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 السموات ملئ مباركا طیبا كثیرا حمدا تعالى الله أحمد
 على وعزیمة وعافیة صحة من بھ أكرمني ما على والأرض

 رضاه. تنال أن أرجو التي الرسالة ھذه إتمام
  من: كل إلى الامتنان وعظیم الشكر بجزیل أتوجھ ثم
 توجیھات من لي ماقدمھ كل على السعدي بري الفاضل الأستاذ

 أتقدم ،كما دراستنا موضوع إثراء في ساھمت ومعلومات
 إبریر الأستاذ  الموقرة اللجنة أعضاء إلى الشكر بجزیل

  . مذكرتي لمناقشتھم الربیع عماري الأستاذ و المیلود
 من الرسالة ھذه إعداد في ساعدني من كل اشكر الأخیر وفي

  الفیزیاء. قسم أساتذة كل والى بعید أو قریب
  أسرتي أفراد جمیع إلى

  ساعدني......شكرا. من كل إلى
 

 



 

 

أھدي تخرجي ھذا إلى القلب الحنون وإلى الشفاه التي أكثرت لي 
إلى التي حملتني وھنا على وھن وسھرت  ,الدعاء كلما نطقت

 أبيوكما أن الفضل یعود إلى  أمي العزیزةاللیالي على راحتي 
الذي علمني الصعود وھو یراقبني....ثم إلى الذین مھدوا  الغالي

الطریق أمامي كي أحقق أھدافي ووقفوا بجانبي وشجعوني إلى من 
أشد بھم في الحیاة إخوتي حسام ، حلیم ، ریان و ریاض وإلى 

 زوجة أخي زینب وابن أخي أدم.

والى الذین احتجتھم فوجدتھم بنات عمي  فاطمة و رقیة وابنتھا شھد 
نوا عونا في ومیساء وبنات خالاتي صابرة ومدیحھ والذین كار

....وإلى كل ، سعیدة  إیمان ،نورة،منال،مشواري صدیقاتي سعاد
  من أحب.

كل أساتذة قسم الفیزیاء  ذا إلىواھدي  تخرجي ھ
 بكلیة علوم المادة.
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 (VI-2)الشكل

  

  الكمون البلوري لشبكة مربعة ثنائیة الأبعاد. 

(a)      كمون كلي (b)كمونmuffin-tin  
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RbNbO3  
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  RbNbO3.  33للمركب  قیمة المانع الطاقي  4الجدول
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   ة:ــــــــــعامة ــــــمقدم

فھي تشكل مجال ضر دورا مھما رئیسیا في التطبیقات التكنولوجیة، لذا تلعب فیزیاء المواد في وقتنا الحا

المستعملة  لمادةا اختیاراجل ومن  ،والنظریین التجریبیینینشط فیھ عدد كبیر من الباحثین  اومتجددا واسع

....الخ )مع الفیزیائیة والكیمائیة ( الخواص البنیویة والالكترونیة . من ملائمة خواصھا التأكدیجب أولا 

  المرغوبة.التطبیقات 

 ھاخصائصي المواد ذات بنیة بیروفسكایت بسبب من بین المواد النصف ناقلة التي أثارت اھتماما كبیرا ھ

حیث تم استخدام أول كلمة بیروفسكایت من قبل العالم غوستاف روز في عام الھامة.  والالكترونیة البنیویة

 التي لھا نفس بنیة تیتانات الكالسیوم  ABO3تم تعیین مجموعة من الاكاسید بالصیغة العامة . ]1[1839

CaTiO3   البیروفسكایت على نطاق واسع منذ ذلك الوقت.حیث تمت دراسة  

للمركب  والتارمودینامیكیة دراسة الخصائص البنیویة والإلكترونیة ھو مذكرةھذه ال والھدف من

RbNbO3  من خلال استخدام طریقة الموجة المستویة والمتزایدة خطیا والكمون الكاملFP_LAPW 

  وتنقسم ھذه المذكرة إلى أربع فصول :

البلوریة  ھتبنیریخیة لمركب البیروفسكایت وكذا لمحة تا ل تم إعطاءھذا الفص الأول :فيالفصل  

 مركبات البیروفسكایت واھم التطبیقات التكنولوجیة لھذه المركبات.وتصنیف 

 المختلفة  وتطرقنا لبعض التقریبات رةللبلومعادلة شرودینغر  الفصل الثاني: سنقوم بالتعرف على 

وكذا   DFTالادیباتیكي بورن_ابنھا یمر وتقریب ھارتري فوك التي یلیھا نظریة الكثافة الدالیة كالتقریب 

و تقریب  GGAالتقریب المعمم   الارتباطالتقریبات المختلفة المستخدمة لتحدید التبادل وإمكانیة 

GGA_EV   و تقریبmBj . 

طریقة الموجة المستویة المتزایدة خطیا والكمون  إلىالفصل الثالث: في ھذا الفصل تطرقنا  

 Wein2kالتي تعبر على التفاصیل الرئیسة لطرق الحساب مع وصف برنامج  FP_LAPWالكامل

 .المستخدم لمحاكاة الخصائص الفیزیائیة 

 حیث قمنا بدراسة الخصائص البنیویة والإلكترونیة لمركب  عمليلرابع: ویتمثل في الجانب الالفصل ا 

ومعامل الإنضغاطیة  (° )aوناقشنا مختلف النتائج لثابت الشبكة   RbNbO3 الأكسجین روبیدیوم باتنیو

B  والخصائص الإلكترونیة المتمثلة في عصابة الطاقة ( كثافة الحالات الكلیة والجزئیة).والمشتقة الأولى 

 والالكترونیة).و تأثیر الضغط و الحرارة على الخصائص الفیزیائیة (البنیویة 

  وفي الأخیر انھینا ھذه المذكرة بخلاصة عامة لمختلف النتائج المحصل علیھا.
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Ɯүǚ ƺƵǚ ҒƺǘǛƫ:  

]1:[ D.Chenine, Etude Ab-initio des Propriétés structurales, optoélectroniques, 

thermodynamiques et magnétiques des pérovskites, thèse de doctorat, Université 

Abdelhamid Ibnbadis. Mostaganem, 2019. 
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:1-1-I لمركب البیروفسكایتلمحة تاریخیة : 

