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 يقذيح

ك٣ُ٤حء جُٔحوز جٌُٔػلس ٝػِْ جُٔٞجو ُٜٔح وٌٝج ٜٓٔح ٝأْح٤ْح ك٢ جُططٌٞ جُطٌُ٘ٞٞؾ٢ ك٢ ٝهط٘ح جُكحٍٞ، 

ٖٓ أؾَ . ًُٕج كٜٔح ٣ٌٗلإ ٓؿحلا ٝجْؼح ٝٓطؿىوج ق٤ع ١ٗ٘٣ ػىو ًر٤ٍ ٖٓ جُرحقػ٤ٖ جُ٘ظ٤٣ٍٖ ٝجُطؿ٣ٍر٢٤

وٌجْس ٓحوز ٓح ٣ؿد أٝلا جُطأًى ٖٓ ٓلاتٔس نٞجٜٚح جُل٣ُ٤حت٤س ٝج٤ٔ٤ٌُحت٤س ٓغ جُططر٤وحش جٍُٔؿٞذس 

لاْطؼٔحُٜح ك٢ ضطر٤ن ضٌُ٘ٞٞؾ٢،ضٍضر١ جُهٞج٘ جُل٣ُ٤حت٤س ٝج٤ٔ٤ٌُحت٤س ُِٔٞجو جُِٛرس جٌضرح٠ح ٝغ٤وح ذر٤٘طٜح 

. جلإٌُط٤ٍٗٝس، ٝجُٜىف جٍُت٢ٓ٤ ُل٣ُ٤حء ٤ٔ٤ًٝحء جُٔٞجو جُِٛرس ٛٞ ضكى٣ى جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس ُِٔٞجو جُِٛرس

ُٝلْٜ ٝضل٤ٍٓ جُ٘طحتؽ جُطؿ٣ٍر٤س جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ُِٝط٘رإ ذهٞجٜٚح جُل٣ُ٤حت٤س ٝج٤ٔ٤ٌُحت٤س جُط٢ ٣ؼى 

٣ٌٖٝٔ جُكٍٛٞ ٗظ٣ٍح ػ٠ِ جُر٤٘س . ضه٤ٜٛٛح ضؿ٣ٍر٤ح ٣ؿد ٓؼٍكس جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس ًُٜٙ جُٔٞجو

ُوى ٚ٘ق ج٤ٔ٤ٌُحت٤ٕٞ ٝجُل٣ُ٤حت٤ٕٞ . جلإٌُط٤ٍٗٝس ُِٔٞجو ذكَ ٓؼحوُس ٍٖٝو٣٘ـٍ قٓد ٗظ٣ٍس ٤ٌٓح٤ٗي جٌُْ

جُٛ٘ق جلأٍٝ ٣َٝٗٔ جُطٍم . جُ٘ظ٣ٍٕٞ ٚ٘ل٤ٖ ُكَ ٓؼحوُس ٍٖٝو٣٘ـٍ ًٌُِجش ٝجُؿ٣ُثحش ٝجُٔٞجو

جُٔٓٔحز ٖرٚ ضؿ٣ٍر٤س ٝيُي لاقطٞجء ًٛٙ جُ٘ٔحيؼ ػ٠ِ ذؼٝ جُٔؼحٓلاش جُط٢ لا ٣ٌٖٔ ضكى٣ى ه٤ٜٔح ئلا 

أٓح جُٛ٘ق جُػح٢ٗ ك٤َٗٔ جُطٍم جُٔٓٔحز ٠ٍم جُٔرحوب جلأ٠ُٝ . ذحلاْطؼحٗس ذرؼٝ جُٔؼط٤حش جُطؿ٣ٍر٤س

ٝجُط٢ ضٔطحَ ذأٜٗح أًػٍ وهس ٝػىّ قحؾطٜح ُِٔؼط٤حش جُطؿ٣ٍر٤س ُكٓحخ جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس ُِٔحوز ٓح ػىج 

 . ٓؼٍكس جُطر٤ؼس ج٤ٔ٤ٌُحت٤س ُِؼ٘حٍٚ جٌُِٔٗس ُِٔحوز جُٔىٌْٝس

ضٓطٔى جُطٍم جُكٓحذ٤س جُكى٣ػس جُٔر٤٘س ػ٠ِ أْحِ جُٔرحوب جلأ٠ُٝ كؼح٤ُطٜح ٝوهطٜح ٖٓ كؼح٤ُس ٝوهس 

ٝ أْحِ . [1]ضٍضٌُ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس ػ٠ِ ٗظ٣ٍس ٛٞٛ٘رحٌؽ ًٖٝٞٛ  .[1،2] (DFT)ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس 

ُٝوى ذ٤٘ص جُؼى٣ى ٖٓ جُطٍم . ًٛٙ جُ٘ظ٣ٍس ٛٞ إٔ جُطحهس ج٤ٌُِس ُ٘ظحّ ٓح ضٌٕٞ وج٤ُس ٌُِػحكس جلإٌُط٤ٍٗٝس

ٖٝٓ ذ٤ٖ جُطٍم جلأًػٍ وهس ُكٓحخ جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس ُِٔٞجو . جُكٓحذ٤س ٖٞٔ ئ٠حٌ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس

جُِٛرس ك٢ جُٞهص جُكح٢ُ ٝجُط٢ أغرطص هىٌضٜح ػ٠ِ جُط٘رإ ذحُؼى٣ى ٖٓ نٞج٘ جُٔٞجو جُر٣ٌِٞس ٗؿى ٣ٍ٠وس 

  .(Pseudo Potential- Plane Wave(PP-PW))جلأٓٞجؼ جُٔٓط٣ٞس ٓغ جٌُٕٔٞ جٌُحيخ 

ُٔح (Pérovskites) جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص ١ٖٝٓ أْٛ جُٔٞجو جُط٢ أغرطص أ٤ٔٛس ًر٤ٍز  ك٢ جُططٌٞ جُطٌُ٘ٞٞؼ

ُٜح ٖٓ نٛحتٙ ئٌُط٤ٍٗٝس ٝ ٞٞت٤س ٝ ٤ٍٗٝٓس ضهطِق ٖٓ ذ٤ٍٝكٌٓح٣ص ٥نٍ ٝكوح ُِط٤ًٍد 

 CaTiO3أٍٝ ذ٤ٍٝكٌٓح٣ص جُطر٤ؼ٢ ج٠ُٔٓٔ أ٤ًٓى ض٤طحٗحش جٌُح٤ُّٓٞ  ضْ جْطٌٗحف .جُر٣ٌِٞٞج٤ٔ٤ٌُحت٢ ُٜح

 ٤ْٔٝص ٗٓرس (G. Rose)ُؼحُْ جُؿ٤ُٞٞؾ٢ ؿْٞطحف ٌَٝ  ٖٓ هرلا1839ّك٢ ؾرحٍ جلأٌٝجٍ ك٢ ٤ٌْٝح 

ٍٗٗ ّ 1945 ٝك٢ ػحّ (Lev Aleksevich Von Pérovskite)٤ُق أ٤ٌُٓل٤ٕ كٕٞ ذ٤ٍٝك٢ٌٓج٢ٍُُِْٝؼحُْ

 جُط٤ًٍد جُر١ٌِٞ ُر٤٘س جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص ذحْطهىجّ جلاٖؼس ج٤٘٤ُٓس (Megaw)ػحُْ جُرٌِٞجش جلأ٣ٍُ٘ى١ ٤ٓـحٝ

 .BaTiO3[ 3]ُط٤طحٗحش جُرح٣ٌّٞ 

 انثُُح انثهىسَح نهًىاد انثُشوكسكاَد
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 ًحض٤ٞٗحش ٓٞؾرس Aٝ B ق٤ع ٣ABX3طِن جُر٤ٍٝك٤ٌٓص ُٔؿٔٞػس ٖٓ جُٔٞجو يجش ج٤ُٛـس جُؼحٓس 

 ك٤طٔٞٞغ ك٢ B، ذ٤٘ٔح جٌُحض٤ٕٞ (0,0, 0) ك٢ جُٔٞهغ٣Aطٔٞٞغ . [4] كٜٞ أ٤ٕٗٞ ْحُد جُٗكرس Xجُٗك٘س أٓح 

 ك٤ٌٖٔ جٕ ٣ٌٕٞ ػرحٌز ػٖ جًٓؿ٤ٖ ٝ ٣ًٌِٞى أٝ X، أٓح جلأ٤ٕٗٞ  ½(, ½ ,)½ ًٍُٓ جٌُٔؼد ذحقىجغ٤حش  

أ١ ك٢ ٓ٘طٛق ًَ ٝؾٚ ٖٓ جٌُٔؼد  ½ ( , ½ ,0 )ذ٤ٍٓٝى أٝ ٣ٞو٣ى أٝ ًرٍض٤ى أٝ ٤ٛى٣ٌى  ٣ٝٗـَ جُٔٞٞغ

 (.1 )ًٔح ٛٞ ٓٞٞف ك٢ جٌَُٗ

 

 ABX3[5]جُر٤٘س جُر٣ٌِٞس ُِرٍٝك٤ٌٓص (:1)انشكم

 أَىاع انًىاد انثُشوكسكاَد

 :A ٝ B جػطٔحوجػ٠ِ أٗٞجع جًٌُجش  ك٢ ٓٞجهغ ذٌَٗ ػحّ ٛ٘حُي ٗٞػحٕ ٖٓ جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص

  :ػ٠ِ جُطٞج٢ُ ٗٞػح ٝجقى  ٖٓ جٌُحض٤ٕٞ ٓػ٣Aٝ Bَٗـَ ًَ ٖٓ جُٔٞجهغ :  انثُشوكسكاَد انثسُظ .1

CaTiO3ٝ kMgF3 ٝ  3  CsPbIجُم. 

  :  ػ٠ِ جُطٞج٢ُ ٗٞػ٤ٖ  ٖٓ جٌُحض٤ٞٗحش ٓػَ ٣A ٝ Bٗـَ ًَ ٖٓ جُٔٞجهغ :انثُشوكسكاَد انًؼقذ .2

CsPbxSnyI3 ٝ NaxByTiO3ٝ PbMgxNbyO3.. .[6]جُم. 

 :Xأٝ جػطٔحوج ػ٠ِ ٗٞع جُؼٍ٘ٛ ج١ًُ ٣كطَ جُٔٞهغ 

  .ABO3، ٤ٚـطٜح ج٤ٔ٤ٌُحت٤س ٣Xكطَ ك٤ٜح جلأًٓؿ٤ٖ جُٔٞهغ : الأكاسُذ. .1

 ٝ Cl ٝ جFٌٌُِٞجُلٌِٞ) X ضٗـَ ك٤ٜح ػ٘حٍٚ جُؼٔٞو جُٓحذغ ُِؿىٍٝ جُى١ٌٝ جُٔٞهغ :انهانىخُُاخ .2

 .I)[7] ٝ ج٤ُٞوBrجُرٍّٝ 

 : ٣ؼطٔى جْطوٍجٌ ذ٤٘س  جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص ػ٠ِ ٤٠ٍٖٖ:ششوط إسرقشاس انثًُ انثُشوكسكُح0

ّ ٝ ٛٞ ػرحٌز ػٖ ٓوىجٌ 1927ضْ ٝٞغ ًٛج جُٔؼحَٓ ٖٓ ٠ٍف جُؼحُْ ؿُٞى٤ٖٔص ْ٘س  :tيؼايم انرسايح  .1

 :  ٝكوح ُِؼلاهس٣tطؼِن ذحذؼحو جُه٤ِس ٌُٓٙ 

𝑡 =
𝑟𝑎 +𝑟𝑥

 2  𝑟𝐵+𝑟𝑋  
          (1)  
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 .[8 ] أذؼحو ن٤ِس جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص جٌُٔؼرس(:2)انشكم

كإ ذ٤٘س جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص  t = 1 ، ئيج ًحٕ t<0.75>1.06ضٌٕٞ ذ٤٘س جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص ٓٓطوٍز ك٢ جُٔؿحٍ 

 ضهلٝ ٖٓ ض٘حظٍ جُط٤ًٍد جُر١ٌِٞ ٝذحُطح٢ُ ظٌٜٞ tٜ ه٤ْ جق٤ع إٔ جٗهق ،ػرحٌز ػٖ ذ٤٘س ٌٓؼرس ٓػح٤ُس

.  ُرؼٝ جُر٠٘ جُر٤ٍٝك٤ٌٓسtٓلاش جُطٓحٓف جٓغ (1)ًٔح ٣ٔػَ جُؿىٍٝٓٞػحش كٍػ٤س ٖٓ جٍُُٓ جُلٟحت٤س  ؼّ

 . ُرؼٝ جُر٠٘ جُر٤ٍٝك٤ٌٓسt ٓؼحٓلاش جُطٓحٓف (:1)اندذول

 تُُح انثُشوكسكاَد tيؼايم انرسايح 

t<0.75 تُُح أخشي 

0.75<t<0.95   تُُح ثلاثُح يرساوَح الاحشف(orthohombic) 

0.96<t<0.99  تُُح يؼُُُح قائًح(rhomboedric) 

0.99<t<1.06  تُُح يكؼثح(cubic) 

t>1.06  تُُح سذاسُح(hexagonal) 

 

 (كاذُىٌ- أَُىٌ)انشواتظ الأَىَُح .2

جْطوٍجٌ  ٗطحتؽ وه٤وس قٍٞ ٣ABX3ؼط٢ جلانطلاف ك٢ جٌٍُِْٜٝر٤س ذ٤ٖ أ٣ٞٗحش ذ٤٘س جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص 

 ًحٕ جْطوٍجٌ ذ٤٘س ذغ أ٢ٗٞ٣ ه١ٞجُٜح ٠ (cation-anion)ًحض٤ٕٞ -  ق٤ع ًِٔح ًحٗص جٍُٝجذ١ أ٤ٕٗٞزجُر٢٘

 .[9 ](Pauling)جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص أًرٍ، ٣ٝؼط٠ ًٛج جلانطلاف ٝكوح ُٔؼحَٓ ذح٤ُٝ٘ؾ 

𝜒 =
(𝑋𝐴−𝑥 )+(𝑋𝐵−𝑥 )

2
     (2)  

 . ًحض٤ٕٞ–٢ٛ جٍُجذطس جلأ٤ٗٞ٣س أ٤ٕٗٞ : A-x ٝ  B-x:ق٤ع
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 اسرؼًالاخ انًىاد انثُشوكسكُح

ضٔطحَ . ضط٤ُٔ ػحتِس جُٔٞجو جُر٤ٍٝك٤ٌٓس ذحُؼى٣ى ٖٓ جُهٞج٘ جُٔلاتٔس ُرؼٝ جُططر٤وحش جُطٌُ٘ٞٞؾ٤س

. [10-12] (CMR)ًٜٞٗح ػٞجٍَ ٝٓٞٚلاش كحتوس ٝٓٞجو ٓـ٘ح٤ٓ٤٠س ٝٓٞجو ٓوحٝٓس ٓـ٘ح٤ٓ٤٠س ًٛٙ جُٔٞجو 

ج ُهٛحتٜٛح جلاْطػ٘حت٤س، ضؼطرٍ جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص ٝجقىز ٖٓ أًػٍ كثحش جُٔٞجو جُٞجػىز ُِططر٤وحش  ًٍ ٗظ

ػ٠ِ ٓىٟ جُٓ٘ٞجش جُو٤ِِس جُٔح٤ٞس، ضْ جْطهىجّ جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص ػ٠ِ ٗطحم . [16-13]جُطٌُ٘ٞٞؾ٤س جُٔهطِلس 

ٝجْغ ك٢ جُهلا٣ح ج٤ُٓٔٗس، ٝجُٛٔحٓحش جُػ٘حت٤س جُرحػػس ُِٟٞء، ٝأؾُٜز جٌُٗق ػٖ جُٟٞء، 

، ٝٚ٘حػس أٖرحٙ ٞٞت٢، ٝجُطٍجُْٗطٌٞجش يجش جُطأغ٤ٍ ج٤ُٔىج٢ٗ، ٝجُطلاء جٍ (scintillators)ٝج٤ُٟٔحش

 .[19-11،17]جُٔٞٚلاش 

 انهذف يٍ انًزكشج

، ٓػَ جُهٞج٘ جلإٌُط٤ٍٗٝس، ُْ AgCaBr3 ٣طٟف ٓٔح ْرن إٔ ٛ٘حى ػىوج ٖٓ جُهٞج٘ جُل٣ُ٤حت٤س ًٍُِٔد

ضىٌِ ذحُطل٤َٛ جُٔطِٞخ ًٔح إٔ ٛ٘حى نٞج٘ ك٣ُ٤حت٤س أنٍٟ، ٓػَ جُهٞج٘ جُٟٞت٤س ٝجٍُٔٝٗس، ُْ 

وٌجْس مذكرتنا هذه، ًُٜج كإ ٛىف . ضىٌِ ٓطِوح ٌؿْ أ٤ٔٛس ٓؼٍكطٜح ٖٓ أؾَ جُططر٤وحش جُطٌُ٘ٞٞؾ٤س

 AgCaF3ٝ AgCaBr3  : جُر٤ٍٝك٤ٌٓس جُطح٤ُس جٍُٔٝٗس ُِٔٞجو ٝ جُٟٞت٤س ٝ جلإٌُط٤ٍٗٝس ٝ٘ جُر٣ٞ٤٘سٝججُم

ُوى ضٔص وٌجْس نٞج٘ جُر٤٘س جُر٣ٌِٞس . ذبطرٌقة الأمواج المستوٌة المزادة مع الكمون الكاذحْطؼٔحٍ 

٘ جلاٌُط٤ٍٗٝس ٝج جُمٝ ًًُي .جٌضرح٠- ٖٓ أؾَ ًٕٔٞ ضرحوٍ[20](GGA) جُٔؼْٔ  جُطىٌؼذحْطؼٔحٍ ضو٣ٍد

ٌُٞز ــأقحو١ جُدٝ جُهٞج٘ جٍُٔضرطس ذٜح ُِطٌٞ لقد تم حساب ثوابت المرونة . ٝ جُٟٞت٤س ذ٘لّ جُطو٣ٍد

Voigt)٤َٛ-ٌِٝ- ضو٣ٍرحش ك٣ٞص ذحْطؼٔحٍٓطؼىو جُرٌِٞجشجُطــٌٞٝ  Re uss Hill) [ 21-23].  

