
                                                   

 الجمهورية الجزائرية الديمقراطية الشعبية

 وزارة التعليم العالي والبحث العلمي

المسيلة -جامعة محمد بوضياف   
 

 

 

 

 

 

 
 

                                                                          

 

 
 

يل شهادة الماستر أكاديمــيمذكرة مقدمة لن  
 

سيدعلي فرحاتي: الطالب إعداد  
 

 

 تحت عنوان

  

   

 

  :المكونة من أمام اللجنة 2023/   /       يوم المناقشة تمت    

 

 رئيســـا                                        جامعة المسيلة                            جمال علالي            

 مشرفا و مقررا                                               جامعة المسيلة                             عد السعود   اس صابر 

                      مناقشا                                 جامعة المسيلة                                كتفي محمد الامين 

 

 

 

 

2222/2222ية: السنة الجامع  

 

 يةل في بعض المواد المغناطيسبه الموص  استقصاء السلوك ش
 

 عــــلـــــــــــــوم المادةميدان: 

 .الفـــــيزيـاءفرع: 

  فيزياء المواد تخصص:

.العلــــــــــــوم :كلية  

.: الفيـــــــــــزياءقسم   

  Ph/MAT/06/2023رقم: 

 

AYBER
Typewriter
20

AYBER
Typewriter
06



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

 

 شكر و تقدير
 الحمد لله الذي أنار لنا طريق العلم و المعرفة و أعاننا و وفقنا في  

 إنجاز هذا العمل  
قبل كل شيء اشكر الله عزوجل الذي اعطاني الارادة والصبر والصحة للقيام 

 بهذا العمل 

إلى أستاذي و مشرفي على هذا العمل الأستاذ أتوجه بجزيل الشكر و التقدير 

" على إشرافه و تتبعه المستمر و نصائحه القيمة في عد السعوداصابر س"

 سبيل إتمام هذه المذكرة

 ةترأس اللجن تفضله" على جمال علاليواتقدم بالشكر للأستاذ الفاضل "

 ةالمذكر على قبوله مناقشة هاته" محمد الأمين كتفيشكر الأستاذ"أو كذلك 

 ي في قسم الفيزياء وإلى كلأساتذتالشكر و الامتنان لكل جزيل كما أتوجه ب

  في اتمام هذا العمل  من أعانني و ساندني 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الإهداء
الحمد لله و الصلاة و السلام على حبيبنا محمد عليه أفضل السلام و أزكى 

 التسليم

 إنتظار...إلى من كلله الله بالهيبة و الوقار... إلى من علمني العطاء بدون 

رحمه الله  إلى من احمل اسمه بكل افتخار ... الى والدي الغالي "احمد"

 واسكنه فسيح جنانه 

 إلى من حملتني وهنا على وهن ورعتني صغيرا  الى والدتي الغالية "نعيمة "

 ادعو الله ان يحفظها وينعم عليها بالصحة والعافية 

 اذي "صابر سعد السعود"قدوة لي ذو الاخلاق الحميدة استإلي من اتخذه 

 ادام الله له الصحة والعافية 

 إلى اخي الوحيد وسندي "سفيان"واخواتي الثلاث وجميع اهلي 

 وزملائي الى جميع اصدقائي 



  الفهرس 

 1 مقدمة عامة 

 

 الفصل الاول:

 ري متعدد الذراتوية لنظام بلرالدراسة النظ
 

I . 1 5 معادلة شرودينغر 

I .2 أوبنهايمر -التقريب الادياباتيكي لبورنBorn-Oppenheimer 6 

I . 3 فوك -تقريب هارتريHartree-Fock 7 

I . 4  نظرية دالية الكثافةDFT 8 

I . 1.4 كوهان -نظرية هوهانبارغHohenberg-Kohn 9 

I . 2.4  11 وحلولها شام –معادلات كوهن 

I . 3.4  تقريب كثافة الموضعLSDA 13 

I  .4.4  تقريب التدرج المعممGGA 13 

I . 5.4  تقريبEngel-Vosko 14 

I . 6.4  تقريبmBJ 14 

I . 5  طريقة الأمواج المستويةAPW 15 

I . 1.5  طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا للكمون الكاملFP-LAPW 16 



I . 2.5  طريقةLAPW+LO 17 

I . 6 شرح برنامج الحسابWEIN2K 18 

I . 7 21 قائمة المراجع 

 

 :الفصل الثاني 

   3SrFeOو 3SrVO    المركبين خواص حساب
 

Ⅱ .1 26 مقدمة 

Ⅱ .2 26 تفاصيل الحساب 

Ⅱ .3 28 البنيوية الخواص 

Ⅱ .4 33 المغناطسية الخواص 

Ⅱ .5 38 الالكترونية الخواص 

Ⅱ .1.5 38 عصابات الطاقة 

Ⅱ .2.5 ( كثافة الحالات الكليةTDOS( والجزئية )PDOS) 39 

Ⅱ .3.5 
 3SrVO ت الكلية والجزيئة للمركبلاتحليل منحنيات عصابات الطاقة وكثافة الحا

 
41 

Ⅱ .4.5  3ات الطاقة وكثافة الحاالت الكلية والجزيئة للمركبعصابتحليل منحنياتOFeSr  42 

Ⅱ .6 46 المراجع 

 47 خلاصة عامة  

 
 



 

 
 قائمة الاشكال

 

 العنوان الشكل 
 لصفحةا

 (I.1)الشكل

شام  في اطار نظرية الدالة الوظيفية للكثافة -مخطط التكراري لحل معادلة كوهنال

(DFT. ) 

41 

 . Muffin-Tinتقريب  (I.2)الشكل
41 

 . wien2kوظيفة اهم البرمجيات التي يتضمنها برنامج شرح  (I.3)الشكل
14 

 (II.1)الشكل
بدلالة تغيرات معامل القطع  3SrFeOو3SrVOتغيرات الطاقة الكلية للمركبين 

maxKmtR وpointK 

11 

 (II.2)الشكل
 (. VESTAمنجزة باستخدام برنامج)  3SrFeOو3SrVO  البنية البلورية للمركبين

 

12 

  .بدلالة تغيرات حجم الخلية البلورية 3SrVOتغيرات الطاقة الكلية للمركب  (II.3)الشكل
03 

  .بدلالة تغيرات حجم الخلية البلورية 3SrFeOتغيرات الطاقة الكلية للمركب  (II.4)الشكل
04 

 العزم المغناطيسي السبيني والمداري لإللكترون . (II.5)الشكل
00 

 أصل السلوك المغناطيسي في الذرات المغناطيسية والالمغناطيسية . (II.6)الشكل
01 

 المواد بحسب حالتها المغناطيسية .تصنيف  (II.7)الشكل
03 

 

 (II.8)الشكل
بدلالة تغيرات طول ظلع  3SrFeO تغيرات العزم المغناطيسي الكلي والجزيئي للمركب

 . GGAو LDAباستعمال التقريبين   الخلية البلورية

01 

 (II.9)الشكل
الطاقة  منطقة بريلوين الأولى و النقاط عالية التناظر المستعملة في حساب عصابات

 . GGAالمحسوبة باستعمال  3SrFeOو 3SrVOللمركبين

03 

 . mBJالمحسوبة باستعمال تقريب  3SrVOعصابات الطاقة للمركب بنية منحنى  (II.11)الشكل
13 

 (II.11)الشكل

 المحسوبة باستعمال التقريب  3SrVOتوزيع كثافة الحالة الكلية والجزيئة للمركب 

mBJ. 

14 

 (II.12)الشكل
في كلا حالتي السبين المحسوبة  3SrFeO عصابات الطاقة للمركب بنية منحنى 

 .mBJ باستعمال التقريب 

10 

 (II.13)الشكل
في حالة   mBJالمحسوبة باستعمال التقريب  3SrFeOكثافة الحالة الكلية والجزيئة 

 (Spin up)وسبين الى الاعلى ( Spin Down)سبين الى الاسفل 

11 



 

 

 قائمة الجداول
 

 الصفحة العنوان الجدول

 LDA  23و  GGAالمحسوبة باستعمال التقريبين   3SrVOللمركب قيم الخواص البنيوية  (II.1)الجدول

 و  GGAالمحسوبة باستعمال التقريبين   3SrFeOللمركب قيم الخواص البنيوية  (II.2)الجدول

LDA 
23 



 

 

 

 مقدمة عامة

 

 

 
 



                                                      عامة مقدمة

 
1 

 مقدمة عامة -1

لعبت البرمجيات الحديثة المستعملة في الحساب الأولي لدراسة المواد الصلبة دورا كبيرا في تقدم الأبحاث المعاصرة، 

ات المحولات الطاقوية والأنظمة الإلكترونية. ترتكز هاته البرمجيلا سيما تلك التي تهتم بالطاقات البديلة، الكواشف الإلكترونية، 

على أسسسسسسسة نظرية يميكانيك الكم ض وريادسسسسسسية يلدوال المويية والتوافقيةض مدمجة ومتريمة بتسسسسسسك  لوار ميات مكتوبة بل ة 

لبحث التجريبي كعام  وتسسسسسسسهم في تيطي عديد العقبات التي يمكو ان توايه ا  ضpythonاو البايثون ي ضFortranالفورتران ي

ان هاته  كما ودرية الحرارة. ضسس  الوقت ، التكلفة وكذا التحكم في بعض العوام  المؤثرات التي تيضسسل لها المواد الصسسلبة كال

البرمجيات تيضسل لتحديثات مسستمرة نتيجة لتحسسيو  رل ب  بعض المعادلات بها أو اقحام مت يرات يديدة مو شسانها أن تؤثر 

 على النتائج.

أهم المحاور التي تم فيها اسسسسسست بل البرمجيات الحديثة هو البحث عو موارد يديدة للطاقة بعيدا عو قطاح المحروقات 

-وي الحراري، او تحوي  الطاق[2,1]تحوي  الطاقة الضسسوئية الى الطاقة كهربائية كالألواا التسسمسسسية والأنظمة الكهرودسسوئية ك

اسسسسستكتسسسسال لوا  المواد مو اي  تحديد المجال الأنسسسسس  لإسسسسستعمالها فضسسسسب عو  [5–3]الحراري -الكهربائي او الكهربائي

 .[6,7] م نا يسيةمالها كمقاومات لأستع ا لواصها الالكترونية والم نا يسيةصلصو

في يبال  2881 التي تم اكتتسسسسافها أول مرة عام و 3ABX العامةالصسسسسي ة ذات  [8] مركبات البيروفيسسسسسكيت نيتع  

فريدة مو نوعها كأستقراريتها العالية، سهولة  لصائص لما تميزت به مو اكبير علمي وصناعي باهتمام [1]الاورال في روسيا 

وهو ما . الم نا يسسسية والمقاومة ،[28,21]المتولد نتيجة تطبيق الضسس و   والكهرباء ،[12–10] الضسسوئي اللمعانتصسسنيعها ، 

  التطبيقاتو الم نا يسسسسية الأنفال وتقا عات والعدسسسسات البصسسسرية التطبيقات في لبسسسستيدام مكنها مو ان تظفر باسسسستحقال قوي

و اي  اكتتسسال لواصسسها وكذا ايراء التعدي  على هاته مب على مركبات البيروفيسسسكيت أنجزت عديد التجار. [21,21] الطبية

عو  نظرية الفيزيائية عائبت وأنواح كثيرة مو هاته المركبات بطرلتم التحقيق أيضسسسسسسا في اليوا   اليوا  مو يهة ألرى.

