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 مقدمة: 

لم ، وهو عمكثفةهو أكبر فروع علم فيزياء للمواد الفيزياء الجوامد أو فيزياء الحالة الصلبة 

علم وكم، يهتم بدراسة المواد الجامدة والمواد الصلبة، من خلال أساليب مثل ميكانيك ال

ثير ن الكأفيزياء الجوامد تفسر كيف  إنالبلورات، الكهرومغناطيسية، وعلم السبائك، حيث 

 من خصائص المواد الصلبة يمكن أن تكون نتائج لخصائص تركيبها الذري.

حيث  لذرة،اعن  العالم الفيزيائي وخاصة عن عالم  كما يعد ميكانيك الكم أفضل تصور متوفر

عض بة بصعوتطورت نظرية ميكانيك الكم انطلاقا من الميكانيك الكلاسيكي وذلك عن تفسير 

وقد اهتم ميكانيك الكم بدراسة خصائص بعض المواد وذلك  بعض خصائصها، ودراسة

حدد ملعدد  في حالة بعض الظواهر البسيطة إلاوحلولها الصالحة،  شرو نغرباستخدام معادلة 

ى حصول علت للمن الذرات والجزيئات ،أما في الأنظمة المعقدة فنلجأ إلى العديد من التقريبا

 DFTة جد دقيقة حول هذا نظم ، ومن أبرز هذه التقريبات نظرية دالية الكثاف معلومات

 وتقريباتها.

ة من ك واحدة من المواد الواعدة التي توفر مجموعة متنوعالبيروفسكايت كاسيدأعرفت 

تمل ان المح مادة البيروفسكايت  بعض المزايا الجديرة بالاهتمام فمنالتطبيقات ،حيث تقدم 

يار مما يتيح تطبيق تقنيات جديدة مثل توليد الت ،من سيليكون  رخصأ تصنيعها يكون

في  لتحكما،مع النظر لقدرتها على توليد الكهرباء التي  يمكن ضبطها من خلال  الكهربائي

 واحالألة في زيادة كفاء وأهميتهافي عملية التصنيع،  إنتاجهاالجزيئات التي يتم  أنواع

 .الشمسية 

 إيجادا في التي يستعان به، وهي النظرية DFT نجد نظرية دالية الكثافةومن بين النظريات 

كما تعد  ة لها،الفيزيائية  والكيميائية للأنظمة من خلال معرفة البنية الإلكتروني الخصائص 

 الخواص يجادإإحدى الطرق الكمية الأكثر استخدامًا في مجال فيزياء وكيمياء المواد من أجل 

ة النظري ر هذهوقد بنيت العديد من الطرق الحسابية ضمن اطا ،لنظام معين الفيزيائية بالنسبة

 طريقة ان بينهنذكر م، بالعديد من الخصائص الفيزيائية للمواد التنبؤقدرتها على  أثبتتالتي 

نامج  ضمن البر المبرمجة والكمون الكامل و FP-LAPWا الموجة المستوية المتزايدة خطي

 .Wien2Kالحسابي 

دة الأكثر طلبا بصفتها اليوم تشكل الما فسكيتالبرووقد اخترنا لهذه الدراسة مركبا من عائلة 

 نيةوإمكاا مع تنوع استخداماته السيليكون ياخلا منغير المكلف في الصناعة بسبب تصنيعها 

المدى  على الطاقة ،واكبر مشكل هو عدم الاستقرار إنتاجفي للغاية تحقيق كفاءة عالية 

 الطويل . 

ى هي لأولاو لإنجاز هذه الدراسة تم تقسيم هذا البحث إلى أربعة فصول ، الفصول الثلاثة 

يفها من خلال تعر البيرو فسكيتعرضنا فيه معلومات حول  فصول نظرية أما الفصل الأول

ا عمل فيهتي تسالتطبيقات الت أهمنبذه تاريخية حول اكتشاف هذه المادة بالإضافة إلى  وإعطاء

 . لشمسيةا الألواحة خلايا السيليكون في ءواستخدامها لزيادة كفا وأهميتهاهذه المواد  



 
 ب

ريبات كما درسنا بعض التق لبلورات، شرود ينغرتطرقنا فيه إلى معادلة  الفصل الثاني

،  DFTكثافة ثم درسنا نظرية دالية ال فوك تري هاالادياباتيكي وتقريب  المختلفة كالتقريب

 LDAبتقريب كثافة الموضع 

 TB-mBJ.و  GGA وتقريب التدرج المعمم وتقريب

ا و ة خطيلقد قمنا في هذا الفصل بدراسة طريقة الموجة المستوية المتزايد الفصل الثالث

 .الكمون الكامل

نيوية ص البفقد عرضنا فيه مختلف النتائج المتحصل عليها المتمثلة في الخوا الفصل الرابع

ة النظري عمالهذه النتائج ،ومقارنتها بالأ والضوئية , كما قمنا بتحليل وتفسير والفيزيائية

 .والتجريبية
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I.  -1- المقدمة: 

سمى فئة من المواد ت أثارتالطاقة المتجددة  وأبحاثفي طليعة الاكتشافات العلمية 

 لمذهلة ااد ه الموذالبروفسكايت خيال بعض كبار العلماء والمهندسين في العالم حيث تتمتع ه

 لفة اقلا بتكتقريبا وربم أخرمن شيء  أكثربالقدرة على توليد المزيد من الكهرباء من الشمس 

  فسكايت ؟هي خلايا البرو [ فما1بكثير من خلايا السيليكون الشمسية التقليدية ]

  

I. -2- :البيروفسكايت 

بلوري مميز  هي فئة من المواد ذات هيكل  (Pérovskite ) : بالإنجليزيةالبروفسكايت 

لأول مرة من  1839مشابه لمعدن يحمل نفس الاسم الذي تم اكتشافه لأول مرة فيروسيا عام

والذي سمى البيروفسكايت بهذا الاسم  Gustav  Rose (1798 -1873)قبل الجيولوجي 

 Alecksevichvon PerovskjiLev( 1792-1856) على شرف عالم المعادن الروسي

مجموعة من  أول 1926في  أنتجت (Bacon P.E ,1995)  [2]إسهاماتهنظير 

 (التابع لجامعة أوسلو  Goldschmidtالبيروفسكايت المصنع من طرف غولدشميدت  

،وهذا ما أدى إلى استخدام مصطلح البيروفسكايت كوصف للمركبات التي تشترك )النرويج

 .ABX3والممثلة في الصيغة الكيميائية العامةَ  CaTiO3 [3]في نفس الصيغة العامة ل 

 

 

 

 

 

 

 (( : معدن البيروفسكايت )تيتانات الكالسيومI.1الشكل )

I.  -3-:البنية البلورية لمركبات البروفسكايت 

رتبطة مPm3m̅بنية البيروفسكيت المثالية هي مكعب بسيط ينتمي إلى المجموعة الفضائية 

 .(I,2[ كما هو موضح في الشكل) 4] )6BX  (ببعضها البعض عن طريق ربط ذرات

 رات :ذيحتوي على خمس  3ABXفالشكل البلوري للبيروفسكيت

 

 

 

 

 

 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%84%D8%BA%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A5%D9%86%D8%AC%D9%84%D9%8A%D8%B2%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%84%D8%BA%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A5%D9%86%D8%AC%D9%84%D9%8A%D8%B2%D9%8A%D8%A9
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 والتي تشكل شبكة من ثماني 3ABX للبر فسكيت(:يمثل البنية المثالية 2I.شكل)

 (.₆BXالوجوه )

 3ABO[5:]الصيغة الكيميائية العامة  تأخذ لمركبات البروفسكتيةالبنيوية ل تركيبةال  

A ( أيونات معدنية موجبة :SNCATIO وهي عناصر )ة أو نادرة )أحادية أو ثنائي أرضية

 .ثلاثية(

B(أيونات معدنية موجبة :CATIONSوهي عناصر انتقالية لها درجات أكسدة مختلف ) (ة

 ثلاثية أو رباعية او خماسية(.

O(أيونات غير معدنية سالبة:ANIONS. ) 

 :  عبارة عن بنية ثلاثية الأبعادبنية البيروفسكيت  - ب

نية ثماني بموجودا في  6الذي يتميز بعدد تناسقي )جوار أقرب( يساوي الأصغر# الكاتيون   

 ا البعض عن طريق القمم .هالوجوه حيث ترتبط ثمانيات الوجوه مع بعض

عدد ركز متموجودا في م 12الذي يتميز بعدد تناسقي )جوار أقرب( يساوي الأكبر# الكاتيون 

 .(6يتميز بعدد تناسقي)جوار اقرب( يساوي O)الأكسجيندرة من  12الوجوه المكون من

 هناك طريقتان لوصف بنية البيروفسكيت :.ت 

    Bت ( ذرا0,0,0في الأصل في الموضع) Aهي أن يكون الكاتيون الطريقة الأولى:  -

 .في وسط المكعب ( ½,½,½) / ½ /½( . 0في منتصف كل وجه ) Xوذرات 

 شعاع Aبحيث تصبح )½,½,½( بواسطة شعاع  الأصلتحريك الطريقة الثانية:  -

(في منتصف 0,0)½,تشغل الموضع  X و ( 0,0,0تشغل الموضع) B½,½,½( موضع)

 .[6كل ضلع ]

I. – 4 -  تصنيف البروفسكايت: 

ساس أإلى عائلة الأكاسيد وعائلة الهالوجينات على  ABX3تصنف مركبات البيروفسكايت 

 .Xالمتواجد في الموقع  العنصرنوع 

بير عدد ك عائلة البيروفسكايت تحتوي على أنحيث  OBX3ذات الصيغة  :عائلة الأكاسيد

 .من الأكاسيد

:  F)من الجدول الدوري  A تمثل عناصر العمود السابع للمجموعة :الهالوجينات عائلة

 [7الكلور( ] CL الفلور,

I. 5- - :تطبيقات البروفسكايت   

تلعب البيروفسكايت دورا مهما في تكنولوجيا الصناعة، يتم استخدامها في المكثفات      

[ الثنائيات الباعثة لضوء و الكاشف 10]الترانسيستور[ 9] الميكرو وند[ وأجهزة 8وذاكرات]

[ وتستخدم في المجال الطبي مثل الفلوروبيروفسكايت التي تستخدم في قياس 11الضوئي ]

لعلاج الإشعاعي والتي يمكن استخدامها أيضا في تصنيع لوحات التصوير الجرعة أثناء ا
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[ 13السيراميك الشفاف ] [ ولها المزيد من التطبيقات في12الشعاعي للأشعة السينية ]

