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 مقدمة عامة 

  إيجاد مواد ذات استعمالات لفيزياء المواد دور ميم في التطبيقات التكنولوجية، وىذا الدور يتمثل في     

متعددة، ولأجل دراسة ىاتو المواد نستخدم إما التجربة أو طريقة المحاكاة، لكن التجربة تتميز بأخذىا وقت 

 ازداد تطورىا أصبحت أكثر استعمالا والتي التيab-inition كبير في العمل ومكمفة ماديا، عمى عكس 

 الذي رافقو تطور الجانب النظري لعمم بشكل خاص مع زيادة تطور الإعلام الآلي بشكل عام والحواسيب

 (LDA،GGA)بالإضافة إلىالمواد مثل نظرية دالية الكثافة التي تطورت وبشكل مبير حيث ظيرت 

فأصبحت دراسة  ... ،((GGA-PBEsol ،( GGA+U) ،( GGA-PBE) ،  (GGA)مشتقات لمـ

  تعطي DFTالتقريبات الملائمة ، مع  العمم ان تقريبات   لكن يتعين اختيار ومتاحةالمواد الصمبة ممكنة

. القيم التجريبيةقيم مقاربة سواءا بالنقصان أو بالزيادة، وأحيانا ممتازة جدا مقارنة ب

تقريب التدرج  و (LDA)نود في ىذا العمل المتواضع تطبيق كل من تقريب كثافة الموضع         

لحساب كمون  (GGA-PBEsol) المعدل لمجسم الصمب تقريب التدرج المعمم ،(GGA-PBE) المعمم

، Al2Scومن بين المعادن  ،  ZrNارتباط عمى أنواع مختمفة لممادة الصمبة فاخترنا من المعادن-تبادل

دراسة  اجل  من،كعينات لممقارنة Ti2NiAl ومن أنصاف المعادن ، AlAsومن أنصاف النواقل

 الأمواج طريقةحيث استخدمنا Wien2Kوذلك  باستعمال برنامج ، و الالكترونية الخصائص البنيوية

            والكمون الكامل Augmented Linearised Plane Wave) ( خطياوالمزادةالمستوية 

Full-Potentional   والتي تكون مبنية عمى  الموجةأو ما يسمى كمون خمية النحل، الذي يأخذ دالة

كمون الكترونات الحالة القمبية عمى شكل دالة شعاعية والكترونات الحالة البينية كدالة موجة مستوية، مع 

 .اخذ تقريب دالة الحالة النسبية والذي يعتبر ان سرعة الالكترونات تكون قريبة من سرعة الضوء
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:   إلى أربع فصول المذكرةتم تقسيم ىذه 

تطرقنا في الفصل الأول إلى الجانب النظري المتعمق بيذا البحث المتواضع ، حيث لخصنا نظرية - 

 . (GGA-PBEsol)و (GGA-PBE) ،(LDA) ومشتقاتيا (DFT) دالية الكثافة

 الكمونات حيث خصصنا أنواعفي الفصل الثاني قمنا بعرض تفصيمي لمعنى الكمون وتطرقنا لبعض - 

 عرجنا عمى برنامج وأخيراطريقة الموجة المستوية المزادة خطيا، و في ىذا الموضوع الكمون الكامل 

Wien2K المستعمل في الدراسة الحالية لانجاز الحسابات مع ذكر بعض استخداماتو  .

وتطرقنا في الفصل الثالث إلى بعض المفاىيم الفيزيائية المتداولة في عممنا ولمحة بسيطة حول المواد - 

 .المدروسة

ثابت :  عرضنا وناقشنا مختمف النتائج المتحصل عمييا من خصائص بنيويةالرابعأما في الفصل - 

 كما تطرقنا في ('β). ، والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطة (β)، معامل الانضغاطة  ( 𝑎 Å)الخمية  

.  بنية عصابات الطاقة لمعرفة نوعية السبائك المدروسة إلى الخصائص الالكترونيةدراسة 

  . بخلاصة عامة نمخص فييا مجمل النتائج المتحصل عميياختمنا و
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 :I الفصةة

 نظريمةد ايمة اكثافم
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.1.I  مقدمة: 

ىي إحدى الطرؽ الكمية الأكثر استعمالا في ميداف فيزياء المواد مف  DFTنظرية دالية الكثافة        
. )نظاـ يحتوى عمى عدد كبير مف الالكترونات (اجؿ إيجاد القيـ الفيزيائية الكمية لنظاـ معيف 

 التي تعتمد عمى DFTفي ىذا الفصؿ سنتطرؽ إلى الأساس الذي بنيت عميو نظرية دالية الكثافة       
شاـ  مع  -ثـ قمنا بتقديـ معادلات كوىف كجانب نظري، قمنا بالتعقيب عمييانظرية ىوىنبارغ وكوىف التي 

الطاقة الكامنة و تحديد قيمة  طرح مختمؼ التقريبات المستعممة مف اجؿ إيجاد حؿ لمعادلة شرودينغر
. ارتباط - لمتبادؿ

دالة موجة ب اليدؼ الأساسي مف نظرية دالية الكثافة ىي تعويض دالة الموجة المتعددة الإلكترونات       
. أساس مكمـ مف اجؿ الحساب ومحاولة إيجاد حؿ لمعادلة شرودينغر  عمى معرفة بكثافة الكترونية 

.I2. شرودينغر معادلة(Schrödinger):  

حالة  ، حيث يصؼ الأساسىي  [1] الدراسات الكمية لمنظاـ الكوانتي لمبمورات تعتبر معادلة شرودينغرفي

 :والجسيمات المتفاعمة مف الكترونات وايونات بالمعادلة التاليةلنظاـ ا

H Ψ = EΨ                                                                    (1.I) 

Ĥ يمثؿ الياممتونياف 

Ψ دالة الموجة  

𝐸 طاقة النظاـ  

 :حيث جميع معمومات النظاـ متعمقة بإحداثيات الأنوية والإلكترونات

 (2.I)                                             Ψ =  Ψ  r1, r2 … , R1, R2, …                                     
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 :  بالشكؿ التالي[2] وفي غياب الحقؿ الخارجي يكتب الياممتونياف

                     𝐻 = 𝑇 𝑛 + 𝑇 𝑒 + 𝑉 𝑛−𝑛 + 𝑉 𝑒−𝑒 + 𝑉 𝑛−𝑒       (3. I)                               

              

  :أيف

𝑇 𝑛                     الحركية للانويةالطاقة =  𝑇αα =   
−ħ

2∆𝛼

2𝑀
 

𝑁𝛼
𝛼=1 

𝑇 𝑒               الحركية للالكتروناتالطاقة =  𝑇𝑖
𝑁𝑒
𝑖=1 =   

−ħ
2∆𝑖

2𝑚
 

𝑁𝑒
𝑖=1 

𝑉 𝑛−𝑛      نواة- طاقة التفاعؿ نواة  =
1

2
 

𝑍𝛼𝑍𝛽 𝑒2

 𝑅𝛼−𝑅𝛽  
=

1

2𝛼≠𝛽  𝑉 𝛼𝛽𝛼≠𝛽 

𝑉 𝑒−𝑒                      إلكتروف-طاقة التفاعؿ إلكتروف  =
1

2
 

𝑒2

 𝑟𝑖−𝑟𝑗  
𝑖≠𝑗 =

1

2
 𝑉 𝑖𝑗𝑖≠𝑗 

−𝑉 𝑛                  نواة -إلكتروف طاقة  = −  
𝑍𝛼𝑒2

 𝑟𝑖−𝑅𝛼  

𝑁𝛼
𝛼=1 =   𝑉 𝑖𝛼

𝑁𝛼
𝛼=1

𝑁𝑒
𝑖=1

𝑁𝑒
𝑖=1 

  خاصة بالالكترونات i، j   المعاملات

,𝛂  المعاملات 𝜷 خاصة بالانوية  

:  m  الإلكتروفكتمة   

  𝒁𝜶𝒆 : شحنة الانوية  

 𝑹𝛂 − 𝐑𝛃  : المسافت بيه وواتيه 𝛂, 𝜷  

 𝒓𝒊 − 𝑹𝜶  :نواة بيف المسافة α  والكتروف    𝒊 

𝑖∆ مؤثر
2=

𝜕2

𝜕𝑥2
+

𝜕2

𝜕𝑦2
+

𝜕2

𝜕𝑧2
 لابلاس 
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 :ومنو تكتب معادلة شرودينغر كالتالي 

(4. I)                  𝑇 𝑛 + 𝑇 𝑒 + 𝑉 𝑛−𝑛 + 𝑉 𝑒−𝑒 + 𝑉 𝑛−𝑒 Ψ = 𝐸Ψ(r1, r2 … , R1, R2, … ) 

 معادلة شرودينغر تصبح مستحيمة الحؿ بسبب وجود عدد كبير مف المجاىيؿ ومنو وضعت تقريبات إذف

منيا  نذكر لتبسيط المعادلة 

.3. I  اوبنهايمر-بورن تقريب (Born-Oppenheimer approximation): 

وتعتمد عمى  [5,4 ]في مجموعة مف الحسابات في فيزياء المواد [3]اوبنيايمر-يستعمؿ تقريب بورف     

 بعيف الاعتبار الاختلاؼ الكبير بيف كتمة الالكترونات يأخذفصؿ حركة الالكترونات عف الانوية، والذي 

 اقؿ بكثير مف كتمة النواة في حيف اف السرعة الالكترونات اكبر الإلكتروفوكتؿ الانوية، حيث اف كتمة 

 الطاقة الحركية لمنواة ويؤخذ حد تفاعؿ الانوية فيما بينيا إىماؿ نستطيع إذفبكثير مف سرعة النواة ، 

 : ومنو يصبح الياممتونياف بالشكؿ التالي، ثابت

(5. I)                                   𝐻 𝑒 = 𝑇 𝑒 + 𝑉 𝑒−𝑒 + 𝑉 𝑛−𝑒                                         

 : ومنو تكتب معادلة شرودينغر كالتالي

(6. I)                                                                𝐻 eΨe  = EeΨe                                                        

 

 7. I                   
−ħ

2∆𝑖

2𝑚
 

𝑁𝑒

𝑖=1
+

1

2
 

𝑒2

 𝑟𝑖 − 𝑟𝑗  𝑖≠𝑗
−   

𝑍𝛼𝑒2

 𝑟𝑖 − 𝑅𝛼
0  

𝑁𝛼

𝛼=1

𝑁𝑒

𝑖=1
 Ψe r, Rα

0  

= Ee Rα
0 Ψe r, Rα

0                                                                                            

Ee  وتبقى ىذه المسالة مستحيمة الحؿ  . ثابتةانويو عف ناتج بحقؿ تتأثرتمثؿ طاقة الالكترونات التي
 .خرآبالطرؽ الرياضية المعتادة فنستعيف بتقريب 
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 .4. Iفوك -هارتري تقريب (Hartree-Fock approximation) :  

حيث وضع العالـ الانجميزي  [6] وضع ىذا التقريب مف طرؼ العالميف ىارتري وفوؾ1928في عاـ 

 نموذج كمي لوصؼ الذرة متعددة الالكترونات وبعد سنوات قاـ العالـ فوؾ بتطوير نموذج أوؿىارتري  