 واد.على الم تأثيرعديد العوام  اليارييةتجري  بيث تمنح هاته الطريقة سهولة في ة باستعمال الكمبيوتر ا ريق المحاك

 Pressure "[17]مو بيو اعمال المنجزة بول مركبات بيروفيسكيت البسيطة نذكر ما تم تناوله في المقال المعنون 

-: First3dependence of the electronic, optical, thermoelectric, thermodynamic properties of CsVO

principles study"  3 بيث تم لبله دراسة لوا  المركCsVO وتأكدت الاستقرارية الديناميكية عند ض  تحت تاثير ال ،

  اقة فجوة ذات موصلة شبه مادة عو عبارة 3CsVOمو منحنيات تتتت عصابات الفونون، وتبيو أيضا ان الحالة الأساسية 

، كما تم التطرل الى لواصه الضوئية، الحرارية والكهروبرارية الض    يادة ملقيمتها  تزداد eV 8.21 تبلغ واسعة مباشرة

 3CsVO يعز  مما ، K1-Wm-1 5.1 تتجاو  ال رفة لا برارة درية عندلهذا المرك   للتبكة الحرارية الموصليةبيث اتضح ان 

 .منيفض شبكي براري توصي  تتطل  التي للتطبيقات محتم  كمرشح

مو لبل  له سلوك عا ل 3FMgK  لمرك ل تبيو انبيث تم  3FMgAg  [18]و 3FMgKمو يهة ألرى تم دراسة المركبيو 

مل فجوة نطال غير  3FMgAg، بينما تم تأكيد السلوك شبه الموصّ  لـ  eV 22.88عرض فجوة نطال غير مباشرة كبيرة تبلغ 
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ة شسسسفاف لبسسسستعمال كموادمرشسسسحيو محتمليو يعلت منهما مركبيو الفجوات الكبيرة في النطال هاته  .eV 1.111مباشسسسرة تبلغ 

 لتحقق موافول البنفسجية.أيضًا ، أثبتت اليصائص المرنة والديناميكية ثباتاً ميكانيكياً وديناميكياً لكب المركبيو بيث يتم للأشعة 

تم أيضا دراسة اليوا  الفيزيائية لثبث  للذرات المكونة لهما. الفعالة Bornا على الاستقطاب مو لبل بساب شحنة مهيقدرت

وتبين من خلال هاته الدراسةةةةةا اركا مرمباق مسةةةةةت ر   Sn, Al, Hf)= (X  3XBScمركبات تنتي إلى عائلة ثبث مركبات 

إدسسسسافة الى ذلك ، أعطت نتائج البحث في اليوا  . Sc [21]للذر   dميماريميا و ذاق راقليا جيد  بفضةةةةةل المتروراق المدار 

   .[15] يد قريبة مو النتائج التجريبيةييدة ونتائج  3BaXCl (X = Li, Na) للمركبيو البنيوية ، المرونية وكذا الترموديناميكة 

 والم نا يسسسسسيةلوا  البنيوية والالكترونية مو اي  التحقق مو  رل الحسسسسساب الاولي  أسسسسستند نا في هذا العم  على

تحديد المجال الأنسسسسسس  لاسسسسسستيدامها وكذا فهم سسسسسسب  امتبك هذيو المركبيو لهاته  هادفيو الى  3SrVOو 3SrFeOللمركبيو 

في مركسس   » B «اليوا  ومو لبل مقسسارنسسة النتسسائج التي تحصسسسسسسلنسسا عليهسسا للمركبيو يمكننسسا أن نسسدرك تسسأثير  بيعسسة السسذرة 

 على لواصه.  »3OBSr  «بيروفيسكيت

لأي نظام بلوري معتمديو على  عاما لدراسة انظري تذكيرا الأول تناولنا في ،و يرئيسي فصليو لصنا لهذا العم 

معادلة شرودين ر المويية المستقلة عو  بدءا موفي دراسة التبكات البلورية المنتظمة المطبقة ميكانيك الكم وأسة  قوانيو 

يبات أهم التقر الىما بينها ، الزمو والتي تصف نظام مكون مو عدد كبير مو الالكترونات والأنوية في بالة بركة وتفاع  في

 « DFT » ونظرية دالية الكثافة فوك-و تقري  هارتي بنهايمر وتقري  هارتريوأ -كتقري  بورن المعتمدة لح  هاته المعادلة 

  لأمواجا ريقة  قدمنا شربا ، كماالارتبا   بيو الالكترونات -تفاع  التبادل المعتمدة لتقدير اتتقريبالعرض أهم لتاما ل ،

 .FP-LAPW المتزايدة لطيا للكمون الكام  المستوية

بيث قمنا بحساب  wien2k  [21]قمنا بتطبيق ما تم تناوله في الفص  الأول وهذا باستعمال برنامج  الثانيفي الفص  

ويسسة وبسسددنسسا لبلهسسا بعض اليوا  البنيويسسة للمركبيو ياليوا  البن AGG [23]و  LDA [22]بواسسسسسسسطسسة كب التقريبيو 

3SrFeO 3وSrVO    في الحالتيو الفاروم نا يسسسسسية والبارم نا يسسسسسية  مو اي  تحديد الطور الم نا يسسسسسي الأكثر اسسسسستقرارا

اسسستعمال ب قمنا بدراسسسة السسسلوك الالكتروني لكب المركبيو . كذلكثوابت اليلية، معام  الانضسس ا ية للمركبيو كما قمنا بحسسساب 

بيث بددنا قيمة الفجوة الطاقوية لك  منهما وكذا المدارات الالكترونية المسسسسساهمة في ك  عصسسسسابة  اقوية  mBJ [24]تقري   

سة منحنيات كثافة الحالة، إدافة الى تح ديد نوح الرواب  بيو الذرات بالاعتماد على منحنيات تو يل كثافة التحنة مو لبل درا

 . في المنطقة البينية
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 ت رت كللل   دوتف  ا  وتنظيم  عيا متناسقق تتموضللب كللل    او الوزئيه  المواد الصللة م  ه  ا ام  ومو م  ا الاتا 

لاتا   ةى  ديد الخواص  ا المواد. كحسب نمط تموضب الاتا  ، حيث يؤثر الطريقم التا تترتب كهه  هته ا يئم ش  م كةوتيم

 ا تتألا  الى  واد كةوتيم و واد م كةوتيم،  هلمواد ال ةوتيم او الوزئيه  الم ونم لةمهدة يم ا ان تصللللللنا المواد الصللللللة م 

م. ا  كهه  لوائيه وغير  نتظ، أ ه اللاكةوتيم  ها  واد صة م ي ون توزيب الات  ومو م  ا الاتا  المنتظمم و ق ترتيب  عيا

يتم دتاسلللللم المواد ال ةوتيم ا تمهدا  ةى أسلللللك المي هني  ال وانتا والتا تسلللللمت كتحديد الطهته  الحرييم والت ه لا  كيا  مةم 

امل ترونه  وامنويم وياا الدوال المو يم التا تصللللا  هته الوسلللليمه  كللللل   يم ا  ا ت سللللير ي  الظوا ر الحهصللللةم  ةى 

موهرف والعيهنا داخ  المواد. سنقوم  ا  اا الوزء كتسةيط الضوء  ةى يي يم دتاسم المري ه  ال ةوتيم كل   نظرف  ستوى ال

 شهرة  ا دتاسم ال ةوتا  وياا  عظم التقري ه  والتسهيلا  التا تسه م  ا حةهه. الأيثرحيث نتطرق الى المعهدلم 

  عهدلم شرودينغر:  -1

 تت الموهل لوصلللا ول  ا أ  Erwin Schrodingerالعهلم ال يزيهئا النمسلللهوف يعد 

و ذل  سللللنم  [1]دتاسللللم امنظمم التا تحتوف  دد ي ير  ا الوسلللليمه  المي روسلللل وكيم و

يم ش    عهدلم ت هضةيم  زئ حيث إتترح وص ه تيهضيه  ةى أسهس  ي هني  ال م  ا 1291

ا تمد شللللللرودينغر  ا انللللللللهءل  هته المعهدلم  ةى أ  هت  دد  ا العةمهء  ث   كلان   ، .

يم ظ هته المعهدلم تع ر  ا الحهلم ال وانتيم الةح  اينللللتهيا  ،   هيزن يرو  و  دف كرولا  

 تحم   ل دالتهه المو يم التا ا خلاالم ون  ا  دد  ا امل ترونه  وامنويم المتحريم والتا تت هدل تأثيرا   يمه كينهه لةنظهم 

المعهدلم  ا تغيير كعض الم ه يم  ا ال يزيهء يمه  تم ا ال هحثون  ا خلال  هته .[4–2]ي  المعةو ه   ا النظهم المدتوس

  نت  ا شللللرح ايا الهيدتو يا و تحدد  سللللتويه  الطهتم المسللللموح كهه، وتحديد  نهاق ال راو حول النواة التا يحتم  أن 

تعطى وتعُت ر المعهدلم الأسلللللهسللللليظم لعةم الظوا ر دون الموهريظم المعرو م كمي هني ه ال م و تتوا د  يه الإل ترونه  كلللللل   ي ير

   هتتهه كهلعلاتم ادنهل :

𝐻𝛹(𝑅⃗ I, 𝑟 i) = 𝐸𝛹(𝑅⃗ I, 𝑟 i) 

 : حيث

H  :المكون من  النظام يهاملتونN ميجس 

  : .الدالة الموجية تتعل  بكل إحداثيات الجسيمات 

E: .القيم الذاتية الموافقة 

يتعل  هاملتوني النظام بالطاقة الحركية وطاقات التفاعل لكل من الالكترونات والانوية حيت تعطى عبارة مؤثر الهاملتوني 

 بالشكل التالي : Hالكلي لنظام 
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  immj عه لا  خهصم كهلأنويم، وكينمه تمث  الر وز  ،  هتة  ا  عه لا  خهصم كهمل ترونه   i،j يمث  الر زيا

 يت  الأنويم.  αM و  Mيت  امل ترونه 

R R   المسافة بين النواتين هيو. 

ir R  المسافة بين النواةهس  والإلكترونi.   

i jr r  المسافة بين الالكترونين هيiوj. 

    Born-Oppenheimer أوبنهايمر-لبورن التقريب الادياباتيكي -2

العهلمهن  هيك اتترح لتسلللهي  دتاسلللم الأنظمم ال ةوتيم اتترح  

  ا  هم Born-Oppenheimer [5] كوتن ووتوكر  اوكنههيمر

حريم   احريم النوى  دتاسلللللللم   صللللللل    ا  ا تقريب  1291

ن حيث أ)اسلللللتقلاليم  ا الدتاسلللللم    امتت ها كينهمه  امل ترونه  

حريم الأنويم ضللللللعي م  دا أ هم حريم الإل ترونه  و  اا تا ب 
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و كهلتهلا  س ون محهل  ا  ا للإل ترون كهلنس م النواة أن ا تراض كهلإ  هن وكهلتهلا والنواة الإل ترون يتةتا كيا ال رق ضخه مل

  Constante) nn(V =نواة يمقدات ثهكت  -يم ا إ مهل حريم الأنويم و إ ت هت اهتم ت ه   نواة 

 ا انوهز تقدم  عت ر  ا ح   عهدلم شللللللرودينغر حيث نههيمر  ةى  عهدلم شللللللرودينغر كاو-تقريب كوتن  ا تط يق 

 :  يهنت اكرز نتهئوه يهلآتا

𝛹الدالم المو يم ال ةيم لةنطهم إ هدة صللللليهغم  -ا (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i)  ت تب  ةى شللللل    داء كيا دالم المو م  أصللللل حتحيث

𝛹𝑒 ترونيم لام (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i) ودالم المو م النوويم  𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
) 

𝛹 (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i) =  𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
)𝛹𝑒 (𝑅⃗ I

0
, 𝑟 i)   

وكهلتهلا ت تب  عهدلم شلللللرودينغر كعد تط يق ت سللللليط كوتن   صللللل  حريم امل ترونه   ا حريم امنويم ا  هنيم -ج

 اوكنههيمر  ةى الل  : 

{

[𝑇𝑒  + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑛]𝛹𝑒 (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i) = 𝐸𝑒 (𝑅⃗ I

0
)Ψ𝑒 (𝑅⃗ I

0
, 𝑟 i)                     

 

[𝑇𝑛 + 𝑉𝑛𝑛 + 𝐸𝑒 (𝑅⃗ I
0
)]𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
)  = 𝐸𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
)                               

 

ا -كوتن ةى الرغم  ا اسللللتخدام ت سلللليطه    أوكنههيمر لمعهدلم شللللروودينغر،  لن المعهدلم م تزال تللللل   تحدي ه لحةهه نظر 

الإل ترون. وكسلللللل ب  اا التعقيد، لم يتم ا العةمهء حتى الآن  ا ح  المعهدلم كهلطرق الريهضلللللليم  -لتعقيد ت ه   الإل ترون 

 المعرو م، ولال  تةوأ إلى استخدام تقري ه  أخرى لحةهه

 :  Hartree-Fockفوك -تقريب هارتري -3

كعد تقريب كوتن اوكنههيمرلمعهدلم شللللللرودينغر تدم 

 ا يعتمد  آخر تقري ه  [8–6] 1291 هتترف  هم العهلم 

يعت ر ي  حيث ، [2119]  ةى   دأ الوسللللليمه  المسلللللتقةم

هه ال عض.  ةم  ا كعضلللللل ةم و ن صلللللل مهث الإل ترونه   ت

وكهلتهلا، يتحرك ي  إل ترون كللللل    سللللتق  وم يت ه   

 ب الإل ترونه  الأخرى داخ  الحق  المتوسللط النهتع  ا 

تم  عهلوم  ةى  اا الأسهس خرى. تأثير كقيم الوسيمه  الأ

الت ه لا  كيا الإل ترونه   ا  اا التعدي   ةى أسللللللهس 

شللللللحنلله   تمللهثةللم، دون ام تمللهم كللهلت لله لا  التنلله ريللم 

يولو  يم أو كحدود امتت ها والت هدل. وكهلإضللللللله م إلى 



   دوري بشكل المنتظمة البلورية الأنظمة لدراسة النظري الأساس                                                ولالأ الفصـــــــل 

 
9 

سلللللتثنهء ل هولا،  مه يعنا أنهه ليسلللللت  ضلللللد ذل ،  لن دالم المو م المسلللللتخد م  ا  اا التعدي  لم تأخا كعيا ام ت هت   دأ ام