ت الكالسیوم نااتیتاستخدم مصطلح البیروفسكایت لوصف جمیع البنیات البلوریة المماثلة لمركب 

(CaTiO3)  من طرف العالم الجیولوجي غوستاف روز 1839اكتشف سنة(Gustav-Rose)  أطلق

بحیث تم اكتشاف . ]1[) 1856-1792( علیھ اسم البیروفسكایت نسبة لعالم المعادن الروسي بیروفیسكي

في جامعة أوسلو  )(GOLDSCHIMDTمن طرف  1926بیروفسكایت صناعي سنة أول 

  .]2[النرویج)(

   :  ھي كالتالي   (ABX3)بیروفسكایتللوالصیغة الكیمیائیة 

A  : ھي ذرة كاتیون ذات قطر ایوني كبیرCa, Sr, Rb, Ba, Pb, Bi ….)(  

B  :ھي ذرة كاتیون ذات قطر ایوني صغیر )Zr, Nb, Fe, Se……(  

X :في حالات  ھالوجین أو نیتروجین عبارة عن تكونولاكنھا قد أكسیجین في حالة الاكاسید  ھي ذرة

  .]4[ أخرى

 الي:كالت الكیمیائیة للتفاعل ھيالمعادلة 

RbO+NbO2→RbNbO3  

 2-Iوفسكایت::البنیة البلوریة لمركبات البیر  

وصفھ بشبكة مكونة من تسلسل ثلاثي الأبعاد من ثماني  یتم ABO3ت البیروفسكای، )221رقم (  3     الفضائیة في المجموعة یتبلوربسیط،  مكعبعبارة عن  المثالیة مركبات البیروفسكایتبنیة  

.وفي الأخیر  Oالمرتبطة ببعضھا البعض عن طریق ربط ذرة الأكسجین   (BO6)السطوح المنتظم 

  ]I -1(]1الشكل (ذرات.  5یحتوي على  (ABO3) فالشكل البلوري للبیروفسكایت

  

  ). (BO6 شبكة ثماني الوجوه وتمثل ABO3یتللبیروفسكیمثل البنیة المثالیة ): I-1الشكل(
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  حیث أن:

ü الكاتیونA  الأنیون من ذرات 12محاط ب X. 

ü الكاتیون  B  من الأنیون ذرات  6محاط ب X . 

ü الأنیونX  ذرات من الكاتیون  4محاط بA و ذرتین من الكاتیونB . 

  ھنالك طریقتین لوصف بنیة البیروفسكایت :-

  في وسط المكعب متموضعةفتكون  Bأما الذرات  )0،0،0ل (في الأص یكون  Aتموضع الذرات  -1

  كما ھو موضح في) 1/2، 0،1/2(في منتصف كل وجھ  Xوالذرات  ) 1/2، 1/2، 1/2( 

  ]a-2-I(.]3ل (الشك

 تشغل الموضع A بحیث تصبح ) 1/2، 1/2، 1/2( عتحریك الأصل بواسطة شعا -2

في منتصف كل  ) 0، 0، 1/2( تشغل الموضع Xو  )0، 0،  0الموضع (تشغل  B و ) 1/2، 1/2، 1/2( 

  ]b-2-I.(]3الشكل (في ضلع كما ھو موضح 

 

  )0,0,0تقع في الأصل (A) ذرات aبنیة البیروفسكایت ( ):I-2الشكل (

)b ذرات (B ) 0,0,0تقع في الأصل( 

  ]2[: ھنالك نوعین من البیروفسكایت

یشغلھا عنصر  Bأو  Aھي البیروفسكایت التي یكون فیھا الموقع  :ABO3البیروفسكایت البسیط 

  . CaTiO3  ،PbTiO3 ،RbNbO3میائي واحد مثل : یك
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 أنتشغلھما نوعین من الذرات المختلفة ویمكن  Bو  Aیكون الموقع  أنیجیب  البیروفسكایت المعقد :

 NaxByTiO3،Mg0.33Nb0.66O3كلیا.مثل:  أوجزئیان  أومرتبا،  أوعشوائیا،  إمایكون توزیع الكاتیونات 

  3-I: تصنیف مركبات البیروفسكایت :  

ویمكن التصنیف على  تصنف مركبات البیروفسكایت إلى نوعین عائلة الھالوجینات وعائلة الاكاسید 

  xحساب الأنیون

 والبروم(Cl)  والكلور (F)الفلور المجموعة السابعة من الجدول الدوري وتتمثل في:عائلة الھالوجینات

(Br) والیود (I) ) ذي العلى العنصر  اعتماداو .]5[ وتتحد مع المعدن لتشكل ھالیدات )-1ذات التكافؤ

 : نوعانھناك للبیروفسكایت الھلوجین  Aیحتل الموقع 

Ø :بحیث الكاتیون بیروفسكایت الھلوجین غیر عضویة A یمثل معدن. 

Ø بیروفسكایت المھجن عضوي غیر عضوي:استبدال A الغیر عضوي بجزء عضوي 

   (R-NH3) ]4[. 

بیروفسكایت  یدأكسمن أجل تشكیل بنیة  ،(ABO3)ب  الكیمائیة للاكاسیدتمثل الصیغة ت :الاكاسیدعائلة 

ي ذال Bو  A الكاتیونبقى ثابت بمجموع ي لایتغیر ویالذ )-6( نائي یجب تعویض تكافؤ الأكسجین الث

 -A1+ B5+  O2)مثال :  ومنھ فإن شحنة المركب معدومة )+6(یكون مساویا 
3 )   ،(A2+ B4+ O2-

 3) 

،(A3+ B3+ O2- 
3 ) .]1[ 

 : 4-I: التطبیقات التكنولوجیة لمركبات البیروفسكایت 

تلعب البیروفسكایت دورا مھما في الإلكترونیات الحدیثة و الصناعات التكنولوجیة حیث تم استخدامھا 

ولھا القدرة على التوصیل في درجات الحرارة العالیة ت والمكثفات والذاكرا ]6[ان المیكروویف في أفر

ذلك مقاییس الضغط والإلكترونیات كذا تحویل الضغط المیكانیكي أو الحرارة إلى كھرباء وكو ]9[نسبیا 

 (CaZrS3) الكریستالات مثلن متعدد نیمن نوع الكالسیو بالنسبة للبیروفسكایتأما .]2[ عالیة السرعة