[ وهي فائقة التوصيل في درجات حرارة 15[ وخليا الوقود ]14يا الكهروضوئية ]والخلا

الكهـربائية فجأة عند وضعها في مجال مغناطيسي [ وتغير مقـاومتها 16عالية نسبيا ]

وللبيروفـسكايـت إمكانية اسـتخدام عــالمية تقريبا لأنه من الممكن تغيير خصائصه ضمن 

 .[17] لهذا السبب أطلق عليها اسم بيروفسكايت الحرباء الكيميائية  حدود واسعة جدا

I. -6- في الألواح الشمسية : تخدام البيروفسكايت لزيادة كفاءة خلايا السيليكوناس          

طة التي لان هذه النق  EV1.3ية المثالية على فجوة نطاق تبلغ ئتحتوي المادة الكهروضو

 هناك مفهوم في أنالضوء المرئي الى حاملات الشحن حيث  الأقصىسيحول فيها لحد 

مية وهي ك  PEC  أوالطاقة الشمسية يتعلق بفجوة الحزمة يسمى كفاءة تحويل الطاقة  

 ية التيالخل الى كهرباء بواسطة خلية شمسية  يمكن لهذه اهتحويلالطاقة الشمسية التي يمكن 

 ماليإجمن  33.7مثالية تحويل  نطاق تستخدم تقاطعا واحدا مواد مشحونة ذات فجوة ذات

كما هو  Shockley- queisser limitتسمى الضوء الوارد الى كهرباء هذه الكفاءة المثالية 

 (I ) .3موضح في الشكل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 I ).3:)Shockley-queisser limitالشكل 

 أنا يعني فولت مم 1,2تحتوي خلايا السيليكون الشمسية على فجوة نطاق نظرية تبلغ حوالي 

 مواد البيروفسكايت الى أفضلتصل  أن%  يمكن 32يبلغ حوالي  PECل  الأقصىالحد 

ات استخدام بيروفسكايت ذات فجوة ذ الأفضلتجعل من  أسبابا%  ولكن هناك 31حوالي 

ذه ه أظهرت لن تكون مثالية للاستخدام  بمفردها حيث أنهااقل على الرغم من  أو أعلىنقاط 

% على 25.8وقد وصلت الى كفاءة تحويل تبلغ  الأخيرةالتقنية تقدما كبيرا في السنوات 

قة تكون الطب أنفقط علاوة على ذلك يمكن  2013خضعت للبحث مند عام  أنهاالرغم من 

يدية ون تقلمع خلية سيليك ترادفيهفي ترتيب خلية  إضافتهامن البيروفسكايت تمت  المضبوطة

          [  18يستطيع السيليكون تحويلها وبالتالي زيادة كفاءة تحويل ] لالتقاط فوتونات لا

Ι-7 - البيروفسكايت :جابيات وسلبيات اي 
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 المزايا :                               -1

 لفة   على السطح باستخدام عمليات منخفضة التك والإيداعيع من السهل نسبيا التصن   

 تحويل الطاقة العالية بكفاءة                                   إمكانية                        

 ليد    ا لتوعها لتكون مثالية تقريببلة للضبط مما يعني انه يمكن تصنات فجوة نطاق قاذ                                      

 الطاقة الشمسية

  رضيةأيستخدم معادن  مرة من خلايا السيليكون ولا 20مادة اقل من  الإنتاجيتطلب        

 ة    مسية التقليديع اقل كثافة في استخدام الطاقة من الخلايا الشعملية التصني               

 السلبيات:                        -2

 ة ارالرطوبة والحر ءيتحلل البيروفسكايت بمرور الوقت عند تعرضه للرطوبة والضو

يا ر الخلاتم تطويرها لتحقيق الاستقرا إضافيةمما يعني وجود احتياجات لتكون تقنيات 

                              لاستخدام علا نطاق واسع                                               

 ة. و مادة سامليد الطاقة تحتوي على الرصاص و هالبيروفسكايت في تو أنواع أفضل  

 [19تجارية  ]خلايا البيروفسكايت ليست جاهزة بعد المبيعات ال. 

Ι-8- البيروفسكايت :         هميةأ 

م في لتحكاتعتبر البروفسكايت مهمة لان قدرتها على توليد الكهرباء يمكن ضبطها من خلال 

ذات  لموادفي عملية التصنيع حيث ينتج عن هذا الضبط ا إنتاجهاالجزيئات التي يتم  أنواع

حتى  لىأعقة الى مستوى طا الإلكترونفجوة النقاط المثالية وهي كمية الطاقة اللازمة لدفع 

ايت تعتبر البيروفسك"[ حيث قالت ميراندا بيريز: 20يتمكن من حمل شحنة كهربائية ]

لتقط لذي يخلال إضافة البيروفسكايت ، امن  "الشريك المثالي لنظام ترادفي مع السيليكون

منطقة ف البشكل أكثر كفاءة المنطقة الزرقاء من الطيف الشمسي الى السيليكون الذي يستهد

 29.5ر من رقمًا قياسياً في كفاءة الخلايا الشمسية بأكث PV الحمراء حيث  سجلت أكسفورد

أخرى  و أثبتت فرق بحثية%   39% و مع مزيد من التطوير، يمكن أن تصل الكفاءات إلى 

ياة للح أن الخلايا الكهروضوئية المصنوعة من البيروفسكايت فقط وليس السيليكون قابلة

دة سية مفرة شمأيضًا لكن هذه الخلايا الشمسية لا يمكن أن تتجاوز الفعالية العملية لأي خلي

  [.21%]26والتي تبلغ حوالي

 [1] https://youtube.com/@walidou87 

 [2] Rave au, B., The perovskite history: More than 60 years of 

research from thediscovery of ferroelectricity to colossal 

magneto resistance via high TC superconductivity. Progress in 

Solid State Chemistry, 2007. 35(3): p. 171-173. 

https://youtube.com/@walidou87
https://youtube.com/@walidou87
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II. -1-                    : مقدمة 

حيث نظرية دالة الكثافة إلى نموذج طوره لويلين توماس وإنريكو في أواخر الثلاثينيات تعود 

م  ومنذ ذلك الحين تطورت وأصبحت إحدى  1960لم يتم استخدامه حتى منتصف عام 
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الطرق الكمية  الأكثر استخدامًا في مجال فيزياء وكيمياء المواد من أجل إيجاد الخواص 

 DFT[1.]معين ،  حيث سنناقش في هذا الفصل نظرية  الفيزيائية بالنسبة لنظام

II. -2-  شرو نغرمعادلة : 

كل التي هي منطلق ل رشرود ينغبمعادلة يوصف نظام الجسيمات )ايونات +الكترونات( 

 للبلورات المتمثلة في المعادلة التالية : الكونتيالدراسات الكمية للنظام 

 

(1 −Ⅱ) 

H  الهاملتونيان.                                                  : يمثل                             

Ψ  دالة الموجة :. 

E .طاقة النظام : 

 تفاعلاتع اليمثل جميالهاميلتونيان هو عامل ومشغل الطاقة يمكن تطبيقه على دالة الموجة و 

 [:2بالعلاقة التالية في غياب الحقل ] بين الجسيمات المكونة للبلورة  ويعطى

H = T𝑒 + TN + Ve−e + Ve−N + VN−N                        (2 −Ⅱ) 

 حيث:

 : تاللإلكترونالطاقة الحركية 

Te = −∑
h̶2

2Me

N

i=1

∇i
2(3 −Ⅱ) 

 :ويةللأنالطاقة الحركية 

.TN = −∑
h̶2

2MI

M
I=1 ∇I

2(4 −Ⅱ) 

 إلكترون(: -الطاقة الكامنة للتفاعل )إلكترون

Ve−e =
1

2
∑

e2

4πε0
i≠j

1

|r⃗i − r⃗j|
(5 −Ⅱ) 

 نواة(: -الطاقة الكامنة للتفاعل )نواة 

𝑉𝑁−𝑁 =
1

2
∑

𝑒2

4𝜋𝜀0
𝐼≠𝐽

𝑍𝐼𝑍𝐽

|𝑅⃗⃗𝐼 − 𝑅⃗⃗𝐽|
(6 −Ⅱ) 

 نواة(: –الطاقة الكامنة للتفاعل )إلكترون 

VN−e =
1

2
∑

e2

4πε0
i,J

ZI

|r⃗i − R⃗⃗⃗J|
                                                            (7 −Ⅱ) 

 حيث : 

Eψ=Hψ  
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,im M 
 .الإلكترونة لكتلة النواة وكت:  

.j وiهي المسافة الفاصلة بين الالكترونين |ri − rj| 

. β, αالعدد الذري للانوية𝑍𝛽 و  𝑍𝛼 

.α وβ المسافة الفاصلة بين النواتين|𝑅𝛼 − 𝑅𝛽| 

  الدقيقةاملة والعديد من الأنظمة الصغيرة ، بما في ذلك المعالجة الش رشرود نغتشمل معادلة 

لى حصول علنظام الإلكترونات كذرات الهيدروجين وذراتها المماثلة وال رشرود نغلمعادلة 

ي لأوظائف الموجة التي تصف هذه الأنظمة ، ولكن هذا النجاح ليس من السهل تحقيقه 

سبب ات( وبإذا كان هناك أكثر من إلكترون حول النواة )متعدد الأنظمة الإلكتروناخرى ذرة

 سبة إلىبالن تفاعلات الإلكترونات )ظهور قوى التنافر بين الإلكترونات( ، لا يوجد حل دقيق

الي درت بحونظرا لوجود العديد من المجاهيل في هذه المعادلة  والتي ق،  رشرود نغمعادلة 
د من يمكن حلها لذلك اقترحت العدي وهي معادلة لا31cmك في حجم قدره مجهول وذل 2410

 :التقريبات لمجموعة من العلماء لحل هذا النوع من المعادلة المعقدة

 رمايهأوبن -تقريب بورن. Born – Oppenheimer 

 فوك -ار تريه تقريب. Hartree – Fock  

  نظرية دالية الكثافةDFT. 

II. -3-  اوبنهايمر: –بورن التقريب الأديابتيكي 

لنواة ا أن  أساسيهذه المعادلة  نطبق التقريب الكظوم  وهو تقريب يعتبر بشكل لتبسيط 

اة  النو تديناميكياالالكترونات واقل سرعة وهذا يعني انه يمكن فصل  أمامالثقيلة 

ابت نها مقدار ثالتفاعل بي أنالطاقة الحركية للانوية واعتبار  إهماليمكن  والالكترونات لذلك

[3        .] 