 تُُح انًزكشج

 :ضكط١ٞ ًٛٙ جٍُْحُس، ئٞحكس ػ٠ِ جُٔوىٓس جُؼحٓس ٝجُهحضٔس، ػ٠ِ ه٤ٖٔٓ

 ٖ٣وىّ جُلَٛ جلأٍٝ ٓرحوب . ٣ؼٍٜ جُوْٓ جلاٍٝ جلإ٠حٌ جُ٘ظ١ٍ ُِكٓحخ، ٝ ٣٘وْٓ ئ٠ُ ك٤ِٛ

ٝ . (GGA)ٝ ضو٣ٍد جُطىٌؼ جُٔؼْٔ (LDA)؛ ضو٣ٍد ًػحكس جُٔٞٞغ ضو٣ٍرحضٜحٝ (DFT)ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس

 DFTٝ، جُط٢ ضٍضٌُ ػ٠ِيخ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ جُٔٓط٣ٞس جُُٔجوز ٓغ جٌُٕٔٞ جٌُح جُلَٛ جُػح٢ٗ ٓرحوب ٣ر٤ٖ

 .CASTEP [24] جُٔىٓؿس ك٢ ذٍٗحٓؽ

  ٍٜ(جُٔكٓٞذس ذحْطؼٔحٍ جُط٣ٍوس جًًٌُٔٞز ك٢ جُوْٓ جلاٍٝ) جُ٘طحتؽ جُكٓحذ٤س جُلَٛ جُػحُع٣ؼ ٝ،

ٝ .  جُٔطٞكٍز ك٢ جٌُٔ٘ٗٞجش جُؼ٤ِٔس جُ٘ظ٣ٍس ٝ جُطؿ٣ٍر٤سجشجُىٌجِٓوحٌٗطٜح ٓغ ٝ ٓ٘حهٗطٜح ٓ٘حهٗس ػ٤ِٔس،

 .ك٢ جُٜ٘ح٣س ٗهطْ ذهلاٚس ػحٓس ٝ جُط٢ ضِهٙ أْٛ جُ٘طحتؽ جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ك٢ ًٛج جُركع

 

 



                                                                             General Introduction                                                                    مقدمة عامة

~6~ 
 

  انًــــــــــــشاخغ

[1] P. Hohenberg, W. Kohn, Phys. Rev. B 136 (1964) 684. 

[2] W. Kohn, L.J. Sham, Phys. Rev. A 140 (1965) 1133. 

 [3] Kim, H., et al., Halide perovskites for applications beyond photovoltaics. Small Methods, 

2018. 2(3): p. 1700310. 

 [4] Soukiassian, A., et al., Growth of nanoscale BaTiO3/SrTiO3 superlattices by molecular-

beam epitaxy. Journal of Materials Research  ,2008 .23(5 :) p. 1417-1432. 

[5]  Adaika,K., Synthese Et Caracterisation Physicochimique Des Oxydes La Cr1-Xcuxo3. 

2015, Université Mohamed Khider-Biskra. 

[6]  Etchegoyen, G., Développement d'une membrane céramique conductrice mixte pour la 

production de gazde synthèse. 2005, Limoges. 

[7]  Mitchell, R.H., Perovskites: modern and ancient. Vol. 7. 2002: Almaz Press Thunder Bay. 

[8]  Berkane Wissam, B.G., Ѐlaboration et caractérisation d’un matériau de structure 

pérovskite. 

 [9] Mitchell, R.H., Perovskites: modern and ancient. Vol. 7. 2002: Almaz Press Thunder Bay. 

[10] H. Kim, J.S. Han, J. Choi, S.Y. Kim, and H.W. Jang,Halide perovskites for applications 

beyond photovoltaics, Small Methods, 2 (2008) 1700310: 1-20. 

[11] N. Erum, and M.A. Iqbal, Physical properties of fluorine based perovskites for vacuum-

ultraviolet-transparent lens materials, Chinese Journal of Physics, 55(2017)893-903. 

[12] J.Q. Liu, Y.L. Tang, Y. Cao, Y.L. Zhu, Y.J. Wang, N. Liu, T.T. Shi, M.J. Zou, Y.P. 

Feng, and X.L. Ma, Robust ferromagnetism in a cubic perovskite oxide with Curie 

temperature above 600 K,  Cell Reports Physical Science, 4 (2023) 101235 

[13] P. Lei, J. Liu, S. Zhuge, Z. Lü, Perovskite SrVO3 as novel cathode materials for high-rate 

aqueous zinc-ion batteries, Materials Letters 333 (2023) 133575 

[14] J. Hou, X. Tan, Q. Ma, N. Han, The novel strategy of designing perovskite fiber 

membrane as reactor for catalytic oxidation, Chemosphere  313 (2023) 137324 

[15] A. Boulahouache, M. Benlembarek, N. Salhi, A.M. Djaballah, C. Rabia, M. Trari, 

Preparation, characterization and electronic properties of LaFeO3 perovskite as photocatalysts 

for hydrogen production, International Journal of Hydrogen Energy 48 (2023) 14650-14658 

[16] F. He, Y. Zhou, T. Hu, Y. Xu, M. Hou, F. Zhu, D. Liu, H. Zhang, K. Xu, M. Liu, Y. 

Chen, An Efficient High-Entropy Perovskite-Type Air Electrode for Reversible Oxygen 

Reduction and Water Splitting in Protonic Ceramic Cells, Advanced Materials 35 (2023) 

2209469 



                                                                             General Introduction                                                                    مقدمة عامة

~7~ 
 

[17] W.J. Yin, J.H. Yang, J. Kang, Y.Yan, and S.H. Wei, Halide perovskite materials for solar 

cells: a theoretical review, Journal of Materials Chemistry A, 3 (2015) 8926-8942.  

[18] L. Zhang, J. Miao, J. Li, and Q. Li, Halide perovskite materials for energy storage 

applications, Advanced Functional Materials, 30(2020) 2003653. 

[19] Z. Jin, Y. Wu, S. Li, S. Chen, W. Zhang, Q. Wu, and C. Zhang, First-principles 

calculation of the electronic structure, optical, elastic and thermodynamic properties of cubic 

perovskite LiBeF3, Materials Research Express, 6(2020) 125116 

[20] J.P. Perdew, S. Burke, M. Ernzerhof, Phys. Rev.Let.77 (1996) 3865. 

[21] W. Voigt. Lehrburch der Kristall Physik. Leipzig: Teubner; (1928). 

[22] A. Reuss, Angew Z. Math. Mech. 9 (1929) 49. 

[23] R. Hill, Proc. Phys. Soc. A 65 (1952) 349. 

[24] M.C. Payne, M.P. Teter, D.C. Allan, T.A. Arias, J.D. Joannopoulos, Rev. Mod. Phys.64, 

(1992) 1045. 

 

 

 



 

8 
 

 

 

 

 

  

 

 انلظم الأول 

  َظشَح دانُح انكثاكح

DFT 

 Density Functionl Theory 



 Density Functional Theory                                                 جُلَٛ جلأٍٝ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس

~9~ 
 

 يقذيح. 1.1

ٝجُٔطٔػِس ك٢ جلاٌُطٍٝٗحش،   ضكط١ٞ جُٔٞجو جُِٛرس ػ٠ِ ػىو ًر٤ٍ ٖٓ جُؿ٤ٓٔحش جُٔطلحػِس ك٤ٔح ذ٤ٜ٘ح

ٝضٌٕٞ ػحوز ٍٓضرس ك٢ ٗظحّ  ٢ٛٝ ؾ٤ٓٔحش ٓٞؾرس جُٗك٘س ٢ٛٝ ؾ٤ٓٔحش ْحُرس جُٗك٘س، ٝجلأ٣ٞٗس ج٣ًٌُس،

N ٗٞجز ٌْٕ٘ٞ أٓحّ ٓٓأُس ضلحػَ ًٍٜٝٓـ٘ح٢ٓ٤٠ ُؼىوNئيج ًحٕ ُى٣٘ح.ذ١ٌِٞ ٖر٢ٌ ZNجُؿ٤ٓٔحش ٖٓ .

ذٔح إٔ جُهٞج٘ جُل٣ُ٤حت٤س ُِٔحوز جُِٛرس ٍٓضرطس جٌضرح٠ح ٝغ٤وح ذى٣٘ح٤ٌ٤ٓس ًٛٙ جُؿ٤ٓٔحش جُهل٤لس كإ 

نٞج٘ جُٔحوز جُِٛرس ذك٤ًٍس ًٛٙ ضطؼِن . ٝٚق ًٛٙ جُؿِٔس ٣ططِد جْطهىجّ هٞج٤ٖٗ ج٤ٌُٔح٤ٗي ج٢ٌُٔ

ذٞجْطس ٓؼحوُس  جُؿِٔس ٖٓ جُؿ٤ٓٔحش جُهل٤لس ك٢ ٤ٌٓح٤ٌٗح جٌُْ ضٞٚق ق٤ًٍس ًٛٙ. جُؿ٤ٓٔحش جُهل٤لس

 :[2، 1] ٝجُط٢ ضؼط٠ ذحُؼرحٌز جُطح٤ُس ٍٖٝو٣٘ـٍ جُٔٓطوِس ػٖ جُُٖٓ

 

Ĥ E        (1.1) 

 

.  ٢ٛ ٠حهس جُكحُس جلأْح٤ْس ُِرٌِٞزE ٝ  ُِرٌِٞز ٢ٛ وجُس جُٔٞؾسق٤ع 

Ĥ وجنَ  (جلأ٣ٞٗس ٝ جلاٌُطٍٝٗحش)ٛٞ جُٜحِٓط٤ٗٞحٕ ج١ًُ ٣ٛق جُطلحػَ جٌٍُْٜٝطحض٢ٌ٤ ذ٤ٖ جُؿ٤ٓٔحش

 :جُرٌِٞز 

 

ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ   tot e N e e N N e NH T T V V V               (1.2) 

 

 :ق٤ع إٔ

2

ˆ
2m

e i

i

T  


 (1.3)       (جُطحهس جُك٤ًٍس ُلإٌُطٍٝٗحش) 

2

2M
ˆ
N k

k

T   


 (1.4)                (جُطحهس جُك٤ًٍس ُلأ٣ٞٗس) 

2
1

2 4

ˆ 1

2
ij

i, j i 0 i j

e e

i, j i

e
U

πε | r r |
V










      ( ئٌُطٍٕٝ-جُطلحػَ جُٔطرحوٍ ئٌُطٍٕٝ )     (1.5) 

2

0

1

2

1ˆ
2 4

k l
kl

k,

N

l k k

N

lk,l k

e Z Z

πε | |
V U

R R


 




      ( ٗٞجز-جُطلحػَ جُٔطرحوٍ ٗٞجز )     (1.6) 

2

4
ˆ     k

ik

i,

e N

k i,k 0 k i

Z e

πε |
V U

| R r
 


      ( ئٌُطٍٕٝ-جُطلحػَ جُٔطرحوٍ ٗٞجز )      (1.7) 

m:ًٍطِس جلإٌُطٍٕٝ جُك. 

e:جُٗك٘س جُؼ٣ٍٛ٘س . 

M:ٖٓ ًطِس جلإٌُط410ٍٕٝ ئ310٠ُ ًطِس جُ٘ٞجز ٝضٓح١ٝ ٖٓ m. 
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ir


 ٝjr


)ٓطؿٜح ٓٞٞؼ٢ جلاٌُط٤ٍٖٗٝ: )i ٝ( )jػ٠ِ جُطٍض٤د ، .

kR


ٝlR


)ٓطؿٜح ٓٞٞؼ٢ جُ٘ٞجض٤ٖ:  )k ٝ ( )lػ٠ِ جُطٍض٤د،. 

kZ ٝlZ:ٖجُؼىو ج١ًٌُ ُِ٘ٞجض٤( )k ٝ ( )lػ٠ِ جُطٍض٤د ، .

ػ٠ِ ( 1.1)ٍٖٝو٣٘ـٍضكط١ٞ ٓؼحوُس  3 Z 1 N ٓطـ٤ٍج؛ Nًحٕ ئيج. ػىو جًٌُجش ك٢ جُرٌِٞز 

225ٖٓ جُرٌِٞز جُِٛرس قٞج٣3cm٢ُٞؾى ك٢ ًَ ٝجقى  10 14يٌز ٝ ذٞٞغZ  كإ ػىو جُٔطـ٤ٍجش 

٤ْ242ٌٕٞ ٓٓح٣ٝح 10لا ضٞؾى أ١ ٣ٍ٠وس . قَ ػحّ ضك٢ِ٤ِ أٝ ٌه٢ٔ ُِٔؼحوُس ًٛٙئ٣ؿحو٣ٓطك٤َ  .[3] ٓطـ٤ٍج

 .ذا٣ؿحو قَ ًُٜٙ جُٔٓأُس جُط٢ ضكط١ٞ ػ٠ِ ػىو ًر٤ٍ ٖٓ جُؿ٤ٓٔحش ػحٓس ك٢ ٤ٌٓح٤ٗي جٌُْ جُكى٣ع ضٓٔف

، ٣طْ ػٔٞٓح. قط٠ ضٛرف هحذِس ُِكَ(1.1)ضىنَ جُؼى٣ى ٖٓ جُطو٣ٍرحش ػ٠ِ ٓٓط٣ٞحش ٓهطِلس ُطر١٤ٓ جُٔؼحوُس 

 .ئونحٍ غلاغس ضو٣ٍرحش ػ٠ِ غلاظ ٓٓط٣ٞحش ٓهطِلس

 

Born  تُهاًَش ا-ذقشَة تىسٌ :الأول انًسرىي .2.1 Oppenheimer Approximation 

 310ٖٓ  ضٓح١ٝ ذحُطو٣ٍدMًطِس جُ٘ٞجز) ئٕ ًطِس جلأ٣ٞٗس غو٤ِس ٓوحٌٗس ذحُ٘ٓرس ٌُطِس جلاٌُطٍٝٗحش 

ٝ ػ٤ِٚ . ، ٝ ذحُطح٢ُ قًٍس جلاٌُطٍٝٗحش أٍْع ًػ٤ٍج ٖٓ قًٍس جلأ٣ٞٗس(mٖٓ ًطِس جلإٌُط410ٍٕٝئ٠ُ

ًٝ٘ط٤ؿس ًُٜج جُطو٣ٍد  .[4]ضو٣ٍد أ٢ُٝ ٣ٌٖٔ جػطرحٌ قًٍس جلأ٣ٞٗس غحذطس ػ٘ى وٌجْس قًٍس جلإٌُطٍٝٗحش 

)٣ٌٖٔ ئٛٔحٍ جُطحهس جُك٤ًٍس ُلأ٣ٞٗس )NT ٣إنً قى ضلحػَ جلأ٣ٞٗس ك٤ٔح ذ٤ٜ٘ح ٝ( )N NV ٝذحُطح٢ُ ضر١ٓ .ًػحذص