 يتحرؾ منفرد في إلكتروف اف كؿ أي المستقؿ، الإلكتروفوىو نموذج  1930ىارتري وكاف ذلؾ عاـ 

 عدد كبير مف مشكمة مف ننتقؿ أي الأخرى الحقؿ المتوسط المتولد عف الانوية وباقي الالكترونات

تكتب دالة الموجة الكمية لمجممة كجداء دواؿ الحالة لكؿ  و  وحيدإلكتروف مشكمة إلىالالكترونات 

 :  الالكترونات عمى الشكؿ

 (8.I)                                                         Ψ𝑒 𝑟1, 𝑟2 ……… =  Ψ𝑖 𝑟𝑖 
𝑁𝑒
𝑖=1                          

 

 (9.I)                                                           𝐸𝑒  =  𝐸𝑖
𝑁𝑒
𝑖=1                             

:  وتكتب الطاقة الكمية لمجممة كمجموع الطاقات الموافقة لكؿ حالة الكترونية

 (10.I)                                                              𝐻 𝑒 =  𝐻 𝑖
𝑁𝑒
𝑖=1                                

  

 : كالتاليالإلكتروف أحادية في الذرات شرودينغروتكتب معادلة 

 (11.I)                                                             𝐻 𝑖Ψ𝑖  = E𝑖Ψ𝑖                                        

                

 

 𝐻 𝑖 حيثالإلكتروف أحادية الخاص بالذرة الياممتونياف يمثؿ    :

          𝐻 𝑖 =  
−ħ

2∆𝑖

2𝑚
 + 𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 + 𝑉𝑖 𝑟   (12.I)                                                                         
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: حيث

         𝑉𝑖 𝑟 =  
𝜌 𝑟  

 𝑟−𝑟  
𝑑3𝑟   (13.I)                                                                                                   

ρ 𝑟     الإلكتروفيمثؿ كثافة   

 (14.I)                                                       𝜌 𝑟  =   Ψ𝑗  𝑟   
2𝑁𝑒

𝑗 =1
𝑖≠𝑗

                                  

          

: فنجد معادلة ىارتري التي عبارتيا كالتالي

−ħ
2

2𝑚
∆Ψ𝑖 𝑟 + 𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 Ψ𝑖 𝑟 +   

 Ψ𝑗  𝑟   
2

 𝑟−𝑟  
𝑑3𝑟 Ψ𝑖 𝑟 = 𝐸𝑖Ψ𝑖 𝑟 

𝑁𝑒
𝑗 =1
𝑖≠𝑗

                            (15.I) 

: 7]] .سمترفتصبح دالة الموجة ىي مجموع الحدود لتكوف عمى شكؿ محدد 

                                  

Ψ𝑒 𝑟1𝜍1, 𝑟2𝜍2, … , 𝑟𝑁𝑒
𝜍𝑁𝑒

 =
1

 𝑁𝑒 !

 

 

Ψ1 𝑟1𝜍1    Ψ1 𝑟2𝜍2 …   Ψ1 𝑟𝑁𝑒
𝜍𝑁𝑒

 

Ψ2 𝑟1𝜍1    Ψ2 𝑟2𝜍2 …   Ψ2 𝑟𝑁𝑒
𝜍𝑁𝑒

 
.                    .                  .
.                    .                 .
 .                    .                  .

 Ψ𝑁𝑒
 𝑟1𝜍1    Ψ𝑁𝑒

 𝑟2𝜍2    Ψ𝑁𝑒
 𝑟𝑁𝑒

𝜍𝑁𝑒
     

 

 

 (16.I) 

𝟏 والمعامؿ

 𝑵!
 ىو ثابت التعامد 

: ومنو معادلة ىارتري فوؾ تكتب كالتالي 

  (17. I)                   
−ħ

2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 +   

 𝛹𝑗  𝑟   

 𝑟−𝑟  
𝑑3𝑟 + 𝑉𝐻𝐹

𝑁𝑒
𝑗 =1
𝑗≠𝑖

 𝛹𝑖 𝑟 = 𝐸𝑖𝛹𝑖 𝑟   
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 :حيث

                                         (18.I)                𝑉𝐻𝐹 = − 𝛿𝜍𝑖𝜍𝑗
 

Ψ𝑗
∗ r Ψ𝑖 𝑟 

 𝑟−𝑟  
𝑑3𝑟 

𝑁𝑒
𝑗 =1
𝑗≠𝑖

               

                 

. اف مف أىـ المشاكؿ في حساب بنية عصابات الطاقة ىو تحديد الكموف الداخمي لمبمورةإلىنشير   

  5 .I  .  الكثافة دالية نظرية (Density Functional Theory) DFT : 

ىناؾ طرؽ متعددة في حساب بنية عصابات الطاقة والاىـ ىو التركيز عمى شكؿ كموف دالة الموجة، 

الكموف ودالة ,  Eوذلؾ ومف اجؿ حساب الطاقة الكمية لمنظاـ فنستخدـ لحساب الطاقة الكمية لمنظاـ

واليدؼ مف ذلؾ   (x ,y ,z)الكثافة الكترونية وتكوف عمى شكؿ دالة للإحداثيات الموجة المكتوبيف بدلالة

 .ىو تقميؿ عدد المتغيرات التي تدخؿ في الحساب

 قاـ العالماف ىوىنبارغ وكوىف بوضع القاعدة الأساسية لمنظرية حيث قاما بإثبات إمكانية 1964في عاـ 

استغلاؿ الكثافة في حساب خصائص النظاـ، لكنيا بقيت غير مجسدة إلى اف أكمؿ كوىف عممو ووجد 

 .تطبيقا ليا 

1. 5.I . كوهن-هوهنبارغ نظرية (Hohenberg Kohn theorems): 

  كوىف اف الطاقة الكمية لنظاـ الكترونات المتفاعمة في كموف خارجي -ىوىنبارغ كؿ مف العالماف اعتبر

   𝜌 𝑟   [8] ىو دالة وحيدة لكثافة الالكترونات- كموف الانوية–

 : بحيث يعبر عف دالية الطاقة بػ

  (19.I)                                      𝐸 =  Ψ ρ  𝐻  Ψ ρ   
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:  مف اجؿ نظاـ يحتوي عمى الكترونات متفاعمة يكتب الياممتونياف كالتالي

                                         𝐻 = 𝑇 𝑒 + 𝑉 𝑒−𝑒 + 𝑉 𝑒𝑥𝑡   (20.I)                                             

                                                     

 : التاليبالشكؿ (I19.)  ومنو تصبح  المعادلة

                              

(21.I)                  𝐸 = 𝐸 𝜌 =  𝛹 𝜌  𝑇 𝑒 + 𝑉 𝑒−𝑒 𝛹 𝜌  +  𝛹 𝜌  𝑉 𝑒𝑥𝑡  𝛹 𝜌                   

: ومنو تكتب العبارة 

                              (22.I)                                    𝐸 𝜌 = 𝐹 𝜌 +  𝑉 𝑒𝑥𝑡  𝑟 𝜌 𝑟 𝑑𝑟      

                                                 

: أيف

                                            𝐹 𝜌 = 𝑇𝑒 𝜌 + 𝑉𝑒−𝑒 𝜌   (23.I)                                         

               

حيث برىف كؿ مف العالماف اف الكثافة التي تعطي الحد الأدنى ىي كثافة الحالة الأساسية لمجسيمات، 

 :وكؿ الخصائص المرتبطة بيذه الحالة ىي دالة لكثافة الالكترونات وعبارتيا كالتالي

                                              𝐸 𝜌0 𝑟  = 𝑚𝑖𝑛𝐸 𝜌 𝑟   (24.I)                                       

                 

نظرية ىوىنبورغ كوىف تؤكد وجود دالية الكثافة بدلالة طاقة النظاـ لكف لا تعطي أي معمومات عمى حؿ 

 .المشكؿ  ىذا
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2. 5.I . شام- كهون معادلات Kohn-Sham equations) (:  

 تغير الكثافة النظرية الوظيفية بطريقة عممية لمحصوؿ  [9]كوىف و شاـ العالماف 1965 درس في عاـ 
  فوؾ -عمى كثافة الحالة الأساسية وفؽ العالميف ىارتري

 

 

 

 

 

  

 المطبقة والتأثيرات مخطط يعطي العلاقة بيف عدد كبير مف العناصر لنظاـ في الحقيقة:  I  .1الشكل
 .شاـ -لكوىف النظاـ عمى

 

:  شاـ العبارة التالية –حيث افترضا العالميف كوىف 

 (25.I)                                              𝑇𝑒 𝜌 = 𝑇𝑠 𝜌 +  𝑇𝑒 𝜌 − 𝑇𝑠 𝜌                               

    𝑇𝑒ىي الطاقة الحركية للالكترونات بدوف تأثيرات خارجية و بنفس الكثافة .

  :بالعبارة التالية 𝑇s ρ أيف تعرؼ 

                                                     

(26.I)                                            𝑇𝑠 =   Ψ𝑖 
−ħ2

2𝑚
∆𝑖 Ψ𝑖 

𝑁𝑒
𝑖=1                      

  

:   𝑉𝑒−𝑒 𝜌أيف تكتب عبارة الكموف 

  (27.I)                              𝑉𝑒−𝑒 𝜌 = 𝐸𝐻 𝜌 +  𝑉𝑒−𝑒 𝜌 − 𝐸𝐻 𝜌   

E, ρ 
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𝐸𝐻 𝜌  إلكتروف معرفة بالمعادلة التالية-ىي طاقة ىارتري حيث طاقة التأثير إلكتروف :   

  (28.I)                                       𝐸𝐻 𝜌 𝑟  =
𝑒2

2
 

𝜌 𝑟 𝜌 𝑟  

 𝑟−𝑟  
𝑑3𝑟𝑑3𝑟  

:  تكتب بثلاث أجزاء 𝐹 𝜌في الأخير 

  (29.I)                                      𝐹 𝜌 = 𝑇𝑠 𝜌 + 𝐸𝐻 𝜌 + 𝐸𝑥𝑐  𝜌  

 :ارتباط -أيف يعرؼ طاقة تبادؿ

 (30.I)                               𝐸𝑥𝑐  𝜌 =  𝑇𝑒 𝜌 − 𝑇𝑠 𝜌  +  𝑉𝑒−𝑒 𝜌 − 𝐸𝐻 𝜌   

:  المعادلة المعبرة عف الكثافة تكتب بالشكؿ

 (31.I)                               𝐸𝐾𝑆 𝜌 = 𝑇𝑠 𝜌 + 𝐸𝐻 𝜌 + 𝐸𝑥𝑐  𝜌 +  𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 𝜌 𝑟 𝑑3𝑟 

:  إذن

(32.I)                                
𝛿𝐸𝐾𝑆

𝛿Ψ𝑖
∗ 𝑟 

=
𝛿𝑇𝑠

𝛿Ψ𝑖
∗ 𝑟 

+  
𝛿𝐸𝐻

𝛿𝜌  𝑟 
+

𝛿𝐸𝑥𝑐

𝛿𝜌  𝑟 
+

𝛿𝐸𝑒𝑥𝑡

𝛿𝜌  𝑟 
 

𝛿𝜌  𝑟 

𝛿Ψ𝑖
∗ 𝑟 

 