 

 

 

 

 

 

 اوبنهايمر –بورن  تيكيبياالأد( التقريب II.1الشكل )

II. -4- فوك  :  –تقريب هارتري 

الدوال الموجبة التقريبية وكذلك مستويات الطاقة  لإيجادذاتي تستخدم طريقة حقل التناسق ال

في الذرات عديدة الالكترونات تم اقتراح هذه الطريقة من قبل العالم وغلاس هارتري عام 

الدالة  أنحيث بين هذا العالم  1930وتم تحسينها من قبل العالم فلاديمير فوك عام  1928
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 نالسببي مبدأ بإدخالبتطوير هذا النموذج  الاستبعاد لباولي حيث قام مبدأتحترم  الموجبة لا

 [.4لنظام الالكترونات ]

Ψ =
1

√𝑁!
|

Ψ1(𝑟1) …… . . Ψ1(𝑟𝑁)
Ψ2(𝑟1) …… . . Ψ2(𝑟𝑁)
⋮

Ψ𝑁(𝑟1)
…

⋮
Ψ𝑁(𝑟𝑁)

| (8 −Ⅱ) 

حيث 
1

√𝑁!
 هو ثابت التعامد .  

ثافة ية الكذا بدا دور نظرية دالل رشرود نغفوك في حل وتبسيط معادلة  يهار ترفشل تقريب 

DFT وحل هذه المعادلة.لتسهيل 

II. -5- :نظرية دالية الكثافة 

 :     DFTهي ما -

                .    والتي يتم تطبيقها على المواد رشرود نغنظرية للتعامل مع تعقيد معادلة  إنها

 :     DFT ذا نحتاج اللما -

هي التقنية التجريبية التي سيتم استخدامها  الاستعداد للتجارب        على سبيل المثال , ما

[5.] 

 .DFTالنتائج مع حسابات          .  EXPفهم النتائج التجريبية عن طريق مقارنة 

 

 

 

 

 

 نظرية دالية الكثافة:(II.2)الشكل 

  المستقلة عن  الزمن : رونغ شردمعادلة  الأساسيةهي النظرية  ما 

(9 −Ⅱ) Hψ(r, R) = Eψ(r, R) 

 [[19276 تاريخياً، ظهرت نظرية دالية الكثافة على يدي العالم )توماس( و )فيرمي( عام 

،  رغمبو[، عندما وضع الجانبان هو7] 1964ومع ذلك لم يتم تأسيس النظرية حتى عام 

من خلال  الطريقة الحالية لأنها تصف النظام إليهاكوهن و شام أسس النظرية التي تستند 

 [..9.8]أساسيكثافة مقدار مراعاة  واعتبار ال

 

II. 5-1-فارمي : -نظرية توماس 

يسمى  .عبر توماس وفيرمي عن الطاقة الإجمالية لغاز الإلكترون كدالة لكثافة الإلكترون

[وهو تقريب بتقسيمه عدة مرات على منطقة بريليون المحلي لا يأخذ 15,11الغاز المتجانس]
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 كثافة الإلكترون ثابتة في وقت التقسيم الأخيرفي الاعتبار ترابط الإلكترونات ، حيث تعتبر 

 :بالشكل التالي في كل منطقة تقسيم بريليون ، وتكتب الطاقة الإجمالية للنظام

E = ∫ εi [ρ(r)]dr                                                                 ( 10 −Ⅱ) 

 و كثافة غاز متجانس تكون:

ρ =
1

3π2
(
2me

h2
)
3
2E

f

3
2                                                                         (11 −Ⅱ) 

 الطاقة الحركية لغاز متجانس هي:

T =
3

2
ρEf                                                                      ( 12 −Ⅱ) 

 من المعادتين السابقتين نجد أن:

T =
3

5

h2

2me
(3π2)

2
3ρ
5
3( 13 −Ⅱ) 

 

Ef =
ρ
3
2

2me

h2

(3π2)
2
3                                                                          ( 14 −Ⅱ) 

 فيرمي هي : –إذاً تصبح الطاقة الحركية لتوماس 

 

TTF = ∫T. dr ⇒ TTF

= ∫
3

5

h2

2me
(3π2)

2
3ρ
5
3dr

=
3

5

h2

2me
(3π2)

2
3∫ρ

5
3dr         (15 −Ⅱ) 

 فيرمي هي:-توماسإذن الطاقة الكلية لنظام الإلكترون في تقريب 

ETF =
3

5

h2

2me
(3π)

2
3∫ ρ

5
3 dr

+ ∫v(r)ρ(r)dr +
1

2
∫

ρ(r)ρ(r,)

|r − r ,|
drdr ,     ( 16 −Ⅱ) 

  

II. -5-2- مبورغاهنظرية - ( كوهنHohenberg-Kohn:) 
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 مبورغمع نشر ه 1965و  1964في عامي  (DFT) بدأ تطوير نظرية الكثافة الوظيفية

Hohenberg - Cohn  وصياغة نظرية وظائف الكثافة التي اقترحها توماس فيرمي من

وهذه القائمة صالحة لأي نظام به العديد  4691خلال وضع الأسس الأساسية للنظرية سنة 

من الجسيمات المتفاعلة التي تتطور فيجهد خارجي اعتمادا على  أساس نظريتين رئيسيتين 

[16.] 

II-5-2- 1- الأولىالنظرية : 

 يكون للنواة لنظام الإلكترون الخاص بتفاعل الحالة الأرضية عندما E ة الإجماليةاخذ الطاق

افة إذا كانت كث كوظيفة واحدة بالنسبة لكثافة الإلكترون  EXT V(r) إمكانات خارجية

 الإلكترون للنظام معروفة  فيمكن معرفة جميع خصائص النظام.

17 )أي : −Ⅱ) 
 E r    

 ي :التال يكتب على النحو نتونياالهاملومن أجل نظام يحتوي على إلكترونات متفاعلة فإن 

Η = Τ𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑥𝑡( 18 −Ⅱ) 

  حيث تصبح المعادلة  :

E = E(ρ) = < 𝜓(ρ)| Te +  Vee|ψ(ρ) >  + < 𝜓(ρ)| Vext|ψ(ρ)

>         (19 −Ⅱ) 

 

 

 

 ومنه تصبح العبارة  :

𝐸[𝜌] = 𝐹[𝜌] + ∫𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟                        (20 −Ⅱ) 

(𝜌)وطاقة  لفعلية:يمثل الطاقة الحركية للإلكترون بالإضافة إلى الفرق بين طاقة التفاعل ا

ي الحد هكوهن إلى أن كثافة الحالة الأرضية  –غ ورهمب هارتري كما يتضح من أشار تفاعل

 الأدنى من الكثافة.

  . II5-2- 2-النظرية الثانية:  

ميع جسيم وجية للأظهروا أن الكثافة التي تعطي الحد الأدنى هي بالضبط كثافة الحالة الأساس لقد

 :خصائص الحالة في المقام الأول دالة لكثافة الإلكترون على النحو التالي

E(ρ0) = MinE(ρ)                         ( 21 −Ⅱ) 

 

𝜌(𝑟).كثافة الحالة الاساسية: 
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لأخرى ائص اللحالة الأساسية تعطي أقل طاقة ، فإن جميع الخصنظرًا لأن الكثافة الحقيقية 

ت لتأخيرااديد تكون من حيث كثافة الطاقة للحالة الأساسية في الأنظمة الإلكترونية ، يتم تح

  .الخارجية باستخدام مبدأ التغاير

حتوي ت نها لالا أعلى الرغم من أهمية هذه النظرية التي تؤكد وجود دالة كثافة الطاقة للنظام إ

 على برنامج 

 لمساعدة شام  طريقة تقريبية ل -من وكيفية تحديده  طور عالمان كوهين  E0لحساب الطاقة

II-6- شام : -معادلة كوهن 

 سطةتها بواإثبايتم تمثيل كثافة الإلكترونات بالكثافة الكلية للجسيمات، والتي تم تحديدها و

ططات هذا للحصول على طاقة الحالة الأرضية مخ.شام   باستخدام مبدأ التباين –كوهن 

لفردية ات اعملية لحساب كثافة الحالة الأرضية وطاقة الحالة الأرضية وما إلى ذلك للجسيم

لناتجة اام ش-باستخدام أنظمة غير خيالية تفاعل تتحرك فيه الإلكترونات داخل إمكانات كوين

ة الإلكترون مثل النظام عن جميع النوى والإلكترونات الأخرى ، مع نفس كثاف

 [ .17,18الحقيقي]

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 196شام  -: نظرية كوهن (II.3)الشكل 

 شام فرضية هي: -وضع العالمين كوهن

Τ𝑒[𝜌] = Τ𝑠[𝜌] + (Τ𝑒[𝜌] − Τ𝑠[𝜌])( 22 −Ⅱ) 

 

 هي الطاقة الحركية للإلكترونات بدون تأثيرات خارجية وبنفس الكثافة. Τ𝑒أنحيث 

 تعرف بالعبارة: Τ𝑠أنكما 

Τ𝑠 =∑⟨Ψ𝑖|
−ℏ2

2𝑚
Δ𝑖|Ψ𝑖⟩

𝑁𝑒

𝑖=1

( 23 −Ⅱ) 

𝑉𝑒𝑒[𝜌] :عبارة الكمون على النحو التالي 

𝑉𝑒𝑒(ρ) = ΕΗ(𝜌) + [𝑉𝑒𝑒(𝜌) − ΕΗ(𝜌)]( 24 −Ⅱ) 
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ΕΗ(ρ) هي طاقة هارتري 

 إلكترون هي: -حيث طاقة تأثير إلكترون

ΕΗ[𝜌(𝑟)] =
𝑒2

2
∫
𝜌(𝑟)𝜌(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑3𝑟𝑑3𝑟′ ( 25 −Ⅱ) 

 :أينF(𝜌)وفي الأخير تكون

F(ρ) = Τ𝑆(𝜌) + ΕΗ(𝜌) + Ε𝑋𝐶(𝜌)( 26 −Ⅱ) 

 : ارتباط -تعرف طاقة تبادل

Ε𝑋𝐶(𝜌) = [Ε𝑒(𝜌) + Τ𝑆(𝜌)] + [𝑉𝑒𝑒(𝜌) + ΕΗ(𝜌)]( 27 −Ⅱ) 

 

 المعادلة المعبرة عن الكثافة هي:

Ε𝐾𝑆(𝜌) = Τ𝑆(𝜌) + ΕΗ(𝜌) + Ε𝑋𝐶(𝜌)

+∫𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑
3 𝑟                                 ( 28 −Ⅱ) 

 إذن:

 

𝛿Ε𝐾𝑆
𝛿ΨΙ

∗(𝑟)
=

𝛿Τ𝑆
𝛿ΨΙ

∗(𝑟)
[
𝛿ΕΗ
𝛿
+
𝛿ΕXC
𝛿

+
𝛿Ε𝑒𝑥𝑡
𝛿𝜌(𝑟)

]
𝛿𝜌(𝑟)

𝛿ΨΙ
∗(𝑟)

( 29 −Ⅱ) 

 

 شام لإلكترون على النحو التالي:-وأخيرا تكتب معادلة كوهن

Η𝐾𝑆Ψ𝑖(𝑟) = [Τ𝑠 + Ε𝑒𝑓𝑓(𝑟)]Ψ𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖Ψ𝑖(𝑟)( 30 −Ⅱ) 

 

 والكثافة في هذه الحالة تكتب على الشكل:

ρ(𝑟) =∑|Ψ𝑖(𝑟)|
2

𝑖=1

( 31 −Ⅱ) 

 المجموع هو عبارة عن الحالة المشغولة.