 :ئ٠ُ جُ٘كٞ جُطح٢ُ(2.1)جُٔؼحوُس 

 

ˆ ˆ ˆ
tot e N NH H V             (1.8) 

 

ˆ ˆ ˆ ˆ
e e N e e eH T V V              (1.9) 

 

ˆق٤ع 
eH٣٘كٍٛ جٌَُٔٗ ج٥ٕ ك٢ جُركع ػٖ جُو٤ْ ٝجُىٝجٍ جًُجض٤س ٖٓ أؾَ  .ٛٞ جُٜحِٓط٤ٗٞحٕ جلاٌُط٢ٍٗٝ

 :جلاٌُطٍٝٗحش، أ١ قَ جُٔؼحوُس جُطح٤ُس

 

  e eH E                                     (1.10) 

 

جذٜ٘ح٣ٍٔ ضْ ضر١٤ٓ جُٔٓأُس ٖٓ ؾِٔس -ذلَٟ ضو٣ٍد ذٌٕٞ Z 1 N ؾ٤ٓٔح ئ٠ُ ٓٓأُس ZN ٌُٖ ٝ ؾ٤ٓٔح 

 ٓؼحوُس قَُوى ٠ٌٞش جُؼى٣ى ٖٓ جُطٍم ٖٓ أؾَ . ؿ٤ٍ ٌٖٓٔ لا ضك٤ِ٤ِح ٝ لا ٌه٤ٔح(10.1)ضرو٠ قَ جُٔؼحوُس 

 ٝ (Hartree-Fock)كٞى  -، ٛحض١ٍ(Hartree)ٍٖٝو٣٘ـٍ ٓطؼىوز جلاٌُطٍٝٗحش ًًٍٗ ٜٓ٘ح ٣ٍ٠وس ٛحٌض١ٍ 
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ٌْ٘طل٢ ٛ٘ح ذاػطحء جُٔرحوب جلأْح٤ْس ُ٘ظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس جُط٢ ضْ جْطؼٔحُٜح ك٢ . ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس

وٌجْس ٓٞٞٞع جٍُْحُس  

   Density Functional Theoryَظشَح دانُح انكثاكح:انًسرىي انثاٍَ. 3.1

ػـ٠ِ ٣ـى جُؼحُٔحٕ ضٞٓحِ ٝ كح1927٢ٌٓ ػحّ (DFT)ظٍٜش جُلٌٍز جلأْح٤ْس ُ٘ظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس 

(Thomas and Fermi)[5،6]  جًُِجٕ أغرطح إٔ ٠حهس جُــحَ جُٔطؿحّٗ ُلإٌُطٍٝٗحش ٛٞ وج٤ُس ٌُِػحكس

 :ػ٠ِ ٍٓقِطDFTٖ٤هى ضْ ضط٣ٍٞ جٍٍ.جلاٌُط٤ٍٗٝـس

 [7] 1964ػحّ ،((Hohenberg and Kohn) ٗظ٣ٍس ٛٞٛ٘رحٌؽ ٝ ًٖٞٛ -

Kohn)ٓؼحولاش ًٖٞٛ ٝ ٖحّ - Sham equations)،ّ1998 ٗٞذَ ػحّ ؾحتُز ًٖٞٛ هى ضْ ٓ٘ف .[8]1965 ػح 

 .DFTُٔٓحٛٔطٚ ك٢ ضط٣ٍٞ جٍ
 

Theorems     كىهـٍو  هىهُثاسؽ َظشَرٍ .1.3.1 of Hohenberg and Kohn 

ٛحض٤ٖ .[7]ًٞٛـٖٝ  ٛٞٛ٘رحٌؽٍ  ضْ ضأ٤ّْ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس ػ٠ِ أْحِ ٗظ١ٍ ٓط٤ٖ ك٢ ٗظ٣ٍط٤ٖ

ٖٓ جلإٌُطٍٝٗحش جُٔطلحػِس ك٢ ٝؾٞو ًٕٔٞ نحٌؾ٢ 3N هحذِس ُِططر٤ن ػ٠ًِٞٛـٖ ٝ ٛٞٛ٘رحٌؽٍ جُ٘ظ٣ٍط٤ٖ

) زٝجلأ١ٞٗٗحضؽ ػٖ  )extV. 

 

 ًانُظشَح الأون First Theorem 

جٌُػحكس  ُ٘ظحّ ٓطؼىو جلإٌُطٍٝٗحش ضكىو ذٞجْطس نٞج٘ جُكحُس جلأْح٤ْسإٔ   ضر٤ٖ جُ٘ظ٣ٍس جلأ٠ُٝ

)ُِكحُس جلأْح٤ْس  جلاٌُط٤ٍٗٝس )r


ٝ ٣طْ ذٞجْطس ًٛٙ جُ٘ظ٣ٍس . ُط٢ ضؼطٔى ػ٠ِ جلإقىجغ٤حش جُلٟحت٤س جُـػلاغسج

 .ذحْطؼٔحٍ وج٤ُس جٌُػحكس جلاٌُط٤ٍٗٝس 3ئ٠ُ 3Nضهل٤ٝ ػىو جلإقىجغ٤حش جُلٟحت٤س ٖٓ

 :ٌُِػحكس جلاٌُط٤ٍٗٝس ُِكحُس جلأْح٤ْس ًىج٤ُس ٝق٤ىزÔضؼط٠ ه٤ٔس ًَ ٍٓٚٞوز ُِكحُس جلأْح٤ْس 

 

 Ô O           (1.11) 

 

 انُظشَح انثاَُح Second Theorem 

جُو٤ٔس جُٛـٍٟ ُِطحهس  ٢ٛ جُط٢ ضوحذَ جٌُػحكس جلإٌُط٤ٍٗٝس ُِكحُس جلأْح٤ْس  ضر٤ٖ ًٛٙ جُ٘ظ٣ٍس إٔ

 .ج٤ٌُِس ُِؿِٔس

 ٌٖ٤ُH ٛحِٓط٤ٗٞحٕ جُؿِٔس جلإٌُط٤ٍٗٝس وجنَ ًٕٔٞ نحٌؾ٢extVُِؿِٔس  ، كإ جُطحهس ج٤ٌُِس ُِكحُس جلأْح٤ْس

 :ضؼط٠ ًحُطح٢ُ

   
extVH E            (1.12)
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  ˆ ˆ ˆ
extV extE T V V            (1.13) 

 

       
extV HK extE F r V r dr    

  
        (1.14) 

 

  ˆ ˆ
HKF T V             (1.1 (5  

 :ق٤ع

.٢ٛ وج٤ُس ٛٞٛ٘رحٌؽ ًٖٝٞٛ ك٢ ٗظحّ ٓطؼىو جلاٌُطٍٝٗحش:   ˆ ˆ
HKF T V     

 
extVE :٢ٛ جُطحهس ج٤ٌُِس ُـNؾ٤ٓٔس ٓطلحػِس ك٢ ٝؾٞو جٌُٕٔٞ جُهحٌؾ٢extVجُو٤ٔس  ٝجُط٢ ضؼط٢

 .ُِطحهس ج٤ٌُِس جُٔوحذِس ٌُػحكس جُكحُس جلأْح٤ْس أ١ جُطحهس ج٤ٌُِس ُِكحُس جلأْح٤ْس جُٛـٍٟ

أ١ ٓؼِٞٓحش قٍٞ جُ٘ٞجز ٝ ٓٞجهؼٜح، ذَ ٢ٛ وج٤ُس ُ٘ظحّ ٓطؼىو  لا ضكط١ٞ ػHKF٠ِ وج٤ُس جٌُػحكس ئٕ

Rayleighجْطؼٔحٍ ٓرىأ جُطرح٣ٖ ُـ٣ٌٖٔ ئ٣ؿحو ه٤ٔس جُطحهس ج٤ٌُِس ُِكحُس جلأْح٤ْس خ. جلاٌُطٍٝٗحش Ritz 

جُو٤ٔس جُٛـٍٟ ُِطحهس ج٤ٌُِس  
extVE ًػحكس جُكحُس جلأْح٤ْس ك٢ ٝؾٞو جٌُٕٔٞ جُهحٌؾ٢ ضٞجكن)(extV r


[7]. 

Kohn شاو -كىهٍ يؼادلاخ. 2.3.1 Sham equations 

ػ٤ِٔس ُكٓحخ  ضوىّ ٓؼحولاش ًٖٞٛ ٖٝحّ ٣ٍ٠وس. [8]1965ٍٗٗش ٓؼحولاش ًٖٞٛ ٖٝحّ ك٢ ػحّ

ضٍضٌُ .ك٤ٔح ذ٤ٜ٘ح وجنَ ًٕٔٞ نحٌؾ٢ جلإٌُطٍٝٗحش جُٔطلحػِس ٖٓ ُـؿِٔس ٝجُطحهس ج٤ٌُِس جٌُػحكس جلإٌُط٤ٍٗٝس

ك٤ٔح ذ٤ٜ٘ح ذٞؾٞو ًٕٔٞ نحٌؾ٢ غحذص  جُٔطلحػِس ؾِٔس جلإٌُطٍٝٗحش ًٛٙ جُط٣ٍوس ػ٠ِ كٌٍز ضك٣َٞ ٓٓأُس

 ٣طٟٖٔ جٌُٕٔٞ جُلؼحٍ. ك٤ٔح ذ٤ٜ٘ح ٝجُط٢ ضطكٍى ك٢ ًٕٔٞ كؼحٍ ؾِٔس ئٌُطٍٝٗحش ؿ٤ٍ ٓطلحػِس ئ٠ُ ٓٓأُس

ُوى ذ٤ٖ ًٖٞٛ ٖٝحّ أٗٚ ٣ٌٖٔ قٓحخ . ذو٤س جلإٌُطٍٝٗحش ػ٠ِ جلإٌُطٍٕٝ جُٔؼطرٍ ٝضأغ٤ٍ جٌُٕٔٞ جُهحٌؾ٢

)جُكحُس جلأْح٤ْسًػحكس  )r


extV)(ٓطلحػلا ذٞؾٞو ًٕٔٞ نحٌؾ٢ئٌُطٍٝٗح Nُؿِٔس ٓطٌٞٗس ٖٓ  r


ذحْطؼٔحٍ 

 :جُؼلاهس

 
1

( ( ) )*
N

i i

i

rr r  



  

         (1.16) 

 

)ق٤ع  )i r


ˆٖحّ -ُٜحِٓط٤ٗٞحٕ ًٖٞٛ ٢ٛ جُىٝجٍ جًُجض٤س
KSH: 

0
ˆ ˆ ˆ ˆˆ( )KS i H xc ext i i iH T VV V                (1.17) 

0
ˆ ˆ ˆ ˆ ˆ

KS H xc extVH T V V     

2 2
2

0

( ')ˆ ˆ ˆ  '
2 4 '

KS i xc ext

e

e r
H d r V V

m r r




     


 

        (1.18) 

: ق٤ع
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 0 ρT:جُطحهس جُك٤ًٍس ُلإٌُطٍٝٗحش ؿ٤ٍ جُٔطلحػِس  (     )Kinetic energy of the non interacting electrons 

HV :ٛحٌض١ٍ ًٕٞٔ(  )Hartree potential 

xcV :ٍجٌضرح٠-ضرحوٍ ز ١ًٕٞٔوج(   )Exchange correlation potential functional 

i :جُو٤ٔس جًُجض٤س جُٔوحذِس ُِىجُس جًُجض٤س( )i r


 

)ًػحكس جُكحُس جلأْح٤ْس :٣ٌٔ٘٘ح ٤ٚحؿس ٗظ٣ٍس ًٖٞٛ ٖٝحّ ًٔح ٢ِ٣ )r


 كـ٢ ٗظحّ ٓطؼـىو جلإٌُـطٍٝٗحش

( -  )N electron system٢ٛ
1

(r) = ( )* ( )
N

i i

i

r r  



  

)ق٤ع،  )i r


Nٖحّ جُٔوحذِس ٍ-قٍِٞ ٓؼحوُس ًٖٞٛ ٢ٛ 

: أو٠ٗ ه٤ٔس يجض٤س

 

   ˆ  =KS i i iH r r                         (1.19) 

 

ˆًَ ٖٓ ٓإغٍ ٛحٌض١ٍ ٣ؼطٔى 
HV ٍٝجٌضرح٠-ضرحوٍٓإغˆ

xcVػ٠ِ وج٤ُس جٌُػحكس جلاٌُط٤ٍٗٝس  r جُط٢ ٝ ،

خضؼِنذىٌٝٛح ش i r ًٙٛ ٝ ،ًٛج ٣ؼ٘ـ٢ أٗ٘ح أٓحّ ٓٓأُس ضٔحْي .  ٢ٛ جُٔؿٍٜٞ ج١ًُ ٗركع ػ٘ٚجلأن٤ٍز

)يجض٢ - )self consistency .ٗوّٞ أٝلا ذاونحٍ . ئ٠ُ ٣ٍ٠وس جُىٌٝجش جُطٌٍج٣ٌس (17.1)جُٔؼحوُس   ُكَٗكطحؼ

1ٝ جُط٢ ذٞجْططٜح ٗ٘ٗة جُٜحِٓط٤ٗٞحٕ 0ٌُِػحكس جلاذطىجت٤س ضه٤٘٤ٔسه٤ٔس 

KSH. ٗكَٛ ػ٠ِ (17.1)ذكَ جُٔؼحُس

 1

i r1جٌُػحكس جلاٌُط٤ٍٗٝس  ٝ جُط٢ ذٞجْططٜح ٣ٌٖٔ قٓحخ( )r


 ٝ جُط٢ ضٌٕٞ ك٢ أؿِد جُكحلاش ضهطِق 

)1ٗىنَ جٌُػحكس جُؿى٣ىز. 0ػٖ جٌُػحكس جلاذطىجت٤س )r


2 ٝ جُط٢ ذٞجْططٜح ٗ٘ٗة جُٜحِٓط٤ٗٞحٕ 

KSH . ضكٓد

2جٌُػحكس  ( )r


ذؼى قٓحخ 2

i r .ٝٗكٓد وجُس  ًٌٝٛج ك٢ ًَ ٍٓز ٗىنَ جٌُػحكس جُؿى٣ىز جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح

)جٍُٞٚٞ ئ٠ُ ه٤ٔس قط٠ جُٔٞؾس ٝٗٞجَٚ جُؼ٤ِٔس )f r


ضكون جُطوحٌخ جُٔكىو ٝجُط٢ ذٞجْططٜح ٗ٘ٗة 

fجُٜحِٓط٤ٗٞحٕ

KSH.ٌَُٗٓهط١ وٌٝز ُكٓحخ جُطٔحْي جًُجض٢ 1.1 ٣ر٤ٖ ج . 
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 .ٓهط١ وٌٝز ُكٓحخ جُطٔحْي جًُجض٢ :1.1 انشكم
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Solving  شاو-حهىل يؼادلاخ كىهٍ :انًسرىي انثانث. 4.1 Kohn Sham equations
 

ٖحّ ٣ططِد ٓ٘ح جنط٤حٌ جلأْحِ-ٓؼحولاش ًٖٞٛقَ 
b

p ٝجُطؼر٤ٍ ػٖ وجُس جُٔٞؾسmذحٌَُٗ جُطح٢ُ :

 

1

P
m b

m p p

p

c 


                                           (1.20) 

mك٢ ئ٣ؿحو جُٔؼحٓلاش  ٖحّ-ٓؼحولاش ًٖٞٛ قٍِٞ ٣هطٍٛٝ ذًٜج 

pc ٖجُٔطِٞذس ُِطؼر٤ٍ ػmٓؿٔٞػس ك٢ 

. جُٔهطحٌ جلأْحِ

 

Exchange  اسذثاط- دانُح ذثادل.5.1 Correlation Functional 

)جٌضرح٠-وج٤ُس ضرحوٍلا ضٞؾى ٛ٘حى ػرحٌز ٣ٌح٤ٞس ٓكىوز ٍ  ( ))XCE r


-وج٤ُس ضرحوٍٍئٕ ئ٣ؿحو ٤ٚـس . 