  :شاـ لاكتروف-و في الأخير تكتب معادلة كوىف

(33.I)                                  𝐻𝐾𝑆Ψ𝑖 𝑟 =  𝑇𝑠 + 𝑉𝑒𝑓𝑓  𝑟  Ψ𝑖 𝑟 = 𝜖𝑖Ψ𝑖 𝑟  

:  الكثافة في ىذه الحالة تكتب كالتالي

 (34.I)                                                𝜌 𝑟 =   Ψ𝑖 𝑟  
2𝑜𝑐𝑐

𝑖=1  

  المجموع ىو عبارة عف الحالات المشغولة أيف
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 .شاـ-كوىف معادلة حؿ خوارزمية:  I 2 .الشكل

 
 

 [10]في التوزيع الكلاسيكي Vext  ىو الكموف الذي يحتوي عمى كموف خارجي Veffالكموف الفعاؿ 

 (35.I)                                             𝑉𝑒𝑓𝑓  𝑟 = 𝑉𝐻 + 𝑉𝑋𝐶 + 𝑉𝑒𝑥𝑡  

 

 (36.I)                                             𝑉𝑒𝑓𝑓  𝑟 =
𝛿𝐸𝐻

𝛿𝜌  𝑟 
+

𝛿𝐸𝑋𝐶

𝛿𝜌  𝑟 
+

𝛿𝐸𝑒𝑥𝑡

𝛿𝜌  𝑟 
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 𝑉𝑋𝐶 =
𝛿𝐸𝑥𝑐

𝛿𝜌  𝑟 
 حيث 𝐸𝑥𝑐 بدلالةلأنيا فاعمية أكثرشاـ  -تعتبر معادلة كوىف أيفارتباط  – ىو كموف تبادؿ

 فاف الكثافة والطاقة الكمية تصبح بقيمة دقيقة، لكف  في الحالة محددةارتباط - تبادؿ اذا كانت قيمة الطاقة

 .آخرالعامة ىي غير معروفة القيمة مما يجبرنا عمى الانتقاؿ إلى تقريب 

3. 5.I .ارتباط-دالية تبادل:   

     الدالة تطبؽ في المجاؿ القريب مف تقريب كوىف وشاـ ولكف تبقى غير قابمة لمتطبيؽ لاف دالية        

𝐸𝑥𝑐ارتباط -تبادؿ  𝜌  ارتباط محددة - كانت قيمة الطاقة تبادؿإذا العبارة  حيث أومعمومة القيمة  غير

 ارتباط في الحالة العامة غير– ، وىذا يعني اف قيمة طاقة تبادؿ  تصبح بقيمة دقيقة  𝐸𝑥𝑐فاف الكثافة 

 .خرآ تقريب إلىمما يجبرنا عمى الانتقاؿ محددة 

I.6. تقريبات دالية الكثافة: 

I.6 .1. تقريب كثافة الموضع The Local Density Approximation) LDA (: 

الذي يحتوي عمى  [12,11]فارمي-ىو تقريب أسس وفؽ نموذج الغاز المتجانس للإلكتروف لتوماس      

متجانس يمكف اعتبارىا  إلا اف الكثافة الالكترونية لغاز لا. ارتباط-اقرب مفيوـ يشرح بتبسيط  طاقة تبادؿ

  .موضعيا متجانسة

: يمكف كتابتيا بالشكؿ ارتباط-طاقة تبادؿ

(37.I)                                             𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴 𝜌 =  𝜌 𝑟 𝜀𝑋𝐶  𝜌 𝑟  𝑑3𝑟 

   𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴 𝜌 أيفارتباط الخاصة بإلكتروف في غاز الالكترونات الموزعة توزيعا منظما -تمثؿ طاقة تبادؿ :
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  𝜺𝑿𝑪 ىو مجموع طاقة تبادؿ  𝜺𝒄 وطاقة الارتباط  𝜺𝒙  

 (38.I)                                                  𝜀𝑥𝑐 = 𝜀𝑥 + 𝜀𝑐  

:  لمغازات المتجانسة [13]توزيع التبادؿ يعطى بمعادلة ديراؾ

 (39.I)                                             𝜀𝑥
𝐿𝐷𝐴 = −

3

4
 

3

𝜋
 

1
3 

𝜌 𝑟 
1

3 = −
3

4
 

9

4𝜋2 
1

3 1

𝑟𝑠
                                          

 : حيث 

 𝑟𝑠 =  
4𝜋𝜌

3
 

−1
نصؼ قطر الدائرة ( Wigner-Seitz  [14] الذي ىو نصؼ قطر واينر سايتز  3

  .) واحد إلكتروفالتي تحتوي عمى 

 :غير معموـ ليذا يمكف كتابتو بمتغير حسب المعادلة التاليةوجد اف الكموف 

 (40.I)                                             𝑉𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 𝑟 =

𝛿 𝜌 𝑟 𝜀𝑥𝑐  𝜌 𝑟   

𝛿𝜌  𝑟 
                                               

 و Wilk [15 ],  Perdew-Wang[16] و Vosko مثؿ فرضيات 𝜀𝑥𝑐 عف  ىناؾ عدة أعماؿ تعبر  

Perdew-Zunger[ 17.] ما تكوف طريقة غالبا LDA ممتازة الىتائج خاصت اذا كاوت قيمت التغير في

 لممادة والحالة المستقرة ليا غالبا ما البنيويةالنتائج المتحصؿ عمييا خاصة  الكثافت ضعيف، وقد ثبت ان

  . تكوف مرضية بالنسبة لممواد مكثفة البنية و تعطي قيـ اقؿ لمفاصؿ الطاقوي

I.6. 2.  تقريب التدرج المعمم (Generalized Gradient Approximation) GGA : 

 أي   𝜌 𝑟∇عبر التدرج  𝜌 𝑟 بعيف الاعتبار عدـ التجانس في الكثافة الالكترونييأخذىو تقريب      

 لا تتعمؽ فقط بالكثافة ارتباط -طاقة تبادؿ حيث اف LDAىو تصحيح لتقريب  GGA  تقريباف

العبارة المتحصؿ عمييا نعيد ترجمتيا  الالكترونيةالالكترونية الموضعية بؿ تتعمؽ كذلؾ بتدرج الكثافة 
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ارتباط في تقريب التدرج المعمـ  -إذف طاقة تبادؿ  GGAكسمسمة لمنشور تايمور في تقريب التدرج المعمـ

: تأخذ الشكؿ التالي

(41.I)                                             𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴  𝜌 𝑟  =  𝜌 𝑟 𝜀𝑥𝑐  𝜌 𝑟 , ∇𝜌 𝑟  𝑑3𝑟                           

  ∇𝜌 𝑟  يعبر عف تدرج الكثافة الالكترونية   

 استعمالا  تمؾ التي اقترحت الأكثر العبارات، ومف ابرز GGAلتقريب  ىناؾ عدد مف العبارات المقترحة

 عمى شكؿWang-Perdew  Ernzerhof (PW91) [17]  Burke.- Perdew مف طرؼ كؿ

(PBE) [18]  .

عند حساب ثابت الشبكة في الحالات الفيزيائية الصمبة  تكوف القيـ المحصؿ عمييا اكبر مف القيـ غالبا 

التي  PBEsol [19] مف أىميا GGAفظيرت تصحيحات أخرى  %2%-1التجريبية بأخطاء مف رتبة 

 بامتياز  قيـ مقاربة لمتجربةأعطت الصمبة والتي الأجساـ  تطبؽ عمى GGA-PBEللـ  ىي تصحيح

.[20] 

 GGA-PBEsol وGGA-PBE و LDA كانت القيـ المتحصؿ عمييا بمشتقات دالية الكثافة  إذا 

الخاصة بالعالـ تراف وبلاىا  TB-mBJ  بالنقصاف نقوـ بتصحيحأوقريبة مف القيـ التجريبية سواءا بالزيادة 

 .[21] (Tran and Blaha modified Becke-Johnson) جونسوف-المعدلة مف طرؼ بيؾ
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1. II .مقدمة:  

في الفصل السابق عرجنا عمى الحمول لمشاكل طاقة التبادل للالكترونات مع بعضيا ومع النواة، 
الأخيرة ىذه  نظرية دالية الكثافة لجزيئة وحيدة التي تتأثر إلى غاية اوبنيايمر -تقريب بورنمن فتطرقنا 

ا الفصل سنحاول شرح معنى الأمواج ذ في هأمابكمونات خارجية باعتبار النواة ساكنة والالكترونات حوليا، 
، ومبدأ عمل ىذه الطريقة مع ذكر البرنامج  الحسابي الكميوسبب دمجيا مع الكمون  APW المزادةالمستوية

 . العمل وخصائصو االمستعمل في ىذ

2. II بعض النظريات المستند إليها : 

2. II.1 . نظرية Bloch : 

تعبر عن الخصائص الأساسية لمبمورة والتي تتمثل في التناظر والدورية أين تكون الشوارد عمى شكل      
𝑉𝑒𝑥𝑡منظم وكمون البمورة  𝑟  متاثر بالالكترونات التي تعبر عن الدورية والتي تتمثل عبارتيا في مايمي  : 

 (1. II)                                             𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟  = 𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 + 𝑅                                    

 :أين

𝑅  = 𝑙1𝑎 1 + 𝑙𝑎 2 + 𝑙3𝑎 3     ىو شعاع يترجم شبكة مباشرة لبرافيو Bravais 

  ومن الشكل الناتج لدالة   Ψ𝑖 𝑟شام - عن دالة الموجة لإلكترون أحادي لكوىن Bloch [1] نظرية تعبر 
   التي تحتوي عمى التناظر والدورية في الشبكة البمورية   𝑢𝑖 𝑟 لدالة   𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑘  𝑟موجة

 (2. II)                                             Ψ𝑖 𝑟  = 𝑢𝑖 𝑟  𝑒𝑥𝑝 𝑖𝑘  𝑟                                  

 

: حيث

 (3. II)                                             𝑢𝑖 𝑟  = 𝑢𝑖 𝑟 + 𝑅                                        

: أين

𝑘   :ىو شعاع الموجة المحدودة في المنطقة الاولى لبريمون .