وھذا نتیجة نشر عدد قلیل من فإنھ مفیدا جدا لتحویل الطاقة الشمسیة رغم الاھتمام القلیل بھذا النوع 

واستخدمت كذلك في السیرامیك الشفاف وخلایا الوقود  .]7،8[ البیانات المحدودة حول خصائصھا المادیة

  .]2[والخلایا الكھروضوئیة 

  

الاكاسید من عائلة  (RbNbO3) مركب أكسجین روبیدیوم نیوبات قمنا باختیار ،ن خلال ھذه المذكرةوم

  مركب حدیث الدراسة . وھو
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1-II ::مقدمة  

الخصائص  حسابتشكل أداة قویة ل التي (DFT)لكثافة افي ھذا الفصل سوف نتعرف على نظریة دالیة 

  :معادلة شرودینغرو الالكترونیة للمادة. وتعتمد على حل  لضوئیةو ا البنیویة

-II2ҒƵəǛƞƹ :   ﬞ Ǆƶ ƶƵ  Ƥƾǉəǃ Ƈ :  

Hψ=Eψ                                (1-II) 

  حیث:

H  الھاملتون:  

E الطاقة الكلیة للنظام : 

ψ  دالة الموجة للنظام :  

لكل الجسیمات وطاقة التفاعل فیما بینھا . وفي غیاب الھاملتون الكلي : یكون مؤلف من طاقة حركیة 

  الحقل الخارجي تصبح بالشكل : 

Htot= Te+Tn+Ve-n+Vn-n +Ve-e                               (2-II) 

  .كیة للإلكترونات: الطاقة الحرTeحیث

Te =∑           = ∑  ℏ     ∇    
Tnالطاقة الحركیة الكلیة للأنویة :.  

Tn=∑         = ∑  ℏ    (∇  ) 

Ve-e الإلكترون –التفاعل الإلكترون  : طاقة.  

Ve-e=      ∑            ⟶   ⟶   

Vn-n   نواة–: طاقة التفاعل داخل نواة.  

Vn-n  =
       ∑          ⟶   ⟶     
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Ve-n   نواة  –: طاقة التفاعل إلكترون  

Ve-n  = -      ∑        ⟶   ⟶  ,  

  حیث:

e شحنة  الإلكترون :     ، mكتلة الإلكترون :.  

Mشحنة النواة   ,   ،     النواة : كتلة :.   ,  jو i: المسافة بین الإلكترونین    −    iن و الإلكترو α: المسافة بین النواة     −    β و α :المسافة بین النواتین    −    على التوالي  و β αیة ریة للأنوالأعداد الذ :   

,  المعاملات .خاصة بالإلكترونات j و  iالمعاملات  =   ∇ .خاصة بالانویة          +      +   مؤثر لابلاس.         

 في حالة السكون معادلة شرودینغر مستقلة عن الزمن.

Hψ(r, R) =Eψ(r, R)                      (3-II)  

  حیث تصبح معادلة شرودینغر كالتالي :

Eψ  =ψ]Te +Tn+Ve-e+Vn-n  + Vn-e[  

  )ةبكل الجسیمات ( إلكترون + أنوی دالة الموجة وتتعلق ψتمثل 

E  تمثل القیم الذاتیة الموافقة :  

 24 2.10 وجد 3سم 1نجد في    Z=14. لما   N(Z+1)3تحتوي على  ذرةN من معادلة شرودینغر ل 

حلھا ولھذا اقترحت عدة  لمعادلة عدد كبیر من المجاھیل التي لایمكنھذه اومنھ فإن ل، مجھول تقریبا

  .]1[ تقریبات نذكر منھا
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1-2-IIیمرأوبنھا  –بورن  : التقریب الأدیابتیكي (Born –Oppenheimer):  

یعتمد على فصل حركة  أوبنھایمر الذي–نستعمل تقریب بورن  من أجل تبسیط حل المعادلة 

 الأنویةكتلة  كتلة الإلكترون بعین الاعتبار الاختلاف  الكبیر بین یأخذوالذي  ،نویةالإلكترونات  عن الأ

 ]2[أقل بكثیر من كتلة النواة وسرعة الإلكترون أكبر بكثیر من سرعة النواة   الإلكترونكتلة  آنحیث 

یأخذ التفاعل فیما بینھما بثابت  و.ل الطاقة الحركیة للنواة ونعتبرھا ساكنة أمام الإلكتروناھمإ یتم وبھذا

 Tn=0 ,  Vn-n  = cte أي :

 كالتالي : یانحیث یصبح الھاملتون

H= Vn-n +He                                                                                                              (4-II) 

He = Te+ Ve-e +Ve-n                                                                                               (5-II) 

He ھاملتونیان الإلكترونات : 

  إذن معادلة شرودینغر تصبح كالتالي:

Heψe (r, R) = [Te +Ve-e+Ve-n] ψe (r, R)                                 (6-II)  

 –لایمكن حلھا بالطریقة الریاضیة المعروفة نستخدم تقریب أخر یسمى تقریب ھارتري ه المعادلة ذھ

  فوك.

2-2-IIتقریب ھارتري :(Hartree ):  

كل إلكترون یتحرك منفردا في الحقل المتوسط  .الحر الإلكترون وذجنمعلى  ]3[ تريیعتمد تقریب ھار

مشكلة العدد  و التقلیل منالتقریب ھ ھذا ھدف منوال وباقي الالكترونات الأخرى المتولد عن الأنویة

  أي یكتب الھاملتونیان من الشكل :  . الكبیر للإلكترونات إلى مشكلة إلكترون واحد

H = ∑                                                              (7-II) 

∏= (⃗ )   ونكتب دالة الموجة الكلیة كجداء دوال الحالة لكل إلكترون على الشكل:       (    ⃗ )                                           (8-II) 

  : ةترونیكوالطاقة الكلیة للجملة كمجموعة الطاقة الموافقة لكل الحالات الإل

E=∑                                                               (9-II) 
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−  للإلكترونات كالتالي: ة شرودینغرومنھ تصبح معادل ℏ   ∇ +      (    ⃗ ) +   ( ⃗)   ( ⃗)=   ( ⃗)              (10-II) 

 الكامنة للإلكترون في حقل الأنویة:   الطاقة .1

     (    ⃗ )=∑          →                                                               (11-II)       یمثل موضع الأنویة  