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝐻 + 𝑉𝑋𝐶 + 𝑉𝑒𝑥𝑡( 32 −Ⅱ) 

𝑉𝑒𝑓𝑓 الكمون الفعال هو الكمون الذي يحتوي على كمون خارجي𝑉𝑒𝑥𝑡في التوزيع الكلاسيكي  

𝑉𝑋𝐶 =
𝛿Ε𝑋𝐶

𝛿𝜌(𝑟)
 ارتباط. -هو كمون تبادل

II-7-- شام –حلول معادلة كوهن  :(Cohen – sham)   

مرتبة وفقاً  المختلفة لحساب بنية النطاقهي أساس الطرق  (DFT) نظرية الكثافة الوظيفية

الشام  من بين الطرق التي تعتمد على  -لاستخدامها الكثافة والطاقة الكامنة ومدارات كوهن 
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حيث تكون  وكامل التأخير  FP-LAP .مدارات كوهن شام طريقة الموجة المستوية خطيا

 [:19وظيفة الموجة الأساسية هي]

ψi (r) = ∑ Ciαφα ( 33 −Ⅱ) 

 هو معامل الانتشار لوظيفة الموجة. Ciα : حيث

 .ية ، يجب حل المعادلة الأساسية باستخدام طريقة الدورة التكرار Ciα لحساب معامل

 حلول معادلة كوهن شام هي :

  0iH S C 
 

 O  مصفوفة التغطية. 

 EI  قيم الطاقة. 

 CI  معاملات النشر لدالة الموجة. 

 H  شام-كوهنهاميلتونيان 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

كثافة الشحنة الأولية  𝒊𝒏 

حساب الكمون  𝒆𝒇𝒇(𝒓) 

𝑽𝒆𝒇𝒇(𝒓) = 𝑽𝑯[𝝆(𝒓)] + 𝑽𝑿𝑪[𝝆(𝒓)] + 𝑽𝒆𝒙𝒕[𝝆(𝒓)] 

شام -حل معادلة كوهن 𝒌𝒔∅𝒊(𝒓) = 𝜺𝒊∅𝒊(𝒓) 

حساب كثافة الشحنة الجديدة  𝒐𝒖𝒕 
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 شام.-: خوارزمية حل معادلة كوهن(II.4)الشكل 

 

Ⅱ-8-: تقريبات دالية الكثافة 

II-8-1-تقريب كثافة الموضعLocal Density Approximation ):) 

ث نأخذ [حي20.21]لنمذجة غاز الإلكترون المتجانس وفقاً لتوماس فارمي  أسسانه تقريب  

[ 22ات ]أبسط تقريب لطاقة تبادل السند LDA في الاعتبار تقريب الكثافة  حيث يعد موضع

تم يلياً و ة محنظرًا لأن هذا التقريب هو نظام الغاز الإلكتروني غير المتجانسة إلى المنتظم

 [ :23] الآتيإعطاء طاقة الارتباط التبادلي في هذا التقريب على الشكل 

 

ExcLDA(ρ) = ∫ ρ(r) εxc(ρ(r))dr
3                                     (34 −Ⅱ) 

:LDA

XC
 إرتباط الخاصة بإلكترون في غاز الإلكترونات التي -:تمثل الطاقة الكلية تبادل

    .Cεاطوطاقة ارتبXεالتي تكون موزعة توزيعا منتظما )متجانس( وتنقسم إلى طاقة تبادل 

εxc(ρ(r)) = εx(ρ(r)) + 𝜀𝑐(ρ(r))                                              ( 35 −Ⅱ) 

 عيفة ، وقدضنتائج جيدة ، خاصةً عندما تكون قيم تباين الكثافة  LDA عادةً ما تعطي طريقة

قرة ة المستلماداتم إثبات  ذلك من خلال  النتائج التي تم الحصول عليها  وخاصة البنية وحالة 

 ا أقلمرضية بشكل عام للمواد ذات الخصائص مماثلة الهيكل ويعطي قيمً غالبا ما تكون 

 للتباعد البلوري

خدم ريب يستالتق نحن نعلم أنه في الأنظمة الحقيقية، لا تكون كثافة الإلكترون موحدة ، وهذا .

ية عدم أهم فقط حالة غاز الإلكترون منتظم ، لذلك يتم استخدام تقريب آخر من خلال مراعاة

 . AGGنس المعروف لكثافة الإلكترون تقريب التدرج المعمم  التجا

II -8-2-(  تقريب التدرج المعممAGG: ) 

 (LDA) اهو تعديل لتقريب الكثافة المحلية المستخدم حاليً  (GGA) تقريب التدرج المعمم

 .  ρ(𝑟 )∇ [24.25]على التدرج  ρ (𝑟) حيث اخذ بعين الاعتبار تباين كثافة الإلكترون

هل توافق 

التقريب 

 لا المطلوب؟

 توقف الحساب  نعم

𝝆𝒊𝒏خلط  و  

𝝆𝒐𝒖𝒕 
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لتدرج يب انعيد ترجمة النتيجة التي تم الحصول عليها إلى سلسلة منشورات تايلور في تقر 

  LSDA المعمم

 : كالاتيفي التدرج المعمم  تبادل ارتباططاقة  هومن

Εxc
LDA[ρ↓, ρ↑]∫ εxc(ρ↓(r), ρ↑(r))ρ(r)dr

3 (36 −Ⅱ) 

∇ρ (𝑟)   الإلكترونية:  تدرج الكثافة  

F  يعتمد أساسا على  تحسنعاملGGA . المستعملة 

II -8-3- تقريبTB-mBJ: 

جهود "( نسخة من 2006تحسين النتائج المتعلقة بفجوة الطاقة ، اقترح بيكي وجونسون )

ول [أطروحة ح26]2009الاتصال" التي تم تصحيحها لاحقاً بواسطة تران وبلاها سنة  

بالنسبة  [هذه الأخيرة برهنت بسرعة نجاحها وأهميتها27نسخة معدلة لدالية بريك جونسن ]

 Becker[ ويكون هذا بالتبديل في كمون 29]GGA[,و28]LDA استعمالالتقريبات الأكثر 

 على الشكل : Johanssonو

Vxσ
mBJ(r) = cΕX

BR + (3c + 2)
1

π
√
5

12
√
2τσ(r)

ρ
σ
(r)

(37 −Ⅱ) 

 

𝑃𝜎(𝑟) = ∑ |Ψ𝑖,𝜎|
2𝑁𝜎

𝑖=1 :.كثافة إلكترونية 

𝑡𝜎(𝑟) =
1

2
∑ |Ψ𝑖,𝜎

∗ ∇Ψ𝑖,𝜎|
2𝑁𝜎

𝑖=1.كثافة الطاقة الحركية : 

𝑉𝑋 ;𝜎
𝐵𝑅الكمون ل Becke-Roussel. 

Ε𝑋
𝐵𝑅(𝑟) :طاقة كمون تبادل لBecke-Roussel [30.] 

Cثابت مختار يتعلق خطيا مع الجذر التربيعي ل :
∇𝜌(𝑟)

𝑃(𝑟)
وشكله المقترح يكون على الشكل  

 التالي:

c = α+ β(
1

Vcell
∫
|∇ρ(r)|

ρ(r)
d3r)

1/2

(38 − Ⅱ) 

𝛼وβ ثوابت و𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙 .حجم الخلية العنصرية للنظام 
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III -1- : مقدمة 

هناك طرق مختلفة لحساب خصائص المواد الصلبة ، اعتماداً على نظرية دالة الكثافة ، 

والتي تبدأ بتحديد بنية النطاق ، والتي تختلف في كيفية اختيار وظيفة الإلكترون وكيف تعبر 
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عن الجهد الكهربائي وكثافة شحنة الموجة وظيفة. إلكترونات الترابط والتكافؤ. بغض 

يتم التعامل مع الحالتين بشكل منفصل لأن خصائص المادة  المستخدم،ب النظر عن التقري

 التكافؤ.ترتبط إلى حد كبير بإلكترونات 

ع لطاقة مات لتناولنا في الفصل السابق التقديرات القائمة على حل مشكلة تبادل الإلكترون 

ي تتأثر لتوا DFTتوصلنا إلى نظرية دالة الكثافة  الأخيربعضها البعض ومع النواة وفي 

 سالبة.لأن حركة الإلكترونات حول النواة  الخارجية نظرًابالطاقة الكامنة 

 FP-LAPWالمستوية المتزايدة خطيا  الأمواجسنقوم في هذا الفصل بدراسة طريقة حيث 

 إثارةو  الدقة فائقة بالحقول المتعلقة النواة منطقة حول المحتواة المعلومات يجادلإ تستخدمو

 للمواد ةالإلكتروني البنية لحساب دقة الأكثر الطرق بين من فتعتبر الداخلية المستويات

 الصلبة. البلورية

III -2- طريقة الأمواج المستوية المتزايدة( PAW) : 

عتمد ي[, 2م ] 1337بواسطة سلاتر في عام APW تم تطوير الموجة المستوية المتزايدة 

ل تصرف مثتة ( مبدأ الطريقة على حقيقة أن الإلكترونات المجاورة للنواة )إلكترونات القلبي

رة رونات حإلكتكالنواة ، بينما الإلكترونات بعيدة نسبيًا عن النواة ,حيث في المادة تتصرف 

 داخلها .