جٌضرح٠،ًًٍْ٘ ٛ٘ح -٣ٞؾى قح٤ُح ػىز جنط٤حٌجش ٓطحقس ُٔؼحُؿس ًٕٔٞ ضرحوٍ.جٌضرح٠ ٓحَجٍ ٓٞٞٞع ذكع

 .أٜٛٔح

 

Local   ذقشَة كثاكح انًىضغ . 1.5.1 Density Approximation 

) ضْ جهطٍجـ ضو٣ٍد ًػحكس جُٔٞٞغ )LDAّلأٍٝ ٍٓز ٖٓ ٠ٍف ًٖٞٛ ٝ ٖح( )Kohn and Sham ك٢ 

٠حهس  ، ٝ جُط٢ ضؼحُؽ  ٗظحّ جلاٌُطٍٝٗحش جُلآطؿحّٗ ذحػطرحٌٙ ٓٞٞؼ٤ح ٓطؿحٗٓح، ذك٤ع ضؼط٠[9] 1965ْ٘س 

: جٌضرح٠  ك٢ ًٛج جُطو٣ٍد ذــ-ضرحوٍ

 

   hom 3( ) ( ) ( )LDA

xc xcE r r r dr    
  

                   (1.21) 

 

 hom ( )xcε ρ r


 :ضٌٕٞ ذح٤ُٛـس جُطح٤ُسُـحَ جلإٌُطٍٕٝ جُٔطؿحّٗ جٌضرح٠-٠حهس ضرحو٢ٍٛ 

 

 
 

 hom

hom
( ) ( )

( ) ( ) ( )
( ) ( )

LDA

xc xcLDA

xc xc

E ρ r ε ρ r
V r ε ρ r + ρ r

ρ r ρ r

 
 

 
                 (1.22) 

 

جُٔٞٞغ ٣ٛرف ضو٣ٍد ًػحكس ٝ ذحْطهىجّ ٓرىأ جُٓر٤ٖ جلاٌُط٢ٍٗٝ، ك٢ قحُس جُٔٞجو جُٔـ٘ح٤ٓ٤٠س، 

(LDA) ٌَُٗجُٔٞٞؼ٢ ضو٣ٍد ًػحكس جُٓر٤ٖ ٖٓ ج(     (LSDA))Local Spin Density Approximation ،

 .ْر٤ٖ كٞم ٝ ْر٤ٖ ضكص ضوْٓ جٌُػحكس ئ٠ُ ًػحكسXCEجٌضرح٠ -٠حهس ضرحوٍ

3, ( ) ( ), ( )LSDA

xc xcE r r r dr                                  (1.23) 
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Generalized   ذقشَة انرذسج انًؼًى. 2.5.1 Gradient Approximation
 

ٓطٞجكوس ؾ٤ىج ٓغ جُ٘طحتؽ جُطؿ٣ٍر٤س كـ٢  ٗطحتؿح ئلا أٗٚ أػطLDA٠ػ٠ِ جٍُؿْ ٖٓ ذٓح٠س ضو٣ٍد جٍ

جُكحلاش، ٌُٝـــٖ ٛ٘ــحى ػى٣ى جُكحلاش ق٤ع ضٌــٕٞ جُ٘طحتؽ جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ذحْطؼٔحٍ جٍ ٓــٖ جٌُػــ٤ٍ

LDAُٜـــًج جُٓرد ضْ جونحٍ جُطىٌؼ ك٢ ًػحكس .ؿ٤ٍ ٓطٞجكوس ًٔح ٣ؿد ٓــغ جُ٘طحتــؽ جُطؿــ٣ٍر٤س

)جلاٌُطٍٝٗحش ٓٔح ٣وٞوٗح ئ٠ُ ضو٣ٍد جُطىٌؼ جُٔؼْٔ    (GGA))Generalized Gradient Approximations 

 :ضٌٕٞ ذىلاُس جٌُػحكس جلإٌُط٤ٍٗٝس ٝ ضىٌؾٜحxcEأ٣ٖ جُطحهس 

   hom 3( ) ( ) ( ) ( )GGA

xc xcE r ρ r ε ρ r , ρ r dr                      (1.24) 

 

ٝ جُط٢ ٣ٍُٓ ُٜح (Becke)ذ٤ي جُٔوطٍقس ٖٓ ٠ٍف ًًٍٗ ٜٓ٘ح ضِي GGAٛ٘حى ػىو ٖٓ جُ٘ٓم ُطو٣ٍد جٍ

ذحٌو٣ـٞ  ،GGA91[11]أٝ GGA-PWٝ جُط٢ ٣ٍُٓ ُٜح ذـ(Perdew and Wang) ذحٌو٣ٞ ٝ ٝٗؾ ،B88[10]ذـ

ٝ ذ٤ٍى ٝ جٌٌُٗٛـٞف Perdew,  Burke and Ernzerhofجُط٢ ٣ٍُٓ ُٜح ذـ ٝGGA-PBE ٝأGGA96

ٝٓٓحػىٝٙ ،ٛحٍٓ[12] Hammer et .al جُط٢ ٣ٍُٓ ُٜح ذـ ٝGGA-RPBE[13]، ًٕٞ ٝٝٝ Wu and Cohen

ٝذحٌو٣ٞ ٝ ٓٓحػـىٝٙ GGA06[14] أGGA-WCٝٝ جُط٢ ٣ٍُٓ ُٜح ذـ Perdew et .alجُط٢ ٣ٍُٓ ُٜح ذـ ٝ

GGA-PBEsolٝأGGA08[15].ٍذٛلس ػحٓس، ضكٖٓ جGGAٖٓ جُهٞج٘ جُل٣ُ٤حت٤س ٓوحٌٗس ذحٍ ػىوج

LDAجْطؼِٔ٘ح ك٢ ًٛج جُؼَٔ ضو٣ٍد جُطىٌؼ جُٔؼْٔ . ٠ٝحهس جلاٌضرح٠ ، ٓػَ جُطحهس ج٤ٌُِسGGA PBE ،

 .ٝج١ًُ أػط٠ ٗطحتؽ ؾى ٤ٍٞٓس [12] ذحٌو٣ٞ ٝ ذ٤ٍى ٝ جٌٌُٗٛٞف جُٔوطٍـ ٖٓ ٠ٍف

 

  



 Density Functional Theory                                                 جُلَٛ جلأٍٝ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس

~17~ 
 

 انًشاخـــــــــــــــغ

 

[1] E. Schrödinger, Ann. Phys. 79 (1926) 361. 

[2] E. Schrödinger, Ann. Phys. 79 (1926) 489. 

[3] P. Kiréev, la physique des semi-conducteurs(Edition Mir, Moscou (1979)) 

[4] M. Born, J.R. Oppenheimer, Ann.Phys. 87 (1927) 457. 

[5] L.H. Thomas, Proc. Cambridge. Philos. Soc. 23 (1928) 542. 

[6] E. Fermi, Z. Phys 48 (1928) 73. 

[7] P. Hohenberg, W. Kohn, Phys. Rev. B 136 (1964) 864. 

[8] W. Kohn, L.J. Sham, Phys. Rev. A 140 (1965) 1133. 

[9] L.J. Sham, W. Kohn, Phys. Rev 145 (1966) 561. 

[10] A.D. Becke, Phys. Rev. A 38 (1989) 3098. 

[11] J.P. Perdew, Y. Wang, Phys. Rev. B45 (1992) 13244. 

[12] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, Phys. Rev. Lett.77 (1996) 3865. 

[13] B. Hammer, L.B. Hansen, J.K. Norskov, Phys. Rev. B59 (1999) 7413. 

[14] Z. Wu, R.E. Cohen, Phys. Rev. B 73 (2006) 235116. 

[15] J.P. Perdew, A. Ruzsinszky, G.I. Csonka, O.A. Vydrov, G.E. Scuseria, L.A. Constantin, X. Zhou, 

K. Burke, Phys. Rev. Lett. 100 (2008) 136406. 

 

 

 

 



 

~18~ 
 

 

 

 

 

 

 

 

  انلظم انثاٍَ

 .طشَقح الأيىاج انًسرىَح يغ انكًىٌ انضائق

Pseudo-Potential Plane-Wave 



 انلظم انثاٍَ                                                       طشَقح الأيىاج انًسرىَح يغ انكًىٌ انضائق 

 

~19~ 
 

 .1.IIيقذيح 

 : جُِٛرس ٝ جُؿ٣ُثحشٓؼحوُس ًٖٞٛ ٖٝحّ ُِٔٞجو ُوى أوٟ جُركع ػٖ ئ٣ؿحو ٣ٍ٠وس كؼحُسُكَ

 21
])[ (Ψ ε Ψ )

2
) (eff i i iV n r r r   

 جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس، ٓػَ ٣ٍ٠وس جُٔٞؾس جُٔٓط٣ٞس ئ٠ُ ضط٣ٍٞ جُؼى٣ى ٖٓ جُطٍم جلأًػٍ وهس ٝكؼح٤ُس ُكٓحخ

- )ٓغ جٌُٕٔٞ جٌُحيخ  -  ( - ))Pseudo Potential Plane Wave PP PWٝجُٔٓط٣ٞس جُُٔجوز ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ 

. ئُم... نط٤حً ٓغ جٌُٕٔٞ جٌُحَٓ

 ُوى أٚركص جُطٍم جُكٓحذ٤س جُٔر٤٘س ػ٠ِ جُٔرحوب جلأ٠ُٝ ضٌَٗ ك٢ ٝهط٘ح جُكحٍٞ أوجز أْح٤ْس 

ٝكؼحُس ُكٓحخ جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس ًٌُِجش ٝجُؿ٣ُثحش ٝجُٔٞجو ٝٓ٘ٚ جُط٘رإ ذهٞجٜٚح جُر٣ٞ٤٘س ٝجلإٌُط٤ٍٗٝس 

ُوى أٚركص ًٛٙ جُطٍم ج٤ُِْٞس جُٔلِٟس ُطل٤ٍٓ ٝكْٜ . ؿ٤ٍٛحٝٝج٤ٌُٔح٤ٌ٤ٗس ٝجُٟٞت٤س ٝجُٔـ٘ح٤ٓ٤٠س 

جُ٘طحتؽ جُطؿ٣ٍر٤س جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ذَ أٜٗح قِص ٓكَ جُطؿٍذس ك٢ ًػ٤ٍ ٖٓ جلأق٤حٕ جُط٢ ٣ٛؼد أٝ ٣ٓطك٤َ 

. ك٤ٜح ئؾٍجء جُو٤حْحش جُطؿ٣ٍر٤س

ٝوهس ضٓطٔى جُطٍم جُكٓحذ٤س جُكى٣ػس جُٔر٤٘س ػ٠ِ أْحِ جُٔرحوب جلأ٠ُٝ كؼح٤ُطٜح ٝوهطٜح ٖٓ كحػ٤ِس  

ٖٝٓ ذ٤ٖ جُطٍم . ُوى ذ٤ُ٘ص جُؼى٣ى ٖٓ جُطٍم جُكٓحذ٤س ٖٞٔ ئ٠حٌ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس.  وج٤ُس جٌُػحكسٗظ٣ٍس

جلأًػٍ وهس ُكٓحخ جُر٤٘س جلإٌُط٤ٍٗٝس ُِٔٞجو جُِٛرس ك٢ جُٞهص جُكح٢ُ ٝجُط٢ أغرطص هىٌضٜح ػ٠ِ جُط٘رإ 

 يخٓغ جٌُٕٔٞ جٌُح ذحُؼى٣ى ٖٓ نٞج٘ جُٔٞجو جُر٣ٌِٞس ٗؿى ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ جُٔٓط٣ٞس

( -  -  ( - ))Pseudo Potential Plane Wave PP PWٝجُط٢ ضْ جْطؼٔحُٜح ك٢ وٌجْط٘ح جُكح٤ُس .

2.II .َظشَح تهىخ:  

ضوٍٞ . ػٞجهد ض٘حظٍ جُكحُس جُِٛرس ػ٠ِ قٓحذحش وجُس جُٔٞؾس ،[2]1929ٗحهٕ ك٤ِ٤ٌّ ذِٞل ػحّ 

)expٗظ٣ٍس ذِٞل أٗٚ ك٢ جُٔحوز جُِٛرس جُى٣ٌٝس، ٣ٌٖٔ ًطحذس ًَ وجُس ٓٞؾ٤س  ik .r )
 

ػ٠ِ أٜٗح قحَٚ ٍٞخ 

وجُس ٓٞؾس ٓٓط٣ٞس ٝ
kf ( r )


 :ٖرٌس ذٍجك٢ ُٜح و٣ٌٝس 

 

𝛹
𝑖
 𝑟  = 𝑓𝑘 𝑟  𝑒

𝑖𝑘  𝑟           (1. II) 

Où k kf ( r R ) f ( r ) 
 

         (2. II) 

k


𝛹 ٓٞؾس جلإٌُطٍٕٝ جُٞجقى وجُس٤ٔ٣ُ . ٗو٣َٝؼَٔ ًٍهْ ٢ًٔ َُذِٞل  ٠ٔٓ٣ ٓطؿٚ :
𝑖

ٝجكوسٝجُو٤ْ جًُجض٤س جُْ

k . ٚجُٔطؿk


، ٢ٛٝ أٚـٍ ٝقىز (ZB) جلأ٠ُٝ ذ٣ٍِٞجٕ جُٔكٌٛٞز ك٢ ٓ٘طوس ػ٤ٌٓسٛٞ ٓطؿٚ ُِٗرٌس جٍ
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٣ٌٖٔ ذؼى يُي جنطُجٍ جٌُِٔٗس .  ضٓٔف ذاػحوز ذ٘حء جُ٘ظحّ ذحٌُحَٓ ػٖ ٣ٍ٠ن جُط٘حظٍػ٤ٌٓسك٢ جُٗرٌس جٍ

: ٗٓط٘طؽ إٔ. ئ٠ُ وٌجْس ن٤ِس أ٤ُٝس ٖٓ جُرٌِٞز جُلاٜٗحت٤س

𝛹
𝑖
 𝑟 + 𝑅   =  𝑒𝑖𝑘  𝑅  𝛹

𝑘
 𝑟           (3. II) 

LRك٢ جُٔؼحوُس أػلاٙ، ٣ٔػَ


جُٔٛطِف جلأٍٝ ٛٞ جُؿُء جُٔطٔٞؼ، ذ٤٘ٔح .  ٓطؿٚ جُٗرٌس جُٔرحٍٖز

٣ٌٖٔ جُطؼر٤ٍ ػٖ جُٔٛطِف جلأن٤ٍ ٖٓ نلاٍ جُطٔىو . جُٔٛطِف جُػح٢ٗ ٛٞ جُؿُء جُى١ٌٝ ٖٓ وجُس جُٔٞؾس

ًُُي، .  ُِرٌِٞزجُؼ٤ٌٓسئ٠ُ ػىو ٓكىٝو ٖٓ جُٔٞؾحش جُٔٓط٣ٞس جُط٢ ضٌٕٞ ٗٞجهِٜح ٓطؿٜحش ٓٞؾ٤س ُِٗرٌس 

ضٔػَ جُٔؼحوُس جُطح٤ُس جُكَ . ضؼط٢ ٗظ٣ٍس ذِٞل ج٠ٍُٗ جُكىٝو١ ُِٔٞؾحش جُٔٓط٣ٞس ٖٓ جُؿ٤ٓٔحش جُٔلٍوز

Gٝؾى ١جُؼحّ ج١ًُ ٣ِر٢ ٠ٍٖٝ جُكىٝو ًٛٙ، ق٤ع 


. جُؼ٤ٌٓسٓطؿٚ جُٗرٌس 

   

𝛹
𝑖𝐾

 𝑟  =  𝐶𝑖 𝐺 +𝐾    𝑒
𝑖 𝐺 +𝐾    𝑟 

𝐺  (4. II)  

 جُطؼر٤ٍ ػٖ ْأُس ػىو لا قٍٛ ُٚ ٖٓ جلإٌُطٍٝٗحش ػ٠ِ ّٓٓأُس ٗظ٣ٍس ذِٞل، ضْ ئْوح٠ ْطؼٔحٍذح

 جلأ٠ُٝ ٖٓ ذ٤ِ٣ٍٕٞوجنَ ٓ٘طوس جش جُلٟحت٤س جُؼ٤ٌٓس  جُٔٞؾس ٖٓ ق٤ع ػىو لا قٍٛ ُٚ ٖٓ ٓطؿٚوجُس

kجُٗرٌس جُى٣ٌٝس


k ُٔؿٔٞػحش نحٚس ٖٓ جُ٘وح٠ذ٣ٍِٞجٕ ذأنً ػ٤٘حش ٖٓ ٓ٘طوس ْأُسضطْ ٓؼحُؿس ًٛٙ جُْ. 


kجُٔٞؾس جلإٌُط٤ٍٗٝس ك٢ ًَ ٗوطسوٝجٍ ٣طْ ج٥ٕ جُطؼر٤ٍ ػٖ . 