⃗    )   الكمون الفعال أو كمون ھارتري: .2 ) = −   ∑             ⃗       ⃗                                         (12-II) 

3-2-IIفوك ھارتري : تقریب (Hartree – Fock):  

 لباوليالاستبعاد مبدأ  ھارتري لایحترمتقریب  أنر تقریب ھارتري حیث أظھلمسة جدیدة ل أضاف فوك

لكترون إ N احتمال لوضع  !Nأي أنھ یوجد   ،]5[الإلكترونات  السبین لنطام.وقام بإدخال مبدأ  ]4[

⃗     ) موضع N على ,      ⃗ … … … . .       ⃗   استبدال دالة الموجة الكلیة بمحدد سلایتر. ویتم (

ψ=ψ(     ⃗ ,      ⃗ … … … .       ⃗ )                                             (13-II) 

ψ=  √ !    (  →)   (  →) … …   (  →)  (  →)   (  →) … …   (  →)  (  →)   (  →) … …   (  →)  
  حیث یسمى بثابت التعامد  ! √  

تسھیل حلول لم یستطیع أقل دقة في حساب الخصائص الفیزیائیة للجسم الصلب ووحتى ھذا التقریب 

.ومن ھنا فھو یستخدم في نطاق واسع في كیمیاء الكم لدراسة الذرات والجزیئات معادلة  شرودینغر

  .(DFT)نظریة دالیة الكثافة  انطلق دور
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3-II نظریة دالیة الكثافة:(DFT):  

حیث انھ ، نظریة دالیة الكثافة ھي من بین الطرق المستخدمة على نطاق واسع في فیزیاء المواد

كمون ودالة الموجة. وذلك لحساب الطاقة الشكل  اختیارمن اجل حساب بنیة عصابات الطاقة یجب 

ھو التقلیل من عدد المتغیرات التي تدخل في الحساب أي انھ یمكن التعبیر عن ف ، والھدEالكلیة للنظام 

 (x, y, z).والتي تكون كدالة للإحداثیات ( )ρبواسطة الكثافة الإلكترونیة    Eالطاقة الكلیة للنظام 

E= ( )                                                                 (14-II) 

1-3-II فارمي  –: نظریة توماس(Thomes-Fermi):  

كدالة لكثافة  الطاقة الكلیة لغاز الإلكترونات اللامتجانسة 1927فارمي عام  -صاغ كل من توماس

إجراء عدة تقسیمات عنصریة على منطقة بریلیوین، .وذلك ب]6،7[الإلكترونات المعروفة لغاز متجانس 

  حیث أنھ عند أخر تقسیم تعتبر الكثافة الإلكترونیة ثابتة في كل منطقة من مناطق بریلیوین  المقسمة .

 على الشكل: Eإذن تكتب الطاقة الكلیة للنظام 

E=∫   [ ( )]dr                                                   (15-II) 

  تعطى كثافة غاز متجانس :

ρ=   π          E                                                       (16-II) 

  الطاقة الحركیة للغاز المتجانس :

T=                                                                     (17-II) 

  نجد: (17-II) (II-16)من المعادلتین 

E = ρ
        3π    ; T=       (3  )                       (18-II) 

⇒   ∫ =   T  فارمي ھي: –الطاقة الحركیة لتوماس    =       (3  )∫    dr                   (19-II) 
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 الاعتبار ارتباطفارمي ھي تقریب موضعي لكثافة الإلكترونات لایأخذ بعین -نظریة توماس 

  الإلكترونات.

=  E  :ذن الطاقة الكلیة لنظام الإلكترونات في تقریب توماس_فارمي ھي كالتالي إ         (3π )   ∫      +∫ ( ) ( )  +   ∫  ( ) ( ́)|   ́|     ́      (20-II) 

  ذه النظریة:كما أجریت بعض التحسینات لھ

ü                                                                                 :فعل التبادل المقترح من دیراك E   = E  − C ∫ ρ                                                  (21-II) 

ü :فعل الارتباط المقترح من طرف فینغر   [ρ] = −  .   ρ    .    ρ                                                  (22-II) 

  تقریب توماس فارمي ھو تقریب موضعي لكثافة الإلكترونات.ذكر أن لن 

2-3-II كوھن  - غھوھنبار: نظریة(Hohenberg_Khon):  
  .]8[ھوھنبارغ_كوھن تعتمد نظریة دالیة الكثافة على النظریتین المطروحتین من قبل

ü :النظریة الأولى  

(كمون الأنویة) ھو ( )    الطاقة الكلیة لنظام الإلكترونات المتفاعلة في الكمون الخارجي

  أي: ( )ρدالیة وحیدة لكثافة الإلكترونات 

E=E( )                                                                           (23-II)  ( ) =  ( ) +       ( )                                    (24 −   ) 

( )   : دالة شاملة للكثافة الإلكترونیة.( )   حیث: =  [ ( )] +    [ ( )]                                       (25 −   :الطاقة الحركیة.( )  (  

ü :النظریة الثانیة  

الحد الأدنى ھي كثافة الحالة الأساسیة للجسیمات الكثافة التي تعطي تنص ھذه النظریة على أن 

(  )   بالضبط، وكل الخصائص الأساسیة ھي دالیة لكثافة الإلكترونات كالتالي: =     ( )                                                (26-II) 
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 (II-27)                                                     ⟨ | | ⟩ =( )   بحیث یتم التعبیر عن دالیة الطاقة ب:

(ρ) ,    بحیث : = ⟨ψ|T + U|ψ⟩                                         (28-II) 

T,U         كمون تفاعل والطاقة الحركیة للإلكترونات على التوالي  

(ρ) ,    باستخدام تقریب ھارتري نجد:       =   ∬ 2 ρ( )ρ( ,)|   .| drdr,+ ( )                    (29-II)                                         

        =  , ( ) + ∫    ( ) ( )   

 

ل الحقیقیة وطاقة تفاعل تمثل الطاقة الحركیة للإلكترونات زائد الفرق بین طاقة التفاع ( )Gحیث: 

 .   _ كوھن أن كثافة الحالة الأساسیة ھي كثافة الحد الأدنى كما اثبت ھوھنبارغھارتري ،

 

3-3-II: شام - معادلة كوھن(Kohn_Sham):  