 ."تنهظريم

، حيث لم يأخا كعيا ام ت هت سلللل يا الإل ترون و  دأ امسللللتثنهء م يم ا غض الطرف  نهه تقريب  هتترف  يوك ه تضللللما

ول ا الإيوهكيم  ا  اا التقريب  و ت سللليطه لمعهدلم شلللرودينغر، حيث تم تقةي  دتاسلللم  دد ي ير  ا الإل ترونه  . [313]ل هولا

ونه  يموموع الهه ةيتونيه  للإل تر H إلى دتاسلللللللم الإل ترون الواحد. وكمو ب  اا التقريب، يم ا تمثي  الهه يةتونا ال ةا

، وتمث  الدالم المو يم ال ةيم لةنظهم الإل ترونا كوداء الدوال المو م ال رديم ل   إل ترون، و ا النههيم ℎ𝑖الخهصللم ك   إل ترون

. ويم ا تمثي   عهدلم الهه ةتونا للإل ترون [313]ي ون الطهتم ال ةيم لةنظهم الإل ترونا  وموع الطهته  ال رديم للإل ترونه 

 :الواحد و قه لتقريب  هتترف يمهيةا

𝐻 = ∑ℎ𝑖
𝑖

 

ℎ𝑖 = −
ℏ2

2𝑚i
∆𝑖 − ∑

𝑍𝐼𝑒
2

|𝑟𝑖⃗⃗  − 𝑅⃗
 
I

0
|𝐼

+
1

2
∑

𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗  − 𝑟 𝑗|𝑗

 

  ا حيا الدالم المو يم لةنظهم الإل ترونا وياا الطهتم ال ةيم لةنظهم  تعطى كهلع هتا  التهليم: 

𝛹𝑒 = ∏𝛹𝑖
𝑖

 

𝐸𝑒 = ∑𝜀𝑖 

𝑖

 

  [31312111] 1239 ا  هم يعد التعدي  الاف أدت ه العهلم  وك  ةى تقريب  هتتا  

 ا  وك .   ا تقريب [12] الإل ترونهشلللللرودينغر نظهم   ح   عهدلم ا  خطوة  همم  دا

حد الت هدل كيا الإل ترونه  و و الأ ر الاف أ مةه  هتترف سللللللهكقه . كعيا ام ت هت خا الأ

أصلللللل ت الت ه   كيا الإل ترونه  يأخا كعيا ام ت هت حد الت ه   ال ولو  ا كيا  و ةيه

كهلإضلله م إلى الت هدل. تهم  وك كتعويض الدوال السللهكقم  [313]اللللحا السللهل م للإل ترونه 

الس يا  ا  عهلوته لةت ه لا  كيا الإل ترونه ، واست دال  حهلم وادخ  كدوال ضد تنهظريم

 :ويتم تع ير  ا  اا المحدد كهلعلاتم [12]دالم المو م السهكقم كمحدد سلاتر

𝛹𝐻𝐹(𝑟 1, 𝑟 2, … , 𝑟 𝑁) =
1

√𝑁𝑒!
[

ψ1(𝑟 1) ψ1(𝑟 2) ⋯ ψ1(𝑟 𝑁)

ψ2(𝑟 1) ψ2(𝑟 2) ⋯ ψ2(𝑟 𝑁)
⋮ ⋮ ⋱ ⋮

ψ𝑁(𝑟 1) ψ𝑁(𝑟 2) ⋯ ψ𝑁(𝑟 𝑁)

] 
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حيث يمث  المقدات 
1

√𝑁𝑒! 
  عه   التنظيم لةدالم المو يم. 

 وك،  لنه م يزال غير تهدت  ةى ح   ل ةم امتت ها ال ما - ةى الرغم  ا النتهئع الإيوهكيم التا حققهه تقريب  هتترف

كيا الإل ترونه ، الاف يتضما  ع  ال ميم. و لاوة  ةى ذل ، م تزال  عهدلم شرودينغر صع م الح . ولهاا الس ب، كحثت 

 .DFT ف وك  ا نظريم أيثر كسهام ودتم  ا نهحيم النتهئع، والتا  ا نظريم داليم ال ثه م-الدتاسه  التا تةت أ مهل  هتترف

 : DFTنظرية دالية الكثافة  -4

ترونية معادلة شرودينغر للإلكترون باستخدام الكثافة الإلكلاكثر تبسيطا تسعى نظرية دالية الكثافة الى تأسيس صياغة 

كثافة في . تم تطوير نظرية الدالة الوظيفية للللتعبير على الطاقات الحركية والتفاعلات بين الالكترونات بدلاً من الدوال الموجية

. وتم و نتظم، حيث اعتبرا جملة الإلكترونات كغاز إلكتروني متجانس [13,14]وماس وفيرميبواسطة العلماء ت 1291عام 

 :الوصول إلى علاقتين رياضيتين تعبران عن كثافة الغاز الإلكتروني المتجانس وطاقته الحركية على التوالي

𝜌 =  
1

3 𝜋2
𝐸
𝑓

3
2  (
2𝑚𝑒

ℎ2
)

3
2
 

𝐸𝑐 =
3

5
( 
  ℎ2

2𝑚𝑒
) (3 𝜋2)

2
3 𝜌

5
2 

 ا تقدم نظريم داليم ال ثه م  [12]هوهنبورغ وكوهن  [12] سلاتر، [12] ديراكلالنظرية  أسهمت العديد من الاعمال

 تحصيةهه  ةى نتهئع  د تري م  ا ام مهل التوري يم.

 Hohenberg-Kohnن اهوك-نظرية هوهانبارغ 4-1

النظريتيا الأولى والثهنيم   ةىنظريم داليم ال ثه م  أسلللللسلللللت

 و ن رو ويو ييا، حيث تم ا ت هت الطهتم ال ةيم  نمههله العمالتا تد ه

يللدالللم لة ثلله للم  V (r )لنظللهم إل ترونا  و ود داخلل  يمون خللهت ا

يد ال ثه م  حد يم و ا خلال ت يمالإل ترون ب  مي يم ا  عر م الإل ترون

 .خصهئص النظهم

E[(r )] = F[(r )] + ∫V (r )(r )dr3 

 ا دالم شلللللله ةم لة ثه م الإل ترونيم لةنظهم حيث تمث   سلللللله مه  الطهتم الحرييم والت ه لا  كيا الإل ترونه   F[(r )]حيث 

 تعطى كهلعلاتم:و [3,15]

𝐹[𝜌] =  𝑇[𝜌] + 𝑈[𝜌] 



   دوري بشكل المنتظمة البلورية الأنظمة لدراسة النظري الأساس                                                ولالأ الفصـــــــل 

 
11 

 كهلنس م لة مون الخهت ا المتولد ك ع  تأثير الأنويم  يعطى كهلعلاتم :

𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟𝑖⃗⃗ ) =  −∑
𝑍𝐴
𝑟𝑖𝐴

𝐴

 

 م الإل ترونيم كهلعثوت  ةى ال ثهشرا الحصول  ةى الطهتم ال ةيم لةحهلم الأسهسيم لةنظهم الإل ترونا  ها تحدد النظريم الثهنيم  أ ه

 .الموا قم التا توع  داليم ال ثه م تتخا تيمتهه الدنيه

𝐸(𝜌0(r )) ≤ E [ρ(r )] 

𝐸(𝜌0) =  𝑀𝑖𝑛𝐸(𝜌) 𝑙𝑖𝑚
𝜌→𝑁

⟨𝛹|𝑇̂ + ∑ 𝑉𝑒𝑥𝑡𝑖 + 𝑉𝑒𝑒|𝛹
 ⟩ 

الاف يع ر ا ت هضللل  الطهتم ال ةيم كدملم [16] حصلللول  ةى ال ثه م الإل ترونيم الموا قم لةحهلم الأسلللهسللليم نط ق   دأ التغهيرةل

 :V(r) [3]وال مون الخهت ا  F[(r )]كدملم ي   ا الدالم الله ةم  ال ثه م الإل ترونيم والمعطهة كهلعلاتم الريهضيم 

𝑑F [ρ(r)]

𝑑ρ(r)
+ V(r) = 0 

 وحلولهاشام  -معادلات كوهن  4-2

يعلللد  علللهلولللم نظلللهم إل ترونا للإل ترونللله  

ا صللللللع  ه   مريهضللللللي   ا النهحيم الالمتحريم والت ه ةيم أ ر 

كس ب صعوكم وصا ي   ا الطهتم الحرييم والت ه لا  

ال ح   لإل ترون كدملم ال ثه م الإل ترونيم .  -إل ترون 

تهم العهلمهن يو ا   1211 هم [11]وشلللللللهم المللللللل ةم، 

كتطوير   رة تتمث   ا اسللللللتخدام نظهم إل ترونا خيهلا 

ي ون سللللةوك الإل ترونه   سللللتقلا  وغير ي ترض  يه ان 

ك مون  عللهل   قط  ت لله لل   ب كعضللللللهلله ال عض، ويتللأثر

ونه  تأثير كقيم الإل ترك  تع المالاف يضلللم ال مون الخهت ا النهتع  ا تأثير الأنويم إضللله م إلى ال مون  شلللهم  -)يمون يو ا

الغير  تراكطم  ب غير ه الطهتم الحرييم لةنظهم الخيهلا  ا الطهتم الحرييم للإل ترونه  ت ون   هتة  .[3] ةى  اا الإل ترون 

ظهم الحقيقا   ا امل ترونه   تم الحرييم  ا الن طه مه ال ظهم الخيهلا   « 𝑇𝑅»كين تم الحرييم لةن طه وحد  « 𝑇𝑓» ا  وموع ال

  : ولتا يم ا ان ت ب كهل   التهلا  [3] ةى الطهتم الحرييم للإل ترون« 𝑇𝑐» يع ر  ا تأثير امتت ها  تصحيحا

𝑇𝑅 =  𝑇𝑓 +  𝑇𝑐 

 𝑇𝑐 = ⟨Ψ|T|Ψ⟩ − ⟨φ|𝑇𝑠|φ⟩ 
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 : [3] كهلعلاتم التهليم  تم يتهكتهكيا الإل ترونه   ا النظهم الحقيقا   𝑉𝑒𝑒الت ه   أ ه  يمه يخص 

⟨Ψ|𝑉𝑒𝑒|Ψ⟩ = 𝑈𝐻 + 𝑈𝑥 +  𝑈𝑐 

 حيث تمث  الحدود 

  𝑈𝐻 : التنه ر ال ولو  ا كيا الإل ترونه  ذا  اللحنم السهل م او  ه يسمى )يمون  هتترف اهتم 

  𝑈𝑥 : كيا الإل ترونه  التا لهه ن ك الس يا.  الت هدلاهتم 

  𝑈𝐶 : امتت ها كيا الإل ترونه . اهتم 

م الحرييم للال ترون : اهتم ال مون تلةنظهم الإل ترونا كدملم ي   ا الطهشللللللهم -يو ا  عهدلم ك سللللللهام تصللللللهو  

 :حيث تمث  الحدودامتت ها -الخهت ا ، ت ه    هتترف واهتم الت هدل

 𝑇𝑠[𝜌]  الحرييم للإل ترون  ا النظهم الخيهلا   الطهتم 

𝑇𝑠[𝜌] =  ⟨𝜑𝑖|−
ℏ2

2m∆|𝜑𝑖
 ⟩ =  −

ℏ2

2m
∑∫𝜑𝑖∇

2

i

𝜑𝑖
∗𝑑𝑟𝑖 

 𝑉𝑁𝐸[𝜌]  إل ترون  -ال مون الخهت ا المتولد  ا تأثير الأنويم )الت ه   الأنويم 

𝑉𝑁𝐸[𝜌] = −∫  ∑
𝑍𝐼𝜌(𝑟 )

|𝑅⃗ I
0
− 𝑟  |𝐼,𝑖

𝑑𝑟  

 𝑈𝐻[𝜌]    ت ه    هتترف )ت ه   يولو  ا كيا اميترونه 

U[𝜌] =
1

2
∫
𝜌(𝑟 )𝜌(𝑟′⃗⃗  ⃗)

|𝑟 − 𝑟′⃗⃗  ⃗|
𝑑𝑟𝑑𝑟′ 

 Exc[𝜌]  امتت ها و ا   هتة  ا  وموع حدف امتت ها والت هدل وليك لههته الطهتم -اهتم الت هدل

   هتة تيهضيم دتيقم انمه يتم تقدير ه  ا اريق تقري ه  

Exc[𝜌] = Ex[𝜌] + Ec[𝜌] 

 : [20–18]وكهلتهلا  معهدلم يو ا شهم ت تب يمهيةا 

𝐻𝐾𝑆𝜑𝑖(𝑟 ) = [𝑇𝑠[𝜌] + 𝑉𝐾𝑆(𝑟 )]𝜑𝑖(𝑟 ) =  𝜀
𝐾𝑆𝜑𝑖(𝑟 ) 

𝑉𝐾𝑆(𝑟 ) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) + 𝑉𝐻(𝑟 ) + +𝑉𝑋𝐶(𝑟 ) 