-Muffin سلاتر شكل وظيفة الإلكترون لإمكاناتلكتابة الدالة الموجية للإلكترون، اتخذ 

Tin يسمى MT  بالإمكانات الخلوية ، والتي تقسم الفراغ حول الذرة إلى منطقتين ، كما هو

 ه :مبين في الشكل أدنا

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 M.T: شكل كمون  (III.1)الشكل 

  MTاخل كرة : تشمل كل من الأنوية و الالكترونات شديدة الارتباط بها د Iالمنطقة الأولى 

لارتباط االمنطقة البينية تحيط بالكرات وتشمل الالكترونات ضعيفة II:المنطقة الثانية 

 بالأنوية  

 :حيث 

 rα يمثل نصف قطرMT   . 
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 وتعطى دوال الموجة بالعلاقة التالية :

𝜙 =

{
 
 

 
 
1

Ω1 2⁄
∑𝐶𝐺𝑒

𝑖(𝐺+𝐾)𝑟                                       𝑟 > 𝑟𝛼
𝐺

∑[𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟)]𝑌𝑙𝑚(𝑟)

𝑙𝑚

           𝑟 < 𝑟𝛼

              (1. III) 

 حجم الخلية : 

GC.معاملات النشر : 

( )lmY r التوافقية الكروية : الدالة. 

 : تكون رشرود ينغوحلول معادلة 

  أولا حلول شعاعية داخل الكرةTM . 

 ثانيا موجة مستوية في المنطقة الإقحامية . 

 :ي يكتبهي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغر للجزء الشعاعي الذ𝑈𝑙 (r) (في حين أن

{
−𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − Ε𝑙}𝑅𝑈𝑙(𝑟) = 0        (2. III) 

 حيث :

 V(r)يمثل الجزء الخاص بالكمون الكروي 

.:Elتمثل الطاقة الخطية. 

 قلبيةال اتيةالذلكل الحالات  متعامدةتكون  المعرفة في العلاقة الشعاعيةفي حين أن الدالة 

موافقة الU2و U1الشعاعيةمن أجل الدوال  M.T  [3شروط التعامد عند حدود الكرة ] تنتهي

 :كالتالي شرود نغروتصبح معادلة  E2وE1الذاتية للقيم

(Ε1 − Ε2)𝑟𝑈1𝑈2 = 𝑈2
𝑑2𝑟𝑈1
𝑑2𝑟

− 𝑈1
𝑑2𝑈2
𝑑2𝑟

                         (3. ΙΙΙ) 

ملات بدلالة المعاAlm على سطح الكرة تنشر معاملات ϕ(R (ولضمان استمرارية الدالة 

CG في المنطقة الاقحامية ,المعاملات الطاقوية المستوية بالأمواج الخاصة El سمى ت

 :نحصل على الجبريةبعد الحسابات  APW طريقةفي  التغايرمعاملات 

Α𝑙𝑚 =
4πi𝑙

Ω1 2⁄ 𝑈𝑙(𝑅𝑙)
∑ 𝐶𝐺𝑗𝑙(|𝑘 + 𝑔|𝑅𝛼)𝑌𝑙𝑚

∗ (𝐾𝐺)
𝐺

              (4. III) 

، لأنه في  Ul( r) تنشأ مجموعة من الصعوبات ، خاصة في الوظيفة APW في طريقة

)قيم Almالمعاملهذه الحالة لا يوجد انخفاض في قيمة  )U R   على سطح كرة MT  لذا ،

فإن الوظيفة الشعاعية هي منفصلة عن دالة الموجة المستوية في منطقة البينية  ، من أجل 

[وأندرسون مجموعة من التغييرات تعتمد أساسًا على Colling 4 [حل هذه المشكلة ، قدم

 خارج كرة (ϕ)  التي تمثلها الوظائف شعاعي (APW) طريقة إضافة الموجات المستوية
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MT بترتيبات خطية( )l lU R محاذاة خطيًا لها مشتق فيما يتعلق بالطاقة عرف باسم طريقة

 .Linearized Augmented Plane Wave المستوية المتزايدة خطيا الأمواج

[5](FP_LAPW). 

 

 

III -3-مبدأ طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل : 

تكون  MT ، لأن هذه الوظيفة الأساسية في مجال FP-LAPW اقترح أندرسون  طريقة

، أي أنها مزيج خطي من وظيفة الشعاعيةخطية للدالة  على شكل ترتيبات

ل دالة تعرف مثUl الدالة وبالنسبة للطاقة Ú (r)Ylm(r) واشتقاق   Ul(r)Ylm(r)المتجه

 :تخضع للشرط التالي Ú (r)Ylm(r )والدالةAPW   الطريقة

 

{
−𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − Ε𝑙}𝑅𝑈̇𝑙(𝑟)

= 𝑅𝑈𝑙(𝑟)                            (5. III) 

 :  الأساسيةوالدوال 

𝜙 =

{
 
 

 
 
1

Ω1 2⁄
∑𝐶𝐺𝑒

𝑖(𝐺+𝐾)𝑟                                       𝑟 > 𝑟𝛼
𝐺

∑[𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟)]𝑌𝑙𝑚(𝑟)

𝑙𝑚

           𝑟 < 𝑟𝛼

        (6. III) 

𝐴𝑙𝑚 هي المعاملات الموافقة لدالة :𝑈𝑙(𝑟). 

𝐵𝑙𝑚 هي المعاملات الموافقة لدالة :𝑈̇𝑙(𝑟). 

تكون الموجة المستوية الوحيدة في المنطقة البينية من الحالة في الطريقة  𝑆𝑃𝐿𝐴الدوال 

APW داخل كرةM.T   الدوال𝑆 𝑃𝑊𝐿𝐴  أفضل من الدوال𝑆 𝑃𝑊𝐴 ،الطاقة  باختلاف𝑙 

Ε عن عصابة الطاقةΕتنتج أحسن دالة كروية  كما أن الترتيبات الخطية𝑆 𝑃𝑊𝐴  والدالة𝑙𝑈 

 :[6بالشكل التالي]𝑙 Εمن الممكن تنشر على دالة المشتقة والطاقة 

𝑈𝑙(E, r) = 𝑈𝑙(Ε, 𝑟) + (Ε − Ε𝑙)𝑈𝑙(Ε, 𝑟)

+ 0((Ε − Ε𝑙)
2)                                  (7. III) 

20( )lE  .هو الخطأ الرباعي الطاقوي 

ر استمرا FP_LAPWخطيا والكمون الكامل  المتزايدة المستويةالأمواج  طريقةتضمن  

 .دالة الموجة على سطح الكرة 

III -3-1-( تحضير ملف البنية أو التهيئة(Structure generator: 

الذي يحتوي عمى  (case.structمن الضروري إنشاء بيانات البدء في الملف الرئيسي )
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 جميع المعلومات المتعلقة بالبنية البلورية للمادة المراد دراستها مثل الزمرة الفضائية )

(space  group  )معاملات البنية البلورية ثوابت الشبكة البلورية، مواقع الذرات...الخ

 لكل ذرة. RMTونصف قطر كرة

III -4-برنامج: Wien2k  

، البرنامج يحتوي  Wien2kطريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا  استخدمنافي حساباتنا 

 : [7]على عدد من البرامج الفرعية المنفصلة الشكل

 

 
 

 

 
 

 

 .لتحديد مسافة الجوار الأقرب  بين ذرتين Wien2kبرنامج :   (III.2) الشكل

III -4- 1-1-  برنامج حساب البعدnn : 

ديد ي تحفيحدد هذا البرنامج المسافة بين كل ذرة وجوارها الأقرب إضافة إلى هذا يساعد 

 أقطار الذرات.

III -4- 1-2-  برنامج LSTART : 

ب وم بحساه يقيولد هذا البرنامج الكثافة الذرية ويقوم بحساب الفرق في طاقة المدارات ومن 

 بنية عصابات الطاقة.

 

 

III -4- 1-3- برنامج التناظر SYMMETRY : 

ولد يرات يولد عمليات التناظر في الجملة ويحسب المجموعة النقطية للمواقع الخاصة بالذ

 المعامل الأساسي الخاص بهرمونية الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي.

III -4- 1-4- برنامج  KGEN  : 

 في منطقة بريليون. Kيولد المكعبات 

III -4- 1-5-   برنامجDSTART : 

لذرية والمولدة االمنتجة من الكثافة  SCFيولد الكثافة الأولية لبداية دورات الحساب الذاتي  

 .LSTARTمن 

III -4- 1- 6-  حساب مجال الاتساق الذاتيSCF  في برنامجWien2K: 

 محددة في النقاط التالية : SCFدورات الحساب الذاتي 

LAPW0 :  من الكثافة. انطلاقايولد الكمون 

LAPW1 : .حساب عصابات التكافؤ والقيم والأشعة الذاتية 
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LAPW1 : .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية 

LCORE : .حساب الحالات القلبية والكثافة 

MIXER: .يخلط الكثافة الداخلية والخارجية 

III -5- برنامج  استخداماتWien2k: 

 نطاق الطاقة ودوال الكثافة لسطح فيرمي حساب. 

 .البحث عن كثافة الإلكترون وكثافة الدوران وعوامل الأشعة السينية 

 هيكلي(.ل الفهم هندسة الطاقة الكلية والقوى النووية والتوازن الذري المكاني )الصق 

 .تدرجات المجال الكهربائي 

 د لفيروكهربائي)تحدياستقطاب الدوران إذا كان الهيكل متعلقًا بالكهرباء ا

 المغناطيسية والبصريات والمرونة (.

 السينية الأشعة وامتصاص انبعاث طاقة تحديدRX[8.] 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .Wien2kبنية البرنامج : (III.3)الشكل 
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- 1-IV  : مقدمة 

معامل a(Å)الخصائص الفيزيائية، منها البنيوية ثابت الشبكة  الفصل هذا تناولنا في

ومعرفة الخواص الالكترونية )بنية ،   ’B، والمشتقة الأولى لهذا المعامل Bالانضغاطية 

طريقة الموجة  عصابات الطاقة وكثافة الحالات الكلية والجزئية(، مستخدمين في ذلك

 DFTدالية الكثافة  إطار[ في 1.2]  FP-LAPWالمستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل 

الذي  mBJوGGA، ومن اجل حساب كمون تبادل ارتباط استخدمنا تقريب التدرج المعمم 

 Wien2k [1.]تعرضنا  له في الفصل السابق وكل هذه الحسابات المنجزة تم في  برنامج 

له بنية ذات تركيب بلوري مكعب في المجموعة الفضائية   3CsCdFبالنسبة للمركب

Pm3m كما هو موضح في( 1الجدول.IV). 