نستخدم مبدأ  الأساسیةكثافة الإلكترونات ھي مجموع كثافة الجسیمات و للحصول على طاقة الحالة 

  تعطى كثافة احتمال تواجد الشحنة ب: ]9[ التغایر

ρ( ) = ∑ψ ∗(r)ψ (r)                                                  (30-II)                              

=    طاقة ھارتري_فوك : ( ) .  وE (ρ)دالیة الطاقة الكلیة للإلكترونات   +                                                                  (31-II)   , =   + (  +   )                                                   (32-II) 

  :حیث

T .الطاقة الحركیة للجسیمات في حالة التفاعلV    كمون تبادل الإلكترونات والذي یعرف ب     .الطاقة الحركیة للإلكترونات الحرة ,     كمون ھارتري     إلكترون. –كمون التفاعل إلكترونV =  +    
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= Vكمون ارتباط الإلكترونات والذي یعرف ب:     +    

= , F  كالتالي:   ,  الدالیة    إذن  +  +   −                                             (33-II)    =   +   + (  +   )    =   +   ھو كمون تبادل _ارتباط  

( )   أي دالیة الطاقة الكلیة ھي: =   ( ) +   +    +                      (34-II)         

T    _شام:معادلة كوھن + V  (r) + V (r) + V  (r) φ (r) = ε (r)φ ( )        (35-II)                          

4-3-IIحلول معادلة كوھن_شام :(kohn_Sham ) :  

  .(II-1)الشكل فيیتم حل معادلة كوھن_شام بشكل متكرر باستخدام حلقة تكراریة موضحة 

 (DFT) حیث تعتمد حلول ھذه المعادلة على مختلف طرق حساب بنیة عصابات الطاقة مبدئیا على

  ].10[كمون ومدارات كوھن_شام ،وتترتب حسب استخدامھا للكثافة

 FP-LAPWمن بین الطرق التي تم استخدامھا طریقة الموجة المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل

 _شام.التي تعتمد على مدارات كوھن

  وبالتالي دالة الموجة الأساسیة ھي:

ψ (r) = ∑C α φα( )                                                       (36-II) 

  المعادلة الأساسیة. ( )φαمعاملات  لنشر لدالة الموجة. α   بحیث:

التكراریة بحیث تكون الطاقة  المعاملات تحسب باستخدام الحلاقات المعادلات الأساسیة و وحل ھذه

  الكلیة في القیمة الدنیا.

H)  _شام تعطى:معادلة كوھنوحل  − ε O)  = 0                                                (37-II)                              
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H:شام.ھاملتونیان كوھن_    

 O.مصفوفة التغطیة : 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                   ƴƲƈ Ƶǚ(1-II) :.مخطط حلول معادلة كوھن_شام 

   ρالكثافة الأولیة 

  ( ) إیجاد الكمون 

 حل معادلة كوھن_شام

 تحدید طاقة فارمي       

 حساب الكثافة الإلكترونیة الجدیدة     

 

 لا   مطابقة ؟؟       

ρ   , ρ   

 تولید كثافة جدیدة 

 

 نعم   

 أحسب         
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4-IIارتباط : - : دالة تبادل  

1-4-II تقریب كثافة الموضع:LDA:  

، ]11[ موضعیا متجانسلامتجانسة باعتباره لتقریب كثافة الموضع ھو تقریب لنظام الإلكترونات ا

(ρ)         في ھذا التقریب ب: بحیث تعطى طاقة تبادل_ارتباط = ∫ ρ (r)ε   ρ(r) dr                                             (38-II)  

(↓ ,↑ )         وباستخدام مبدأ سبین تكتب طاقة التبادل_ارتباط ب: = ∫ ( )     ↑ ( ), ↓ ( )                    (39-II)  

  طاقة تبادل_ارتباط على قسمین. أنمع العلم 

ε  (ρ) = ε (ρ) + ε (ρ)                                                          (40-II)       

= εطاقة التبادل ھي:      .       

= وذلك باستخدام الوحدات الذریة   4   3    
 

= εطاقة الارتباط ھي:    .      .  

  لى كل المدارات المشغولة أي:اب كثافة الإلكترونات یتم الجمع عولحس

ρ(r) = ∑  ∗( )  ( )                                                    (41-II)  

2-4-II تقریب التدرج المعمم :GGA :  

المستخدم حالیا أخذت   (LDA)لتقریب الكثافة الموضعیة  ھوتصحیح(GGA)تقریب التدرج المعمم 

 ( )ρ∇عبر التدرج ( )ρر تغیر كثافة الالكترونات ین الاعتبابع

النتیجة المتحصل علیھا نعید ترجمتھا كسلسلة لمنشور تایلور في تقریب التدرج المعمم  أن أي

LSDA]12،13[  

  لأتي:بادل_ارتباط في التدرج المعمم كاومنھ طاقة ت
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E     ρ ↑ (r), ρ ↓ (r) = ∫ f(ρ ↑, ρ ↓,∇ρ ↑,∇ρ ↓)               (42-II) ∇ ( ).تدرج الكثافة الالكترونیة :  

f   یعتمد أساسا على عامل تحسینGGA .المستعملة  

3-4-II:  تقریبGGA-EV:  

یقللان من فجوات الطاقة.أي أن قیمة المانع الطاقي أقل LDA و GGAمن المعلوم كل من التقریبیین 

  من القیمة التجریبیة.