𝑖 : ىو معامل القطاع

𝑅   :  شعاع الشبكة المباشرة
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𝑢𝑖 𝑟  فنجد يمكن نشرىا باستعمال سلاسل فوريو  الدالة الدورية:  

 (4. II)                                             𝑢𝑖 𝑟  =  𝐶𝑖𝐺𝐺 𝑒𝑥𝑝 𝑖𝐺 𝑟                                    

: أين 

𝐺  شعاع الشبكة المعكوسة المعرفة بـ ىو: 𝐺 . 𝑅  = 2𝜋𝑚  حيث m عدد صحيح  

 (5. II)                                             Ψ𝑖،𝐾 𝑟  =  𝐶𝑖،𝐾   +𝐺 𝐺 𝑒𝑖 𝐾   +𝐺  𝑟                              

: أين 

𝐶
𝑖،𝐾   +𝐺 

  تمثل معاملات النشر من اجل المدارات المشغولة: 

مما  Kوىذا يؤكد القدرة عمى رسم دوال الموجة الالكترونية في حيز الفضاء K تتعمق دوال الموجة بالنقاط 
 إذن ىذا الحيز محدود من ،تحدد الدراسة لدوال الموجة لوحدة الخمية الخاصة بالبمورةBloch  يبين ان نظرية

  .[2]الشبكة المعكوسة

2. II.2 .تقريب الحالة القمبية  (Frozen-core approximation):  

عمى ان النواة لا تؤثر عمى الكترونات التكافؤ، حيث  [3] 1940 في Herring ىيرينغبرىن العالم         
 النواة عمى تأثير شرح أخرىاعتبر ان الطاقة الكمية للالكترونات المقاربة لمنواة معدومة من جية، ومن جية 

في فيزياء المواد، معظم الخصائص الفيزيائية والكيمائية تتعمق بالكترونات التكافؤ،   .الكترونات التكافؤ
إضافة عمى ان الالكترونات القريبة من النواة لا تؤثر عمى الروابط الكيميائية، إذن يشرح ىذا التقريب ان 

التوزيع الالكتروني للالكترونات القريبة من النواة في جسم صمب معزولة حيث تصنف ىذه الالكترونات عمى 
 Frozen-core approximation [4] .أنيا من النواة ويسمى ىذا التقريب بتقريب الحالة القمبية 

2. II.3 . الكاذب  الكمون) ( Pseudopotential:ة

التي Frozen-core approximation  ىو تقريب الحالة القمبية الكاذبالأساس الذي يبنى عميو الكمون
 الالكترونية الخاصة بالالكترونات القريبة من النواة غير معنية بالتوزيع الالكتروني، إذن الحالاتتفرض ان 

 ىي تقريب يعوض الكمون الكيربائي لمنواة مع الالكترونات الداخمية وطاقة الربط الكاذبطريقة الكمون 
  II .1)الشكل (بالكمون الفعال الذي يتفاعل مع الكترونات المدار الخارجي فقط  

 : الخصائص التالية الكاذبلمكمون 
 . الكمي لمذرات الكاذب فردية ىو الكمون الكمونات الكاذبة  مجموع  : )تكميمي( تجميعي يكون  -
  المختمفة الكيميائية الأوساط  فيالكاذبالكمون  نفس أي يمكن استعمال :تحويمي  -
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 الحقيقي الباطني الكمون حالة في كما لمكمون المنخفضة التغيرات من ينتج -
 

 

 .أنواع مختمفة من الكمونات الزائفة :II .1ل الشك

 

3. II .المستوية  الأمواج طريقة(Augmented Plane Wave)(PAW):  

ىذه الطريقة من اجل إيجاد حل لمعادلة شرودنغر لإلكترون وحيد، اعتمد مبدأ ىذه [5 ,6] اقترح سمتر 
تتصرف مثل النواة أما الالكترونات البعيدة  )الالكترونات القمبية (الطريقة عمى ان الالكترونات المجاورة لمنواة 

 . حرةتنسبيا فيي تتصرف تصرف إلكترونا

   :II [9-7] .2 الشكل ومن ىذا المنطمق تقسم خمية الوحدة إلى منطقتين كما ىو موضح في
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 MT .كمون شكل :II .2ل الشك

rα  يمثل نصف قطر كرةMT 

 .MT   تشمل كل من الانوية والالكترونات شديدة الارتباط بيا داخل كرة :Iالأولى المنطقة 

 .وتشمل الالكترونات ضعيفة الارتباط بالانوية . المنطقة البينية تحيط بالكرات :II  المنطقة الثانية

 :وبالتالي يعبر عن الدالة وحيدة الموجة بالعبارة

 (6.II)                                    ϕ
k   
𝑛 r  =  c

G   
n,k   φ

G   
k   

G   
 r                                                       

  :أين

(7.II)                       φ
G   
k    r  = f x =  

Ω−1
2 𝑒𝑖(𝑘  +𝐺 )𝑟 , 𝑟 ∈ 𝐼

 𝐴𝑙𝑚
𝑘  +𝐺 𝑢𝑙 𝑟 𝑌𝑚

𝑙  𝑟   𝑙𝑚 , 𝑟 ∈ 𝑆𝛼

                             

Ω :  يمثل حجم الخمية الموحدة

𝒚𝒍𝒎:  الدالة التوافقية الكروية

𝑪𝐆  : النشر معاملات 

:   تكون كالتالي الأخيرحمول معادلة شرودينغر في 

(8.II)                   − ħ2

2𝑚𝑒

𝑑2

𝑑𝑟2
+

ħ2

2𝑚𝑒

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉 𝑟 − 𝐸𝑙 𝑟𝑢𝑙 𝑟 = 0                         

V (r): الكروي بالكمون الخاص الجزء يمثل 

El: الخطية  الطاقة تمثل
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 . 4. IIمبدأ طريقة   LAPW : 

تتميز  .الخاصت بالعالم سلترAPW [10] استنادا على طريقت LAPW  طريقة (Anderson)طور أندرسون
𝑢𝑙 𝑟 𝑌𝑚  تكون عمى شكل ترتيبات خطية لمدالة الشعاعيةMT بان دالة الكرة LAPWطريقة 

𝑙  𝑟   و 
𝑢𝑙 𝑟 𝑌 𝑚 مشتقاتيا

𝑙  𝑟  بالنسبة لمطاقة 𝐸𝑙   ،  𝑢𝑙 𝑟  الطريقة  مماثمة الصيغة و شبيية لدالةAPW حيث 
 :لمشرط التالي  𝑢𝑙 𝑟الدوال تخضع

(9.II)                 − ħ
2

2𝑚𝑒

𝑑2

𝑑𝑟2 +
ħ

2

2𝑚𝑒

𝑙(𝑙+1)

𝑟2 + 𝑉 𝑟 − 𝐸𝑙 𝑟𝑢 𝑙 𝑟 = 𝑟𝑢𝑙 𝑟  

 :  وتعطى عبارات الدوال الأساسية كالتالي 

(10.II)           φ
G   
k    r  = f x =  

Ω−1
2 𝑒𝑖(𝑘  +𝐺 )𝑟                    , 𝑟 ∈ 𝐼

  𝐴𝑙𝑚
𝑘  +𝐺 𝑢𝑙 𝑟 + 𝐵𝑙𝑚

𝑘  +𝐺 𝑢 𝑙 𝑟  𝑌𝑚
𝑙  𝑟   𝑙𝑚 , 𝑟 ∈ 𝑆𝛼

                            

𝐵𝑙𝑚المعاملات أين
𝑘  +𝐺   لمدالة  الموافقة  𝑢 𝑙 𝑟 المعاملات  طبيعة نفس ليا𝐴𝑙𝑚

𝑘  +𝐺 .  

 استعمال  يمكنϵ التي تختمف قميلا عن طاقة العصابة 𝐸𝑙 من اجل الطاقة 𝑢𝑙 𝑟إذا حسبت الدالة القطرية
 :  تكتب العبارة من الشكل حيث نشر تايمر لإيجاد الطاقة المجاورة ليا

(11.II)               𝑢𝑙 𝑟, 𝜖  = 𝑢𝑙 𝑟, 𝐸𝑙   +  ϵ − 𝐸𝑙 𝑢 𝑙 𝑟, 𝜖 + 0 ϵ − 𝐸𝑙 
2                            

 :  أين

 𝑢 𝑙 𝑟, 𝜖 =
𝜕𝑢𝑙 𝑟,𝜖=𝐸𝑙   

𝜕𝜖
 

0 ϵ − 𝐸𝑙 
 . الرباعي الطاقوي ا  ىو الخط 2

. 5. IIالمزادة خطيا والكمون الكاملالامواج المستوية  مبدأ طريقة   LAPW  FP-: 

  ىي دمج بينFP-LAPW   [12, 11]  والكمون الكامل المزادة خطياطريقة الامواج المستوية     

LAPW  والكمون الكاملFP داخل أو  تقريبات في المجال البيني بدون أي ، الالكترونية كثافة الشحنات و
 ىذه العلاقة العامة ترتبط بكمون المنطقة البينية. MT الكرة

 
VIالعلاقة الخاصة بالكرة وMT) (

  
VMT. 

  :وباستعمال سلاسل فوري في المنطقة البينية MT  الكرةداخل توافقيةتنشر المعادلة بدالة 

(12.II)                            𝑉 𝑟  =  
 𝑉𝐼

𝐺 
𝐺 𝑒𝐺 𝑟                    , 𝑟 ∈ 𝐼

 𝑉𝑀𝑇
𝑙𝑚  𝑟  𝑌𝑚

𝑙  𝑟   𝑙𝑚 , 𝑟 ∈ 𝑆𝛼

                          

  :𝜌 بـ 𝑉وذلك باستبدال فقط  (II.12) باستعمال العبارة 𝜌 يمكن التعبير عنو بالمثل 
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(13.II)                                𝜌 𝑟  =  
 𝜌𝐼

𝐺 
𝐺 𝑒𝐺 𝑟                    , 𝑟 ∈ 𝐼

 𝜌𝑀𝑇
𝑙𝑚  𝑟  𝑌𝑚

𝑙  𝑟   𝑙𝑚 , 𝑟 ∈ 𝑆𝛼

                                       

II.5.1.  برنامج Wien2K  : 

في معيد ره   تم تطويبرنامج غير مجاني ىو الذي Wien2K  نا البرنامجاتاستخدمنا في حساب         
  B. k Schwarz, S Trickey)  [13]و ( Blaha P, من طرف كيمياء المواد بالجامعة التقنية في فيينا

 FP-LAPW الكمون الكامل بدمج طريقة الأمواج المستوية المزادة خطيا و دالية الكثافة عمى نظرية ويعتمد
 وىو يشيد تطورا 1990،أول إصدار كان سنة البمورات  لمعرفة خصائص البرامج، وىو واحد من أحسن 

 الأصمي نذكر منيا  Wien حيث أجريت عدة تحديثات عمى برنامج سريعا في السنوات الأخيرة

(WIEN93, WIEN95, WIEN97, WIEN2000….)  شيد لقدWien2K استخداما كبيرا وىذا راجع 
حيث أضيفت لو تحسينات . الاستخدامولاسيما من حيث السرعة وسيولة نسخو لمتحسين الكبير الذي عرفتو 

 حسابيةالعمميات الإجراء التي تساىم في  فيو يحتوي عمى مجموعة من البرامج الفرعية المنفصمة .متنوعة
  :حيث نتبع الخطوات التالية لمخواص الفيزيائية

  (Structure generator )البنية ممف تحضير -1

 والذي يحوي جميع المعمومات المتعمقة بالبنية أساسي ممف إنشاء ممف البنية يجب تحضيرمن اجل 
 ، مواقع الذرات ونصف قطر كرة (space group) ثابت الشبكة البمورية التجريبي، الزمرة الفضائية:منيا
MTلكل ذرة  (RMT )  

  :(Initialization )برنامج الإعداد -2

  فرعية عدة برامجناد عمى تشام وذلك بالاس-يقوم ىذا البرنامج بوضع جميع المعطيات لحل معادلة كوىن
 :مستقمة منيا

NN : الذراتيحدد ىذا البرنامج المسافة بين كل ذرة وجوارىا الأقرب كما يساعد في تحديد أقطار.   

: LSTART   يبين ىذا البرنامج الكثافة الذرية ويحصي الفرق في طاقة المدارات وبالتالي يحسب بنية 

. عصابات الطاقة 

KGEN :في منطقة بريموين  يولد المكعباتK. 

