالة مغشاطيدية ،  كسا أدت مزاعفة عجد طبقات 
مة الى نقران الشقل بختبة عذخ مخات وىي اكثخ تؾافقا مع الشاقمية الزعيفة لمسعجن، وىحا دليل اخخ الؾص

عمى وجؾد تختيب مغشاطيدي  وان الحالة الأساسية الاقخب لمسخكب  بشاءا عمى ىحه السعظيات ىي  
AFM. 

مغشاطيدي في السعجن   ان  السقاومة  الكيخبائية التي تحجث في السخكب  نتيجة وجؾد تختيب          
(.وباعتبار الحالة السغشاطيدية غيخ Spintronicتفتح السجال امام  تظبيقات الالكتخونيات الدبيشية )

مجار السعتبخ فانو قج يكؾن مخشحا محتسلا  لتظبيقات السقاومية السغشاطيدية غيخ -الخظية وتفاعل الدبيؽ
 .AMR ( Anisotropic Magneto resistanceمتساثمة السشاحي )

 

 
 



 ممخص

 ، الحي يتسيد بتحؾل بشيؾي مؽ طؾر مخكدي التشاعخ LiOsO₃ السدتقظب سعجنمفي ىحه الجراسة، قسشا بتحميل الخؾاص البشيؾية والإلكتخونية ل        
(R ̅c) إلى طؾر لا مخكدي التشاعخ (R3c) حؾالي عشج K 041 ، مجار–السغشاطيدية، وتفاعل الدبيؽمع التخكيد عمى التجاخل بيؽ الييكل البمؾري، والحالة 
(SOC). 

 مجار والتختيب السغشاطيدي السزاد–الأكثخ استقخارًا مؽ الشاحية الظاقية. كسا أن إدراج كل مؽ تأثيخ الدبيؽ يى R3c بشيةأعيخت الشتائج أن ال        
(AFM) الاتيؤدي إلى تأثيخ متذابو عمى البشية الإلكتخونية، يتسثل في انخفاض كثافة الح (DOS) وىؾ ما يتساشى مع الشاقمية الزعيفة التي تؼ تدجيميا ،

تؾافقًا أفزل مؽ حيث  SOC تجخيبيًا، ويجعؼ فخضية وجؾد حالة مغشاطيدية في السخكب. إضافةً إلى ذلػ، أعيخ الاستخخاء البشيؾي السحدؾب مع تزسيؽ
  قسشا بحداب كسؾن ىابارد ط الالكتخوني،رتااشيف السعجن السدتقظب مؽ حيث الا رل في ترالبشية الإلكتخونية، مسا يعدز التخابط بيؽ البشية و الخؾاص. لمف

U باستخجام  نغخية الاستجابة الخظية ضسؽ تقخيب LDA+U الإلكتخوني  ، حيث أعيخت الشتائج أن السخكب يُرشف ضسؽ السؾاد ضعيفة الارتااط  
(weakly correlated)وذلػ مؽ خلال الشداة ، U/W<1  ،طخيقة حه الشتيجة لا تبخر استخجام ى LDA+Uكسا ورد في بعض الجراسات الدابقة. 

قسشا بجراسة الشقل في وصمة مؽ كسا شسمت الجراسة كحلػ تحميل الخؾاص السيكانيكية، والكيخوحخارية، وخرائص الشقل الإلكتخوني الذاو كلاسيكي.         
 تقخيب   في إطار (NEGF)  تؾازن ال خارج   غخيؽ الةوطخيقة د (DFT) دالة الكثافة ة مؽ نغخي مديج  باستخجام  Cu/LiOsO₃/Cu(111) الشؾع

أعيخت الحدابات أن التحؾل البشيؾي بيؽ الظؾريؽ لو  .بيؾتيكخ، بيجف تحميل تأثيخ التحؾل البشيؾي شاو القظبي و الحالة السغشاطيدية عمى الشقل–لانجاور
يؤدي إلى انخفاض كبيخ في الشقل عشج  (AFM) الظؾريؽ بشاقمية عالية. لكؽ إدخال تختيب مغشاطيدي مزادتأثيخ طفيف عمى خاصية الشقل، حيث يتستع كلا 

محمية أو  مدتؾى فارمي. كحلػ، تبيؽ أن زيادة سسػ الظاقة الفاصمة يؤدي إلى انخفاض التيار بشحؾ رتاة عذخية، ما يجعؼ فخضية وجؾد حالة مغشاطيدية
إلى أن الحالة الأرضية السفزّمة ليدت مغشاطيدية   (Spin-spiral)  ةابات الحالة السغشاطيدية المؾلبيية أخخى، أشارت حدغيخ تقميجية في الشغام.  مؽ ج

 الختام، فإن التجاخلخظية تقميجية، بل حالة مغشاطيدية غيخ متؾازية ذات حؾامل مختمفة، وىؾ ما يُفدخ جدئيًا صعؾبة تحجيج التختيب السغشاطيدي تجخيبيًا.في 
 ةا لتظبيقات الإلكتخونيات الدبيشيمخشحًا واعجً  LiOsO₃ مجار القؾي لحرة الأوزميؾم، يجعل مؽ مخكب–بيؽ التختيب السغشاطيدي غيخ التقميجي وتفاعل الدبيؽ

(spintronics). 

Abstract 

       In this study, we analyzed the structural and electronic properties of the polar metal LiOsO₃, which undergoes a 

structural phase transition from a high-temperature centrosymmetric phase (R 3 c) to a low-temperature non-

centrosymmetric phase (R3c) at around 140 K. The focus was placed on the interplay between the crystal structure, 

magnetic ordering, and spin–orbit coupling (SOC). 

      Our results indicate that the R3c structure is energetically more stable. Furthermore, the inclusion of both SOC 

and antiferromagnetic (AFM) ordering yields similar effects on the electronic structure, manifested by a reduction 

in the density of states (DOS) at the Fermi level. This finding is consistent with the experimentally observed poor 

conductivity and supports the existence of a magnetic state in the compound. Additionally, structural relaxation 

with SOC leads to improved agreement with the experimental electronic structure, reinforcing the correlation 

between structural and electronic properties. 

     To classify the electronic correlation strength of this polar metal, we calculated the Hubbard U parameter using 

linear response theory within the DFT+U framework. The results classify LiOsO₃ as a weakly correlated material, 

with a ratio of U/W < 1, which does not justify the application of the LDA+U approach as used in some previous 

studies. 

    The study also encompassed an investigation of the mechanical, thermoelectric, and semi-classical transport 

properties. In this context, we examined electronic transport in a Cu/LiOsO₃/Cu(111) junction using a combination 

of density functional theory (DFT) and the non-equilibrium Green’s function (NEGF) formalism within the 

Landauer–Büttiker approximation, aiming to explore the influence of the polar structural transition and magnetic 

ordering on transport behavior. The calculations revealed that the structural transition between the two phases has 

a minor effect on the transport properties, as both phases exhibit high conductivity. However, the introduction of 

AFM ordering leads to a significant suppression of transmission near the Fermi level. Moreover, increasing the 

spacer thickness results in a current drop by approximately one order of magnitude, further supporting the 

hypothesis of a localized or unconventional magnetic state. On the other hand, spin-spiral calculations suggest that 

the system favors a non-collinear magnetic ground state with varied magnetic moments, rather than a conventional 

collinear configuration. This may partially explain the experimental challenges in determining the exact magnetic 

structure.   In conclusion, the combination of non-traditional magnetic ordering and strong spin–orbit interaction in 

osmium highlights LiOsO₃ as a promising candidate for spintronic applications. 