.  ٖٓ نلاٍ أْحِ ٓٞؾس ٓٓط٣ٞس ٓ٘لِٛس

ٝٓغ يُي، كإ ٌَُ ٖٓ ٓؼحٓلاش جُٔٞؾس جُٔٓط٣ٞس . ٖٓ ق٤ع جُٔرىأ، ِِْٓس ك٤٣ٌٞٚ ًٛٙ لاٜٗحت٤س
G

C k( )


٠حهس ق٤ًٍس ٓؼ٤٘س
2

2( /2m ) k G
 

 . ج ًٌ ضِؼد جُٔٞؾحش جُٔٓط٣ٞس يجش جُطحهس جُك٤ًٍس جُٔ٘هلٟس وٝ

" ٗٛق هطٍ جُوطغ"ٝذحُطح٢ُ، كإ ئونحٍ . أًرٍ ذٌَٗ ػحّ ٖٓ جُٔٞؾحش يجش جُطحهس جُك٤ًٍس جُؼح٤ُس ؾىجً

٣إو١ ئونحٍ هطغ جُطحهس جُك٤ًٍس ًٛج ئ٠ُ قىٝظ نطأ ك٢ . ٣ؿؼَ ٖٓ جٌُٖٔٔ ضو٤َِ جُوحػىز ئ٠ُ ذؼُى ٓكىٝو

ْطإو١ ًٛٙ جُطحهس جُك٤ًٍس جُٔوطٞػس ئ٠ُ نطأ ك٢ جُطحهس جلإؾٔح٤ُس ُِ٘ظحّ، . ضوى٣ٍ ئؾٔح٢ُ ٠حهس جُ٘ظحّ

ج  ًٍ  ػٖ ٣ٍ٠ن ٣َحوز قؿْ جُوحػىز جُٔكىوز ٓٔح ؾىجٌُٖٝ ٖٓ ق٤ع جُٔرىأ، ٖٓ جٌُٖٔٔ ؾؼَ ًٛج جُهطأ ٚـ٤

 .٣ؼطٔى جُكى جُلحَٚ جُٔٓطهىّ ك٢ جُٔٔحٌْس ػ٠ِ جلأٗظٔس جُٔىٌْٝس. ٣ٓٔف ذوطغ ٠حهس أًرٍ

  . 3.II طشَقح الأيىاج انًسرىَحAPW :

، ٝجُط٢ (Augmented Plane Wave)ّ ٣ٍ٠وس جُٔٞؾس جُٔٓط٣ٞس 1937 ػحّ Slaterجهطٍـ ْلاضٍ

ضطٍٛف ضٍٛف جُ٘ٞجز أٓح ئٌُطٍٝٗحش جُطٌحكإ  (جُوِر٤س)ًطٍٝٗحش جُو٣ٍرس ٖٓ جُ٘ٞجز  جلإٍضؼطٔى ػ٠ِ ٓرىأ إٔ

 .[3]جُرؼ٤ىز ٗٓر٤ح ػٖ جُ٘ٞجز ضطٍٛف ضٍٛف ئٌُطٍٝٗحش قٍز 

Ⅱ..4  ٌطشَقح شثه انكًىPseudo-Potentiels(PP) :

ك٢ٜ ضؼطٔى ػ٠ِ ضٛـ٤ٍ ٗظحّ جلأ٣ٞٗس  ٝٞؼص ٣ٍ٠وس ٖرٚ جٌُٕٔٞ ٖٓ أؾَ ضر١٤ٓ جُكٓحذحش،

 ٗظحّ ٓطؼِن ذاٌُطٍٝٗحش جُطٌحكإ،ٝيُي ذحْطرىجٍ ًٕٔٞ جُ٘ٞجز ٝئٌُطٍٝٗحش ئ٠ُ (جلإٌُطٍٝٗحش ج٤ٌُِس+ جلأ٣ٞٗس)
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 ٝٓح ٣لٍٓ ًٛج . ٝغ٤وح ذحُ٘ٞجز ذٌٕٔٞ أ٢ٗٞ٣ كؼحٍ ٣إغٍ ػ٠ِ ئٌُطٍٝٗحش جُطٌحكإجٌضرح٠حجُوِد جُط٢ ضٍضر١ 

جُطو٣ٍد ذٌَٗ ؾ٤ى ٛٞ إٔ جُٔىجٌجش جُرح٤٘٠س ضٔطِي ٠حهس ٓ٘هلٟس ٝضطٔٞهغ ذحُوٍخ ٖٓ جُ٘ٞجز ٝلا ضٗحٌى 

٣س جهَ ضٔٞهؼح ٝضٔطى ذؼ٤ىج ػٖ جُ٘ٞجز، ٢ٛٝ جُط٢ ضكىو ذحُىٌؾس ؤأ١ ٌٝجذ١ ٤ٔ٤ًحت٤س، أّ جُٔىجٌجش جُطٌحف ك٢

 .[4]جلأ٠ُٝ جُهٛحتٙ جُل٣ُ٤حت٤س ٝج٤ٔ٤ٌُحت٤س 

٣طْ كٍٜ جُٔٓحٝجز  (Ⅱ1.)ًٔح إٔ ك٢ ًٛج جُطو٣ٍد ٣طْ  جْطرىجٍ وٝجٍ جُٔٞؾس ذٗرٚ وٝجٍ جُٔٞؾس جٌَُٗ 

نحٌؼ ٓ٘طوس جُوِد ٣ٝطْ جنط٤حٌ ٌَٖ وجنَ ًٛٙ جُٔ٘طوس  لإَجُس جُؼوىز ٝجًُذًذحش جُ٘حضؿس ػٖ ضؼحٓى وٍٝ 

. [5] جُٔٞؾس

Ⅱ..5َشاء كًىٌ صائق إ :

 :٣ؿد إٔ ٣كون جٌُٕٔٞ جُُجتق جُهٛحتٙ جُطح٤ُس

  ٣ؼ٢٘ إٔ جٌُٕٔٞ جٌُحيخ ُؼىز يٌجش ٛٞ ٓؿٔٞع ًٕٔٞ ًحيخ ًٌُجش كٍو٣س:(ض٢ِ٤ٌٔ)ضؿ٤ٔؼ٢ . 

  أ١ أٗٚ ٣ٌٖٔ جْطؼٔحٍ ٗلّ جٌُٕٔٞ جُُجتق ك٢ ًَ جلأْٝح٠ ج٤ٔ٤ٌُحت٤س:ضك٢ِ٣ٞ  . 

 ٗحضؽ ػٖ جُطـ٤ٍجش جُٔ٘هلٟس ٌُِٕٔٞ  ًٔح ك٢ قحُس جٌُٕٔٞ جُرح٢٘٠ جُكو٤و٢ .

 

 

 ًٕٔٞ ئٌُطٍٝٗحش جُطٌحكإ ٝوجُس جُٔٞؾس جُٔٞجكوس ُٚ : Ⅱ (1).انشكم 

Ⅱ..6  انُؼىيحانكًىٌ انضائق كائق  

ك٢ قحُس جُٔؼحوٕ جُط٢ ضٍٔ ذٍٔقِس جٗطوح٤ُس ك٢ جٗٛحف جُ٘ٞجهَ جُهحٚس، ٣ٌٖٔ إٔ ٣ٛرف ػىو 

جُٔٞؾحش جُٔٓط٣ٞس جُلآَس ُٞٚق جلاٌُطٍٝٗحش، ئيج جْطهىٓ٘ح ًٔٞٗحش َجتلس ٓغ هحػىز ٓكلٞظس، لأٗٚ ك٢ 

 .ًٛٙ جُكحُس ٣ؿد إٔ ٣رو٠ ٗٛق هطٍ جُوطغ ٚـ٤ٍ ٗٓر٤ح
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 إٔ ٣٘ٗأ ًٔٞٗحش َجتلس ؾى٣ىز ذك٤ع ضٌٕٞ وٝجٍ  (Vanderbilt)ْططحع ك٘ىٌذ٤ِصج1990 ك٢ ػحّ   

، ٝ ًٛج ٛٞ جُٓرد ك٢ ض٤ٔٓس ًٛٙ جٌُٔٞٗحش [6]  جُٔ٘طوس جلأْح٤ْس ك٢ ذٌَٗ ٤ًل٢ جُٔٞؾس  جُُجتلس ِِْٓس

ذحٌُٔٞٗحش جُُجتلس كحتوس جُ٘ؼٞٓس ٝ جُـٍٜ ٖٓ ًٛج جُطـ٤٤ٍ، ٛٞ ضو٤َِ ٠حهس جُوطغ جُلآَس ُٞٚق جُٔىجٌجش 

جُٔٞٞؼ٤س ذٌَٗ ًر٤ٍ ػٖ ٣ٍ٠ن جُٓٔحـ ذحْطهىجّ ٗٛق هطٍ هطغ أًرٍ ٖٓ جٌُٔٞٗحش جُُجتلس ٓغ جُكلحظ 

 .ػ٠ِ جُوحػىز

Ⅱ.7 . تشَايح CASTEP 

 Cambridge Serial Total Energy  ٝٞغ ذٍٗحٓؽ قُٓس جُطحهس جُط٤ِِٓٓس ًحٓرٍوؼ1988ك٢ ػحّ 

Package) )CASTEP ٍٕٝهرَ ذح٣ٖ ٝ آن ٖٓ Payne et al [7 ،8]،  قٓحذحش جُٔرحوب جلأ٠ُٝ ك٢ ٌُٓ ٞٛ

 جُط٢ ٣طْ (MS: Material Studio)، ٝ ؾُء ٖٓ ذٍجٓؽ جُٔكحًحز جُؼىو٣س جُٔٓٔحز (ab-initio)جُكٓـحخ 

 ٝ ٛٞ ذٍٗحٓؽ ٓطهٛٙ ك٢ ٓؿحٍ ٤ٌٓح٤ٗي جٌُْ ٣ؼطٔى ػ٠ِ. Accelrys©ض٣ٞٓوٜح ذٞجْطس 

  ذحْطؼٔحٍ ٣ٍ٠وس ٖرٚ جٌُٕٔٞ ُٔكحًحز نٛحتٙ(DFT)جُىٌجْس جُ٘ظ٣ٍس ك٢ ئ٠حٌ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس 

  جلاٌُط٤ٍٗٝس، جُر٣ٞ٤٘س ٝجُٟٞت٤س ٝؿ٤ٍٛح وٕٝ جُكحؾس ئ٠ُ جُو٤حّنٞج٘جلأؾٓحّ جُِٛرس، ٣ٝٓٔف ذكٓحخ جٍ

 ٣ِٔي ًٛج جُرٍٗحٓؽ ػىز. ٣وّٞ ذطؿحٌخ ٌه٤ٔس جكطٍج٤ٞس CASTEPذطؿٍذس قو٤و٤س، أ١ ٣ٌٖٔ جُوٍٞ إٔ 

  ٝٛٞ ٌٓطٞخ ذحْطؼٔحٍ كٌٞض2012ٍٕٝئ٠ُ ؿح٣س 2002 ئٚىجٌجش ٖٓ ْ٘س 
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III-1. نطشَقح انحساتُحج:  

جُٟٞت٤س  ٝ جلإٌُط٤ٍٗٝس ٝ جُر٣ٞ٤٘س ك٢ ًٛج جُؼَٔ، ذاؾٍجء قٓحذحش جُٔرحوب جلأ٤ُٝس ُِهٛحتٙ ٗوّٞ

ذحْطهىجّ ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ  يجش جُر٤٘س جٌُٔؼرس، AgCaBr3  ٝAgCaF3 جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص جٍُٔٝٗس ًٍُٔرحش ٝ

جْطهىٓ٘ح ضو٣ٍد جُطىٌؼ .𝐶𝐴𝑆𝑇𝐸𝑃ٝجُٔىٓؿس ك٢ ذٍٗحٓؽ  𝐷𝐹𝑇 جُٔٓط٣ٞس ك٢ ئ٠حٌ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس 

𝐺𝐺𝐴جُٔؼْٔ  − 𝑃𝐵𝐸ٚج١ًُ جهطٍق Perdew Burke Ernzerhof  َُكٓحخ ٠حهس جلاٌضرح٠ جُطرحو٢ُ وجن

  ػ٤ِٔس جُكٓحخ ضٔص ك٢ ٖرٌس ٓطٌٞٗس ٖٓ. 𝑢𝑙𝑡𝑟𝑎𝑠𝑜𝑓𝑡 ٓغ ٖرٚ جٌُٕٔٞ كحتن جُ٘ؼٞٓس جلإٌُطٍٝٗحش

 9 × 9 × 𝑘 ٗوطسٖٓ 9 − 𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡𝑠 ٞٝيُي ذحْطؼٔحٍ جُط٣ٍوس  لأ٠ُٕٝ جَٓٞػس ذحٗطظحّ ك٢ ٓ٘طوس ذ٤ِ٣ٍ

𝑀𝑜𝑛𝑘ℎ𝑜𝑟𝑠𝑡جُٔؼ٤ح٣ٌس − 𝑃𝑎𝑐𝑘.  

: جُط٣َٞغ جلاٌُط٢ٍٗٝ لإٌُطٍٝٗحش جُطٌحكإ ٣ؼط٢ ذحٌَُٗ جُطح٢ُ

𝐹: 2𝑠22𝑝5 

 ∶ 𝐵𝑟 4𝑠24𝑝5 

: 𝐶𝑎 3𝑝64𝑠2 

𝐴𝑔: 4𝑑105𝑠2 

𝐸𝐶𝑜𝑢𝑝𝑢𝑟𝑒لإؾٍجء ًٛج جُكٓحخ ٗكىو جُطحهس جُوطغ = 400𝑒𝑉 . ٝضْ ٞر١ ٠ٍٖٝ جُطوحٌخ ذحُ٘ٓرس ُطـ٤ٍجش

 :ػ٠ِ جُ٘كٞ جُطح𝑆𝐶𝐹٢ُجُطحهس، جُوٟٞ، جُٟـ١ ٝجلإَجقس ذاٞحكس ُؼطرس جُطوحٌخ 

5. 10−6𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚 Energy change 

0.01 𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚 Maximum Force 

0.02 𝐺𝑃𝑎 Maximum Stress 

5. 10−4Å Maximum Displacement 

5. 10−7𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚 SCF (convergence threshold) 

 

III-2 .انثُُىَح انخىاص دساسح 

𝑋)ق٤ع𝐴𝑔𝐶𝑎𝑋3زيجش ج٤ُٛـس ج٤ٔ٤ٌُحت٢جًٍُٔرحش جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص  = 𝐹 𝑎𝑛𝑑 𝐵𝑟) ضطرٌِٞك٢ ذ٤٘س ،

.1جٌَُٗ . ( ك٢ جُؿىجٍٝ جُر٣ٌِٞس221ٌهْ جٍ) ٢ٓ𝑃𝑚3 𝑚 ئ٠ُ جُٔؿٔٞػس جُلٟحت٤سض٘صذ٣ٌِٞس ٌٓؼرس III َ٣ٔػ

  ك٢ ٌؤِٝ جٌُٔؼد ٝكن 𝐴𝑔ق٤ع ضطٔٞٞغ يٌجش جُلٟس  ، 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3جُر٤٘س جُر٣ٌِٞس ًٍُِٔد 

1 ك٢ ًٍُٓ جٌُٔؼد 𝐶𝑎ٝيٌجش جٌُح٤ُّٓٞ 0,0,0 جلاقىجغ٤حش 
2 , 1

2 , 1
 ك٢  𝐵𝑟 ٝيٌجش جُرٍّٝ  2

,0 جٗٛحف جٞلاع جٌُٔؼد  1
2 , 1

2  . 
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.𝟏انشكم  𝐈𝐈𝐈 : جُر٤٘س جُر٣ٌِٞس ًٍُِٔد𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3 

، جُطحهس ػ٘ى 𝑎0ُطكى٣ى جُهٛحتٙ جُر٣ٞ٤٘س جُر٣ٌِٞس ك٢ قحُس جُطٞجَٕ، ٝجُٔطٔػِس ك٢ غحذص جُٗرٌس جُر٣ٌِٞس 

 ٝٓٗن ٓؼحَٓ 𝐵0، ٓؼحَٓ جلاٟٗـح٤٠س 𝑡جُطٓحٓف، ٓؼحَٓ 𝑉0، جُكؿْ ػ٘ى قحُس جُطٞجَٕ 𝐸0قحُس جُطٞجَٕ

ًٛج 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3  و𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3جشًدٍُِٔ جُه٤ِس وجُس ُكؿْى قٓحخ ٠حهحش جُكحُس جلأْح٤ْس ضْ. ′𝐵جلاٟٗـح٤٠س 