والھدف ھو ] Engel and Vosko ]14بحیث تم تحسین تقریب التدرج المعمم من قبل أونقل و فوسكو

 .الإلكترونات جیدة بالمقارنة بالقیم التجریبیةالحصول على خصائص 

4-4-II تقریب :mBj:  

 2006سنة   Johnsonو  Becke  ھو نسخة معدلة من تقریب  Blaha [15] و Transتقریب كل من 

 Trans.حیث قام GGAو  LDAمثل  استخداما الأكثرحیث أثبت ھذا الأخیر فعالیتھ مقارنة بطرق 

 Johnsonو  Becke  النسخة المعدلة لتقریب 2009یونیو  3مقالھم المنشور في  في  Blahaو

  بالصیغة التالیة :

  ,    =    ,   ( ) + (3 − 2) 1  512  2  ( )  ( )                             (43 −   ) 

  حیث:

ρσ(r)كثافة الالكترونات     = ∑  ψ ,σ   σ     

( ) كثافة الطاقة الحركیة  =   ∑    , ∗   Becke-Rousselالكمون ل         ,            ,  ∇

 ألتربیعيھذا الثابت المختار یتعلق خطیا مع الجذر  ]Johnson ]16و   Becke لدالیة  c=1اخترنا  ذاإ

|( )ρ∇|المتوسط ل 
ρ( )  
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     (II-44)        كالتالي :  cالشرح المقترح ل 

           =  +           ∫ |∇ ( ́)| ( ́)    ́     
  

  حجم الخلیة العنصریة للنظام.      ثوابت و    , 
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1-III :مقدمة :  
 ]2[م أندرسون . حیث قا ]1[ بواسطة سلاتر 1937في عام  (APW)تم تطویر طریقة  الموجة المستویة 

وتعتمد  FP_LAPWتسمى بطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا و الكمون الكامل بعدة تعدیلات ل

 لكتابة الكمون البلوري والمسمى كمون خلیة النحل.  Muffin _tinعلى تقریب  APWطریقة 

  r [U(r⃗)]وحسب ماقدم سلاتر لھذا التقریب فإن الكمون یكون متناظرا كرویا داخل الكرات 

U(r⃗)].ویكون الكمون ثابت بالخارج = U ] 

= U]ومن أجل تبسیطھا نختار الطاقة المحسوبة    ویصبح الكمون على الشكل التالي: [0

U(r) =  U(r )                          r ≤ r 0                            r > r           (1 − III) 

r: بحیث = |r⃗|  

التي ھي التحسین الذي وضعھ   LAPWقبل البدأ في طریقة  APWتحدث عن طریقة سنتطرق أولا لل

  .APWسلاتر لل 

2-III  طریقة الأمواج المستویة المتزایدة :(APW):  
دالة الموجة  ومن اجل كتابة،]3[م 1937في عام  APWالمتزایدة ناقش سلاتر طریقة الموجة المستویة

كما یوضح .أو كمون خلیة النحل M.Tللإلكترونات أخذ سلاتر شكل دالة الإلكترونات الخاصة  بكمون 

  .III-2الشكل و  III-1الشكل 

  الفصل الفضاء إلى منطقتین: .بحیث تم

ü :تشمل  المنطقة الأولىM.T .كل الأنویة و الإلكترونات شدیدة الارتباط بھا ویكون داخل الكرة 

ü :التيتتمثل في المنطقة الإقحامیة وتشمل الإلكترونات ضعیفة الارتباط بالانویة و المنطقة الثانیة 

 .تحیط بالكرات
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  .M.T: شكل كمون (III-1)الشكل 

  M.Tیمثل نصف قطر   rحیث:

 والذي یعطى بالعلاقة:

Φ(r) = ⎩⎪⎨
⎪⎧ 1
Ω
    C e (   )               r > r   A  (r)U (r)Y  (r)          r < r   

         (2 − III) 

Ω  تمثل حجم الخلیة الموحدة:  Y   الدالة الھرمونیة (التوافقیة) الكرویة :  C  معاملات النشر :  

  وحلول معادلة شرودینغر تكون:

 .M.Tحلول شعاعیھ داخل الكرة  §

 موجة مستویة في المنطقة الإقحامیة. §

  ذي یكتب:شعاعي الالھي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودینغر للجزء  U (r)في حین 

 − d dr + l(l + 1)r + V(r) − E  RU (r) = 0          (3 − III) 

V(r)یمثل الجزء الخاص بالكمون الكروي.E .تمثل الطاقة الخطیة:  

  المنطقة الإقحامیة

 الكرة 

MT 
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تكون معامدة لكل الحالات الذاتیة القلبیة تنتھي  (III-3)في حین أن الدالة الشعاعیة المعرفة في العلاقة 

  Eو Eالموافقة للقیم الذاتیة   Uو   Uمن أجل الدوال الشعاعیة  M.Tشروط التعامد عند حدود الكرة 

  وتصبح معادلة شرودینغر كالتالي:

(E − E )rU U = U d rU d r − U d U d r                      (4 − III) 

الخاصة   Cبدلالة المعاملات    Aعلى سطح الكرة تنشر معاملات  ϕ(R)ولضمان استمراریة الدالة 

تسمى معاملات التغایر في طریقة   Eبالامواج المستویة في المنطقة الاقحامیة ،المعاملات الطاقویة 

APW  :بعد الحسابات الجبریة نحصل على  

A  = 4πi Ω   U (R ) C J (|K + g|R )Y  ∗ (K + G)(5 − III)  

وبالتالي نتحصل على دالة  M.Tتصبح متوافقة مع الدوال الشعاعیة في كرة  Gالدوال الذاتیة المعرفة ب: 

  .  APWأساسیة 

أي نتحصلعلى عصابة   Eالموافقة للطاقة  M.Tھي حلول لمعادلة شرودینغر داخل كرة   APWالدوال 

  .Gالطاقة الموافقة للمعامل 

ن في ھذه الحالة لا وذلك U ( r)الدوال  مجموعة من الصعوبات خاصة في ظھرتAPWي طریقة ف

وبالتالي الدوال الشعاعیة  M.Tتكون معدومة على سطح كرة   U (r )قیم    Aنقصان المعاملات 

] 4[  ولحل ھذا المشكل أدخل كولینغ البینیة،تكون منفصلة عن دوال الموجة المستویة في المنطقة 

على  أساساترتكز  APWالمستویة المتزایدة  الأمواجمجموعة من التغیرات على طریقة  ]2[وأندرسون 

مع امتلاكھا مشتقات بالنسبة للطاقة  U (r)بترتیبات خطیة  M.Tخارج كرة  ϕ(r)تمثیل الدالة الشعاعیة     ̇ (r)  المستویة المتزایدة خطیا  الأمواجسمیت بطریقةFP_LAPW.  
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  : یمثل الكمون البلوري لشبكة مربعة ثنائیة الأبعاد.(III-2)الشكل

(a)     كمون كلي (b)كمونmuffin-tin 

3-IIIمبدأ طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل: FP_LAPW :  

تكون على  M.Tالدالة الأساسیة داخل كرة  FP_LAPWفي طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا 