 𝐂𝐬𝐂𝐝𝟑المركب  

 رؤوس المكعب

(0,0,0)  

 

Cs 

 مركز المكعب

(
1

2
,
1

2
,
1

2
) 

 

Cd 

 مركز أوجه المكعب

(
1

2
,
1

2
, 0) ,(

1

2
, 0,

1

2
) ,(0,

1

2
,
1

2
) 

 

F 

 .CsCdF3توزع الذرات في المركبين  :(IV.1الجدول )

 : CsCdF3التوزيع الالكتروني للذرات للمركب 

Cs = 1s22s22p63s23p64s23d104p65s24d105p66s1 

Cd =  1s22s22p63s23p64s23d104p65s24d10 

F =  1s22s22p5 

- 2-IV :تفاصيل الحساب 

لحساب ودالية الكثافة المدمجة في برنامج ا FP-LAPWتم اعتماد في الحساب على طريقة 

 , حيث تم اختيار النقاط الخاصة كما يلي:

Kpoint=3000 

Rmt*Kmax=8 

Gmax=14 

- 3-IV :الخصائص البنيوية للمركب 

 بكة,ساب ثابت الشمن أجل دراسة أي مادة وجب معرفة الخصائص البنيوية لها أولا , ح

يكلية , فهي معاملات اله’Bومشتقته الأولى له  B وكذلك تحديد كل من معامل الانضغاطية

 [ كما يلي:2]Munaghan  حيث استخدمنا معادلة 

E(V) = E0 +
B

B′(B′ + 1)
[V(

V0
V
)B′ − V0] +

B

B′
(V − V0)…    (1 − IV) 
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 حيث:

V0.حجم الحالة الأساسية : 

E0.طاقة الحالة الأساسية : 

B معامل الإنضغاطية وعلاقته هي : 

B = V
δ2E

δV2
…………………… ..       (2 − IV) 

B′ المشتقة الأولى لمعامل الإنضغاطية وعلاقته هي : 

B′ =
δB

δP
……………………….        (3 − IV) 

Pالضغط الخارجي : 

B0 = −V(
δE

δV
)
T
……… ..          (4 − IV) 

P = −(
δE

δV
)S……………………… ..     (5. IV) 

580 600 620 640 660 680 700 720 740 760

-12996.035

-12996.030

-12996.025

-12996.020

-12996.015

-12996.010

-12996.005

 

 

E
n
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g
y
(R

y
)

Vol (u.a.)
3

CsCdF
3

 .CsCdF3تغير الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب (:IV-1الشكل )

 تحليل المنحنيين:
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، نلاحظ من المنحنى أن قيمة الطاقة تتناقص تدريجيا لتصل إلى CsCdF3بالنسبة للمركب

Eminقيمة حدية سفلى بحوالي  = −12996.03Ry  640=3عند حجم(u.a)0V ومن هذه،

القيمة تعود الطاقة من جديد لتزداد كما أن قيمته تتوافق مع كثافة الحالة الأساسية للجسيمات، 

E[ρ0(r)]إذ أن جميع الخصائص الفيزيائية مرتبطة بهذه الحالة  = minE[ρ(r)]. 

IV-3-1-  ثابت الشبكةa : 

،فهي جيدة  Å4.56الذي تحصلنا عليها هي  CsCdF3للمركب a(Å)قيمة ثابت الشبكة 

, والأعمال الأخرى المتوفرة مثل  [3-5]بمقارنتها بقيم التجريبية 

 . Å4.567[7]GGAوالقيمة: Å4.560[6](LAPW-GGA-PBE)القيمة
 

 

3-IV -2- معامل الانضغاطية B  : 

، فهي  54.62GPaهي CsCdF3الذي تحصلنا عليه للمركب  Bقيمة معامل الانضغاطية 

-53.3GPa [3]  (LMTO-GGAجيدة بمقارنتها بقيم أعمال أخرى متوفرة مثل القيمة 
PBE)  52.62والقيمة GPa [6](LAPW-GGA-PBE)  :53.30والقيمة 

GPa[7]GGA. 

3-IV-3-  المشتقة الاولى معامل الانضغاطيةB’ : 

قياسات هي جيدة مقارنة بال 5.29الذي تحصلنا عليه هي ’Bقيمة معامل سرعة الانضغاطية 

 .[3-7]النظرية الاخرى و الحسابات[4,3]التجريبية 
 

 a(Å) B(GPa) B’ Etot(Ry) 

CsCdF3 
Presentwork 4.56 54.62 5.29 -12996.03 

 Exp[3] 
4.4669 79 3.8 

- 

 [4] 
4.465 

- 
5.8 

- 

 [5] 
4.4662 

- 
- 

- 

 Other[3]  (LMTO-GGA-PBE) 
4.567 53.3 4.9 

- 

 [3] (LMTO-LDA) 
4.397 75.6 4.9 

- 

 [6](LAPW-GGA-PBE) 4.560  52.62  4.56 - 

 [6] (LAPW -LDA) 
4.380  76.27  4.92 

- 

 [7]GGA 
4.567  53.30  4.90 

- 

 ’B ومعامل سرعة الانضغاطيةB ومعامل الانضغاطية a: ثابت الشبكة(IV.3)الجدول 

 .CsCdF3 للمركب
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-4-IV معاملات المرونة: 

 .44C, 12, C11Cحيث في الحالة المكعبة يتم وصف ثوابت المرونة بثلاث معاملات هي  
ية ع إمكانها ,مقابلية المادة للتشوه عند تأثير قوة خارجية علي  أنهاحيث تعرف المرونة على 

 ها .استعادة المادة وضعها الأصلي بعد زوال تأثير القوة التي كانت السبب في تشوه

 هي  :شروط الاستقرار 
C11>0, C44>0, (C11-C12)>0, (C11+C12)>0, C12<B<C11 [8,9]. 








 


3

2 1211 CC
=BBB RV

                                                                                                      

(1) 
 

5

)3( 441211 CCC
=GV



    ; )(34

)(5

121144

441211

CCC

CCC
=GR





;   2

RV GG
=G

                       (2) 

 G توافقي ،بينما الإجهاد وجود في الحجمي التغيير مقاومة على القدرة B يمثل عام، بشكل
 القص . إجهاد تحت الشكل تشوه مع

معاملات  قيم مختلف المعاملات ومقارنة أعمالنا بنتائج أخرى في (IV- 3)الجدول نرفق في 

, C11=113.74)تتمثل في  (GPa)المعاملات بـ  CsCdF3المرونة بالنسبة للمركب 

C12=36.37 ,C44=22.92 )[6]هي قيم جيدة بالنسبة للحساب بالنسبة المرجع رقم. 

 كلها موجبة و تخضع لشروط الاستقرار.C12, C11C ,44قيم 

 

-4-IV1- معامل كوشيه𝐂𝐩: 

انه يشير إلى الطابع الزاوي للرابطة الذرية في  إذكوشي أيضا بمرونة المواد  يرتبط ضغط

المعادن. كما يكشف ضغط كوشي الايجابي عن ليونة البلورات وهو ما لاحظناه في نتائجنا 

 CsCdF3معامل كوشيه  بالنسبة للمركب  وضح القيمة السالبة هشاشة المادةأدناه، بينما ت

 .[6]تكون متطابقة مع الأعمال الأخرى  التي تكاد  22.23يساوي 
 

 

-4-IV2- معامل القص G: 
 وهو ،μ وأ Sأحياناً ،أوGبالرمز الصلابة معامل أو القص معامل إلى يشُار المواد، علم في

ف للمادة المرنة القص لصلابة مقياس  وحدة [10]قصال إجهاد إلى التشوه نسبة أنه على ويعُرَّ

SI هي القص لمعامل ( باسكالPaعلى، ) بالجيغا عنها التعبير يتم ما عادة أنها من الرغم 
 (. ksiمربعة ) بوصة لكل رطل الألف ( أوبGPaباسكال )

التي تكاد تكون متطابقة مع الأعمال  29.22تساوي  CsCdF3فقيمة معامل القص للمركب 

 [6].الأخرى 

-4-IV3-  معامل الانضغاطيةB : 

 و هي قيمة جيدة مقارنة بالنتائج62.16يأخذ القيمة  CsCdF3معامل الانضغاطية للمركب 

 .  المتحصل عليها في القيم الهيكلية

-4-IV 4-  معامل يونغY : 
( هو مقياس لتصلب المادة الصلبة أو مقاومتها للتشوه المرن تحت Yأو  E معامل يونغ )

الحمل. يتعلق بالإجهاد )القوة لكل وحدة مساحة( بالإجهاد )التشوه النسبي( على طول المحور 
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أو الخط. المبدأ الأساسي هو أن المادة تخضع لتشوه مرن عندما يتم ضغطها أو تمديدها، 

 مقارنة مرنة مادة في التشوه من ة الحمولة. يحدث المزيدوتعود إلى شكلها الأصلي عند إزال
 أخرى: بعبارة صلبة بمادة

GB

BG
E




3

9 (9) 

 مرنة. الصلبة المادة أن المنخفضة يونج معامل قيمة تعني 

 صلبة. أو مرنة غير الصلبة المادة أن العالية يونج معامل قيمة تعني 

 [ 12ووفقاً لقاعدة فرانتسفيتش ، ] القيمة الحرجة التي تتوقع ليونة / هشاشة المادة هي

. وبخلاف ذلك ، تتصرف المادة 0.26. بالنسبة للمواد الهشة ،و تبلغ نسبة بواسون>0.26

( لتكشف أن كل هذه 0.26بطريقة مطيلة ،  وهنا تكون قيم بواسون المحسوبة أكبر من )

،قيمته تساوي  CsCdF3مركبالمركبات ذات طبيعة مطيلة ، حيث نجد ان معامل يونغ لل

 .77.46]6[، ويلاحظ انها  متقاربة مع أعمال أخرى 75.79 

 

-4-IV5- معامل بواسونυ: 