𝐸[𝜌] = 𝑇𝑠[𝜌] + 𝑉𝑁𝐸[𝜌] + 𝑈𝐻[𝜌] + Exc[𝜌] 

 𝑉𝐾𝑆(𝑟 )شهم  -شهم إيوهد الع هتا  التحةيةيم أو التقديريم لوميب حدود ال مون ال عهل ل و ا-يتطةب ح   عهدلم يو ا 

امتت ها ال مونا م يو د له صلللللليغم -حد الت هدل .تودت الأشلللللللهتة إلى ان  𝐸𝑥𝑐[𝜌]امتت ها ال مونا-كمه  ا ذل  حد الت هدل
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  كهلإضه م إلى ذل ، يوب العثوت  ةى الدوال المو يم التا تمث كهستخدام التقري ه  المعتهدة لرتيهضيم  عرو م، ول ا يم ا تقدي

 [3]شهم والتا يتم تمثيةهه كهلعلاتم -حةوم  لمعهدلم يو ا

𝜑𝐾𝑆(𝑟 ) =  ∑𝐶𝑖𝑗
𝑗

𝜑𝑗(𝑟 ) 

لر لدالم المو م 𝐶𝑖𝑗حيث  سيط  هته العلات  ا دوال  و يم. 𝜑𝑗و    تمث   عه لا  الن  -وكهلتعويض  ا  هدلم يو ا ،هنتكعد ت 

   ةى:شهم نحص  

∑𝐶𝑖𝑗
𝑗

𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 = ∑𝐶𝑖𝑗𝜀𝐾𝑆
𝑗

|𝜑𝑗〉 

〈𝜑𝑘|∑𝐶𝑖𝑗
𝑗

𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 = 〈𝜑𝑘|∑𝐶𝑖𝑗𝜀𝐾𝑆
𝑗

|𝜑𝑗〉 

∑ 

𝑗

(〈𝜑𝑘|𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 − 𝜀𝐾𝑆〈𝜑𝑘|𝜑𝑗〉)𝐶𝑖𝑗 = 0 

 𝐶𝑖𝑗شهم  ا خلال إيوهد المعه لا  -وكهلتهلا يتم ح   عهدلم يو ا

التقارب وهي تخضققل لشققروط تكرارية  اتوفقا لحلقاعتمادا على برمجيات وخوارزميات حل معادلة كوهن شققام يتم 

الحلقة التكرارية الأولى  وبعد اكمالinائية كثافة إبتد انطلاقا من  الحلقة التكرارية تباشققر ، حيث (I.1)موضققحة في الشققكل 

شرط التقارب فإذا تحق outيتم حساب الكثافة الجديدة، شام -هنولحل معادلة ك بتنفيذه لخوارزميات وهذا   ثم يجرى اختبار ل

الشقققرط يتوقل الحسقققاب أما إذا لم يتحق  شقققرط التقارب فسقققنكرر الحلقة مرة أخرى بعد مزج كثافتي الإلكترونيتين لمرحلتين 

 .outوin متتاليتين
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 .  DFT)لة ثه م  الوظي يم الدالم نظريمشهم   ا ااهت -لح   عهدلم يو ا الت راتف مخططال :(I.1)الشكل 

 

𝜌𝑖𝑛 ةالكثافة الابتدائي  

 

 V(r) حساب

 

 حل معادلة

شام -كوهن    

 

 𝐸𝑓 د طاقة فيرمي تحدي
 

 

 

 𝜌𝑜𝑢𝑡 حساب 

 

 
𝜌𝑖𝑛    شرط التقاربالتحق  من  ≅ 𝜌𝑜𝑢𝑡 

 
𝜌𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛

𝑖

+ 𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖

 

 

 نهاية الحلقة

 

 لا

 

 نعم
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 : LSDA المعتمد على حالة السبين  تقريب كثافة الموضع 3-4 

كهلع هتة التحةيةيم الريهضلليم لطهتم امتت ها الت هدلا  م عر شللهم  و -الخطوة الأولى الأيثر أ ميم  ا ح   عهدلم يو ا

مد  ةى حهلم الموضلللعا المعتتقريب يثه م يعت ر . تم اسلللتخدام أسلللهليب تقري يم واسلللعم امنتللللهتلهاا الغرض كيا الإل ترونه ، 

و و التقريب الاف تقدم  كه ي   ا العهلميا  المسلللتخدم  ةى نطهق واسلللب  و  ه يسلللمى امكسلللط لتقريب ا و  LSDA السللل يا 

 كدملم ال ثه م امل ترونيم  ةى النحو وياا ال مون الموا ق لهه  امتت ها الت هدلا ع هتة اهتمل [21] 1213يو ا شللللللهم سللللللنم 

 التهلا: 

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝑆𝐷𝐴  =  ∫𝜌(𝑟 )𝐸𝑥𝑐 [𝜌(𝑟 )]𝑑𝑟  

𝑉𝑥𝑐 = 
𝑑𝐸𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴[𝜌]

d𝜌
=    𝜀𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴 +  𝜌(𝑟 )
𝑑 𝜀𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴

d𝜌
 

 

عند النظر إلى حالة السبين، سواء كانت إلى الأعلى أو الأسفل، فإن الكثافة الإلكترونية الكلية تكون مساوية لمجموع 

𝜌(𝑟 )يثه تا الإل ترونيتيا  =  𝜌↑(𝑟 ) + 𝜌↓(𝑟 )  [3]ل   حهلم س يا  ت عهح   عهدلم يو ا شهم  ويص ت لينه  عهدلتا : 

{
 
 

 
 (−

ℏ2

2m
∇2 + Veff

↑ (𝑟 ))𝜑𝑖(𝑟 ) =  εKS
↑ 𝜑𝑖(𝑟 )        

 (−
ℏ2

2m
∇2 + Veff

↓ (𝑟 ))𝜑𝑖(𝑟 ) =  εKS
↓ 𝜑𝑖(𝑟 )           

 

 :[3]ال مون ال عهل تعطى   هتته يمهيةا  تعطى   هتة كينمه

{
 
 

 
 Veff

↑ (𝑟 ) = Vext
 + Vxc

↑ = Vext
 +

𝑑𝜀𝑋𝐶
𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌↑(𝑟 ), 𝜌↓(𝑟 )]

𝑑𝜌↑(𝑟 )
       

 Veff
↓ (𝑟 ) = Vext

 + Vxc
↓ = Vext

 +
𝑑𝜀𝑋𝐶

𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌↑(𝑟 ), 𝜌↓(𝑟 )]

𝑑𝜌↓(𝑟 )
       

 

 :  GGAتقريب التدرج المعمم  4-4

  مه يوع  يثه تهه  توهنسلللللم، ول ا  اا التقريب يعطايعت ر التقريب السلللللهكق أن ال ثه م الإل ترونيم  وز م كهنتظهم، 

ه  ه  ا النتهئع التوري يم  ا العديد  ا الحهم . لال ، تم اتتراح تقريب  ديد حيث يعت ر أن ال ثه م الإل ترونيم  نتهئع كعيدة نو  

هت أن كقم كمه يتضلللما ام ت الموضلللعيم غير  توهنسلللم، وتختةا  ا  وضلللب لآخر  ا النظهم الإل ترونا. تم تعدي  ال  رة السللله

الطهتم ال ةيم لةنظهم الإل ترونا تعتمد  ةى ال ثه م الإل ترونيم وتختةا كتدت ه   ختة م، ويم ا تمثيةهه كهلعلاتم المع رة  نهه 

اا ام ت هت  ال ثه م الإل ترونيم كأنهه  وز م كهنتظهم، ول ا كه ت هتتميز التقريب السللهكق  ا دتاسللم النظم الإل ترونيم  .تيهضللي ه
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غير صلللحيت  ا المواد المغنهايسللليم، حيث يتم احتسلللهت الت ه لا  كيا الإل ترونه  كهلنظر إلى الللللحنم وحهلم السللل يا  ا آن 

واحد. وتد أدى ذل  إلى تطوير تقريب  ديد، حيث تم ا ت هت ال ثه م الإل ترونيم الموضعيم غير  توهنسم وتم تدتج الطهتم ال ةيم 

الوظي يم  ةى ال ثه م الإل ترونيم وتدت هه  GGAوكهلتهلا، تعتمد دالم  نا كنهء   ةى التغير  ا ال ثه م الإل ترونيملةنظهم الإل ترو

  ا نقطم  عينم، ويتم تمثيةهه كهلل  :

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴  =  ∫  𝑑𝑟3 𝑒𝑥𝑐

𝐺𝐺𝐴 [𝜌(𝑟), 𝛻 , 𝜌(𝑟)]  

   EVGGAتقريب  4-1

يعطا نتهئع  يدة لةخصللهئص الهي ةيم ، إم أن يلا التقري يا  للل   GGA و LDA  ةى الرغم  ا أن يلا  ا تقريب

  ا حسلللللهت  ووا  الطهتم  ا المواد الصلللللة م وال ووا  التا تم الحصلللللول  ةيهه  ا حسلللللهكه  كنيم النطهق  ا تقريب ال ثه م

(LDA)  ير ب  اا النقص إلى حقيقم أن [22] قهتنم كهلنتهئع التوري يم  ٪39حوالا . GGA و LDA  كسلليطم  دواماسللتخد ه

  ا  عهلوم إ  هنيم امتت ها الت هدلا.  ا  ال الحهلم ،  ا الضروتف الت  ير  ا صيغ أخرى لطهتم امتت ها الت هدلا  ا اريق

الاف يم ا أن يؤدف إلى نتهئع  يدة ،  ةى الأت  كهلنس م لةخصهئص  LDA و GGA إضه م تصحيت  ديد  ةى  ستوى تقريب

   ا ، امتت ها  صطةت  ةى إ راؤل تم الاف التصحيت كتعدي Vosko  [23] و   Engel تهم ، النقص  اا لتصحيت .الإل ترونيم

  ا  ديد ش    ةى يحصلان وأخيرا   ، الدتيق Hartree-Fock اتت ها  صطةت  ب المعمم لةتدتج الثهنا الترتيب  زج اريق

 .التوري يم النتهئع  ا كهلقرت الطهتم ك ووا  يتن أ الاف EV-GGA اتت ها -الت هدل لإ  هنيم العلاج

 mBJتقريب  4-6

ة لوصلللللا يمون الت هدل Johnson (BJ) و Becke اوت  مه يحسلللللا  ووة الطهتم  يمه يتعةق  [24]امتت ها -صللللليهغم  ديد 

 :، ويم ا صيهغتهه  ةى النحو التهلا GGA و LDA كوظهئا

       𝑉𝑥,𝜎
𝐵𝐽(𝑟) = 𝑉𝑥,𝜎

𝐵𝑅(𝑟) +
1

𝜋
√
5

6
√
𝑡𝜎(𝑟)

𝜌𝜎(𝑟)
 

 الس يا. و  𝜎 كينمه يثه م الطهتم الحرييم ،  𝑡𝜎(𝑟)إلى يثه م الإل ترون وتمث   𝜌𝜎(𝑟)حيث تلير 

 و  Beckeتعديلا  همه   نه  ا تقدير يمون الت هدل وامتت ها المحسللللللوت كطريقم  Blaha et al ا  هم أخرى ا رى تهم 

Johnson  حيث  ن هم ال مون الوديد  ا تحقيق نتهئع اترت لةنتهئع التوري يم  لأشلل هل الموصلللا   اLDA  أوGGA    كللل

 :الع هتة التهليم  ا خلال mBJ ال مونأ ض . يتم إ طهء 

       𝑉𝑥,𝜎
𝑚𝐵𝐽(𝑟) = 𝑐𝑉𝑥,𝜎

𝐵𝑅(𝑟) + (3𝑐 − 2)
1

𝜋
√
5

12
√
2𝑡𝜎(𝑟)

𝜌𝜎(𝑟)
كهلع هتة  وو قه لهاا النموذج تعطى   هتة يثه م امل ترونه  

𝜌𝜎(𝑟) =  ∑ |ѱ𝑖,𝜎(𝑟)|
2𝑛𝑒

𝑖=1  و يثه م الطهتم الحرييم كهلع هتة ،𝑡𝜎(𝑟) =  
1

2
∑ 𝛻
𝑛𝑒
𝑖=1 ѱ𝑖,𝜎

∗ (𝑟)𝛻ѱ𝑖,𝜎(𝑟) 
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 APW طريقة الأمواج المستوية. 1

سوى اختيهت الدوال الأ ث  وصا حهلم شهم -امتت ها لم ي قى لح   عهدلم يو ا-كعد توهوز ش ةم تحديد يمون الت هدل

يث تسلللم ال ضلللهء ال ةوتف إلى حMuffin-Tin  [25] ةى تقريب تقريب  [12]ا تمد العهلم سللللاتر امل ترونه . لهاا الغرض 

يتوا د  داخةهه  iRالاتا  ك را  غير  تداخةم أنصهف أتطهت ه  ت ا  اا التقريب  ثة،   I.2 الل    يمه  و  وضت  اتسميا 

الإل ترونه  القة يم والتا ي ون اتت ها الإل ترونه  كنواة ذتتهه تويه وكيا  هته ال را   نطقم كينيم تضللللللم الإل ترونه  الحرة 

 ال عيدة  ا انويم ذتاتهه. 