  بالنسبة للطاقة. U (r)Y  (r)وتمتاز باشتقاق  U (r)Y  (r)شكل ترتیبات خطیة للدالة الشعاعیة 

 تخضع للشرط التالي: U (r)Y  (r)،والدالة   APWتعرف مثل دالة الطریقة   Uالدالة  

 − d dr + l(l + 1)r + V(r) − E  rU  ( ) = rU (r)                (6 − III) 

أي استمراریة ھذه الدوال  M.Tعلى سطح الكرة  الاستمراریةمضمونة   Uو   Uاللانسبیة الدوالفي حالة 

  )M.Tكرة  (خارجمع الموجة المستویة في المنطقة البینیة 

 :FP_LAPWللطریقة  أساسیةتصبح دالة ( LAPW)إذن دالة الموجة المستویة متزایدة  

ϕ(r) = ⎩⎪⎨
⎪⎧ 1Ω    C e (   )             r < 0     A  U (r) + B  U  (r) Y  (r)         r ≥ 0  

    (7 − III) 
 .  Aلھا نفس طبیعة المعاملات   U   الموافقة للدالة  Bحیث المعاملات

، داخل APWحالة  تكون الموجة المستویة الوحیدة في المنطقة الإقحامیة مثل  LAPWدوال ال

  Eقلیلا عن عصابة الطاقة   Eباختلاف   APWأفضل من الدوال   LAPWالدوال  .M.Tالكرة
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  Eیمكن أن تنشر على الدالة المشتقة والطاقة  Uوالدالة  APWالترتیبات الخطیة تنتج أحسن دالة شعاعیھ 

U (E بالشكل: + r) = U (E , r) + (E − E )U (E, r) + 0((E − E ) )    (8 − III) 

E)0إذن  − E )  . یمثل الخطأ الرباعي الطاقوي 

تضمن استمرار دالة الموجة على  FP_LAPWالمستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل  الأمواجطریقة 

  .M.Tسطح الكرة 

5-III برنامج :Wien2K:  

البرنامج  ]Wien2K  ]5  في حساباتنا استخدمنا طریقة الموجة المستویة خطیا المدمجة في برنامج

  :(III-3)لبرامج الفرعیة المنفصلة الشكل یشمل مجموعة من ا

NN: .یحدد ھذا البرنامج المسافة بین كل ذرة وجوارھا الأقرب كما یساعد في تحدید أقطار الذرات  

LSTRART:  نیة بیولد ھذا البرنامج الكثافة الذریة ویحسب الفرق في طاقة المدرات وبالتالي یحسب

 عصابات الطاقة.

SYMMETRY:  لمواقع الخاصة بالذرات یولد عملیات التناظر في الجملة ویحسب المجموعة النقطیة

 یولد المعامل الأساسي لھرمونیة الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي.

KGEN:  یولد المكعباتK .في منطقة بریلیون  

DSTART:  لبدایة دورات الحساب الذاتي  الأولیةیولد الكثافةSCF  المنتجة من الكثافة الذریة والمولدة

  . LSTARTمن 

  محددة في النقاط التالیة: SCFدورات الحساب الذاتي  أنفي حین  

LAPW0: .یولد الكمون انطلاقا من الكثافة 

LAPW1: .حساب عصابات التكافؤ القیم الذاتیة والأشعة الذاتیة 

LAPW2:.حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتیة 

LCORE: .حساب الحالات القلبیة والكثافة 

MIXER: والخارجةیخلط الكثافة الداخلة. 
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OUI                                                  NON  

 

 .Wien2K: يمثل خوارزمية برنامج (III-3)الشكل 

NN 

Vérifier le nom 
chevauchement des 
sphères 

 LASTART Calcul 
atomique     =        

Densité 
atomique fichier 
d’entrée  

                SYMMETRY 

  Fichier           structure, 
fichier d’entrée  

               KGEN 

       DSTART 

Génération de la 
maille K  

Superposition des 
densités atomiques   ( ) 

∇   = −8            ( )    

LAPWO 

 =   +     
    V 

 LCORE calcul atomique         =                         
LAPW1     −∇ +    =                       

                  LAPW2    =   ∗    <         
                       MIXER    =     ⊗(    +      ) 

     

     

Convergée ? Stop 
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IV:1 ::مقدمة  

طریقة استخدام وذلك بكب البیروفسكایت في الطور المكعب مرخصائص بدراسة في ھذه الرسالة قمنا 

و GGA_PBE تقریبات في   FP_LAPWالموجة المستویة المتزایدة خطیا و الكمون الكامل 

GGA_EV وmBj   المدمجة في برنامجWien2k.  

تموضع ذرات حیث ت )221رقم (  3   في المجموعة الفضائیة  RbNbO3مركب  یتبلور

  عبفي رؤوس المك Nbو ذرات نیوبات ) 0,5، 0,5، 0,5(في منتصف المكعب   Rbالروبیدیوم

  كما ھو موضح في ) 0,5، 0، 0( مكعبلل الأحرفمنتصف كل  في O وذرات الأكسجین و)  0، 0، 0( 

 .(IV-1)الشكل

  

 RbNbO3البنیة البلوریة لمركب  :(IV-1)الشكل

و المشتقة  Bمل الإنضغاطیة ا، مع  a(A°)( ثابت الشبكة الخصائص البنیویة  درسنا ھذا الفصلفي و

) ، والخصائص الإلكترونیة ( بنیة عصابات الطاقة ، كثافة الحالات الكلیة     Bالإنضغاطیة  معاملى لالأول

  الخصائص الفیزیائیة (البنیویة والالكترونیة).الضغط و الحرارة على  تأثیرو  ,)والجزیئیة 
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IV:2: :تفاصیل الحساب  

والتي اختیرت  Wien2kالمعاملات الحسابیة الخاصة ببرنامج  إلىلدراسة ھذه الخصائص نحتاج 

  كالتالي:

    R  Kمعامل القطع 

• R    ھو أصغر قیمة لأنصاف أقطار الكرةMT. 