DSTART : لبداية دورات الحساب الذاتي الأوليةيولد الكثافة الذرية SCF  الناتجة من الكثافة الذرية 

 . LSTARTالمولدة من  
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: SYMMETRYالخاصة بالذرات  لمواقع النقطية المجموعة يحسب الجممة و في التناظر عمميات  يولد
. الموضعي الدوران مصفوفة وحساب الشبكة  ليرمونيةالأساسي المعامل يولد

 :محددة في النقاط التالية  SCF في حين ان دورات الحساب الذاتي 

 LAPW0 : الالكترونیتيولد الكمون انطلاقا من الكثافة. 

LAPW1  : الذاتيةوالأشعةحساب عصابات التكافؤ، القيم الذاتية .   

LAPW2 : الذاتيةالأشعةحساب كثافة التكافؤ من .  

LCORE :حساب الحالات القمبية و الكثافة القمبية. 

MIXER : (و الالكترونات القمبيةالكترونات التكافؤ )يخمط الكثافة الداخمة والخارجة. 

 

II.5.2 .استخدامات برنامج: WIEN2k  

  .ميفرعصابات الطاقة وكثافة الدوال لسطح حساب  •

  . وكثافة سبين وعوامل البنية للأشعة السينيةالالكترونيةالكثافة إيجاد   •

الطاقة الإجمالية ، القوى النووية ، ىندسة توازن الذرات في الفضاء  معرفة معمومات حول •
  (التحسينات البنيوية)

  .تدرج الحقل الكيربائي  •

  في حالة ما إذا كانت البنية تتعمق بالعازل الكيربائي الشفاف) سبيناستقطاب )  •

  RXانبعاث وامتصاص الأشعة السينية تحديد طاقة   •

 ....المرنة ،،  البصرية المغناطيسية،الخصائصتحديد   •
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 .Wien2K  برنامج بنية :II .3ل الشك
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 سنتطرق في ىذا الفصل إلى بعض المفاىيم الفيزيائية المتداولة في عممنا الحالي ولمحة بسيطة حول       

 .المواد التي قمنا بدراستيا حيث سنعرض الفرق بينيا و سبب اختيارنا ليا

 

. III1. السبائك :

تحتوي معظم السبائك عمى كمية كبيرة من الفمز .  تتكون من الفمز وعنصر آخر عمى الأقلىي مواد

الرئيسي أو الأساسي وكميات اقل من المكونات الأخرى التي تكون فمزات أو لا فمزات مثل الكربون 

العديد من الفمزات النقية المينة جدا قد تحتوي عمى عيوب يمكن التغمب عمييا بمزجيا بعناصر  و. والسميكون

 .قد تحتوي السبيكة الواحدة عمى ثلاث أو أربع مواد أخرى مختمفة أو أكثر. أخرى

 

2. III. الصمبة المواد تصنيف: 

 ومواد ناقمة نصف مواد ناقمة، مواد وىي  رئيسيةأصناف ثلاثة إلى ناقميتيا حسب الصمبة المواد صنفت

الطاقة  مقدار وعمى لممادة المدروسة (Bande) الحزم تركيب أساس عمى التصنيف ىذا واعتمد عازلة،

 حيث (Valence)التكافؤ حزمة عن(Conduction) التوصيل  التي تفصل حزمةالأخيرةىذه  (EGap)فجوة

 يمثل . المعادنمثل  النواقلفي ومعدومة النواقل أنصاف وأقل في العوازل في قيمة ىذه الفجوة كبيرة تكون

كما ظيرت تسميات أخرى  .المواد العازلةو الناقمة وأنصاف  الناقمةلممواد الطاقة حزم مخطط  III .1الشكل

فيو  الناقل  النصف والمعدن النصف بالنسبة لمفرق بين فأما..... مثل ما بين المعادن وأنصاف المعادن 

واما .  من جية اخرى  الناقلالنصف المعدن لو خاصية المعدن من جية و خاصيةنصف  ان الفي يكمن

 .بالنسبة لما بين المعادن فيي سبائك مكونة من معادن لكن بروابط لا معدنية
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 .والعوازل النواقل وأنصاف الناقمة لممواد الطاقة حزم مخطط:  III.1الشكل

 III.2   الشكلنميز نوعين من الفجوات الطاقوية كما يوضحو

 فجوة طاقوية مباشرة (Gap direct) 

 بصورة عمودية، نفسيا النقطة عند التوصيل حزمة إلى قعر التكافؤ حزمة قمة من الإلكترون انتقال عند

 . وحينئذ تكون الفجوة مباشرةالمباشر بالانتقال الانتقال ىذا يسمى

 مباشرة غير فجوة طاقوية(Gap indirect) 

 غير عمودية بصورة التوصيل حزمة في إلى أدنى قمة التكافؤ حزمة في قمة أعمى من الإلكترون انتقال عند

 .وحينئذ تكون الفجوة غير مباشرة ]1 [المباشر غير بالانتقال الانتقال ىذا عندىا يسمى

 



                بعض المفاهيم الفيزيائية والمواد المدروسة                                                   IIIالفصل

32 
 

 

 .مباشرة الوغير المباشرة الالكترونية الانتقالات: III.2الشكل

 

3. III. المواد المدروسة:  

مختمفة لممواد الصمبة بأنواعيا  اىتم العمماء في السنوات الأخيرة بدراسة الخصائص الفيزيائية لعناصر

 : اخترنا في عممنا ىذا عنصرا من كل نوع ، حيث اخترنا  قد و وبطرق متعددة

 من المعادن(Metal)    اخترنا(ZrN)   المعادن أىممن    يستعمل في الطاقات النظيفة وىوالذي 

المستعممة في المستقبل وما نلاحظو ان البنيات الالكترونية وطيف الاىتزاز الخاصة بيذا المعدن ما زالت قيد 

 و ناقميتو  المميزة يستعمل في العديد من المجالات الصناعية بسبب خصائصو البنيويةوىو .] 5-2 [الدراسة

 و ٌنتمً الى المجموعة  (A= Zr, X= N) حٍث   AX صيغتو من الشكل  ىذا المعدن.... ،العالية لمكيرباء

(Fm-3m) (N°=225)  التي تتبمور في شكل بموري مكعب إذ تتمركز الذرات في المواضع التالية: 

Zr (0, 0, 0)    ,   N (1/2,1/2,1/2) 

 ما بين المعادن لعناصر  بالنسبةأما) inter-metal (   عمى كان اختيارنا(Al2Sc)  ىو مركب و 

 من الشكل  صيغتو وScوAl  من المعدنين مزيجو ىو .يتميز بخصائص مغناطيسية ممتازة، و ناقمية فائقة
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A2X حيث ) (A=Al, X=Sc . من بعض المكونات الخاصة في  تتشكل سبيكة ما بين المعادننذكر ان

ىاتو تشكل إلى  عبارة عن تناوب لمذرات التي تشكل بنية دورية مما يؤدي أنياظروف ضغط معينة، حيث 

 تنوع في الكثافة الالكترونية حيث تتولد إلى في حالة وجود فرق كبير في الكيروسمبية، وىذا يؤدي السبيكة

تتبمور في شكل  Al2Sc سبيكة .أيونية أو تصبح تساىمية جزئيا لأنياروابط معدنية لكن ليس بشكل دائم 

 الوجوه معرفة بالمجموعة  بنية مكعبة ممركزة  التي ىي .(C15)  حسب البنٍةبموري مكعب ممركز الوجوه 

(N°=227) (Fd-3m) ومن ىذا المنطمق فان البنية البمورية تأخذ شكل رباعي الأسطح، فيجري الانضمام 

تشغل الفراغات بين X لياتو الأسطح من قبل القمم والرؤوس ما يمخص ان الذرات الخاصة بالعنصر

عقد   8رباعيات الوجوه لتشكل شبكة من نوع ماسي حيث ان الشبكة ىي مكعب ممركز الوجوه يحتوي عمى

Al2X و تتموضع الذرات كالتالي . في الخمية الواحدة : 

Al (0, 0, 0)    ,    Sc(5/8,5/8,5/8) 

 

 نصاف النواقللأ بالنسبة أما (semi-conducteur)  اخترنافقد   (AlAs) أنصافاحد   ىوالذي 

 بخصائص فيزيائية ممتازة ما يجعميا مركز تتميز الالكتروضوئية ، ىذه المادة في المواد الأكثر أىميةالنواقل 

 [6-8] اىتمام لميدان التطبيقات التكنولوجية، خاصة استخداميا المتكرر في اليياكل المبنية بناءا عمى شكل 

GaAs. من الصيغة فيو  (X=Al, P=As) XP .من بنيةىي) الطبيعية( في الشروط العادية يكةىذه السب  

(zinc blende) مجموعة التناظرمن (F-43m)  (N°=216)شبكة   مع العمم انzinc blende ذات بنية 

  :] [9إذ تتمركز الذرات في المواضع التالية  (cfc) مكعبة ممركزة الوجوه 

Al (0, 0, 0)   ,  As (1/4,1/4,1/4) 
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  وأخيرا كمثال لأنصاف المعادن(half-metal)  أخذنا فقد((Ti2NiAl  ىو من نوع اليسمرالذي 

(Heusler)صيغتو X2YZ العنصرين اين يكون Xوالعنصر الانتقالية لممعادن ٌنتمٍان وZعنصر ىو 

 بالسبين بسبب تميزه ويستعمل ىذا المركب في بناء الأجيزة الحساسة من الرتبة النانوية مغناطيسي

 ان استعمال ىاتو المواد يكمن في .spinotronique وىو محل عدة دراسات لأىميتو في مجال  الالكتروني

فتتميز ىذه السبائك ... والأكسجين  مجالات متعددة وىذا راجع لسيولة تفاعميا مع مواد مختمفة كالييدروجين

بخصائصيا الميكانيكية و المغناطيسية الجيدة جدا وىي فائقة التوصيل، عمى سبيل المثال فان البحوث 

ىذه السبيكة .  المستقبمية تحاول استخدام رواسب بعض المواد في التوربينات المعدنية لتحسين خصائصيا

 :  وتتموضع الذرات كالتالي (N°=216)  (F-43m)تنتمي الى المجموعة 

Ti (0, 0, 0)  ,  Ti (1/4, 1/4, 1/4)  ,  Ni (1/2, 1/2, 1/2)  ,  Al (3/4, 3/4, 3/4) 
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IV .1.مقدمة : 

 لابد منو ، وخاصة إذا كان الأمر يتعمق بالمحاكاة أمرن معرفة الخصائص البنيوية في فيزياء المواد ا

الالكترونية ،  )لأنو يعطينا معمومات عن البنية المجيرية لممادة فلأجل دراسة الخصائص الفيزيائية لممادة 

 في ىذا الفصل سندرس .البنيويةفلا بد من المرور بالخصائص  (.....المغناطيسية،  الضوئيةالمرنة،

 (GGA-PBE) (LDA)تقريباتيا و DFT نظرية  الالكترونية لمواد متعددة باستعمالالبنيوية والخصائص 

 (GGA-PBEsol)  المعروضة في الفصل الأول، و باستعمال طريقة و(FP-LAPW)المعروضة في  و

 . الذي استعممناه في دراستناWien2K  برنامجالمدرجين في و، الثانيالفصل

نذكر ان اليدف من الدراسة ليس دراسة المواد بقدر دراسة مقارنة مدى صلاحية مشتقات نظرية دالية 

الكثافة في دراسة خصائص المواد بأنواعيا ،لذلك قمنا باختيار سبائك ثنائية وثلاثية ذات بنية مكعبة لتسييل 

في اختيارنا عنصر من كل صنف من المواد، حيث اخترنا من  اعتمدنا و بشكل عشوائي والحسابات

 من بين المعادن و اخترنا AlAs (semi-conducteur)النواقل   ومن أشباه ZrN (Metal)المعادن

(inter-metal)  Al2Sc  ٍَالمعادن  فانصا و يٍ ت   (  (half-metal   اخرارَا        .  Ti2NiAl 

IV .2. ثوابت الحساب:  

 بالوقت والتقريب تتأثر المرجوة التي الدقة الخصائص الفيزيائية ولأجل الحصول عمى لحساب 

 :التاليةنرتكز عمى الخطوات فإننا المستعمل 

  نصف قطر كرة(Muffin-tin): اختيار نصف قطر  RMT وىو يبنى عمى أساسين: 

  الالكترونات القمبية في كرة شمولية كل ضمان(Muffin-tin) 

  تجنب التداخل بين كرات(Muffin-tin) 

  معامل القطعKmax*RMT 
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 RMT ىو اصغر قيمة لقطر كرةMT 

 Kmax  المعيار الأكبر لشعاع الموجة المستعمل من اجل النشر عمى شكل موجة مستوية لمدوال

 .الذاتية

 Gmax المعيار الأكبر لشعاع الموجة المستعمل من اجل النشر عمى شكل موجة مستوية في 

 .كثافة ممموءة

 KPointالنقاط المعتبرة من منطقة بريموين  .