𝐺𝐺𝐴جُكٓحخ ضْ ذحْطؼٔحٍ جُطو٣ٍد − 𝑃𝐵𝐸  ٌَُٗ2ج. III. الحالة ذحْطؼٔحٍ ٓؼحوُس

 .ٗطحتؽ قٓحذحش جُطحهس ًىجُس ُِكؿ٤ًْلص ،𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑕𝑎𝑛 [1] لمورنغان

𝐸𝑡𝑜𝑡 = 𝐸0 0 +
𝐵0𝑉

𝐵′ (𝐵′ −1)
 𝐵  1 −

𝑉0

𝑉
 +  

𝑉0

𝑉
 
𝐵′

− 1  (1.III)  

 :[1] ٣كىو ذحُؼلاهس𝐵0ٓؼحَٓ جلإٟٗـح٤٠س 

𝐵0 = 𝑉  
𝜕2𝐸

𝜕𝑉2
                       (2.III) 

 :ٓٗطن ٓؼحَٓ جلإٟٗـح٤٠س ٣ؼط٢ ذحُؼلاهس

𝐵′ =
𝜕𝐵0

𝜕𝑃
                                 (3.III)  

 

.2ضٞٞف جٍُّْٞ جُر٤ح٤ٗس ُِطحهس ٓوحذَ جُكؿْ ك٢ جٌَُٗ  III ٕٓٔح ،ٛح ٠حهس ْحُرس ٍذ٤٘طٜحجُر٣ٌِٞس أ 

ز ٓٓطوٍز ػ٘ى ٠حهس ُٜٔح قح𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3ٍ  و𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3،[2]٤ٗ٣ٍ ئ٠ُ إٔ ًلا جًٍُٔر٤ٖ ٓٓطوٍجٕ ٤ٔ٤ًحت٤حً

−3331.01𝑒𝑉و − 4012.0616𝑒𝑉ػ٠ِ جُط٢ُٞ . 
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.𝟐انشكم 𝐈𝐈𝐈: ًٍُِْٔر٤ٖضـ٤ٍ جُطحهس ذىلاُس جُكؿ𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3ٝ  𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3 
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.1)جُؿى٣ٍٝؼط٠ ك٢  III)ؾ٤ى ذ٤ٖ جُ٘طحتؽ ٝجكنجُو٤ْ جُٔكٓٞذس ًُٜٙ جًٍُٔرحش، ق٤ع ٗلاقع ش 

ٝ ًٍُٔرحش ُٜح ضٗحذٚ ًر٤ٍ نحٚس أجُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ٝذؼٝ جُ٘طحتؽ ُىٌجْحش ْحذوس ْٞجء ُ٘لّ جًٍُٔرحش 

٣ٌٕٞ ٓؼحَٓ  ٣ؿد إٔ جٌُٔؼرس ًٍُٔرحش جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص، ذ٤٘س ذحُ٘ٓرس َُ.[6-3]جُر٣ٌِٞسٖٓ ٗحق٤س جُر٤٘س 

ٖٓ نلاٍ ًٛٙ جُ٘طحتؿ٤ٌٖٔ جُوٍٞ  . [6]قط٠ ضٌٕٞ جُر٤٘س جُر٣ٌِٞس ٓٓطوٍز 0.7ٝ1.0 ٓكٌٛٞ ذ٤ٖ 𝒕جُطٓحٓف 

 .أظٍٜش ذ٤٘س ذ٣ٌِٞس ٓٓطوٍزجُط٢ ٗكٖ ذٛىو وٌجْطٜح جُط٤ًٍرحش إٔ 

.𝟏)اندذول 𝐈𝐈𝐈) : ه٤ْ غحذص جُٗرٌس(Å )𝑎0ٍقحُس جُطٞجَٕ ػ٘ى ٠حهس  ،ج𝐸0 𝑒𝑉 ،  َٕجُكؿْ ػ٘ى قحُس جُطٞج 

𝑉0 Å3 ،٣سٓؼحَٓ جلاٟٗـح٠𝐵0ّ جلاٟٗـح٤٠سػحَٓ ، ٓٗطن𝐵′ٝٓؼحَٓ جُطٓحٓف𝑡 ًٍُِٔرحش

AgCaBr3ٝ  AgCa𝐹3. 

 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3جُهٞج٘ جُر٣ٞ٤٘س  

Present Others Present Others 

𝑎0 5.5047 5.4815C(Å)غحذص جُٗرٌس
 4.3392 4.3365

a 

𝐺𝑃𝑎 𝐵0 26.210 26.67C 57.36 56.99 ٓؼحَٓ جلاٟٗـح٤٠س
a 

𝐵′ 5.500 4.65C 4.11 5.00ٓٗطن ٓؼحَٓ جلاٟٗـح٤٠س
b 
.AgMgF3 

 --- 𝑒𝑉 𝐸0 -3331.01 --- -4012.06 ٠حهس قحُس جُطٞجَٕ

Å جُكؿْ ػ٘ى قحُس جُطٞجَٕ
3
 𝑉0 177.63 --- 81.705 --- 

𝑡 0.707 0.77ٓؼحَٓ جُطٓحٓف
C

 0.720  

, 
b
Ref[8], 

c
Ref[6][ 7]

a
 Ref  

 

: انخىاص الإنكرشوَُح. 4. III 

ؤـ جُطٌحفشرٌط هٔس ًٕطٍٝٗحش ّلاٍج (ٗوـَ) جٌزـ جُطحهس جُلآَس لإظٙذإٔـس جُطحم ٓحٗغٌف٣ؼُـ

(   (VBMa))Valence band maximumَٗوَجٍ  شرٌطئ٠ُ أْل(   (CBMi))Conduction band minimum

ٕ  نح٢ُ ٌّٕٓح جُٔٔ٘ٞػس لأٜٗحخٝهى ٤ْٔص ٝجُ٘وَ،  جُطٌحكإ شرٌطًٕ أٝ ٢ٛ كٓكس جُطحهس جُٔٞؾٞوز ذ٢،

 من  الطاقويمانعالتسمح قٌمة .جُ٘و٤سٗٞجهَ  جٍأٗٛحفجلاٌُطٍٝٗحش ك٢ ج  ضٓطوٍ ك٤ٚلا ٝجُكحلاش جلاٌُط٤ٍٗٝس

 ٕٝجقىز ّكؿٞز جُطحهس و  ضغ.، أنصاف النـواقل، أنصـــاف المعادن، المعادن و النواقلتمٌٌز بٌن العوازلال

 ٕو٣ى ّع جٍعُط٢٘ٛ ٗٞجهَ جٍٗٞجهَ جُط٢ ضكىو ٚلاق٤س أٗٛحف جٍأٗٛحفك٢ ك٣ُ٤حء ٞٞت٤س جُػٞجذص جٍ أْٛ

.  ٣س ٝؿ٤ٍٛحب جُٟٞٝ جٌُٞجٖق ٝجُػ٘حت٤حشج٤ُٓٔٗس   جُهلا٣حٍ ٓعجلأؾُٜز جلاٌُط٤ٍٗٝس
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III.1.4 ششائظ انطاقح الانكرشوَُح   Electronic band structure 

ُوى قٓر٘ح ٍٖجت١ جُطحهس ٌَُ ًٍٓد ذ٤ٍٝك٢ٌٓ٤ ٖٓ جًٍُٔرحش جُٔىٌْٝس ذحْطؼٔحٍ ضو٣ٍد جُطىٌؼ 

GGAضٍجذ١ ٝٛٞ  ضو٣ٍد جٍ-جُٔؼْٔ ٌُٕٔٞ ضرحوٍ PBE . لا ٗلاقع ٝؾٞو كٍٝهحش ك٢ ٓظحٍٛ ٍٖجت١

جُطحهس جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ُِٔٞجو جُٔىٌْٝس، ٌُٖٝ ٛ٘حى كٍٝهحش ٝجٞكس ك٢ ه٤ْ ٓٞجٗغ جُطحهس ًٔح ٛٞ 

GGA ج١ًُ ضؼط٢ ٍٖجت١ جُطحهس جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ذحْطؼٔحٍ ضو٣ٍد جٍ(III.3 )ٓٞٞف ذحٌَُٗ PBE ٝ

 ٣طٔٞٞغ .ْحذن جًًٍُ جُطحهس جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ذحْطؼٔحٍ ًٛج جُطو٣ٍد ج١ًُ ٣ؼط٢ ه٤ْ ٓٞجٗغ، (III.2 )جُؿىٍٝ

 ُِٔٞجو جُٔىٌْٝس ك٢ ٓ٘طوس جُ٘وطس ك٢  ٝهؼٍ ١٣ٍٖ جُ٘وRًَلا ٖٓ هٔس ١٣ٍٖ جُطٌحكإ ك٢ جُ٘وطس 

ًٍُِٔد ٓٞجٗغ ٠حهس ؿ٤ٍ   R–Γٓٞجٗغ ٠حهس أْحْـــ٤س ؿ٤ٍ ٓرحٍٖز ًٍُِٔد ذ٣ٍِٞجٕ ٓٔح ٣ىٍ ػ٠ِ إٔ 

 ٝجُـ٤ٍ Γ- Γ ٝR-R ٝ X-X ٝM-M هـ٤ْ ٓٞجٗغ جُطـحهس جُٔرحٍٖز(III.2 ) ٣ِهٙ جُؿىٍٝ .  ٝ M- Γ ٓرحٍٖز

P)ػ٘ى جُٟـ١ ج٤ُٜىٌْٝطحض٢ٌ٤ جُٔؼىR–Γٝ X–Γّٝٓرحٍٖز 0 GPa)ٍذحْطؼٔحٍ ضو٣ٍد ج GGA PBE 

ضؿىٌ .  ٓوحٌٗس ٓغ جُ٘طحتؽ جُ٘ظ٣ٍس جُٔطٞكٍز ك٢ جٌُٔ٘ٗٞجش جُؼ٤ِٔسAgCaBr3ٝAgCaF3ُِٔٞجو جُر٤ٍٝك٤ٌٓ٤س 

ضطٞجكن ه٤ٔ٘ح ُٔٞجٗغ جُطحهس جُٔكٓٞذس .جلإٖحٌز ئ٠ُ ؿ٤حخ جُو٤ْ جُطؿ٣ٍر٤س ُٔٞجٗغ جُطحهس ُِٔٞجو جُٔىٌْٝس

 ضـٞجكوح ٓورٞلا ٓغ ٗطحتؽ GGA-PBEذحْطؼٔحٍ ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ جُٔٓط٣ٞس ٓغ جٌُٕٔٞ جٌُحيخ ٓغ ضو٣ٍد جٍ

 ضط٘حهــٙ هــ٤ْ ٓــحٗغ جُطــحهس جلأْح٢ْ ػ٘ـــى جٌٍُٔٝ ٖٓ .جُكٓحذحش جُٓحذوس جُٔٓطؼِٔس ُ٘لّ جُطو٣ٍرحش

< 𝐸𝑔 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3: ٓـــًٍد ئ٠ُ آنــٍ قٓد جُطِٓٓـــَ جُطـــح٢ُ 𝐸𝑔 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3  
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.𝟐)اندذول 𝐈𝐈𝐈):ػ٤ِٜح ًٍُِٔرحش جُطحهس جُٔطكَٛ ه٤ْ ٓٞجٗغ AgCaBr3ٝ  AgCa𝐹3 

M- Γ X- Γ R- Γ M-M X-X R-R Γ – Γ  

1.0797 0.8206 0.7774 1.0797 2.1235 1.2233 2.5554 
AgCaBr3Eg(0)(GGA-PBE) 

Present 

--- --- 0.73
d 

--- --- --- --- Others 

2.2603 2.649 2.6358 2.649 4.9022 4.7954 4.6862 
AgCaF3Eg(0)(GGA-

PBE)Present 

2.074
d 

--- --- --- --- --- --- Others 

[9]:
 d
Ref  

 

  

 ٣AgCaF3ٝ  AgCa𝐵𝑟3ًٍُِٖٔد جُطحهس ٍٖجت١ذ٤٘س (: III.3)جٌَُٗ 
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III. 2.4كثافة الحالات الإلكترونية الكلية والجزيئية للمركبات 

Total(    :TDOS)٠ر٤ؼس ٍٖجت١ جُطحهس جلإٌُط٤ٍٗٝس، هٔ٘ح ذكٓحخ ًػحكس جُكحلاش ج٤ٌُِس  ُط٤ٞٞف density of states 

Partial(    :PDOS)ٝ جُؿ٣ُث٤س  density of states ًٍُِٖٔر٤ AgCaBr3 ٝAgCaF3 .جٌَُٗذ٤ٖ ١ 

(III.4) ًػحكس جُكحلاش ج٤ٌُِس ٝ جُؿ٣ُث٤س ُِٔٞجو جُر٤ٍٝك٤ٌٓ٤س AgCaBr3 ٝAgCaF3، ،ػ٠ِ جُطٍض٤د

GGAجٍذحْطؼٔحٍ ضو٣ٍد  PBE .٣ٌٖٔ ضو٤ْٓ ٍٖجت١ جُطٌحكإ ئ٠ُ ٓ٘طوط٤ٖ ٢ٛٝBV1  ٝ BV2. َضٔطح

ٖٓ أؾَ eVٝ -15.97 eV 12.93-ػ٘ىBV2ضطًٍُٔ جُر٤٘س .BV1ذ٤ٟن ػٍٜٞح ٓوحٌٗس ٓغ جُر٤٘سBV2جُر٤٘س 

AgCaBr3 ٝAgCaF3 ػ٠ِ جُطٍض٤د، ٢ٛٝ ضطٌَٗ ٖٓ ٓٓحٛٔس جُكحلاش جلاٌُط٤ٍٗٝس،Br-4s ٝ Ca-3p 

 ك٢ قحُس جًٍُٔد F-2p ٝ جُكحُس AgCaBr3ك٢ قحُس جًٍُٔد Ca-3pًٍُِٔر٤ٖ ٓغ ٓٗحًٌس ٞؼ٤لس ُِكحُس 

AgCaF3.٣لَٛ ذ٤ٖ جُٔ٘طوس جُػح٤ٗس ٝ جُٔ٘طوس جلأ٠ُٝBV1 9.05- ٓحٗغ ٠حهس ٓٓح٣ٝح ضو٣ٍرح eV  ٝ -12.22 

eV َأؾ ٖٓ AgCaBr3 ٝAgCaF3ضٔطى جُٔ٘طوس جلأ٠ُٝ. ،ػ٠ِ جُطٍض٤دBV1 ٖٓ-3.28 eV ٝ-2.80 eV ئ٠ُ 

ٖٓ جُكحلاش  BV1ضطٌَٗ جُٔ٘طوس . ، ػ٠ِ جُطٍض٤دAgCaBr3 ٝAgCaF3ٓٓطٟٞ كح٢ٌٓ ك٢ جًٍُٔر٤ٖ 

جُكحلاش كططٌَٗ ًٛٙ جُٔ٘طوس ٖٓ AgCaF3أٓح ك٢ . AgCaBr3ك٢ جًٍُٔد Br-4p ٝ Ag-4dجلاٌُط٤ٍٗٝس 

 .ًٍُِٔرAg-5sٖ٤ضطٌَٗ أنلٝ ٓ٘طوس ك٢ ٍٖجت١ جُ٘ؤِٖ جُكحلاش جلإٌُط٤ٍٗٝس . F-2p ٝ Ag-4dجلإٌُط٤ٍٗٝس 

  

 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3ٝ  𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3كثافة الحالات الكلٌة والجزئٌة للمركبٌن (III.4)الشكل 
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III.5.دساسح انخـىاص انضىئُح : 

.1. 5 III كهشتائٍ نؼضلادانح𝜺 𝝎 :  

ضرورٌة لوصف سلوك المواد المعرضة لتأثٌر الإثارة الضوئٌة  𝜀 𝜔تعتبر دالة العزل الكهربائً

 :هذه الدالة على الشكل التالً ضٌطدٝ.الخارجٌة

𝜀 𝜔 = 𝜀
1
 𝜔 + 𝑖𝜀

2
 𝜔         (4.III) 

 : حٌث

𝜀
1
 𝜔  :(الانتشار) الحقٌقً والذي ٌعبر عن تشتت الضوء ءالجز 

𝜀
2
 𝜔  :الجزء التخٌلً والذي ٌعبر عن الامتصاص . 