 عامدة معمقياس للتشوه )التمدد أو الانكماش( للمادة في اتجاهات مت Poissonتمثل نسبة 

.0.5و  0.0الاتجاه المحدد للتحميل، حيث معظم المواد لها قيم نسبة بواسون تتراوح بين 
 
 )32

23

GB

GB




 (10) 

ن معامل القص أعلى بكثير م B[ مثل المطاط ، يكون معامل 11اولا بالنسبة للمواد اللينة ، ]

ون قريبة من بالنسبة للبوليمر  ، تكون نسبة بواس أما، 0.5،و تكون نسبة بواسون قريبة من 
لها  موذجيةالعديد من المواد الصلبة الن إن الانضغاط حيثالصفر ، لأن الخلايا تميل إلى 

لفيزيائي رياضيات وا.  وتمت تسمية النسبة على اسم عالم ال0.3 - 0.2نسب بواسونفي حدود 

 الفرنسي سيميونبواسون.
لا تبتعد كثيرا عن  0.29التي تحصلنا عليها تساوي  CsCdF3قيمة معامل بواسون للمركب 
 .[6]0.330الأعمال الأخرى مثل القيمة 

-4-IV6- نسبة التجانس A: نسبة التجانس للمركبCsCdF3  التي تكاد  0.33مساوية لـ

 .[6] 0.379تتطابق مع أعمال الآخرين 

-4-IV7-  معامل الهشاشةB/G : بالنسبة للمركب 2.127وجدناها تساويCsCdF3 وهي ,

؛ أي أن المادة هشة وقابلة للتفكك لأنها أكبر من [6]2.196متطابقة تقريبا مع نتائج أخرى 

 1.75القيمة 



                         ج والمناقشة                                            ائلنتا              الفصل الرابع :                                                          
 

 
37 

 

 

C11 

 

C12 

 

C44 

 

Cp=C12-

C44  

G 

 

B 

 

Y 

 

Υ A B/G 

CsCdF3       
  

  

Presentwor

k 113.74 36.37 22.92 

22.23 29.22 62.16 
75.7

9 

0.29 
0.33 2.127 

Other[6] 

144.68  41.72  19.49 

22.22 29.12 - 
77.4

6 

0.33

0  
0.379 

2.61

1 

 Yويونغ  Gوشارمي  Cp( وكوشيهC11,C12 , C44معاملات المرونة):(IV. 4)الجدول 

 .CsCdF3للمركب   B/Gو Aونسبة التجانس υسوناوبو Bوالانضغاطية 

-5-IV                        :الخصائص الإلكترونية 

,  اقل(معرفة الخصائص الالكترونية يساعدنا على تصنيف المركب ) عازل , ناقل , شبه ن
يعة ي طبفويسمح لنا باستخدام مفهوم وصف الهيكل الإلكتروني في المادة وحساب الاختلاف 

واد وين المي تكالرابطة )فيزيائية أو كيميائية(، التي تتشكل بين مختلف العناصر التي تدخل ف

 ( من أجل أن يكون استغلالها مثالي. )المتنوعة
,  تشمل الخصائص الالكترونية نطاق الطاقة وكثافة الحالة الجزئية والكلية للمركب

CsCdF3 التي تتم باستخدام طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكاملFP-

LAPW.التي تطرقنا إليها في الفصل السابق 

1 -5-IV :بنية عصابات الطاقة 

تكافؤ ة الكما هو معلوم فجوة الطاقة هي الطاقة اللازمة لنقل الإلكترونات من أقصى عصاب

ا نات فيهكتروإلى أدنى عصابة النقل , يطلق عليها اسم العصابة الممنوعة ؛ أي استقرار الإل

ي نقاط قل فمنعدم , إذاً هي الفرق بين أعلى قيمة لعصابة التكافؤ وأدنى قيمة لعصابة الن
 عازلة , شبه تناظرية محددة ، حيث تحديد قيمتها يساعدنا على معرفة طبيعة المادة )ناقلة ,

ن ما أناقلة( وعلى صلاحية أشباه الموصلات في عملية تصنيع الأجهزة الإلكترونية , ك

 منطقة بريليون الأولى تساعدنا على تحديد الخصائص الالكترونية.
 مركبينبنية عصابة الطاقة لل(:IV-2الشكل )
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 .CsCdF3بنية عصابة الطاقة للمركب(:IV-2الشكل )

 التحليل:

الطاقي  فإن قيمة المانع (IV-4الجدول )و (IV-2الشكل )من خلال بنية عصابة الطاقة في 
 الذي تحصلنا

المتوفرة  ، فهي قريبة مع قيم النظرية4.12eVفهي   CsCdF3تحصلنا عليه للمركب 

3.882eV[14](LAPW-GGA-PBE) :3.670 , والقيمةeV[13] (LMTO-GGA-

PBE) :3.384 , والقيمةeV[14] (LAPW -LDA) .لذا هو أيضا من أنصاف النواقل , 

 .CsCdF3قيمة المانع الطاقي للمركب(:IV-5الجدول )

- 2-5-IV :كثافة الحالات الإلكترونية 

فهم أعمق على  CsCdF3الكلية والجزئية للمركب تللإلكترونياتحديد كثافة الحالات  يساعد

القريبة من مستوى فيرمي عبر منطقة بريليون , وفهم التوزيع العام  الالكتروناتلحركة 
 وعليه التمثيل البياني لكثافة الحالات الكلية والجزئية للمركب[ 15،16]لحالات المادة 

 ( أعطانا النتائج التالية:IV.3المبين في الشكل) المدروس

 :𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑تحليل النتائج للمركب

ه للمكونة اسبة للعناصر نالتغيرات كثافة الحالات بالنسبة ككل وأيضا ب (IV-3الشكل )يمثل 
لذي ا eV0إلى  -eV20, ففي المجال الطاقي من 20eV و  -eV20على المجال الطاقي بين 

 نجد:  CVيعبر عن عصابة التكافؤ 

CsCdF3 Presentwork GGA mBJ 

 Others 4.12 6.14 

  [14](LAPW-GGA-PBE) 3.882 - 

 [14] (LAPW -LDA) 3.384 - 

 [13] (LMTO-GGA-PBE) 3.670 - 
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دة : مجال لعصابة التكافؤ الأولى , حيث نلاحظ قيمة وحي -eV10إلى  -eV20من   -

     Pللمستوي  Csناتجة عن توزع ذرات  States/eV3.5بحوالي 

تساوي  ية , حيث نجدها القمة فيها: مجال لعصابة التكافؤ الثان eV0إلى  -eV10من  -

States/eV8 أكبر من الأولى , ناتجة عن توزع ذراتF  للمستويs  وقمة أخرى , 

من  , وقيمة دنيا قريبة  sللمستوي  Csناتجة عن توزع ذرات  States/eV6بحوالي 

States/eV0.1  ناتجة عن توزع ذرات ,Cd  للمستويينs وp  حيث ينعدم انتقال

 الالكترونات  .

لتوصيل االذي يعبر عن عصابة النقل أول   20eVإلى  0eVأما بالنسبة للمجال الطاقي من 

CB حيث نلاحظ وجود قمة وحيدة بحوالي  , States/eV0.35  ناتجة عن توزع ذراتCd 
 . sو المستوي  Pللمستوي 
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 .CsCdF3كثافة الحالات الكلية والجزئية لمركب  : (IV-3الشكل )

-6-IV  الخصائص الضوئية  للمركب𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑: 

عزل , ت التفاعل الضوء مع المادة يساعدنا على فهم الحالة الصلبة للمواد وخواصها ) ثاب

 .[18[ ]17]الانعكاس , الانتشار , الانبعاث , الامتصاص( 

 1-6-IV:دالة ثابت العزل 

خاصية العزل الكهربائي نجدها في غالبية المقاييس والمعايير والخواص البصرية , حيث 

تعرفنا هذه الخاصية على مدى استجابة الالكترونات للإشعاع الكهرومغناطيسي  , يعبر عنها 

والتحريض الكهربائي  E⃗⃗⃗, أما مجهريا فلها علاقة بالحقل الكهربائي  ε(K,W)كدالة معقدة 

D⃗⃗⃗ [20[ ]19]لصلبة في المادة ا. 

D ⃗⃗⃗⃗ (K,W) = ε⃗(K,W). E⃗⃗⃗(K,W)                                      (6. IV) 
ε(w) :هو دالة العزل المعقدة ، وتكتب على النحو التالي 

ε(𝑤) = 𝜀1(𝑤) + 𝑖𝜀2(𝑤)                                        (7. IV) 
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ε2(w) .يمثل الجزء التخيلي ويرتبط بإستقطاب الوسط 

ε2(w) =
2e2π

Ωε0
∑ |⟨Ψk

c|u.⃗⃗ ⃗ r⃗|Ψk
v⟩|2δ(Ek

c − Ek
v − ℏw)

k,v,c
   (8. IV) 

E .هو شحنة الإلكترون : 

w  .تردد الفوتونات الساقطة : 

Ω. حجم البلورة: 

r⃗ .شعاع الموضع : 

u⃗⃗. هو شعاع الوحدة الذي يحدد استقطاب الموجة الكهرومغناطيسية الساقطة: 

Ψk
c  وΨ𝑘

𝑣(وظائف الموجة لنطاق التوصيل :CB(ونطاق التكافؤ )VB على ).التوالي 

ε1(ω)  الجزء الحقيقي والذي يترجم امتصاص المادة ويترجم حسابها من الجزء التخيلي :

 .Kra mers-Kronig[21[ ]22]باستعمال تحول 

ε1 = 1 +
2

π
P∫

ω ∗ ωε2(ω
′)

ω′2 −ω2
dw′

α

0

……….    (9. IV) 

P .القيمة الأساسية للتكامل : 

0 5 10 15 20 25 30

0

3

6
 

 

Energy (eV)







0 5 10 15 20 25 30

-6

-3

0

3

6

9

GGA

 

 

 

D
ie

le
ct

ri
c 

fu
n
ct

io
n

D
ie

le
ct

ri
c 

fu
n
ct

io
n





 mBJ

 
 العزل الكهربائي للمركب. (:ثابتIV.4الشكل )

 لاحظ مننإذ  لقد قمنا برسم الجزء الحقيقي والتخيلي لوظيفة العزل الكهربائي بدلالة الطاقة
 في فاتختلاالاالشكل الأجزاء الحقيقية والتخيلية نقوم بنفس السلوك النوعي نوعا ما مع بعض 

نطقة كبيرة داخل م CsCdF3حيث لاحظ أن قيم دالة العزل الكهربائي للمركب  التفاصيل،

 - 4.13ة )( والأشعة فوق البنفسجية المتوسطeV 4.13-3.10الأشعة فوق البنفسجية القريبة )
6.20 eVنفسجيةهذه القيم  لتصبح أصغر في المناطق المتوسطة للأشعة فوق الب ( ، تتغير 

(6.20- 10.16 eV( والأشعة فوق البنفسجية البعيدة )124-10.25 eV.) 