 IV.1الموضحة في الجدول  تحديد ثوابت الحساب تم 

 KPointعدد النقاط  Kmax*RMTالسبائك 

ZrN 7 500 

Al2Sc 7 500 

AlAs 7 500 

Ti2NiAl 8 1000 

 مجموعة ثوابت الحساب  لمسبائك المختارة لمدراسة :IV.1الجدول رقم 

 .Ti2NiAl) ( وZrN  (AlAs), (Al2Sc)) , (من  لكل Wien2k أدخمنا ىذه المعطيات في برنامج ثم 

 نكم سثَكح GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,(الثلاث  الكثافةدالية  باستعمال مشتقاتذلك  و

 .عهي حذى

IV .3. الخصائص البنيوية :

مشتقة  و الانضغاطية  حساب ثابت الشبكة ومعامل إلىمن اجل دراسة الخصائص البنيوية ارتأينا

: IV.2وذلك باستعمال المعطيات المدونة في الجدول رقم  الانضغاطيةمعامل 

 



 والمناقشة النتائج                                                                                                  IVالفصل 

39 
 

 تجربة
 a0(Å) ثابت الشبكة

البنية و المجموعة الخاصة   السبائك

4.585[1] 

Fm-3m 225 

Zr (0, 0, 0) 

N (1/2,1/2,1/2) 

ZrN 

[2]7.580 

 

Fd-3m 227 

Al (0, 0, 0) 

Sc(5/8,5/8,5/8) 

Al2Sc 

5,6605[3]
 

F-43m 216 

Al (0, 0, 0) 

As (1/4,1/4,1/4) 

AlAs 

6.195[4] 

F-43m 216 

Ti (0, 0, 0) 

Ti (1/4, 1/4, 1/4) 

Ni (1/2, 1/2, 1/2) 

Al (3/4, 3/4, 3/4) 

 

Ti2NiAl 

 الخاصة وثابت الشبكة البمورية التجريبي لمسبائك ةالبنية، المجموع :IV.2رقم الجدول

( ZrN), (AlAs), (AL2Sc), (Ti2NiAl) 

 :كالتالي  IV.3في الجدول Al, As, N, Zr, Ti, Sc تعطى التوزيعات الالكترونية لمعناصر

اسى انًزكة  Zانعذد انذرً انروسٍعالانكرزوٌَ 

1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

1
 Al انويَُوو 13 

1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

3
 As سرََخ  33 

1s
2
 2s

2
 2p

3
 Nََرزوجٍَ  7 

1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

6
4d

2
 Zr سركوََوو 40 

1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

2
 Ti ذَرَُوو 22 

1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
3d

1
 Scسكاَذٍوو  21 

التوزيعات الالكترونية لمعناصر : IV.3الجدول رقم
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 وعموما ىذه المركبات تتبمور في بنية مكعبة متماسكة ومستقرة ، فتكون البنية المجيرية لمسبائك حسب
  .IV, 3. IV, 2. IV, 1. IV .4الأشكال

 

 

 ZrN البنية البمورية:IV1.الشكل

 

 

 Al2Sc البمورية البنية:IV.2الشكل 
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   AlAs البنية البمورية:IV.3 لشكلا

 

 Ti2NiAl البمورية البنية :IV.4 الشكل

 القيمة بجوار a(Å) البمورية لثوابت الشبكةحساب الطاقة الكمية من اجل قيم مختمفة كما يتعين عمينا 

.  المختمفةبمعادلات الحالة ثم تكييفيا a) 3 ( رسم منحنى قيم الطاقة بدلالة الحجم ثم a0 )   (التجريبية 

IV .4 . معادلات الحالة :

:Murnaghan   معادلة -ا

   (1. IV)                                  𝐸 𝑉 = 𝐸0 +
𝛽0𝑉

𝛽 
  𝑉 𝑉0  −𝛽 

1

𝛽 −1
+ 1 −

𝛽0𝑉0

𝛽 −1
 

  لمعامل الانضغاطية في حالة التوازنالأولىمعامل الانضغاطية والمشتقة   𝛽  و 𝛽0اين
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V0  يعبر عن الحجم في حالة التوازن

 :يعرف بالعبارة التالية  βالمعامل الذي يعبر عن

𝛽 = 𝑉 
𝛿2𝐸

𝛿𝑉2
 

:  Birch-Murnaghan معادلة- ب

   (2. IV)              𝐸 𝑉 = 𝐸0 +
9𝛽0𝑉0

16
   

𝑉

𝑉0
 
−2

3 

− 1 

3

𝛽 +   
𝑉

𝑉0
 
−2

3 

− 1 

2

 6 − 4  
𝑉

𝑉0
 
−2

3 

   

: Vinet-Rose معادلة- ج

 (3. IV)     𝐸 𝑉 = 𝐸0 +
4𝛽0𝑉0

 𝛽 −1 
2  1 −  

3

2
 1 −  

𝑉

𝑉0
 

1
3 
  𝛽 − 1  . 𝑒𝑥𝑝  1 −  

3

2
 1 −  

𝑉

𝑉0
 

1
3 
  𝛽 − 1     

: Poirier-Tarantolaمعادلة - د

 (4. IV)             𝐸 𝑉 = 𝐸0 +  
𝛽

14703 .6
 ∗  

𝑉0

2
 ∗  𝑙𝑛 𝛽  

2
+  

𝛽

14703 .6
 ∗  

𝑉0

6
 ∗  𝛽 − 2  ∗  𝑙𝑛 𝛽  

3
 

          

IV .5. المناقشة النتائج و: 

 'βوالمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطية  β، ومعامل الانضغاطية a(Å)قمنا بحساب ثابت الشبكة البمورية 

 النتائج فكانت . لمسبائك الأربعةGGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,( بثلاث تقريباتالحسابات  فأنجزنا

 .IV.4 الجدول رقم والمدرجة فيعلاه المذكورة أ  معادلات حالةأربعمعروضة عمى شكل 

 ميما بسبب تقارب النتائج إذ كانت معظم النتائج المتحصل  ليس اختيار معادلة الحالةنلاحظ ان

.  لإكًال دراسرُاMurnaghan اخترنا معادلة  لذلك10-3عمييا لكل عنصر بالمعادلات الأربعة متقاربة برتبة

، IV.1 ،IV.2 كما تبينو الوثائق رقمMurnaghanوفق معادلة الحالة  مثمنا منحنيات الطاقة بدلالة الحجمف
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IV.3 ،IV.4 أي ىناك قيمة حدية (منحنى تغيرات الطاقة يتناقص إلى قيمة سفمى ثم يزداد  حيث لاحظنا ان

ترتبط جميع حيث كثافة الحالة الأساسية لمجسيمات قيمة تتوافق مع ىذه القيمة ( توافق حجم معينEminسفمى 

=  𝐸 𝜌0 𝑟 بيذه الحالة  الفيزيائيةالخصائص 𝑚𝑖𝑛𝐸 𝜌 𝑟   

 

LDA GGA-PBE GGA-PBEsol 

a(Å) β β' a(Å) β β' a(Å) β β' 

Al2Sc 

7.5886
(1)

 

7.5886
(2)

 

7.5885
(3) 

7.5885
(4)

 

87.6078 

87.6538 

87.6385 

87.6327 

3.0930 

3.1000 

3.1302 

3.1440 

7.5878
(1)

 

7.5878
(2)

 

7.5878
(3)

 

7.5878
(4)

 

88.9827 

89.2422 

89.2719 

89.2916 

3.3057 

3.3405 

3.3236 

3.3102 

7.5284
(1)

 

7.5285
(2)

 

7.5285
(3)

 

7.5285
(4)

 

71.8558 

72.0910 

72.2046 

72.3747 

4.3825 

4.4511 

4.4841 

4.5113 

ZrN 

4.5336
(1)

 

4.5336
(2)

 

4.5337
(3)

 

4.5337
(4)

 

284.8605 

285.7818 

286.1803 

286.5921 

4.2253 

4.1822 

4.1623 

4.1352 

4.6018
(1)

 

4.6017
(2)

 

4.6016
(3)

 

4.6015
(4)

 

254.145 

254.434 

254.583 

254.797 

4.0789 

4.2120 

4.2759 

4.3481 

4.5607
(1)

 

4.5607
(2)

 

4.5606
(3)

 

4.5606
(4)

 

271.874 

272.774 

273.182 

273.635 

4.1302 

4.1611 

4.1741 

4.1832 

AlAs 

5.6338
(1)

 

5.6339
(2)

 

5.6339
(3)

 

5.6340
(4)

 

75.5430 

75.8273 

75.9565 

76.1201 

4.5553 

4.5159 

4.4983 

4.4561 

5.7332
(1)

 

5.7330
(2)

 

5.7329
(3)

 

5.7328
(4)

 

71.8550 

72.0910 

72.2046 

72.3747 

4.3825 

4.4511 

4.4841 

4.5113 

5.6790
(1)

 

5.6789
(2)

 

5.6788
(3)

 

5.6788
(4)

 

71.8558 

72.0910 

72.2046 

72.3747 

4.3825 

4.4511 

4.4841 

4.5113 

Ti2NiAl 

6.0571
(1)

 

6.0579
(2)

 

6.0582
(3)

 

6.0585
(4)

 

144.8226 

145.3436 

145.5252 

145.6118 

4.3362 

4.1129 

4.0246 

3.9314 

6.2036
(1)

 

6.2023
(2)

 

6.2031
(3)

 

6.2030
(4)

 

123.9671 

124.9592 

125.4061 

125.8935 

3.9808 

4.0600 

4.0921 

4.1076 

6.1278
(1)

 

6.1281
(2)

 

6.1282
(3)

 

6.1284
(4)

 

134.3381 

135.4861 

135.9663 

136.4118 

4.2000 

4.1347 

4.1041 

4.0552 

 'β.والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطية β، ومعامل الانضغاطية a(Å)حساب ثابت الشبكة البمورية :IV.4الجدول رقم 

(1) Murnaghan 

(2) Birch-Murnaghan 

(3) Vinet-Rose 

(4) Poirier-Tarantola 
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 .GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,( بطريقةZrN تغيرات الطاقة الكمية بدلالة الحجم لمعنصر: IV.1الوثيقة 
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 .GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,(بطريقةAl2Sc تغيرات الطاقة الكمية بدلالة الحجم لمعنصر :IV.2الوثيقة 
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 .GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,( بالطرق AlAsتغيرات الطاقة الكمية بدلالة الحجم لمعنصر  :IV.3الوثيقة 
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 .GGA-PBEsol)  (LDA) ,(GGA-PBE) ,(بطريقةTi2NiAlالطاقة الكمية بدلالة الحجم لمعنصر تغيرات:IV.4الوثيقة
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لكل (GGA-PBEsol) و (LDA) ,(GGA-PBE)   المتحصل عمييا حسابيا بالطرق النتائجبمقارنة قمناو بعدىا 

 حيث اخترنا  المتوفرةمع النتائج التجريبية Ti2NiAl)  (و (Al2Sc) ,(AlAs)و(ZrN)  من السبائك

:  الملاحظات التالية فسجمنا) IV.5 رقمل جدو(.Murnaghanلممقارنة النتائج الموافقة لمعادلة الحالة 

 قيم ثابت الشبكة البمورية مقاربة لمنتائج التجريبية معظم. 