.4جٌَُٗ  III جُطه٢ِ٤ ُىجُس جُؼٍُ جُؿُء أطٌاف٣ؼط٢𝜀
2
 𝜔 ًٍُِٔرحش AgCa𝐹3ٝ  AgCaBr3 ٍك٢ جُٔؿح

ك٢  ٗوطس ٗلاقع إٔ ػطرس جلاٗطوحٍ جُٟٞت٢ ذ٤ٖ أػ٠ِ ٗوطس ك٢ ػٛحذس جُطٌحكإ ٝأو٠ٗ،  𝑒𝑉 35، 0 جُطحه١ٞ

ك٢ٜ ضرىأ 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐹3،  أٓح ذحُ٘ٓرس ًٍُِٔد 𝐴𝑔𝐶𝑎𝐵𝑟3 ًٍُِٔد 𝑒𝑉 0.587ػٛحذس جُط٤َٚٞ ضرىأ ػ٘ى جُطحهس

 ٖٓ1.88 𝑒𝑉 .ٕ٣ٞٞف أ٣ٟح أAgCa𝐹3ٝ  AgCaBr3ٍٜٝ6.1 ه٤ْ هٟٛٞ ػ٘ىجأظ𝑒𝑉ٝ8.6 𝑒𝑉ػ٠ِ جُطٞج٢ُ ،

 .  جلآطٛح٘ ًٝٛج أٍٓ ؾ٤ى ذحُ٘ٓرس ُِططر٤وحش جُٟٞت٤سفذحلإٞحكس ئ٠ُ ٓؿٔٞػس ٝجْؼس ٖٓ أ٤٠ح
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.𝟓لانشك 𝐈𝐈𝐈:جُؿُء جُطه٢ِ٤ ُىجُس جُؼٍُ أ٤٠حف𝜀
2
 𝜔 ًٍُِٔرحش AgCaF3ٝ  AgCaBr3. 

𝜀ٓح أ٤٠حف جُؿُء جُكو٤و٢أ
1
 𝜔  ٌَُٗ6ك٢ٜ ٓر٤٘س ك٢ ج. III أٌٓ٘٘ح ضكى٣ى غحذص جُؼٍُ ج٢ٌُٗٞٓ ،  ق٤ع

𝜀
1
 𝜔 = . ػ٠ِ جُطٞجAgCaF3ٝ  AgCaBr3ٙٝٝ4.35ٝ2.77٢ًٍُٓرحش ٍٍ 0

𝜀 ٗلاقع جٗؼىجّ  ًٔح
1
 𝜔  ٍجلآطٛح٘ ٝذحُطح٠٢ُحهس َُٗٗحٌ جُٟٞء ٓ٘ؼىّ ػ٘ى ًٛٙ جُو٤ْ ػ٠ِ ئٕ ئ ٓٔح ٣ى 

 . ػظ٢ٔأػ٘ىٛح ٣ٌٕٞ 
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.𝟔انشكم 𝐈𝐈𝐈:جُؿُء جُكو٤و٢ ُىجُس جُؼٍُ أطٌاف𝜀
1
 𝜔 ًٍُِٔرحش AgCa𝐹3ٝ  AgCaBr3 

6.III دساسح انخىاص انًشوَح: 

ضؼطرٍ جُهٞج٘ جٍُٔٗس ٖٓ أْٛ نٛحتٙ جُكحُس جلأْح٤ْس ُِٔٞجو جُِٛرس، ق٤ع ضُٝوٗح 

،جُٓؼس جُكٍج٣ٌس، جُٟـ١ جُهحٌؾ٢، وٌؾس قٍجٌز (EOS)ذٔؼِٞٓحش ػٖ ٓؼحوُس جُكحُس جلأْح٤ْس 

 .جُوٓحٝز  و٣رح١، ٠ر٤ؼس جٍُٝجذ١ ذ٤ٖ جُٔٓط٣ٞحش جُٔطؿحٌٝز ج٣ًٌُس،ج٤ُِٞٗس ٝ

 ػ٠ِ أٜٗح جلإؾٜحو جُٔطرن ػ٠ِ جُطٗٞٙ جُ٘حضؽ، ٝك٢ قحُس جُؼ٤٘حش Cijضؼٍف ٓؼحٓلاش جٍُٔٝٗس 

ك٢ ػِٔ٘ح هٔ٘ح ذكٓحخ ًٛٙ .  ُطكى٣ى ٓؼحٓلاش جٍُٔٝٗس(C44, C12,C11)جٌُٔؼرس ضٌل٢ جُٔؼحٓلاش 

 ذ٘حء ػ٠ِ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس CASTEPذحْطؼٔحٍ ذٍٗحٓؽ AgCaBr3 ٝAgCaF3جُٔؼحٓلاش ًٍُِٔر٤ٖ 

DFT ذحْطهىجّ جُطو٣ٍد ،GGA-PBE.[10،11] 

 (:4.III).ٝ  (III.3 )جُ٘طحتؽ جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ٓٓؿِس ك٢ جُؿىجٍٝ
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 :  ذحهُم انُرائح

هٔ٘ح ك٢ ػِٔ٘ح ذكٓحخ ٓؼحٓلاش (PP-PW).ذحْطهىجّ ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ جُٔٓط٣ٞس ٓغ جٌُٕٔٞ جُُجتق  

ٗلاقع ٝؾٞو ضٞجكن ًر٤ٍ ذ٤ٖ ه٤ْ جُػٞجذص جٍُٔٗس ًٍُِٔر٤ٖ ٓغ AgCaBr3 ٝAgCaF3ًٍُِٔر٤ٖ Cij جٍُٔٝٗس

جُ٘طحتؽ جُؼ٤ِٔس جُٓحذوس ُ٘لّ جًٍُٔرحش أٝ ًٍٓرحش ُٜح وٌجْحش ٓٗحذٜس جُٓحذوس ًٝٛج ٓح ٣ػرص ٓٞغٞه٤س 

 .ٗطحتؿ٘ح

ًٝٛج لأٜٗح (P= 0Gpa)ضؼطرٍجُٔٞجو جُر٤ٍٝك٤ٌٓس جُٔىٌْٝس ٓٓطوٍز ٤ٌٓح٤ٌ٤ٗح ػ٘ى جُٟـ١  جُٔؼىّٝ 

 :[12]ضكون ٠ٍٖٝ جلاْطوٍجٌجُهحٚس ذحُؼ٤٘حش جٌُٔؼرس جُطح٤ُس 

C11-C12>0         (5.III) 

C11>0;C44>0          (6.III) 

 (C11-2C12)>0          (7.III) 

 

.𝟑)اندذول 𝐈𝐈𝐈) : ه٤ْ غٞجذص جٍُٔٗسC44, C12,C11 

Materials Parameter 

AgCaF3 AgCaBr3 

Other Present Other Present 

132.465
a 

135 49.97
c
. AgSrCl3 55.88 C11 

19.259
a 

21.90 7.93
c
. AgSrCl3 8.655 C12 

6.895
a 

6.81 0.003
c
. AgSrCl3 0.492 C44 

 

ضْ أ٣ٟح ضكى٣ى جُهٛحتٙ ج٤ٌُٔح٤ٌ٤ٗس  ػٖ ٣ٍ٠ن  قٓحخ جُٔؼحٓلاش جُطح٤ُس ٝجُ٘طحتؽ ٓىٝٗس 

 :أوٗحٙ (III.4)ك٢ جُؿىٍٝ

 :يؼايم الاَضـاط

B = (C11+2C12)/3          (8.III) 

 بالنسبة للمستويات ذي يحدد قساوة المادة الصلبة لتغيرات أو انزلا قات المستويات الذريةال: ثاتد انقض

 .[14,13 ]ھيل-روس-فويتVoigt-Reuss-Hilٓ٘هلاٍ جْطهىجّ جُطو٣ٍرحشالأصلية، 
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𝐺𝑉 =
  𝐶11−𝐶12 +3𝐶44  

5
          (9.III) 

𝐺𝑅 =
 5 𝐶11−𝐶12 𝐶44  

 4𝐶44 +3𝐶11−3𝐶12 
                    (10.III) 

𝐺𝐻 =
 𝐺𝑉+𝐺𝑅 

2
                                                                                                        (11.III) 

  ضو٣ٍد GRٌِٝضو٣ٍد ك٣ٞص ٝ  GV  ٣ٔػَ ضو٣ٍد ٤َٛ،GH: ق٤ع 

مرونة الوسط في اتجاه معين، و يحدد نسبة الإجھاد بذلك الاتجاه على  الذي يصف خواص :يؼايم َىَؾ

 :G ٝٓؼحَٓ جُوBٙ ٓؼحَٓ جلاٟٗـح٠س ذحْطهىجّقيمة التشوه في نفس الاتجاه

 9 / 3E GB B G 
                  

(12.III) 

 ١ًُ ٣كىو ٗٓرس جُطٗٞٙ جلاٌٗٔح٢ٖ جُؼ٢ٍٞ ػ٠ِ جُطٗٞٙ جُط٢ُٞ جُ٘حضؿحٕ ػٖ ئؾٜحو: يؼايم تىاسىٌ

 : نحٌؾ٢، ذحْطؼٔحٍ جُؼلاهس

𝜈 =
3 𝐵 − 2 𝐺

2 3 𝐵+ 𝐺 
                       (13.III) 

 جُٔحوز جُط٢ ضكىو هٓحٝزµ ٝλٌٖٓ قٓحخ ٓؼحٓلاش لا٢ٓ  ν١ٝ ٓؼحَٓ ذٞجْٕٞ Eٝ جٗطلاهح ٖٓ ٓؼحَٓ ٣ٞٗؾ 

 :ذحُؼلاهحش جُطح٤ُس 

𝜆 =
𝐸𝜍

 1+𝜍  1−2𝜍 
 (14.III)

 

𝜇 = 𝐸/2 1 + 𝜍  (15.III) 

ذحقطٔح٤ُس قىٝظ ضٗووحش ٤ٌٌٍْٓٝٞذ٤س ك٢ جُٔٞجو، ٝ ذًُي ٣ٛرف ٖٓ  ج١ًُ ٣ٍضر١ Aٓؼحَٓ ضرح٣ٖ جٍُٔٝٗس 

 .[15،16]جُٔل٤ى ٓؼٍكس ه٤ٔس ًٛج جُٔؼحَٓ جُٔؼٍف ذحُؼلاهس جُطح٤ُس 

𝐴 = (
2𝐶44

𝐶11−𝐶12
)                     (16.III) 
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.𝟒)اندذول 𝐈𝐈𝐈):ٖٓ ًَ ْه٤ B ،GR،GV،GH ، B/G، E،A ،ν ،λ 

Materials Parameter 

AgCaF3 AgCaBr3 

Other Present Other Present 

56.99
a 

59.6 49.97
c
. AgSrCl3 24.39 B 

---
 

10.506 7.93
c
. AgSrCl3 0.81 GR 

---
 

26.706 0.003
c
 . AgSrCl3 9.74 GV 

18.703
a 

18.60 4.2
c
 . AgSrCl3 5.27 GH 

3.047
a 

3.20 5.22
c
 . AgSrCl3 4.62 B/G 

50.577
a 

50.55 11.852
 c

AgSrCl3 14.75 E 

7.598
a 

0.12 0.262
c
 . AgSrCl3 0.021 A 

0.352
a 0.358 0.592

c
 . AgSrCl3 0.399 ν 

--- 47.19 --- 20.88 λ 

--- 18.60 --- 5.27 μ 

 

،ٓؼحَٓ ذٞجْٕٞ ٝجُو٤ٔس  E، ٓؼَٔ ٣ٞٗؾ Gٖٓ نلاٍ جُؿىٍٝ ٗلاقع إٔ جُو٤ْ جُٔكٓٞذس ُٔؼحَٓ  جُوٙ 

B/G ٖك٢ ًَ ٖٓ جًٍُٔر٤AgCaBr3 ، AgCaF3  ٕٓٞجكوس ُِو٤ْ جُىٌجْحش جُؼ٤ِٔس جُٓحذوس ًٔح ٗلاقع أ

كإ جُٔٞجو جُٔىٌْٝس ضٌٕٞ أًػٍ ١ ، ٝذحُطحGٍأًرٍ ه٤ٔس ٓوحٌٗس ذٔؼحَٓ جُوٙ  Bٓؼحَٓ جلاٟٗـح٤٠س 

 .(جُوٙ)ٖٓ ضـ٤ٍ جٌَُٗ  (جُٟـ١)ٓوحٝٓس ُطـ٤ٍ جُكؿْ 

 كؼ٘ىٓح ضٌٕٞ ه٤ٔس ٓؼحَٓ ٣Bog،(B/G)طْ جُط٘رإ ذحُطر٤ؼس ج٤ُِ٘س ٝ جُٜٗس ُِٔحوز ٖٓ نلاٍ ه٤ٔس ٓؼحَٓ ذٞؽ 

 ضٌٕٞ ٓٞجو ٣ٍْؼس 1.75 ضٌٕٞ جُٔحوز يجش ٠ر٤ؼس ٛٗس ٝػ٘ىٓح ضٌٕٞ أهَ ٖٓ 1.75ذٞؽ  جًرٍ ٖٓ 

 ٝ ذحُطح٢ُ ٣ٌٖٔ ض٤٘ٛلٚ ػ٠ِ أٗٚ ٓحوز  AgCaBr3 ك٢ جًٍُٔد 1.75ذٞؽ أًرٍ ٖٓ ٗلاقع إٔ [15]جلاٌٗٓحٌ ،

 ٝػ٤ِٚ كًٜج جًٍُٔد هحذَ 1.75كو٤ٔس ٓؼحَٓ ذٞؽ أهَ ٖٓ AgCaF3ػٌّ جًٍُٔد .جُٔٞجو جُِىٗس جُوحذِس ُِط٢

 .ُلاٌٗٓحٌ
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 . ٓٔح ٣ؼ٢٘ إٔ ًٍٓرحض٘ح ُٜح ضرح٣ٖ ٢ٍٗٝٓ 1 ضرح٣ٖ جُٔ٘حق٢ ك٘طحتؿ٘ح لا ضٓح١ٝ Aٝذحُ٘ٓرس ُٔؼحَٓ

 ضٓح٤ٔٛس أٓح ك٢ قحُس جٍُٝجذ١ ضٌٕٞ جٍُٝجذ١ ذ٤ٖ جًٌُجش0.1أهَ ٖٓ νه٤ْ ٓؼحَٓ ذٞجْٕٞ  ًحٗص ئيج 

 ٝكوح ُ٘طحتؿ٘ح كإ ٗٞع جٍُٝجذ١ ذ٤ٖ جًٌُجش ٌَُ ٖٓ جًٍُٔر٤ٖ ٢ٛ ٌٝجذ١ ν=0.25[16] جلأ٤ٗٞ٣س ضٌٕٞ جُو٤ٔس

 .أ٣ٞ٣٘س

[ 110] ٝ [100] جُ٘طحتؽ جُٔكَٛ ػ٤ِٜح  ٍُٓػحش جُٛٞض٤س ك٢ جلاضؿحٛحش جُر٣ٌِٞس  (III .5.)٣ِهٙ جُؿىٍٝ 

 جُٓحُلس جًًٍُ ك٢ جُرٌِٞز جٌُٔؼرس  شٝكن جلاضؿحٛح(Vt)ٝجُؼ٤ٍٞس ( Vl) ، ضؼط٠ جٍُٓػس جُط٤ُٞس  [111]ٝ 

 :  ذحُؼلاهحش جُطح٤ُس

𝑉𝐿
 100 

=  
𝐶11

𝜌
;  𝑉𝑇1

 100 
= 𝑉𝑇2

 100 
=  

𝐶44

𝜌
      (17.III)  

𝑉𝐿
 110 

=  
 𝐶11 +𝐶12 +2𝐶44 

2𝜌
 ; 𝑉𝑇1

 110 
=  

 𝐶11−𝐶12 

𝜌
; 𝑉𝑇2

 110 
=  

𝐶44

𝜌
   (18.III)  

𝑉𝐿
 111 

=  
 𝐶11 +2𝐶12 +4𝐶44 

3𝜌
;  𝑉𝑇1

 111 
= 𝑉𝑇2

 111 
=  

 𝐶11−𝐶12 +𝐶44 

3𝜌
   (19.III) 

 

.𝟓)الجدول  𝐈𝐈𝐈): جٌُطِس جُكؿ٤ٔس( g/cm3 )ρجُٛٞش ز ٍْٝع (ms
-1)V ك٢ ٞـ١ ٚلٍ جٍ ػ٘ى

 AgCaBr3ٝ AgCaF3ًٍُِٔر٤ٖ  [111]ٝ  [110]ٝ  [100 ]جلإضؿحٛحش

 

 