 

 Muffin-Tinتقريب شرح  : (I .2)الشكل 

تتعرض له الإل ترونه  المتوا دة داخ  ال را   ا ال مون الاف تتعرض له الإل ترونه  المتوا دة يختةا ال مون الاف 

 ا المنطقم ال راغيم كيا الاتا ، ويعود ذل  كط يعم الحهل إلى اختلاف القوى التا تؤثر  ةيهمه واختلاف كعد مه  ا النواة 

ا،  ا حيا ي ون ال مون  ا المنطقم ال راغيم ثهكت هالمو  م وو ق ه لتقريب سلاتر، ي ون ال مون داخ  ال را   مه و قه ي  تنهظر 

  لةع هتتيا التهليتيا: 

V(r ) = {

V(r)                              r ≤  R0
 
 

0                                    r > R0

 

Ri 

 يرا  ذتيم

 نطقم  ه كيا 

 الاتا 



   دوري بشكل المنتظمة البلورية الأنظمة لدراسة النظري الأساس                                                ولالأ الفصـــــــل 

 
18 

تختةا الدوال  ولهاا الإل ترونه   ا  نطقم داخ  ال را   ا تة  المو ودة  ا المنطقم ال راغيم وصايختةا 

تأخا الأ واج المستويم ش ةهه داخ  المنطقم ال راغيم،  ا حيا تت ون الأ واج داخ  ال را  .المو يم المو ودة  ا المنطقتيا

 : ا دوال شعه يم و ر ونيم يرويم، وذل  و ق ه لةمعهدلم 

φ(r ) =  

{
  
 

  
 ∑ 

∞

l=0

∑𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)

𝑚

−𝑚

                  𝑟 ≤  𝑅0

 
 

1

√𝛺
∑𝐶𝐺
𝐺

𝑒𝑖(𝐾⃗⃗ +𝐺 )𝑟                                      𝑟 > 𝑅0

 

 [26]  ا الحةول المنتظمم لمعهدلم شرودينغر   𝑈𝑙(𝑟)حيث الدوال اللعه يم 

(−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
𝑉(𝑟 )) r𝑈𝑙 = 𝐸𝑙𝑈𝑙 

 FP-LAPWللكمون الكامل يدة خطيا ازالمت طريقة الأمواج المستوية 5-1

سهكق  سهكقم  تعهنا الحسهكه  المنوزة كهلتقريب ال ل   ي ير ،كطء  مةيه  الحسهت   اتط يق الطريقم ال الأ ر الاف  ك

الدوال  ل تهكم نلللر تهيةوت كلدخهل APW [91]الأ واج المسللتويم  ةى اريقم  تحسللينيمتغييرا   يورف [27]اندتسللون    ع 

 يهلآتا: 𝑈𝑙(𝑟)اللعه يم 

𝑈𝑙(𝑟, 𝐸) =  𝑈𝑙(𝑟, 𝐸𝑙) + (𝐸𝑙 − 𝐸)
𝑑𝑈𝑙(𝑟, 𝐸)

𝑑𝐸
|
𝐸=𝐸𝑙

+ 𝒪(𝐸𝑙 − 𝐸)
2 

 :  لتص ت يهلآتا Muffin-Tinال مون داخ  وخهتج يرا    هتة تم تعدي   وكهلتهلا 

𝑉(𝑟) =  

{
  
 

  
 ∑𝑉𝑙𝑚(𝑟)𝑌𝑙𝑚

𝑚

𝑙𝑚

                                    𝑟 ≤  𝑅0

 
 

∑𝑉𝑘(𝑟)𝑒
𝑖𝑘𝑟

𝑚

𝑙𝑚

                                    𝑟 > 𝑅0

 

 :[29,30]الدوال المو يم  ا داخ  ال را  كدملم الدوال اللعه يم و لتقهتهه. حيث ت تب الدوال المو يم يمهيةا  ويال 
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𝛷𝐾⃗⃗ +𝐺 (𝑟 ) =  

{
  
 

  
 ∑(𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟)) 𝑌𝑙𝑚(𝑟)

 

𝑙𝑚

            𝑟 ≤  𝑅0

 
 

1

√𝛺
∑𝐶𝐺
𝐺

𝑒𝑖(𝐾⃗⃗ +𝐺 )𝑟                                               𝑟 > 𝑅0

 

 .𝐵𝑙𝑚و   𝐴𝑙𝑚والمعه ةيا  شعهع الل  م الع سيم  𝐺، المو االلعهع   𝐾⃗⃗ حيث 

𝐴𝑙𝑚  عه    رت ط كهلدوال اللعه يم  

𝐴𝑙𝑚 = 
4𝜋𝑟0

2𝑖𝐿

√𝛺
𝑌∗𝑙𝑚(𝐾 + 𝐺)𝑎𝑙(𝐾 + 𝐺)

  

𝐵𝑙𝑚 عه    رت ط كملتق الدوال اللعه يم  

𝐵𝑙𝑚 = 
4𝜋𝑟0

2𝑖𝐿

√𝛺
𝑌∗𝑙𝑚(𝐾 + 𝐺)𝑏𝑙(𝐾 + 𝐺)

  

المتزايدة كنتهئع كه رة،  مه  عةهه تعت ر أ ض  الطرق المعتمدة  ا دتاسم المري ه ، تميز  اريقم الأ واج المستويم 

ه أنهه تستخدم يمون يه    .وخصوص 

 LAPW+LOطريقة  -1-2

 اريقم ا   المنخ ضلللم الطهتم ت ه ؤ إل ترونه ) النواة القري م نو ه  ه  ا الإل ترونه   ب التعه    يب  ةى لةتغةب

LAPW ، اريقم  [31] سلللينغ يقترح.  ن صللل  كلللل   حةهه يتم النهتوم الدنيويم والمعهدم  الطهتم  ا نه اتيا اسلللتخدام يتم 

LAPW + LO ، المحةيم المداتا  الوظهئا  ال إلى الإشهتة يتم. الأسهس وظهئا  ا ثهلثم  ئم ويستخدم (LO). الدوال  ال  

 الوظي م .ظهئاالو  ال إحدى كطهتم يتعةق  يمه الملتق و ا  ختة تهن اهتتهن تقهكلان شعه يتيا لدالتيا الخطا الومب  ا نهتوم

  :التهلا الل   لهه الااتيم

𝜙(𝑟 ) =∑[𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟, 𝐸1,𝑙) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟, 𝐸1,𝑙) + 𝐶𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟, 𝐸2,𝑙)]

𝑙𝑚

𝑌𝑙𝑚(𝑟)      𝑟 < 𝑅0 

 .سهكق ه المحدديا 𝐵𝑙𝑚 و 𝐴𝑙𝑚 المعه ةيا ا يعم ن ك  ا 𝐶𝑙𝑚 المعه لا  ت ون يث

 MTet R 𝑬𝒍اريقم اختيهت 

 تتطةب ، الأسهسيم الحهم  ل عض التعه د  دم كس ب الت ه ؤ وحهم  الأسهسيم ش ه الحهم  كيا الخةط خطر لتونب

ا FP-LAPW اريقم ا اختيهت   . رة ي   ا 𝑬𝒍 القيمم لتغيير  ضطرون  لننه وكهلتهلا 𝑬𝒍 لـ  يد 
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 تطر نصا نأخا  ند ه)  نهسب يروف تطر نصا نأخا لال  ، الحهم   ميب  ا الح   اا يتو ر م ، الحظ لسوء

ا تري م ذتة وصا يم ا م لأنه  م ن ه امختيهت  اا ي ون م ، صغير MT يرة   يري تطر نصا نأخا إذا وكهلمث . النواة  ا  د 

ا المنطقم لوصا يه يم ليست المو يم الدالم MT ال رة  ا   يدة ونتهئع دتيقم حسهكه   ةى لةحصول لال  . النواة  ا كعيد 

  .>max <9K*  MTR 7)كيا  مةي ه تتراوح التا maxK*  MTR القيمم ض ط الضروتف  ا ، الإل ترونيم لة نيم

 WEIN2Kشرح برنامج الحساب -1

م ال ر وم ' وتتران  كهستعمهل لغ  wien2kكرنه ع كر وم  ا   [32]استطهع ال هحثون  ا  عهد ييميهء المواد  ا  يينه 

 والمرت م المد وم ر ويه   ديد اليتضما  اا ال رنه ع . خواص المواد الصة م دتاسمال را ع المستعمةم  ا  أ م  والاف يعت ر احد

نظريم ال ثه م الوظي يم ل النظهم ال ةوتف المعهلع و قهمعهدم  و ا   هتة  ا خواتز يه  ل،   Fortranكةغم  وتتران  توكممالو

(DFT   التا تعتمد اريقم الأ واج المستويم المتزايدة خطيه لة مون ال ه  FP-LAPW  يطريقم لحسهت إلى خواتز يه   ا

 .[3]ا   دتاسم خواص المري ه  

 ا المختة م  Wien2kأ م ال ر ويه  ووظي تهه  ا كرا ع وله  دة إصلللللداتا .  linux ةى نظهم  wien2kيتم تث يت كرنه ع 

 : [3] و ا يهلآتا I .3 ا الل     وضحم  ا المخطط الم يا

 •NN : ،يقوم  اا ال رنه ع كحسهت المسه ه  كيا الاتا  الموهوتة، وذل  كهدف تحديد تيمم نصا تطر ال رة الاتيم المنهس م

 .[3]يمه يتحقق  ا  دم و ود تداخ  كيا الاتا 

 •SGROUP :مريب.ال ئيم التا ينتما أليههال ضه ز رة المومو م  همم  اا ال رنه ع  ا تحديد 

 •SYMMETRY :كهلمريبلمومو م ال ضهء الخهصم  التنهظر دد  مةيه   كحسهتكرنه ع  يقوم  اا. 

 •LSTART :يثه م إل ترونيم لةاتا  الحرة ويحدد يي يم  عهلوم المداتا  المختة م  ا حسلللللهكه   يقوم  اا ال رنه ع كحسلللللهت

 كنيم النطهق.

 •KGEN يولد ش  م  ا النقها :K  ا الوزء غير القهك  للاختزال  ا  نطقم Brillouin ( الأولىZ.B  .  

 •DSTART :يثه م أوليم لدوتة  يقوم كحسهتSCF .ا اريق ترييب ال ثه ه  الاتيم  

وكرنه ع   xcrysdenإضه م الى كر ويه  أخرى ، يمه أن  اا ال رنه ع يق   د ع كر ويه  أخرى  ةيه ي رنه ع 

 gnuplotالرسم 
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 wien2k [3]كرنه ع التا يتضمنهه  ال ر ويه وظي م ا م :  (I.3)الل   

 

N N 

LSTART 

SYMETRY 

KGEN 

DSTART 

 

CYCLE SFC 

حساب المسافات بين 

  الذرات

 حل المعادلة

𝑯𝒏𝒍 = 𝑬𝒏𝒍𝒏𝒍 

 

حساب عدد عمليات 

 التناظر

إيجاد النقاط الخاصة 

 في منطقة بريلوين 

تركيب كثافات 

  الالكترونية 

LES SOUS PROGRAMMES 

LAPW0 


𝒊𝒏

 

LAPW1 LCORE 

LAPW2 

MIXER 

Converger

 ? 

 لا نعم

 حسهت الخصهئص

SGROUP 

 إيجاد زمرة التناظر


𝑎𝑡

 

 ح   عهدلم كواسون

𝑉𝑀𝑇 𝑉 

 ح  المعهدلم 

[−
ℏ2

2𝑚
+ 𝑉]𝐾 = 𝐸𝐾𝐾 

 

 ح  المعهدلم

𝐻𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝑛𝑙 

𝐸𝑐𝑜𝑟  ,𝑐𝑜𝑟 ;𝑐𝑜𝑟 

 

𝐸𝑣𝑎𝑙  ,𝑣𝑎𝑙   

 

 حسهت ال ثه م امل ترونيم

𝑣𝑎𝑙  =∑𝑘
∗𝑘

𝑜𝑐𝑐

𝑘

 

 


𝑣𝑎𝑙
   

 


𝑛𝑒𝑤

   

 


𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖  

 

ا راء الحسهكه إ هدة   
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 مقدمة  .1

 3SrFeOو  3SrVO ق لما تم التطرق اليه في الجزء النظري، قمنا في بداية الامر بدراسة الخواص البنيوية للمركبينيكتطب

 .بعد ذلك قمنا بتحديد.والمشتق الاول لمعامل الانضغاطيةبحساب كل من طول الضلع للخلية ،معامل الانضغاطية  حيث قمنا

ساب خير تم حفي الأ، والسلوك الالكتروني للمركبين وهذا من خلال دراسة وتحليل منحنيات بنية العصابات وكثافة الحالة 

لمجال تسليط الضوء على خواص هذين المركبين من شأنه أن يحدد ا  .لكترونية واستنتاج طبيعة كل مركبالخصائص الا

 الصناعي الأنسب لهما إضافة الى الشروط الأنسب لهما للحصول على كفاءة ومردود عمل جيد.