 القيم المحسوبة لمعامل الانضغاطية ومشتقة معامل الانضغاطية، من اجل جميع السبائك و بالطرق 

 . في المراجعالنظرية المتاحة مقاربة لمقيم جيدة و كانت المختمقة

 IV.6رقم الجدول كما قمنا بحساب نسبة الخطأ مقارنة بالقيم التجريبية فتحصمنا عمى النتائج المدونة في 

 : ان فلاحظنا

  سواءا تانشٍادج أو تانُقصاٌ يًا ٍثٍَ يذى صلاحَح هذِ  %2َسثح انخطأ فٌ انحساب لا ذرعذى  

 .و هذا ٍروافق يع يا هو يذكور فٌ انًزاجع عًويا. انرقزٍثاخ فٌ حساب ثاتد انشثكح انثهورٍح

 
 السبائك

LDA GGA-PBE GGA-PBEsol التجربة 

a(Å) 

β 
β' 

 
a(Å) 

β 
β' 

 
a(Å) 

β 
β' 

 
a0 (Å) 

β 
β' 

 

ZrN 4.5336 

284.8605 

4.2253 

 

4.6018 

254.145 

4.0789 

 

4.5607 

271.874 

4.1302 

 

4.5850[1] 

270[5]
 

 

4.28 [6]
 

 

Al2Sc 7.5886 
87.6078 

3.0930 
7.5878 

88.9827 

3.3057 
7.5284 

71.8558 

4.3825 

 

7.5800[2] 
92.00 [7]

 

/ 

AlAs 5.6338 

75.5430 

4.5553 

 

5.7332 
71.8550 

4.3825 
5.6790 

71.8558 

4.3825 

 

5.6605[3] 
74.±4 [8] 

5.01±1 [8] 

Ti2NiAl 6.0571 

144.8226 

4.3362 

 

6.2036 

123.9671 

3.9808 

 

6.1278 

134.3381 

4.2000 

 

6.1950[4] 
/ 
/ 

  بالطرق ومعامل الانضغاطية والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطية نتائج ثابت الشبكة البمورية:IV.5 الجدول رقم

(GGA-PBE), (LDA)و ) (GGA-PBEsol.  
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ZrN Al2Sc AlAs Ti2NiAl المواد 

4.5850 7.5800 5.6605 6.1950 a0(Å) التجريبي 

4.5336 

-1.13% 
7.5886 
0.11% 

5.6338 
-0.47% 

6.0571 
-2.28% 

LDA 

4.6018 

0.37 % 
7.5878 
0.10 % 

5.7332 
1.26% 

6.2036 
0.14% 

GGA-PBE 

4.5607 

-0.53% 

7.5284 
-0.68% 

5.6790 
0.33% 

6.1278 
-1.09 % 

GGa-PBEsol 

  GGA-PBEsol) ( و(LDA) ,(GGA-PBE) بالطرق الشبكة البمورية نسبة الخطأ لثابت : IV.6 الجدول رقم

IV.6.الالكترونية الخصائص: 

معرفة طبيعة  لممواد الصمبة في تحديد نوعية المادة المدروسة، تتجمى أىمية الخصائص الالكترونية

في الفيزياء  .الروابط المختمفة بين ذراتيا، ىذه الخصائص توضح عن طريق بنية العصابات، وكثافة الحالة 

الصمبة ، نظرية عصابات الطاقة ىي تشكيل الطاقة مع اخذ الالكترونات الداخمية، من معادلة الانتشار 

E(K) الطاقة وأىميا قيم ميمة إيجاد ومن ىذه المعادلة يمكن )Egالفجوة الطاقوية أوالفاصل الطاقوي ( ،

 Eg بالاستعانة بقيمة الفاصل الطاقوي ......الكتمة الفعالة، عرض عصابة التكافؤ ، انتقال الالكترونات 

. وتبريرىا بدراسة كثافة الحالة.... نصف معدن أو عازلة ، معدن ، شبو ناقل ،  إمايمكن معرفة نوعية المواد

 و (Al2Sc) , (AlAs )  ,(ZrN) لمسبائك في ىذا الجزء سنقوم بعرض و مناقشة عصابات الطاقة 

 (Ti2NiAl). المستوية المزادة باستخدام طريقة الأمواجمع تحديد الطبيعة الالكترونية ليذه العناصر، وذلك 

تحصمنا عمى عصابات  أين )حالة التقريب النسبي لدالة الموجة ( (FP-LAPW) خطيا والكمون الكامل

 (ZrN) , (AlAs ) الطاقة وفق خطوط واصمة بين النقاط عالية التناظر في منطقة بريموين لممركبات

(Al2Sc)و )  (Ti2NiAl. باستعمال تقريباتLDA), (GGA-PBE), (GGA-PBEsol) (  نذكر ان

 لمبنية المكعبة و المعرفة في فضاء الشبكة المعكوسة، تتميز بنقاط عالية التناظر الأولى منطقة بريموين

 .IV.5 الشكلالممثمة في التالية 
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Γ (0.0.0)   , X(1/2.0.1/2)  ,  W(1/2.1/4.3/4)     , K(3/8.3/8.3/4)  ,  L (1/2.1/2.1/2)   

 

 

 .التناظر عالية بنقاط مرفقة الأولى بريموين منطقة: IV .5الشكل

 مع اخذ قيم ثوابت الشبكة (Self-consistent( )SCF)استعمال التناسق الذاتي ب قمنا الحسابات التاليةفي 
. ا في الخصائص البنيوية سابقالمحسوبة  a(Å)البمورية

 

IV .6 .1 . عصابات الطاقة لمسبيكةZrN:  

  من حدود المجال الطاقويIV.6كما في الشكل رقم  رسمت ZrN) (بنية عصابات الطاقة لمعنصر

eV[ -14,12]  لنقاط عالية التناظر وفقا ن،يفي منطقة بريمو الأساسية،حيث درست  بالاتجاىات       

W, L, , Γ, , X,  وK . ة  بين عصابتي النقل والتكافؤ في النقطالحالة التحامنلاحظ في ىذهX  

      التداخلىذا) LDA), (GGA-PBE), (GGA-PBEsol)وذلك ميما كانت دالية الكثافة المختارة

eV) 0= Eg ( يؤكد الخاصية المعدنية (metal)  لمسبيكة(ZrN). 
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IV .6 .2 .لمسبيكة عصابات الطاقة  Al2Sc  :  

 من حدود المجال الطاقوي IV .7 رسمت كما في الشكل رقم Al2Scبنية عصابات الطاقة لمعنصر 

eV[ -14,12] وفق النقاط عالية التناظر في منطقة بريموين، ، حيث درست  بالاتجاىات الأساسية      

W, L, , Γ, , X,  وK .  العصابات جمعت في ثلاث مجموعات مفصولة عن بعضيا البعض:   

      المجموعة الثانية فيي محصورة من أما. -eV [4.5 -،9.5]  مجموعة متواجدة في المجال الطاقويأول

  بين عصابتي النقل وعصابة التكافؤ شديد تداخل ما نلاحظو جيدا وجود . فارمي غاية مستوي إلى)-4.5 (

متواجد عمى  الثبات غياب الفجوة الطاقوية ، ىذا التداخل لمعصابات  معL, , X  في النقاطكما ىو واضح 

  .لكن يتعين دراسة الروابطمستوى فارمي، يؤكد الخاصية المعدنية ليذا المركب 

 

IV .6 .3 . عصابات الطاقة لمسبيكةAlAs :  

  eV[ -14,12 ]  من حدود المجال الطاقويIV.8 ممثمة في الشكل AlAsعصابات الطاقة لممركب 

  في حالة  نلاحظ انوLDA)  ( جمعت في مجموعتين منفصمتين تشتركان في  الشرائط الطاقوية

 .eV[ 12 - ،0] مجموعة متواجدة في المجال الطاقوي أول ، تيننقط
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 .GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,(في تقريبات  ZrN يمثل عصابات الطاقة لمعنصر:IV.6الشكل 
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ما نلاحظو جيدا وجود تداخل بين . eV12 غاية إلى  المجموعة الثانية فيي محصورة من مستوي فارميأما

 0eV =   Eg أي عدم وجود الفجوة الطاقوية Γ، X  في الموضعينعصابتي النقل وعصابة التكافؤ

فنلاحظ ان العصابات جمعت في  , (GGA-PBEsol)  (GGA-PBE)داليتين بالنسبة للأما

 و eV[ 12 - ،0]  في المجال الطاقويالأولىالمجموعة  :مجموعتين منفصمتين يفصل بينيما حاجز طاقوي

  حيث نلاحظ جيدا أنيما مفصولتان  eV12 غايةإلى eV1.459المجموعة الثانية في المجال الطاقوي من 

  عمى التوالي 1.609eV=eV, Eg1.459=Eg ىا نسبيا فكانت قيمتصغيرة  (Γ-X)فجوة طاقوية غير مباشرةب

 و  %27.52 وتُسثح أخطاء =eV 2.22Eg(exp)  اقل من القيمة التجريبيةىينلاحظ ان ىذه القيم حيث 

 . أعطت قيم مقاربة و بالنقصانGGAَقول اٌ  فٌ هذِ انحانح  انذانَح .   على الترتيب34.28%

  (GGA -PBEsol)  نهذانَح(TB-mBJ)  حساب قيمة الفاصل الطاقوي بطريقةارتأينا إلى إعادةلذلك  

     .1.76 %التجريبية بخطأ قيمتو   القيمة  إلى وبذلك اقتربناEg=2.259eVصحيح فوجدنا من اجل الت

 يتميز بخاصية شبو ) (AlAs ان العنصريدل عمى(4eV >) رة   صغيةقيم وبوجود الفاصل الطاقويان 

.   (semi-conducteur)ناقل

IV .6 .4 . عصابات الطاقة لمسبيكةTi2NiAl : 

انطاقوً  من حدود المجال IV .9 رسمت كما في الشكل رقم Ti2NiAlبنية عصابات الطاقة لمعنصر

eV[ -14,12 ] وفق النقاط عالية التناظر ،بريموينفي منطقة  الأساسية، حيث درست  بالاتجاىات       

W, L, , Γ, , X,  وK . رقمقمنا بتمخيص جميع النتائج في الجدول IV.7  
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Eg (eV) 

 

 

(LDA) 

 

 

(GGA PPE) 

 

 

(GGA PBE Sol) 

 

 

(TB-mBJ) 

 

 

(exp) 

 التجريبي

 

 

AlAs 
0 

100% 

1.609 

27.52% 

1.459 

34.28% 

2.259 

1.76% 
2.22 [9] 

Al2Sc 0 0 0 / 0 

ZrN 0 0 0 / 0[10] 

Ti2NiAl 
0.572 

0.  35 % 

0 51.  