، ٝجلأٓٞجؼ جُط٤ُٞس ضٌٕٞ أٍْع ٖٓ نلاٍ جُؿىٍٝ ٗلاقع إٔ جٌُػحكس  جُكؿ٤ٔس ٚـ٤ٍز ك٢ ًَ ٖٓ جًٍُٔر٤ٖ

ًٔح ٗلاقع .  ُِٔٞجو جُر٤ٍٝك٤ٌٓس جُٔىٌْٝس [110] ٝجلأٓٞجؼ جُؼ٤ٍٞس أذطة ٝكن جلاضؿحٙ [100]ك٢ جلاضؿحٙ 

 AgCaBr3 ُٚ ٍْػس ٚٞش أًرٍ ٖٓ جًٍُٔد  AgCaF3أٗٚ ًٍُِٔد 

  

111

Tv 111

Lv 110

2Tv 110

1Tv 110

Lv
 

100

Tv 100

Lv ρ XC Compound 

2030 2547 357 3498 2913 357 3805 3.8591 GGA-PBE AgCaBr3 

3097 4973 1278 5210 4524 1278 5693 4.1651 GGA-PBE AgCaF3 
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  θD دسخح حشاسج دَثاٌ

ح لإٔ ًٛج θDجُهٛحتٙ ج٤ٌُٔح٤ٌ٤ٗس، ، هٔ٘ح  ذكٓحخ وٌؾس قٍجٌز و٣رح١  ئ٠ُ ؾحٗد قٓحخ جُؼى٣ى ٖٓ ًٟ  أ٣

جُٔؼحَٓ ُٚ أ٤ٔٛس أْح٤ْس ٣ٝطؼِن ذحُؼى٣ى ٖٓ جُهٛحتٙ جُى٣٘ح٤ٌ٤ٓس جُكٍج٣ٌس ذٔح ك٢ يُي وٌؾس قٍجٌز 

ُكٓحخ وٌؾس . جًُٝذحٕ ٝجُوىٌجش جُكٍج٣ٌس جُٔكىوز ٝجُط٤َٚٞ جُكٍج١ٌ ٝٓؼحَٓ جُطٔىو جُكٍج١ٌ ُِٔٞجو

ٛ٘ح، ٗٓطهىّ ٓهططًح ُِكٓحذحش ٣طْ ك٤ٚ قٓحخ وٌؾس قٍجٌز . قٍجٌز و٣رح١، ٛ٘حى جُؼى٣ى ٖٓ جُٔهططحش

 : ًٔح ٛٞ ٓٞٞف (υm) جٍُٔٗسو٣رح١ ػٖ ٣ٍ٠ن قٓحخ ٓط١ْٞ ٍْػس جُٔٞؾس
 

𝜃𝐷 =  
ℎ

𝑘𝐵
   

3𝑛

4𝜋
  

𝑁𝐴𝜌

𝑀
  

1/3
𝑣𝑚        (20.III) 

𝑣𝑚 =   
1

3
  

2

𝑣𝑡
3 +

1

𝑣𝑙
3  

−1/3

       (21.III) 

𝑣𝑙 =   
3𝐵+4𝐺

3𝜌
  

1/2
         (22.III) 

𝑣𝑡 =   
𝐺

𝜌
  

1/2
         (23.III) 

 

 ، جَُٕٞ p ، ًػحكس جٌُطِسNA ، ػىو أكٞؾحوpٌٝ، غحذص ذُٞطُٓحٕ,kBغحذص ذلاٗي ق٤ع جٍَُٓٞ جُٔٓطؼِٔس ٢ٛ 

٣ٔػلإ ػ٠ِ جُطٞج٢ُ جٍُٓػحش vt, ٝ vl ٌَُ ٝقىز ن٤ِس ػ٠ِ جُطٞج٢ُ، ك٢ ق٤ٖ إٔ n ، ٝػىو جًٌُجشMجُؿ٣ُث٢

 ٝٓط١ْٞ ه٤ٔس ٍْػحش جُٛٞش جُؼ٤ٍٞس ٣θD ٝvt ٝ vlطْ ؾىُٝس ذ٤حٗحض٘ح جُٔكٓٞذس . جُٔٓطؼٍٞس ٝجُط٤ُٞس

 (III.6 )ٝجُط٤ُٞس ك٢ جُؿىٍٝ
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.𝟔)الجدول  𝐈𝐈𝐈): جٌُػحكس(g/cm3 )ρ ٍْٝػس جُٛٞش جُط٤ُٞس ٝجُؼ٤ٍٞس ٝجُٔطْٞطس (ms
-1

 )

𝑣𝑙،𝑣𝑡،𝑣𝑚و٣رح١ ػ٠ِ جُطٞج٢ُ ٝوٌؾس قٍجٌز (K ) θD ٣ٖ ًٍُٔد ٍ ٓط١ْٞ ٍْػس جُٛٞشذىلاُسٓكٓٞذس

AgCaF3ٝ AgCaBr3 

 

 

 

  

Materials 
Parameter 

AgCaF3 AgCaBr3 

4.16514 3.8591 ρ 

4501 2978 Vl 

2113 1382 Vt 

2378 1556 Vm 

279 152.8 θD 
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 خـــــــلاطح ػايح

 جًًٍُٔز ذىٌجْس جُهٞج٘ جُر٣ٞ٤٘س، جلاٌُط٤ٍٗٝس، جُٟٞت٤س، جٍُٔٝٗس ُِٔٞجو ًُٛٙوى هٔ٘ح ك٢ 

 ك٢ (PP-PW) يخ٣ٍ٠وس جلأٓٞجؼ جُٔٓط٣ٞس ٓغ جٌُٕٔٞ جٌُحذحْطؼٔحٍ  AgCaBr3 ٝ AgCaF3 زجُر٤ٍٝك٢ٌٓ

 ُوى جْطؼِٔ٘ح ضو٣ٍد جُطىٌؼ.CASTEP جُٔىٓؿس ك٢ ذٍٗحٓؽ،(DFT)ئ٠حٌ ٗظ٣ٍس وج٤ُس جٌُػحكس جلاٌُط٤ٍٗٝس

جٌضرح٠- ًٕٔٞ ضرحؤٍُؼحُؿس(GGA-PBE)جُٔؼْٔ  XC ٝ أؾَ قٓحخ جُهٞج٘ جُر٣ٞ٤٘س ٝ جلاٌُط٤ٍٗٝس ٖٓ

 .جُٟٞت٤س ٝ جٍُٔٝٗس

 :٣ٌٖٔ ضِه٤ٙ جُ٘طحتؽ جُٔطكَٛ ػ٤ِٜح ك٤ٔح ٢ِ٣

  انخىاص انثُُىَح.1

  ٓؼحَٓ جلاٟٗـح٠،غحذص جُٗرٌس جُر٣ٌِٞس)ٛ٘حى ضٞجكن ؾ٤ى ذ٤ٖ ٗطحتؽ قٓحذحش جُٔؼحٓلاش جُر٣ٞ٤٘س B ٝٓٗطن

 .جُ٘ظ٣ٍس جُٔطٞكٍز ك٢ جٌُٔ٘ٗٞجش جُؼ٤ِٔس جُ٘طحتؽ  ٓغللحالة الأساسٌة (Bٓؼحَٓ جلاٟٗـح٠

 انخىاص الانكرشوَُح. 2

  ض٘ط٢ٔ ُؼحتِس أٗٛحف جُ٘ٞجهَ ذٔٞجٗغ ٠حهس أْح٤ْس  ؿ٤ٍ ٓرحٍٖزذ٤٘ص ٗطحتؽ جُكٓحذحش إٔ جُٔٞجو جُٔىٌْٝس. 

 ٍضطٞجكن جُو٤ْ جُٔكٓٞذس ُٔٞجٗغ جُطحهس ًُٜٙ جًٍُٔرحش ذحْطؼٔحٍ جGGA PBE جُ٘طحتؽ جُ٘ظ٣ٍس جُٓحذوس ٓغ

 .جُٔٓطؼِٔس ُ٘لّ جُطٍم جُكٓحذ٤س

  ذ٤ٖ ضك٤َِ ًػحكس جُكحلاش جلإٌُط٤ٍٗٝس ج٤ٌُِسTDOS جُؿُت٤س ٝPDOS إٔ ض٘حهٙ ه٤ْ ٓٞجٗغ جُطحهس ػ٘ى

 .AgCaBr3  ئ٠ُ AgCaF3جٌٍُٔٝ ٖٓ 

 انخىاص انضىئُح.3

  2ضْ قٓحخ جُؿُء جُطه٢ِ٤ ( )  1 ٝ جُؿُء جُكو٤و٢( ) ئ٠ُ 0ك٢ ٓؿحٍ ٠حه١ٞ ٖٓ   ُىجُس جُٓٔحق٤س 

35ev . 

  ًٖذ٤٘ص ٗطحتؽ جُكٓحذحش ضُج٣ى غحذص جُؼٍُ جُٓح 1 0ٓغ ض٘حهٙ ٓٞجٗغ جُطحهس ًٍُِٔرحش جُٔىٌْٝس . 

  خىاص انًشوَح.4

 44ه٤ْ ٓؼحٓلاش جٍُٔٝٗسCٝ12C 11أنلٝ ذٌػ٤ٍ ٖٓ ه٤ٔس ٓؼحَٓ جٍُٔٝٗسC، ٓٔح ٣ؼ٢٘ ُْٜٞس ض٣ٞٗٚ جُٔٞجو

 .جُٔىٌْٝس ذحُوٙ ٓوحٌٗس ذط٣ٜٜٞٗح ذٟـ١ جقحو١ جلاضؿحٙ

 11ضكون ٓؼحٓلاش جٍُٔٝٗس جُػلاغسC ،12C ٝ44C ٠ٍٖٝ جلاْطوٍجٌ ُرٌٕٞ ٝ ٛٞٗؾ (Born and Huang)

 .ٓٔح ٣ىٍ ػ٠ِ جلاْطوٍجٌ ج٤ٌُٔح٢ٌ٤ٗ ًٍُِٔرحش جُٔىٌْٝس.

 ٣ٌٖٔ ض٤٘ٛق جُٔٞجو جُٔىٌْٝس ٖٞٔ جُٔٞجو جُِىجت٤٘س قٓد ٓؼ٤حٌ ذ٤ؾ. 
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  ٓؼحَٓ ٣ٞٗؾ )ضْ قٓحخ ٓؼحٓلاش جٍُٔٝٗس ُِطٌٞ جُٔطؼىو جُرٌِٞجش( )Eٙٓؼحَٓ جُو ،( )G َٓٓؼح ،

)ذٞجْٕٞ  ) وٌؾس قٍجٌز و٣رح١ ٝ D( ))  ّك٣ٞصضو٣ٍرحش ٖٓ ٓؼحٓلاش جُطٌٞ جُر١ٌِٞ ذحْطهىج-ٌِٝ-

 َ٤ٛ(Voigt Re uss Hill) . 

  ضْ قٓحخ ٍْػس جلآٞجؼ جُٛٞض٤س ك٢ جلاضؿحٛحش جُر٣ٌِٞس 100 ، 110 ٝ 111غٞجذص جٍُٔٝٗس ٖٓ
i jC. 
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Abstract: 

In this study, we conducted an ab initio investigation of the structural, elastic, 

electronic and optical properties of AgCaBr3 and AgCaF3 Calcium-based halide perovskites. 

Our findings suggest that these materials exhibit a high degree of stability in the cubic 

structure, with optimized lattice parameters that agree well with previous theoretical 

predictions. We estimated the monocrystalline elastic constants (Cij) for these compounds via 

the strain-stress method. Using the predicted Cij values, we were able to deduce various 

elastic moduli for AgCaBr3 and AgCaF3 polycrystalline aggregates, including bulk modulus, 

Young's modulus, shear modulus, Lame coefficients, Poisson's ratio, and Debye temperature. 

Band structure, density of states and band gap pressure coefficients are also given. Our 

calculations show that AgCaBr3 and AgCaF3 has an indirect band gap (R–Γ). We present 

calculations of the frequency-dependent complex dielectric function 𝜀 𝜔 . We find that the 

values of zero-frequency limit 𝜀1 0  increase with decreasing the energy band gap. The origin 

of the peaks and structures in the optical spectra is determined in terms of the calculated 

energy band structures. We hope that our study provides valuable insights into the structural, 

elastic, electronic and optical properties of AgCaX3 perovskites compounds that may be 

reference data for future investigations of these materials.  

Keywords: Density Functional Theory; Halide perovskites; Structural parameters; 

Elastic moduli; Electronic properties 
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 :يهخض

 ٝجٍُٔٗس ذ٣ٞ٤٘سُهٛحتٙ جٍج هٔ٘ح ذحْطهىجّ ٠ٍم جُٔرحوب جلأ٠ُٝ هٔ٘ح ذىٌجْسك٢ ًٛٙ جُىٌجْس، 

ض٤ٍٗ جُ٘طحتؽ جُط٢ ضِٞٚ٘ح . AgCaBr3 AgCaF3 ُِر٤ٍٝكٌٓح٣ص جُوحتْ ػ٠ِ جٌُح٤ُّٓٞ ٞٞت٤سٝجلإٌُط٤ٍٗٝس ٝجٍ

ّٓ٘س لاّج، ٓغ ٓغز جٌُٔؼدذ٤٘سئ٤ُٜح ئ٠ُ إٔ ًٛٙ جُٔٞجو ضظٍٜ وٌؾس ػح٤ُس ٖٓ جلاْطوٍجٌ ك٢ جٍ ش ٖر٤ٌس ٓك

 ًُٜٙ جًٍُٔرحش ػرٍ (Cij)هىٌٗح جُػٞجذص جٍُٔٗس أقحو٣س جُرٌِٞز . ضطٞجكن ؾ٤ىجً ٓغ جُط٘رإجش جُ٘ظ٣ٍس جُٓحذوس

جُٔطٞهؼس، ضٌٔ٘ح ٖٓ جْط٘طحؼ ٝقىجش ٍٓٗس ٓهطِلس ُٔؿٔٞػحش  Cijذحْطهىجّ ه٤ْ . ٣ٍ٠وس جلإؾٜحو جُطٞض١ٍ

AgCaBr3 AgCaF3  ،ٙٓؼحٓلاش ٓطؼىوز جُرٌِٞجش، ذٔح ك٢ يُي ٓؼحَٓ جٌُطِس، ٝٓؼحَٓ ٣ٞٗؾ، ٝٓؼحَٓ جُو

ًٔح ٣طْ ئػطحء ذ٤٘س جُ٘طحم ًٝػحكس جُكحلاش ٝٓؼحٓلاش . ١ج، ٝٗٓرس ذٞجْٕٞ، ٝوٌؾس قٍجٌز و٣دلا٢ٓ 

ٗوىّ . (R- Γ) ٌ  ُى٣ٜٔح كؿٞز ٗطحم ؿ٤ٍ ٓرحAgCaBr3 AgCaF3ٔضظٍٜ قٓحذحض٘ح إٔ . ٞـ١ كؿٞز جُ٘طحم

ضُوجو ٓغ   ٗؿى إٔ ه٤ْ قى جُطٍوو جُٛل١ٍ 𝜀 𝜔 .قٓحذحش ُِٞظ٤لس جُؼحَُس جُٔؼوىز جُٔؼطٔىز ػ٠ِ جُطٍوو

٣طْ ضكى٣ى أَٚ جُؤْ ٝج٤ُٜحًَ ك٢ جلأ٤٠حف جُٟٞت٤س ٖٓ ق٤ع ٤ٛحًَ ٗطحم . ضو٤َِ كؿٞز ٗطحم جُطحهس

ٗأَٓ إٔ ضٞكٍ وٌجْط٘ح ٌؤٟ ه٤ٔس قٍٞ جُهٛحتٙ ج٤ٌِ٤ُٜس ٝجٍُٔٗس ٝجلإٌُط٤ٍٗٝس . جُطحهس جُٔكٓٞذس

 ٝجُط٢ هى ضٌٕٞ ذ٤حٗحش ٍٓؾؼ٤س ُِطكو٤وحش جُٔٓطور٤ِس ًُٜٙ AgCaX3ٝجُر٣ٍٛس ًٍُٔرحش جُر٤ٍٝكٌٓح٣ص 

 .جُٔٞجو

ٗس ؛ ٝجٍُٔ ٓؼحٓلاش ج٤ٌِ٤ُٜس ؛ جُهٞج٘ ؛ ٛح٤ُى ذ٤ٍٝكٌٓح٣ص ؛ وج٤ُس جٌُػحكس ٗظ٣ٍس :انكهًاخ انشئُسُح

 نٛحتٙ ئٌُط٤ٍٗٝس

 