 تفاصيل الحساب .2

 [6–1] باستخدام طريقة الامواج المتزايدة حطيا والكمون الكاملحسابها النتائج التي تحصلنا عليها في هذا العمل تمت            

FP-LAPW  المدمجة في برنامج المحاكاةWien2k [7] اساسا على نظرية الكثافة حيث استخدمنا لمعالجة كمون  المرتكز

في  [9]( GGAوتقريب التدرج المعمم )  [8] (LDA( تقريب الدالة المحلية )exchange-correlationالارتباط_التبادل )

 .لتحليل الخواص الالكترونية mBJ [01]بينما استعملنا تقريب تقدير خصائص الهيكلية والمغناطسية 

 قمنا بتقسيم الفضاء الي منطقتين : و Muffin-Tin  [11]ا الى تقريب ناسنتدخلال اطوار العمل المنجز          

حيث توصف دالة الموجة بداخلها بدوال توافقية  mtR اعتبرنا فيها انا ذرات ككرات ذات ىانصاف اقطار المنطقة الاولى:           

 Vلذرتي  Sr 6.0 a.uلذرة  a.u 3.6اخذنا القيم بالنسبة للمركبين الذين قمنا بدراستهما  . maxlكروية ذات عزم زاوي اعظمي 

نصاف اقطار للذرات المكونة مع ضرورة تواجد الالكترونات الداخلية "الالكترونات أك  Oلذرة الاكسجين  a.u 0.2و Fe و

 القلب" داخل هاته الكرات وبشكل لايحدث فيها تداخل بين هاته الكرات .

وهي النطقة البينية التي تمثل الفضاء المتبقي من المنطقة الاولى اي الفرغات البينية وزتكون فيه دالة  المنطقة الثانية:          

هي  maxK و  Tin-Muffin هو متوسط نصف قطر كرات  MTRحيث  maxK × MTR الموجة كامواج مستوية بمعامل قطع

ارية وهذا تببطريقة اخ maxK MTRحيث تم اختيار القيمة الامثل لمعامل القطع  القيمة القصوى لمعامل متجه الموجة لشبة العكسية

ثم رسم منحنى تغيرات الطاقة الكلية بدلالة تغير المعامل  9-5.9بحساب الطاقة الكلية للخلية البلورية لعدد القيم المحصورة مابين 

 .  (II 1.) الشكلكماهو موضح في  LDA وGGA استعمال طريقتي التقريبب

 maxK MTR  مة المعامليمن خلال هاته الصورة نلاحظ ان الطاقة الكلية لكلا المركبين تتناقص بشكل سريع مع زيادة ق

 9.9،2،5حيث انه لايوجد فرق في الطاقة الكلية المنجز بقيم معامل قطع  2.9ثم تتقارب لقيمة دنيا ابتداءا من قيمة معامل القطع 

 .1.1110Ry لايتجاوز 

ناظر الاعلى في منطقة برلوبنفس  قاط ذات الت عدد الامثل للن يد ال حد ية ت قارب بغ بار الت باخت نا  قة قم ن الاولى يالطري

(pointK)  3 لكلا المركبينSrVO 3وSrFeO  الشككككلنقطة حيث تبين من خلال  0611-011 لمجموعة من النقاط في المجال  
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(.II 1)   ان الطاقة الكلية تبدا في التقارب انطلاقا من قيمةpointK   نشااير الى ان معيار و شاارط التقارب للطاقة  0111تساااوي.

. التوزيع  الالكتروني للذرات  Ry 01-6 اساااااتعمال كلا التقريبين يسااااااوي ساااااابات المنجزة لكلا المركبين و بالكلية في كل الح

42p 2]2sHe: [ O 33d2] 4 sKr:[ V  63d 2] 4sAr: [ Fe ] Kr: [ Sr             :المشكلة للمركبين كان على النحو التالي
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 pointKو maxKmtRبدلالة تغيرات معامل القطع  3SrFeOو 3SrVOتغيرات الطاقة الكلية للمركبين : (II.1)الشكل 



 3SrFeOو  3SrVOحساب خواص المركبين      الفصـــــــل الثــــاني                    

 
28 

 الخواص البنيوية : .3

الذين ينتميان لعائلة البروفيسكيت ،حيث يتبلور هذين المركبين في   3SrFeOو 3SrVO قمنا بدراسة كل من المركبين      

بحسب الصورة تتكون  و VESTA [12–15]التي تم رسمها باستعمال برنامج   (II 2.)  الشكلالبنية المكعبة كما تظهر 

 التالية : Wyckoffالخلية البلورية من خمس ذرات تشغل مواضع 

Sr :(0 0 0)  V:(0.5 0.5 0.5)  Fe :(0.5 0.5 0.5) O:(0.5 0.5 0) (0.5 0 0.5) (0 0.5 0.5) 

 

 

 

 (.VESTA  منجزة باستخدام برنامج)  3SrFeOو  3SrVO للمركبين البنية البلورية :(II2.) الشكل

ئية عند قمنا بحساب تغيرات الطاقة الكلية للخلية الابتدا 3SrFeO و 3SrVO نعند حساب الخواص البنيوية للمركبي         

  FM (Ferrmagnetic)المغناطيسية: وذلك في كلا الحالتين  GGA و LDA مختلفة مستعملين في ذلك كلا التقريبين حجوم 

 " قمنا برسم منحمى تغيرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم بلاعتماد على معادلة  PM (Paramagnetic) واللامغناطسية

Murnaghan "   [16] : المعبر عنها بالعلاقة التالية 

E(V) = 𝐸0 +
𝐵

𝐵′(B′ − 1)
[𝑉 (

𝑉0

𝑉
)

B′

− 𝑉0] +
𝐵

𝐵′
(𝑉 − 𝑉0) 

 بحيث تمثل المعاملات

𝑽𝟎حجم الخلية عند حالة التوازن :. 
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𝑬𝟎:  حالة التوازنالطاقة الكلية للخلية الابتدائية في. 

𝑩: يةنضغاطمعامل الا  

ةينضغاطلمعامل الا الأولالمشتق   𝑩′
 

 ساايةيواللامغناط (FM)سااية يقمنا برساام منحنيي تغيرات الطاقة الكلية للخلية البلورية بدلالة الحجم  للحالتين المغناط

(MP)  3من اجل تحديد الحالة المغناطيسية الاكثر استقرارا للمركبينSrVO  3 وSrFeO  الشكل. تبين من خلال (.II 3) ان 

والممثلة  أن لهاته الحالة (II 3.) الشكلحيث يبدوا من  (MP)سية يطنافي الحالة اللامغ استقرارا أكثريكون  3SrVOالمركب 

 الشككككلكما هو واضاااح في ف 3SrFeO, اما بنسااابة للمركب الثاني  طاقوي من الحالة الاخرىادنى مساااتوى  مساااتمرأحمر  بخط

(.II 4) في الحالة المغناطسااية كان نا ان ادنى مسااتوى للطاقة دوج(FM)  وكان الفرق واضااحا في  مسااتمر أسككو والممثل بخط

 .(MF) مستقر في الحالة  فارومغناطيسية 3SrFeO وعليه فأن المركب ،مستوى الطاقة

قمنا بحسااااب بعل الخواص البنيوية كثابت   3SrFeOو   3SrVOبعد تحديد الحالة الاكثر اساااتقرار لكلى المركبين     

كتحليل  .( II 2.( و )II 1.الجداول )ية والطاقة الدنيا وكذالك طول الضااااالع , كما هو موضاااااح في نضاااااغاطالخلية ومعامل الا

 عند 3SrFeO أكبر من المركب a(Å)له ثابت خلية بلورية  3SrVOللنتائج المتحصل عليها في الجدولين ، نلاحظ أن المركب 

لكلا المركبين  GGA وتجدر الاشاااارة أن القيم التي تحصااالنا عليها باساااتعمال تقريب،  حالة التوازن)الحالة الاكثر اساااتقرارا(

 .[17,18]كاانت جد قريبة من النتائج المتحصل عليها في أبحاث أخرى

يمكن ان تتحملها المادة دون ان يحدث  ضغطية فمعرفة قيمته تعطي فكرة عن اكبر قيمة نضغاطبالنسبة لمعامل الا. 

  3SrFeOاكبر من المركب  نضغاطلهو قيمة معامل الا 3SrVOلها تشوه. من خلال النتائج المتحصل عليها وجدنا ان المركب 

 .ضغطوبالتالي فهو اكثر مقاومة لل
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 . الخلية البلورية الحجم تغيرات بدلالة  3SrVO للمركب الكلية الطاقة تغيرات (:II 3.) الشكل

 



 3SrFeOو  3SrVOحساب خواص المركبين      الفصـــــــل الثــــاني                    

 
31 

340 350 360 370 380 390 400

-9349.58

-9349.52

-9349.50

-9349.48

E
n

e
r
g

y
(R

y
)

Volume(a.u3)

SrFeO3

GGA  Feromagnetic

 Paramagnetic

 

320 340 360 380 400

-9342.76

-9342.74

-9342.72

-9342.70

-9342.68

-9342.66

E
n

e
r
g

y
(R

y
)

Volume(a.u
3)

SrFeO3

 Feromagnetic

 Paramagnetic
LDA

 

 . الخلية البلورية الحجم تغيرات بدلالة  3SrFeO للمركب الكلية الطاقة تغيرات (:II 4.) الشكل

 



 3SrFeOو  3SrVOحساب خواص المركبين      الفصـــــــل الثــــاني                    

 
32 

 

 LDA و GGA التقريبين باستعمال المحسوبة   3SrVO للمركب البنيوية الخواص قيم: (II01.)الجدول

المركب 

 المدروس

 نتائج (PM) الحالة اللامغناطيسية (FM)  الحالة المغناطيسية 

 الدراسات

 الاخرى

التقريب 

 المستعمل
LDA GGA LDA GGA 

3SrVO 

3(a.u)0 V 366.0338 376.1547 365.9474 376.5236  

(Ry)mini E -8696.709 -8703.232 -8696.709 -8703.232  

a(Å) 3.7854 3.8199 3.7851 3.8212 

3.251[17] 

3.252 [18]  

B(GPa) 236.376 211.804 235.854 217.123  

B’(GPa) 5.4565 5.6087 5.4897 5.2835  

 

 

 LDA و GGA التقريبين باستعمال المحسوبة   3OFeSr للمركب البنيوية الخواص قيم: (II20.)الجدول

المركب 

 المدروس

 نتائج (PM) الحالة اللامغناطيسية (FM) الحالة المغناطيسية 

 الدراسات

 الاخرى

التقريب 

 المستعمل
LDA GGA LDA GGA 

3SrFeO 

3(a.u)0 V 355.2329 369.7847 346.1623 357.6505  

(Ry)mini E -9342.748 -9349.580 -9342.694 -9349.512  

a(Å) 3.7478 3.7983 3.7156 3.7562 

3.291[17] 

3.516[18] 

B(GPa) 188.376 171.909 218.341 198.146  

B’(GPa) 4.4270 4.9444 4.7680 4.9913  
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 الخواص المغناطيسية .4

الخواص المغناطيسااااااية للمواد لها أهمية كبيرة في المجال الصااااااناعي ، وقبل دراسااااااتها ينبغي علينا فهم أصاااااال الساااااالوك 

ومصاادره ، لذا ساانقوم بتقديم لمحة عن مصاادر الساالوك المغناطيسااي في المواد  [27–19]المغناطيسااي داخل المركبات الصاالبة 

 وبالتحديد على ثلاث مستويات:

 يمتلك الالكترون عزما مغناطيساايا بساابب دورانه حول نفسااه وحول  )مسككتوى الالكترو ( المسككتوى الول

النواة يتولد عن هذا الدوران نوعين من العزوم المغناطيسااااااية، عزم مغناطيسااااااي ساااااابيني يعطى بالعبارة 

𝜇⃗𝑠 = −𝑔 
𝜇𝐵

ℏ
 𝑆  وعزم مغناطيسي مداري𝜇⃗𝑠𝐼 =

𝜇𝐵

ℏ
 𝐼    (5الشكل )كما هو موضح في 

 

 .للإلكترونالسبيني والمداري  المغناطيسيالعزم  (:5الشكل )

 )الكترونات مدارها طريقة تموضااعللذرة  ةالمغناطيسااي الحالة يتحكم في المسككتوى الثاني )مسككتوى ال(رات 

أحدهما له عزم  ،بشااااكل مقترن وباتجاهين متعاكسااااين الخارجي فإذا كانت كل هاته الالكترونات متموضااااعة

فسااتكون الذرة لا مغناطيسااية لكون مجموع العزوم المغناطسااية  ،الأساافلالاخر الى والأعلى  مغناطيسااي الى

، أما اذا كانت إلكترونات المدار  أ(-II 6.الشكككككل )في  Zn)كمثال عن ذلك ذرة الزنك  للإلكترونات معدوم