-10.52% 

0.523 

-8.24% 

0.556 

- 2.46% 
0.57 [11] 

                 GGA-PBEsol) ( و(LDA) ,(GGA-PBE) بالطريقة  نسبة الخطأ لقيمة الطاقة :IV.7 الجدول رقم

 (TB-mBJ) و
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 .GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,(في تقريبات  Al2Scيمثل عصابات الطاقة لمعنصر: IV.7الشكل 
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. GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,( في تقريبات AlAs يمثل عصابات الطاقة لمعنصر:IV .8الشكل 
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 :يٍ يلاحظرُا وجذَا اٌ هذا انًزكة  

         ٍرًَش تخاصَح يعذََح تسثة انرذاخم انشذٍذ و انواضح  تٍَ عصاترٌ انُقم وانركافؤ فٌ كم انُقاط

W, L, ,Γ, , X, , Kبالنسبة لسبين أعمى وذلك لجميع الداليات المستعممة في الدراسة          

(GGA-PBE), (LDA) (GGA-PBEsol), . ويعني ان ىذا المركب لو خاصية معدنية في حالة سبين 

 .أعمى

 ىي  غير مباشرة  قيمتيا  نلاحظ وجود فجوة طاقويةف لسبين أسفل أيا تانُسثحeV 0.572=  Eg و 

eV 0.51= Eg و eV 30.52= Eg عند استعمال الداليات (GGA-PBEsol), (GGA-PBE), 

(LDA) حساب بطريقةال أعدنا ثم   8.24-    %و%  10.52- و    %35 .0عهي انروانٌ و تُسة أخطاء  

(TB-mBJ)التقريب  من اجل )  (GGA-PBEsol0.556 ىي  الفاصل الطاقوي ةكانت قيمفeV=Eg  

ان وجود ىذه الفجوة  .  التجريبيةقيمة كانت القيمة المحسوبة مقاربة بامتياز لل وبذلك 2.46  %  خطاجوتُسة

  .يدل عمى ان ىذا المركب لو خاصية نصف ناقل في حالة سبين أسفل

  بما ان المركب يتميز بخاصية معدنية في حالة سبين أعمى وخاصية نصف ناقل في حالة سبين أسفل

إذن يمكن لممركب ان يكون نصف معدن ومن اجل التأكد من ىذه الخاصية يجب التطرق إلى دراسة 

DOS. 

  (LDA) ,(GGA-PBE) ,من خلال دراستنا لمخصائص البنيوية و الالكترونية  بمختمف الداليات

(GGA-PBEsol)  تبين انو: 

   سواءا تانشٍادج أو  %2تانُسثح نهخصائص انثَُوٍح فانخطأ فٌ حساب ثاتد انشثكح انثهورٍح لا ٍرعذى  

 . تانُقصاٌ يًا ٍثٍَ يذى صلاحَح هذِ انرقزٍثاخ 

 الالكترونية  فقد تبين انتانُسثح نهخصائص  : 

 .جدا لمقيمة التجريبيةكانت مقاربة  (LDA) الكثافة دالية  ب الطاقويلمفاصل القيمة المحسوبة -
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فقد أعطت نتائج مقاربة بالزيادة مما توجب   (GGA-PBEsol) و(GGA-PBE) أما بالنسبة -

 . الذي أظير قيمة مقاربة جدا من القيم التجريبيةTB-mBJاستعمال تصحيح 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 والمناقشة النتائج                                                                                                  IVالفصل 

59 
 

 

 

 

 

 

 



 والمناقشة النتائج                                                                                                  IVالفصل 

60 
 

 

. GGA-PBEsol) (LDA) ,(GGA-PBE) ,(في تقريبات Ti2NiAlلمعنصر يمثل عصابات الطاقة : IV .9الشكل 
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 :عامة خلاصة

 (ZrN)   لسبائك مختمفة الأنواع الالكترونیةو البنیویة، الخواص بدراسةلمذكرة ا  ىذهفي قمنا لقد       

 الكمون  طریقة الأمواج المستویة المزادة خطیا ووباستعمال .Ti2NiAl) (و (Al2Sc) ,(AlAs)و

FP) الكامل  −LAPW)الالكترونیة الكثافة دالیة نظریة إطار في (DFT) ،برنامج في رجةالمد 

Wien2k اىَوضع مثافة جقریة اسحعَيْا ىقذ(LDA)  اىَعٌَ اىحذرج جقریة و  (GGA-PBE)وجقریة 

ورىل 𝑉𝑋𝐶 ارجثاط-جثاده مَوُ ىَعاىدة (GGA-PBEsol) اىخاص تالأخساً اىصيثة اىَعٌَ اىحذرج

 .الاىنحروّیة اىخواص، ثٌ اىثْیویة اىخواص ىحساب

 :یيي فیَا عيیھا اىَححصو اىْحائح جيخیض یَنِ

 البنیویة  الخواص -1

 وٍعاٍو a(Å) ٍِ ثاتث اىشثنة اىثيوریة اىثْیویة اىَعاٍلات حساتات ّحائح تیِ خیذ        هْاك جقارب

 ،Murnaghanالحالة لم یكن اختیار معادلة حیث 'βوالمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطیة  βالاّضغاطیة 

Birch-Murnaghan، Vinet-Rose،Poirier-Tarantola   معظم النتائج المتحصل   كانتإذميما

 یتأثر لم a(Å)حساب ثابت الشبكة البموریة ان .10-3عمیيا لكل عنصر بالمعادلات الأربعة متقاربة برتبة 

 إذ كانت كل النتائج مقاربة ،(GGA-PBEsol)  و ,(GGA-PBE) (LDA)  دالیة الكثافةاختیار

 سواءا بالزیادة أو بالنقصان مما یبین مدى صلاحیة ىذه التقریبات  %2لمتجربة بنسبة خطا لم تتجاوز 

المدروسة في ىذه كثافة بالنسبة لممواد التأثر باختیار دالیة تلا التي حساب الخصائص البنیویة في 

 .المذكرة

 الخواص الالكترونیة -2

الحسابات في دراسة شرائط الطاقة تداخل أو عدم تداخل عصابتي النقل والتوصیل  نتائج بینت       
المدروسة، حیث تمكنا من ملاحظة وجود الفجوة الطاقویة من عدم وجودىا ثم حسابيا بمختمف  لممواد

 ،(inter-metal)من بین المعادن Al2Sc و  ، (Metal)من المعادن(ZrN) الدالیات فتمكنا من تصنیف 
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-half))من انصاف معادن  Ti2NiAl وأخیرا (semi-conducteur)من اشباه النواقل   AlAs و

metal  غیر أننا لاحظنا تباعدا في القیم بالنسبة لمسبیكة الواحدة من جية واختلاف بالنسبة لمدالیة الواحدة
 لتقدیر قیمة الفجوة الطاقویة في حالة TB-mBJفاستعممنا تصحیح  .اذا انتقمنا من سبیكة لأخرى 

وبنسبة  eV 2.259 =Eg التجریبیة حیث وجدنا  ىذا التصحیح قیم مقاربة جدا لمقیمأعطىلقد . وجودىا
 فقط في  %2.46 وبنسبة خطا eV 0.556 =Eg كما وجدنا AlAs لمسبیكة الشبو ناقمة  %1.76خطا 

.  التي تتمیز بالاستقطاب السبیني Ti2NiAl لمسبیكة  الأسفلحالة حاملات الشحنة ذات السبین 

  

 

 

 



 ملخص

  نظرية دالية الكثافة لبعض السبائك إطار في  والالكترونيةبدراسة الخواص البنيوية قمنا العمل،  هذا في
ZrNوAlAs  ، Al2Sc و Ti2NiAl . باستخدام طريقة الكمون الكامل الأول المبدأ هذه الدراسة وفق حسابات إجراءتم 

 وتقريب التدرج المعمم، (LDA)ضمن تقريب الكثافة الموضعية  (FP-LAPW)  المستوية المزادة خطياالأمواجوطريقة 

(GGA-PBE)الذي طوره  Ernzerhor- Burke- Perdewنسخةوكذلك (GGA-PBEsol) المعدلة لممواد الصمبة .
تم حساب المعاملات من ثابت الشبكة البمورية، ومعامل الانضغاطية والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطية لمختمف نسخ 

 فان أخرىتتوافق جيدا النتائج فيما بينها المتحصل عميها بالطرق المختمفة من ناحية، ومن ناحية . (EOS)معادلات الحالة 
بالنسبة لحسابات الخواص الالكترونية، فقد . ثوابت الشبكة البمورية المحسوبة تتفق جيدا مع المعطيات التجريبية المتاحة

 كمون  (TB-mBJ)  وكذلكGGA-PBEsol  وLDA ،GGA-PBE إلى إضافة التبادل والارتباط تأثيرتمت معالجة 
Tran-blaha  المعدل من طرفBecke Johson  نوقشت .  التقميل من قيمة فجوات الطاقةأو في التقدير الإفراطلمنع

 .النتائج التي تم الحصول عميها وتمت مقارنتها مع المعطيات التجريبية المتاحة
 

 . الخواص الالكترونية -سبائك مكعبة -  ثابث الشبكة البلورية -  حسابات المبدأ الأول :الكلمات المفتاحية

  

Abstract 

In this work we report a density functional study of the structural and electronic properties of 

the some alloys Zrn, AlAs, Al2Sc and Ti2NiAl. These first-principle calculations have been 

performed using the full potential linearised augmented plane wave method (FP-LAPW) 

within the local density approximation (LDA), the generalized gradient approximation 

developed by Ernzerhor– Burke- Perdew (GGA-PBE) and the new version (GGA-PBEsol) 

developed for solids. The calculated structural parameters like the lattice parameters, the bulk 

modulus and its pressure derivate were calculated from different versions of the equation of 

state (EOS). One can appreciate the good agreement between the values obtained from the 

different procedures. In the ether hand the calculated structural data. For the electronic 

properties calculation, the exchange and correlation effects weret treated in addition of   

agreement with the LDA, GGA-PBE, GGA-PBEsol by the Tran-blaha modified by Becke 

Johson (TB-mBJ) potential to prevent the overestimation or the underestimation of the energy 

gaps. The obtained results are discussed and compared to the available experimental data. 

Key words: first-principle calculations, structural parameters, cubic alloys, electronic 

properties 
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