                         ج والمناقشة                                            ائلنتا              الفصل الرابع :                                                          
 

 
41 

على انه معلمة حاسمة ومرتبط مباشرة بفجوة  1ε)0(ثابت العزل الكهربائي الثابت نعرف  

 وفجوة النطاق الضوئي في نموذج  1ε)0 (النطاق الضوئي،  وتعطى العلاقة بين 

Penn[61]. 

𝜀1(0) = 1 + (
ℎ𝜔𝑝

𝐸𝑔
)2(11) 

 1الأولى  وترد الذروة ،من هذه المركبات  ε1 (0)وقد تم الإبلاغ عن ثابت العزل المحسوب 

 .4.50eV( لـ المركب  أعلى قمم الموافقة لتردد البلازما مموقعة في  عند 0)

2-6-IV  قرينة الانكسار: 
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 .CsCdF3معامل الانكسار للمركب  :(IV-5الشكل )

 تحليل المنحنى:

أن معامل الانكسار  (IV-5الشكل )من مظهر المنحنى في  CsCdF3نلاحظ بالنسبة للمركب

، وأدنى قيمة لها 2.5قدرها  16.5eVوتأخذ أكبر قيمة عند  1.4للمركب تساوي بتقريب 

 . 22eVعند القيمة 0.3تساوي تقريبا 
 

[1]  : P. Blaha, K. Schwarz, G.K.H. Madsen, D. Kvasnicka, J. Luitz, 

WIEN2K, an Augmented Plane Wave +Local orbitals Program For 
Calculating Crystal Properties, Karlheinz Schwarz, 

TechnischeUniversität, Wien, Austria, 2001 ISBN 3-9501031-1-2. 

[:2] F. D. Murnaghan, The Compressibility of Media underExtreme 
Pressures, Proc. Natl. Acad 

[3] : G. Vaitheeswaran, V. Kanchana, Ravhi S. Kumar, A. L. 

Cornelius, M. F. Nicol, A. Svane, N. E. Christensen, and O. Eriksson 
Phys. Rev. B 81(2010) 075105  



                         ج والمناقشة                                            ائلنتا              الفصل الرابع :                                                          
 

 
42 

[4] : M. Rousseau, J. Y. Gesland, J. Julliard, J. Nouet, J. 

Zarembowitch, and A. Zarembowitch, Phys. Rev. B 12, (1975) 1579 
[5] : K. D. Reddy, P. Kistaiah, and L. Iyengar, J. Less-Common Met. 

92 (1983) 81. 

[6] : Jisha Annie Abraham, International Journal of Modern Physics B   
33 (2019) 1950314  

 [7] : Jiang L Q, Guo J K, Liu H B, Zhu M, Zhou X, Wu P and Li C H  

J. Phys. Chem. Solids 67 (2006)1531. 
[8] : F. Mouhat, F.X. Coudert, Phys. Rev. B - Condens. Matter Mater. 

Phys. 90 (2014) 4. 
[9] : M. Born, Math. Proc. Cambridge Philos. Soc. 36 (1940) 160. 

b  [:10]  IUPAC, Compendium of Chemical Terminology, 2nd ed. (the 

"Gold Book") (1997). Online corrected version: (2006–) "shear 

modulus, G". doi:10.1351/goldbook.S05635. 
 

]11[:  ،For soft materials, the bulk modulus (K) is typically large 

compared to the shear modulus (G) so that they can be regarded as 
incompressible, since it is easier to change shape than to compress. 

This results in the Young's modulus (E) being  and hence 

.Jastrzebski, D. (1959). Nature and Properties of Engineering 
Materials (Wiley International ed.). John Wiley & Sons, Inc. 

[12] :Frantsevich, I. N., Voronov, F. F., &Bokuta, S. A. (1983). 

Elastic Constants and Elastic 
Moduli of Metals and Insulators, ed. IN Frantsevich. 

[13] J. Chang, X.R. Chen, W. Zhang, J. Zhu, Chin. Phys. B 17 (2008) 

1377. 
[14] J. Chang, X.R. Chen, W. Zhang, J. Zhu, Chin. Phys. B 17 (2008) 

1377. 

[15]: O. Youb, Etude ab–Initio des propriétés structurales, 
électroniques magnétiques et  

thermodynamiques des matériaux anti pérovskites, thèse de doctorat, 

Université de Mostaganem,  
2019, Algérie. 

[16]: H. Algarni, A. Gueddim, N. Bouarissa, A. Khan, H. Ziani, Res. 

Phys. 15 (2019) 102694. 
[17] M. Ouled Ali, Propriétés optoélectroniques du semi-conducteur 

Cu 

https://en.wikipedia.org/wiki/International_Union_of_Pure_and_Applied_Chemistry
https://en.wikipedia.org/wiki/IUPAC_books#Gold_Book
https://goldbook.iupac.org/S05635.html
https://goldbook.iupac.org/S05635.html
https://en.wikipedia.org/wiki/Doi_(identifier)
https://doi.org/10.1351%2Fgoldbook.S05635


                         ج والمناقشة                                            ائلنتا              الفصل الرابع :                                                          
 

 
43 

(In, Ga) Se2Appliquée aux cellules photovoltaïques, Mémoire de 

Magister en physique, Ecole  
Normale Supérieure de l’Enseignement Technologique d’Oran, 

Algérie, 1022. 

[18] N. Bouarissa, Optique 138 (2017) 263. 
[19]  M. Houari, Etude des  propriétés structurales, optoélectroniques 

et thermodynamiques des  

matériaux Pérovskites et Doubles Pérovskites à base d’halogènes,  
thèse de doctorat, Université  

de Mostaganem, 2019, Algérie 
[20]  T.  Laniri,  Structures  électroniques,  optiques  et  magnétiques  

des  composés  de  type  

Pérovskite  AMnO3  (A=Ca,  Sr  et  Ba)  :  Etude  de  premier  
principe,  mémoire  de  Magister,  

Université de Mostaganem, 2014, Algérie. 

[21] M. Sahnoun, M. Zbiri, C. Daul, R. Khenata, H. Baltache, M. 
Driz, Mater. Chem. Phys. 91  

(2005) 185 

[22]  R. d. L. Kronig, Josa, 12 (1926) 547. 

  

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 



 الخاتمة   
 

 
45 

 خاتمة عامة:

هذا العمل قمنا بدراسة نظرية لكل من الخصائص الفيزيائية من خلال 

، وهذا باستخدام طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون  CsCdF3للبيروفسكايت

في إطار نظرية دالية الكثافة  Wien2kالتي تم تنفيذها في برنامج  FP-LAPWالكامل 

DFTابات ، ويكون هذا ضمن تقريب التدرج المعمم في الحسGGA إذ أظهرت الحسابات ،

التوافق الجيد لكل من ثابت الشبكة، معامل الإنضغاطية، والمشتقة الأولى لمعامل 

 :الإنضغاطية مع النتائج المتوفرة للمركب ،حيث كانت النتائج المتحصل عليها كما يلي 

 البنيوية مثل : ثابت الشبكة ومعامل الانضغاطية خصائصالB   ومعامل سرعة الانضغاطية

B’  للمركبCsCdF3 .تتفق جيدا مع النتائج التجريبية والنظرية المتوفرة 

نها أكبر من لأ وهشة  دة فيهما قابلة للتفككاوجدنا أن الم للمركب B/Gبالنسبة لقيم المعامل 

 .1.75القيمة 

 عمال أخرى متوفرة من خلال قيم المانع الطاقي في المنحنى البياني للمركب المتقاربة مع أ

 من أنصاف النواقل.CsCdF3المركب  ،وبالتالي 

  القيم السلوكية الخاصة بالمركبCsCdF3  لوظيفة العزل الحقيقيε1(0)  ومعامل الانكسار

n(0)  على الترتيب. 1.45و   2هي بالتقريب 

  بت العزل عن ثا أما 1.8بالنسبة للمركب بلغ قيمة  الانكسارإضافة إلى هذا وجد أن معامل

 . 3.5فبلغ

النواقل ويمكن  أنصافمن مركب CsCdF3المركب  أنومن خلال بحثنا هذا نستطٌع القول 

 استغلاله في العديد من مجالات التكنولوجيا .

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 ملخص

لمركب  في هذا العمل قمنا بدراسة نظرية لكل من الخصائص البنيوية والإلكترونية 

CsCdF3 وهذا بإستخدام طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكاملFP-

LAPW  التي تم تنفيذها في برنامجWien2k  في إطار نظرية دالية الكثافةDFT  ويكون

، إذ أظهرت الحسابات التوافق الجيد GGAهذا ضمن تقريب التدرج المعمم في الحسابات 
مع النتائج  الانضغاطية، والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطيةلكل من ثابت الشبكة، معامل 

من على أن المركب المدروس كما أشارت حسابات بنية نطاق الطاقة للمركب، المتوفرة 

 ويمكن استغلاله في العديد من مجالات التكنولوجيا .أنصاف نواقل، 

Résumé 

Nous avons étudié dans ce travaille une étude théorique sur matériaux 

pérovskite en utilisant la méthode des ondes planes Augmentées 
linéarisées potentiel total (FP-LAPW) basée sur la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT), implémenté dans le code wien2k, 
pour déterminer les propriétés structurales, électroniques et optiques 

du composé CsCdF3. Le potentiel d’échange et de corrélation est traité 

par différents approximations (GGA-mbj). Cette étude nous a permet 

de comprendre les propriétés électroniques, élastique et optiques, les 

résultats obtenus sont en accord avec douter résulta théorique et 
expérimentaux. 

abstract 

We have studied in this work a theoretical study on perovskite 
materials using the Linearized Total Potential Augmented Plane Wave 

(FP-LAPW) method based on Density Functional Theory (DFT), 

implemented in the wien2k code, to determine the structural, 

electronic and optical properties of the CsCdF3 compound. The 
exchange and correlation potential is treated by different 

approximations (GGA-mBJ). This study has allowed us to understand 

the electronic, elastic and optical properties, the results obtained are in 
agreement with doubtful theoretical and experimental results. 
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