 في Nوكمثال عن ذلك لاحظ ذرة الآزوت  الخارجي متموضااااعة بشااااكل فردي فسااااتكون الذرة مغناطيسااااية

 .(ب-II 6.)لشكل ا

 

 

 



 3SrFeOو  3SrVOحساب خواص المركبين      الفصـــــــل الثــــاني                    

 
34 

 

 مثال ذرة الآزوت  -ب                                 مثال ذرة الزنك  -أ

              

 الذرات المغناطيسية واللامغناطيسية أصل السلوك المغناطيسي في  (:II 6.الشكل )

 عوامل فهي تعتمد بشااكل رئيسااي تخضااع لعدة الحالة المغناطيسااية للمادة  (مسككتوى الما  الثالث ) المسككتوى

طبيعة الذرات المكونة للمادة )مغناطيسية أو لا مغناطيسية(، والمسافات بين الذرات وتفاعلات التبادل  على 

بينها، وتأثير درجة الحرارة وما اذا كانت تخضع لحقل مغناطيسي أم لا. بالنسبة للتفاعلات المغناطيسية بين 

يسااي والمجال المغناط بينها،لمتعلقة بالعزوم المغناطيسااية للذرات، والمسااافة الذرات، فهي تفاعلات التبادل ا

بالهاميلتوني المعطى   Heisenberg. تم وصااااااف هذه التفاعلات من قبل [61] الخارجي الذي تتعرض له

 بالعبارة:

𝐻𝑚𝑎𝑔 =  ∑ 𝐽𝑖𝑗𝑆𝑖. 𝑆𝑗

𝑖 𝑗

  +  ∑ 𝑔𝑖𝜇𝐵 ℎ⃗⃗   𝑆𝑖

𝑖

 

  المغناطيسي المجال هو  ℎ⃗⃗ شعاع العزم المغناطيسي السبيني ، 𝑆𝑗 المغناطيسية، ثابت هي 𝑔𝑖 بور، يمثل مغنطون 𝜇𝐵 B حيث

 .فاعل التبادل وهو عبارة عن تكامللت اقتران ثابت هي 𝐽𝑖𝑗 و ، الخارجي
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 وهي كالآتي: (II 7.الشكل )ممثلة في تصنف المواد من حيث ميزاتها المغناطيسية الى خمسة أقسام 

: تتكون من ذرات لا مغناطيسية وهذا لكون جميع الكترونات المدار الخارجي للذرات المكونة لها موا   ايامغناطيسية .أ

 .[23,28–19]مثنى وبالتالي يكون مجموع عزوم الالكترونات معدوم -في حالة اقتران مثنى

تتكون من ذرات مغناطيسااية تضاام كل منها الكترونات في مدارها الخارجي غير مقترنة ونظرا موا  بارامغناطيسككية:  .ب

لكون المسااااااافات بين الذرات كبيرة فلا يحدث تفاعل تبادل بين العزوم المغناطيسااااااية للالكترونات )الذرات( وبالتالي 

 .[23,28–19]اطيسية للذرات معدوم فستتجه العزوم المغناطيسية بشكل عشوائي ويكون المجموع الكلي للعزوم المغن

تتكون من ذرات مغناطيسااية تضاام كل منها الكترونات في مدارها الخارجي غير ونظرا لكون  موا  فارومغناطيسككية: .ت

سالب وبالتالي فستتجه   𝑱𝒊𝒋المسافات بين الذرات صغير، يحدث معامل الاقتران بين العزوم المغناطيسية للإلكترونات 

العزوم المغناطيسااااااية بشااااااكل متوازي ويكون العزم الكلي للمركب عبارة عن مجموع للعزوم المغناطيسااااااية للذرات 

 .[23,28–19]الغيرمعدوم 

تتكون من ذرات مغناطيسااية تضاام كل منها الكترونات في مدارها الخارجي غير ونظرا لكون  موا  ضككد مغناطيسككية: .ث

موجب وبالتالي   𝑱𝒊𝒋صااغيرة جدا، يكون معامل الاقتران بين العزوم المغناطيسااية للإلكترونات المسااافات بين الذرات 

فستتجه العزوم المغناطيسية بشكل متضاد )احدهما الى الأعلى والاخر الى الأسفل( ولأن الذرات المكونة للمركب لها 

وع الكلي للعزوم المغناطيساااية للذرات  معدوم عزوم مغناطيساااية متسااااوية في القيمة ومتعاكساااة في الاتجاه فان المجم

[19–23,28]. 

هي حالة وسطية بين الحالة الضد مغناطيسية والحالة الفارومغناطيسية حيث تتكون من ذرات  موا  فاري مغناطيسية: .ج

ساااااااالب وبالتالي فسااااااتتجه العزوم   𝑱𝒊𝒋مغناطيسااااااية يكون معامل الاقتران بين العزوم المغناطيسااااااية للإلكترونات 

غناطيسية بشكل متضاد )احدهما الى الأعلى والاخر الى الأسفل( ولكون الذرات تمتلك عزوما مغناطيسية متعاكسة الم

 .[23,28–19]في الاتجاه الا ان قيمتها ير متساوية فسيكون المجموع الكلي للعزوم المغناطيسية للذرات غير معدوم 

 

 

 

 

 

 



 3SrFeOو  3SrVOحساب خواص المركبين      الفصـــــــل الثــــاني                    

 
36 

 

 

DIAMAGNETIC 

 

PARAMAGNETIC 

 

FEROMAGNETIC 

 

ANTIFEROMAGNETIC 

 

ANTIFERIMAGNETIC 

 

  تصنيف المواد بحسب حالتها المغناطيسية (:II 7.الشكل )
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طول ظلع الخلية بدلالة تغيرات  3SrFeO العزم المغناطيسي الكلي والجزيئي للمركبتغيرات : (II 8.)الشكل 

 . GGAو LDA  باستعمال التقريبين البلورية
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كما يمكن ادراك ان   3.9(bm)له عزم مغناطيسي كبيرنوعا ما تبلغ قيمتة  3SrFeOيبرز ان المركب  (II 8.)الشكل

لهم قيم موجبة وبالتالي فالعزوم المغناطساااية للذرات الثلاثة متجهة مع بعل  Sr - Fe - Oالعزوم المغناطساااية الذرية للذرات 

(  وهو ما تم تأكيده ساااابقا عند دراساااة الخواص FMبشاااكل متوازي )بنفس الاتجاه( ومنه فالمركب ذوطبيعة فارو مغناطساااية )

لها المساااهمة  Feلهما عزم مغناطيسااي شاابه معدوم بينما ذرة الحديد O وSr  البنيوية لهذ المركب,والملاحظ ايضااا ان الذرتين

 الغالبة في هذا العزم الكلي .

اما بخصوص تاثير طول ضلع الخلية البلورية على العزم المغناطيسي للمركب فنلاحظ انه كلما زاد طول ضلع الخلية البلورية 

ارتفع العزم المغناطيسي  Å 1.69مقدار ارتفع طول ضلع الخلية بزاد العزم المغناطيسي الكلي بشكل شبه خطي حيث انه عندما 

 . 1.39(bm)قدرها  الكلي بقيمة

 الالكترونية :الخواص  .5

ني اختيار المجال الكهربائي أو الإلكترومعرفة وتعتبر دراسة الخصائص الإلكترونية ذات أهمية كبيرة، إذ من خلالها يمكننا 

الطاقة  لهذا قمنا بدراسة نطاقات، الخصائص الإلكترونية للمركب  التدقيق فيالأنسب لاستخدام مادة ما ، ويتحقق هذا الغرض بعد 

شبه  ،أي الى اي  صنف من أصناف المواد ينمتي المركب المدروس "عازل ، ناقل )للمركبين من أجل تحديد السلوك الإلكتروني 

أو نصف ناقل"( وكثافة الحالة لتحديد مدارات الذرات التي لها تأثير على كل نطاق وبالتالي فهم كيفية تشكل الروابط البين موصل 

 ذرية .

 : عصابات الطاقة  1.5

بين معظم  ةتبادلالمللتأثيرات  وكنتيجةفي الأنظمة الصلبة ذات الهيكل الدوري، تحتل الإلكترونات مستويات طاقة منفصلة           

ا يسمى وهو م، مشكلة عصابة طاقوية مستويات الطاقة وتنقسم إلى مستويات قريبة من بعضها البعلل يحدث تهجينالذرات ، 

كل نطاق طاقوي عن غيره في المنطقة التي يحتلها )منطقة التوصيل او التكافؤ ( يختلف [. 63])نطاق طاقوي( طاقة الطيف ب

 . وكذا عرض النطاق وخصوصا الكترونات المدارات الذرية المساهمة في نشأتها

 Brillouinفي الحالة الأكثر استقرارًا في منطقة   3SrFeOو 3SrVO  تمت دراسة عصابات الطاقة لكلا المركبين

( حيث R-Γ-X-M-Γبريلوين الأولى المعرفة في فضاء الشبكة العكسية عند النقاط ذات التناظر العالي وهذا بإتباع المسار )

 التالي : (9)الشكل في   3SrFeOو 3SrVOتعطى إحداثيات هاته النقاط لكلا المركبين 
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 و 3SrVO  النقاط عالية التناظر المسااتعملة في حساااب عصااابات الطاقة للمركبينمنطقة بريلوين الأولى و  :(II 9.شكككل )ال

3SrFeO   

 (PDOSوالجزئية ) (TDOS)كثافة الحالات الكلية  2.5

ن ان يتم ببكل يمكالالكترونات المساهمة في تشكيل كل عصابة طاقية وأيضا تفسير تشكل بعل الروابط الذرية  تحديد

( لنظام بلوري يحدد عدد TDOSبدلالة الطاقة. كثافة الحالة ) سااهولة اسااتنادا الى منحنيات توزيع كثافة الحالات الكلية والجزئية

الإلكترونية الممكن تواجدها عند طاقة معينة. يمكننا أيضاااا اساااتخدام كثافة الحالة كأداة تكميلية لتفساااير تكوين عصاااابات  الحالات

 .ونوع التهجين الحاصل عرفة المدارات الذرية المسؤولة عن تكوين الروابطالطاقة معينة، وكذا م

,𝜀]يتم تعريف كثافة الحالة للطاقات المحصااااااورة في المجال  𝜀 + 𝛿𝜀]  بحيث يمثل𝑔(𝜀)𝑑𝜀  عدد الحالات الطاقية

مجموع كل الحالات الممكنة التي إذ تكون كثافة الحالة الكلية عبارة عن  [63]المتواجدة في هذا المجال بالنسااااابة لكل وحدة حجم 

,𝜀]لها طاقات محصااااااورة في المجال الطاقي  𝜀 + 𝛿𝜀]  تربطها مع بنية العصااااااابات وفقا  بالعلاقة . تعطى عبارة كثافة الحالة

 للصيغة الرياضية التالية:

𝑔(𝜀) =  ∑ 2 ∫
𝑑𝑘

(2𝜋)3
 

𝑖

𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑖,𝑘) 

 يمكننا أعادة كتابة كثافة الحالة الكلية بالمعادلة:

𝑔(𝜀) =
1

𝛺
 ∑ 2 ∑⟨𝜑𝑖,𝑘|𝜑𝑖,𝑘⟩ 𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑖,𝑘)

𝑘𝑖
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 .𝜀𝑖,𝑘الموافقة للقيم الخاصة  شام –هي الحالات الخاصة لحلول معادلة كوهن  〈𝜑𝑖,𝑘|يمثل حجم الجسم الصلب و 𝛺حيث 

𝑛𝑖يمكننا حساب الكثافة الجزئية   (𝜀)  للحالات(PDOS)  بعد إسقاط كثافة الحالة الكلية(TDOS)  على المدارات للحصول

 :[40] على المساهمة الجزئية لكل مدار ذري كما هو مشار إليه في المرجع 

𝑛𝑖 (𝜀) =  ∑ 𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑛)|𝑃𝑛𝑖
𝑎 |2 

𝑛

 

 : 3SrVOعصابات الطاقة وكثافة الحالات الكلية والجزيئة للمركب  بنية تحليل منحنيات 3.5

من خلال الشكل يمكن لنا تحديد السلوك الالكتروني  3SrVOبات الطاقة للمركب امنحنى عص (II 11.)الشكل يمثل 

من الشكل ان بعل عصابات الطاقة لهذا المركب , تم حساب عصابات الطاقة للمركب في حالته الاكثر استقرارا , نلاحظ 

  تقطع مستوي فيرمي وهو ما يدل على أن هذا المركب له سلوك ناقل .
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 . mBJالمحسوبة باستعمال تقريب  3SrVOبات الطاقة للمركب اعصبنية منحنى :(II 11.)الشكل 
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 . mBJ بالمحسوبة باستعمال التقري 3SrVOالكلية والجزيئة للمركب  تكثافة الحالاتوزيع  :(II11.)الشكل 

حيث من  mBJالمحسوبة باستعمال التقريب  3SrVO توزيع كل من كثافة الحالة الكلية والجزئية للمركب  (II 11.) الشكليبين 

 خلاله يمكننا تسجيل الملاحظات التالية .
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 نلاحظ وجود العديد من القمم المتفرقة للطاقة وعليه يمكن تميز ثلالث مناطق معتبرة وهي :

،7.5𝑒𝑉−]  المنطقة الاولى − 2.5 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝐩 ≫لذرة الأوكسيجين    ≪ 𝐎 ومساهمة ≪

≫ضعيفة من اكترونات المدار 𝒅 ≫لذرة الفاليوم   ≪ 𝐕 ≫. 

≫مساهمة الكترونات المدار [1𝑒𝑉،4.5 𝑒𝑉−] :    المنطقة الثانية  𝒅 ≫لذرة الفاليوم   ≪ 𝐕 ≫. 

≫مساهمة الكترونات المدار :   [6𝑒𝑉،10 𝑒𝑉] المنطقة الثالثة  𝒅 ≫لذرة السترنشيوم    ≪ 𝐒𝐫 ≫. 

 : SrFeO 3تحليل منحنيات عصابات الطاقة وكثافة الحالات الكلية والجزيئة للمركب  4.5

 كالآتي: 3SrFeO  للمركبقمنا بدارسة منحنى عصابات الطاقة في كلا حالتي السبين  (II 12.الشكل )بحسسب 

رمي يان عصااااابة التكافؤ تقطع مسااااتوي فيظهر لنا  (II 12.الشكككككل )من خلال حالة سككككبين الى الاعلى  .أ

 وعليه المركب يسلك سلوك ناقل 

بين عصابة ( R-Γغير مباشرة )نلاحظ ان هناك فجوة ( II 12.الشكل )من خلال حالة سبين الى الاسفل  .ب

مع عدم وجود اي عصااااااابة تقطع مسااااااتوى فيرمي ، تقدر قيمة هذه الفجوة   التوصاااااايلالتكافؤ وعصااااااابة 

 وعليه فالمركب يسلك سلوك شبه موصل  0.66(eVالطاقوية ب )

وذلك مما تحصااالنا عليه من  lamet-falhله سااالوك نصاااف ناقل  3SrFeOالمركب  اساااتنادا الى هذا التحلييل ، يمكن القول أن

 بها.تائج خلال الدراسة التي قمنا ن

لتقديم شاااااار  أوفر عن كيفية تشااااااكل هاته العصااااااابات نلجأ الى تحليل منحنيات توزيع كثافة الحالات الجزئية والكلية للمركب 

3SrFeO في كلا حالتي السبين كما هو موضح ( في الشكل.II 13) 
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 . mBJالمحسوبة باستعمال تقريب  كلا حالتي السبينفي  3SrFeOبات الطاقة للمركب اعصبنية منحنى  :(II 12.)الشكل 
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في حالة سبين   mBJ بالمحسوبة باستعمال التقري 3OFeSrالكلية والجزيئة للمركب  تكثافة الحالاتوزيع  :(II 13.)الشكل 

 (Spin Up)ين الى الاعلى بوس( Spin Down)الى الاسفل 
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في   mBJ بالتقريالمحسوبة باستعمال  3SrFeO للمركب توزيع كل من كثافة الحالة الكلية والجزئية  (II 13.)الشكل يبين 

 :   حيث من خلاله يمكننا تسجيل الملاحظات التالية ، (Spin Up)ين الى الاعلى بوس( Spin Down)حالة سبين الى الاسفل 

لاحظنا وجود كثافة للحالات عند مستوى فيرمي ما يؤكد أن هذا المركب له سلوك : حالة سبين الى الاعلى .أ

وجود العديد من القمم المتفرقة للطاقة وعليه يمكن تميز  ناقل في حالة السبين الى الاعلى . لاحظنا ايضا

 ثلالث مناطق مهمة وهي :

،7.5𝑒𝑉−]  المنطقة الاولى − 4 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝒅 ≫الحديدلذرة    ≪ 𝐅𝐞 ومساهمة  ≪

≫كترونات المدارلضعيفة من ا 𝑷 ≫ كسجينلذرة الا ≪ 𝐎 ≫. 

,4𝑒𝑉−] :    المنطقة الثانية  2 𝑒𝑉]  المدار  مساهمة الكترونات≪ 𝑷 ≫الاكسجين لذرة    ≪ 𝑶 ومساهمة ≪

≫ضعيفة من اكترونات المدار 𝒅 ≫  حديدلذرة ال ≪ 𝑭𝒆 ≫. 

≫مساهمة الكترونات المدار :   [𝑒𝑉،11 𝑒𝑉 6.5] الثالثةالمنطقة  𝒅 ≫لذرة السترنشيوم    ≪ 𝐒𝐫 ≫.   

الشكل المركب يسلك سلوك شبه موصل حيث لاحظنا عدم وجود هو مبين في كما : السفل حالة سبين الى  .ب

كثافة للحالات عند مستوى فيرمي ما يؤكد أن هذا المركب له سلوك شبه موصل في حالة السبين الى الأسفل. 

 وهي : مهمةاربع مناطق موزع على توزيع كثافة الحالات الكلية لاحظنا أيضا أن طيف 

،7.5𝑒𝑉−]  المنطقة الاولى − 4 𝑒𝑉]  المدار  : مساهمة الكترونات≪ 𝐩 ≫لذرة الأوكسيجين    ≪ 𝐎 ≫ 

≫المدار  ومساهمة طفيفة اللكترونات  𝐝 ≫ حديدلذرة ال   ≪ 𝑭𝒆 ≫ . 

،4𝑒𝑉−] :    المنطقة الثانية  − 2 𝑒𝑉] مساهمة الكترونات المدار≪ 𝐩 ≫لذرة الأوكسيجين    ≪ 𝐎 ≫. 

≫مساهمة الكترونات المدار :   [𝑒𝑉،2 𝑒𝑉 2−] المنطقة الثالثة  𝒅 ≫لذرة السترنشيوم    ≪ 𝐅𝐞 ≫.   

≫مساهمة الكترونات المدار :   [𝑒𝑉،11 𝑒𝑉 6.5] المنطقة الرابعة 𝒅 ≫لذرة السترنشيوم    ≪ 𝐒𝐫 ≫.   
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   عامة خلاصة

نظ ييييي للوطيييي  تيييي لرييييسلل3SrVO ل3SrFeOتقصييييسلوك ييييه ملوكلييييفيلمر بييييبلرييييسلرييييسلم  فييييسلوكف   ر  يييي   ل

مع دكييي لدييي  دي   لك رييي للوك  ميييبلريييسل يييبلمييي لولوكر يييت ي لوكرتدوييييعلل   ييي وكرعتريييعلل هيييةلط يقييي لو مييي و للدوك ييي لوك ة رييي 

 عييييعلوكتف ييي   تللتييي لت يييإ هيلرييي د و لدييي  دي   ل.لوكفحييينل يييمل يييبلكرع دكييي لك ظييي للرهييي  دلمتعيييعدلوكيييو وتل و ك ت  نييي ت

 ييي إ لمع دكييي للعييييعللك ظييي للل  يييوولمييي لنيييت  تف ييي ولرييي  للي ر إييي ير ل  عييييعلوكتق يفييي تل تق ييييكل ييي  تس ل ييي  ت دلرييي مل

للوك ت  نسل سلمع دك ل   ملد ل

ل عيعلوك ت ئ لوكرإر ل ور ز  ل  لل  لآتسل:لتحق قت ل

 كإ للتضيي لرقول رذلا وتليتفه  ل لالوكر  ف ملرسلر   لم عف لر يي   للييإه لوكع وليي لر لييتعر الر وم لوكرح   ل 

 . عدل ف  لممل ره  تلوكت  ظ ل   لولام لوكودللعبلوكح  ر تلت جدلر    ل رعق ل  ك  

 وكتف دالي   لنت ئ للعلق يف لإكةلوك ت ئ لوكتج يف  ل   مؤديي ليعالل-و  تف طلوك  قلوكر ييتعره لرسلتقعي ل ر لل

 . هةلت  ي وكج نكلوكتج يفسلم لوكج نكلوك ظ د

 3ت لوكتحققلمملولالييييتق و ي لوكر   ط  يييي  لك لالوكر  ف مل  نل لييييل لوكع وليييي ل هةلوللSrVO لم  كللال  

 )Ferromagnetic(كيل  وصلر   م   ط    ل  3SrFeOر  ر لل،(Paramagnetic) م   ط  س

 تل قلق رتيلنضييي  ط لالوكر  ف ملكإر لمع مبلو(ل022  ل ف  لن   لم لGPaلم ليؤ علمق  متإ لكهتلييي للوك  ت ل مل)

    لسلرل بلل ع.لض و

 يرح ثلرسللوكتسلت ل  يييييي رإ وكتج يف  لق  لث ر لوكخه  لوكرتحصييييييبل ه إ لك لالوكر  ف مل  ن للعلق يف لمملوك ت ئ ل

 ي  ى.

 3وكر  كلSrFeOكيلل دللم   ط  ييييسلم تل لرلضييييبلا وتلوكحعيعل وكتسلتعتف لوكر يييي   لو  ف لرسل وولوكعدللل

 وكر   ط  س.

 ط  يييسلوكعدللوكر  نليددودللرت   ل ج لوكخه  لوكفه  ي ل)ط الضيييه لوكخه  لوكفه  ي (يتأث لوكعدللوكر   ط  يييسل   

 طل ف.وك هسلردي دللط الضه لوكخه  لرل بل
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 وليييييتعر التق يكلmBJ3  يثف لوللوكر  كللSrVOرسل  كتيلو  ة لوليييييتق و ولكيلليييييه ملن قب،لرسل  مل  للل

له مللMetal)-(Halfله ملنصفلن قبل 3SrFeOكهر  كل لف ملوكةلو  هةل له ملن قبلرسل  ك ل لهكل يالونيل

 .وك ت  للر كول4.01ق رتإ ل(لR-Γدفيلم ببلرسل  ك لوك ف ملوكةلو للبلرلج للط ق ي لغ  لمف د لل)

 كعف لوك ت  ن تلوكرعو وتل“Sr-d” “V-d” “Fe-d” “O-p” ل  بلوكعص ر تل تل  بلوك  ورولد  ولمإر لرسلتل

 ر ملوكو وتل.ل

كلأليييتعر الرسل عيعلوكت ف ق تلوكضييي ئ  ل  وولولاك ت  ن  ل 3SrFeOر  ءل هةلم لت بيييه  لإك يلير ملت دييي كلوكر  كل

رسلم كعوتلوكتح يبلوكح و دلوك إ ر ئسلي ل ر ييييييتلييييييع وتل  و ي ل ضيييييي ئ  لي لرسليلإدللوكتف يعل وك إ    و ي لليييييي وءل

إض ر لوكةلاككلوك ت ئ لوكتسلت به  لوك يلمملدأنإ لوللت  للدور لمإ لكهفحنل ملمديعلمملوكخص ئصلرسلوكر  ف تللوكر   ط  س.

 وكتسلت ترسلوكةل  ئه لوكف   ر     لل



 

 

 

 

 ملخص

سة نظريفي عملنا هذا  ـــــــأجرينا درا ــــــــ ــــــــ سيةلحساب ا ةـ سكيت  لخواص البنيوية ، الإلكترونية ، المغناطي  لمركبي البيروفي

3SrFeO  3 وSrVO اـطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطي باستعمال LAPW)-(FP دالية الكثافة على نظرية المعتمدة  

(DFT).  المحلية الكثافة تقريب من كلااســتعملنا ارتباط -كمون تبادلاللحســاب   LDAالمعمم التدرج وتقريب  GGA في 

تمكننا من تحديد الحالة المغناطيسية الأكثر استقرارا لكل مركب ، ثم .في حساب الخواص البنيوية، المركبين خواص دراسة

 صابات الطاقةعة ـــــل بنيـــــتحليالمركبين قمنا بلفهم السلوك الإلكتروني لكلا  .معامل الانضغاطية و ةثابت الشبك قمنا بحساب

ــالإلك ــترونية وأطيـ ــلإلكتالحالات ااف الكثافة ـ ـــ  . قمنا أيضا بحساب العزم المغناطيسي الكلي والجزئي الكلية والجزئيةرونية ـ

 .ودراسة تأثير الضغط عليه لذرات المكونة للمركب

Abstract 

In this work, we conducted a theoretical study to calculate the structural, electronic, and 

magnetic properties of SrFeO3 and SrVO3 perovskite compounds using the full potential 

linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method based on density functional theory 

(DFT). To calculate the exchange-correlation potential, we used both the local density 

approximation LDA and the generalized gradient approximation GGA in studying the 

properties of the two compounds. We were able to find the most stable magnetic state for each 

chemical by computing the structural parameters, and we then estimated the lattice constant and 

bulk modulus. We investigated the electronic band-structure as well as the density spectra of 

the total and partial electronic states to better understand the electronic behavior of both 

compounds. We also estimated the total and partial magnetic moments of the compound's 

constituent atoms and investigated how pressure affected them. 

 

 