• k     للدوال الذاتیة.قطع الموجة المستویة 

• G    .قطع موجة مستویة في كثافة مملوءة 

• l    .1[العزم الزاوي[ 

Ø K       .النقاط المعتبرة من منطقة بریلیون 

=   R  K  كالتالي:نحدد قیم المعاملات الھامة  8   ،K     = 3000   ،G   = 12   ،l   = 10  

  التوزیع الالكتروني للعناصر الكیمائیة بالشكل التالي: یعطى

 التوزیع الإلكتروني ھو: Rbالروبیدیوم بالنسبة لذرات 

1S2 2S22P63S23P63d104S24P64d1 

 :التوزیع الإلكتروني ھوNbنیوباتبالنسبة لذرات  

1S22S22P63S23P63d104S24P64d5 

 التوزیع الالكتروني ھو:Oالأكسجینبالنسبة لذرات  

1S22S22P4  

  كالتالي:  RMTوتم اختیار أنصاف أقطار كرة 

  Rb Nb  O  الذرة
RMT(u a) 2.5  2.5  1.88  

 

    RMT :اختیار أنصاف أقطار كرة1الجدول 
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IV:3 الخصائص البنیویة للمركب:RbNbO3:  

حساب الخصائص في  لاستخدامھا البنیویةبالخصائص  النظریة لأي مادة نبدأ دائما الخصائصفي دراسة 

  :(IV-2) الشكلقمنا بحساب حجم الخلایا بدلالة الطاقة حسب  .)إلكترونیة معامل المرونة...الخ( الفیزیائیة

  

 .RbNbO3:تغیر الطاقة الكلیة بدلالة الحجم للمركب (IV-2)الشكل 

والمشتقة  B وكذا حساب معامل الإنضغاطیة E0من للطاقة الأدنىتحدید حجم الخلیة الموافق للحد و تم 

  :]Murnghan]2وذلك باستخدام معادلة لمرنقھان  B للضغط بالنسبة  الأولى

E(V) = E + BB  B − 1  V  V V    − V  + BB (V − V )          (1 − IV) 

 :حجم توازن الشبكة الأولیة  V حالة التوازن( الضغط ودرجة الحرارة عند الصفر) :الطاقة الكلیة في V  Eكدالة للحجم  الإجمالیة: الطاقة  E(V)  حیث:

B یة.الإنضغاط:معامل  

 =                                                                              (VI − 2) 

380 400 420 440 460 480 500 520 540 560
-14055,92

-14055,90

-14055,88

-14055,86

-14055,84

-14055,82
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B  :.المشتقة الأولى لمعامل الإنضغاطیة  

  =                                                                                   (VI − 3) 

معامل ل  B الأولىوالمشتقة  B الإنضغاطیةمعامل  a(A°)النتائج المحصل علیھا لثابت الشبكة 

حیث تم  3و الجدول  2متمثلة في الجدول   RbNbO3لمركب  التجریبیةمرفقة بالقیم  الإنضغاطیة

  المتوفرة.بالقیم تھا مقارن

في تقریب  RbNbO3الذي تحصلنا علیھ من اجل مركب  a(A°)الشبكة قیمة ثابت بالنسبة ل -

GGA_PBE   3[ بالنسبة للمرجعقیم المتوفرة لل مقارنة بالنسبة فھو جید[.  

  

  ثابت الشبكة

  متوفرةقیم ال  عملنا الحالي

GGA_PBE 

  

a=b=c  (A°) 

 

4,08(A°)  

 

4.0291 (A°)]3[  

 

 

 ƳǃӨҰƵǚ2:  ҒƲ ƈ Ƶǚ Җ Ǜҝ ƸǊƫa(A°) ب ك ر م   RbNbO3 ل

v  بالنسبة لمعامل الإنضغاطیةB(Gap)  والمشتقة الأولىB    في تقریبGGA_PBE  لم یثبت

ائج بالقیم النتومن أجل ھذا قمنا بمقارنة  علیھا أي دراسة تجریبیة أو نظریة في الأعمال السابقة

 RbTaO3و . SrTiO3لمركبان المتوفرة

المتوفرة كثیر إلى القیم أقرب ب   Bالأولىھا ومشتقات B   أن معامل الانضغاط 3نلاحظ من الجدول 

 .]9-4[بالنسبة للمراجع 
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     المشتقة الأولى                  B(Gap)معامل الإنضغاطیة                   عملنا الحالي  

RbNbO3      4,703                                      169,727          عملنا الحالي  

  

SrTiO3      5-4[ 170           المتوفرة القیم[                                          ---  

                                              175]6[                                            ---  

                                             178,8]7[                                      4,31]7[   

  

RbTaO3    8[4,47                                     ]8[180,75                   المتوفرة القیم[  

                                            177,6252]9[                                 4,4846]9[  

  RbNbO3لمركب   ( )و المشتقة الأولى  (B)معامل الانضغاط  :3الجدول 

4-IV الخصائص الالكترونیة لمركب:RbNbO3:  

ھنا سنقوم بدراسة الخصائص الالكترونیة (عصابة الطاقة و كثافة الحالات الكلیة والجزئیة ) لمركب  

RbNbO3  8.0-في المجال الطاقي المحصور بینeV  8.0 وeVتقریبات  وذلك GGA_PBE و

GGA_EV وmBj.  

1-4-IV  عصابات الطاقة لمركب :RbNbO3:  

التقریبات في كل من   FP_LAPWباستخدام طریقة الموجة المستویة المتزایدة خطیا و الكمون الكامل 

GGA_PBE   وGGA_EV و mBj.  

غیر مباشر طاقوي ذا انتقال  semi conducteur)ھو مركب نصف ناقل (RbNbO3وجدنا أن المركب 

لعصابة التكافؤ  قیمة اعليأي یوجد ،یمثل بنیة عصابات الطاقة في التقریبات السابقة  (IV-3)الشكل و 

  . Γعند النقطة  نقللعصابة ال  وادني قیمة  Lعند النقطة 

یقلل من قیمة عصابة الممنوعة المحسوبة على القیمة  (GGA)ومما ھو متعرف علیھ فأن تقریب 

  ].10[ التجریبیة لھذا تبقى القیم المحسوبة كتقدیر أدنى للقیم الحقیقیة للعصابة الممنوعة

 الأقربھو  mBjفي التقریب حیث نلاحظ أن عرض المانع الطاقي  قیمة المانع الطاقي یمثل 4الجدول  

  .]12[و ]11[جع بالنسبة للمر
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  المتوفرةالقیم  (  )  عملنا الحالي   

GGA_PBE  1,36 eV  1.275[11] (LDA)  
  

[12] (LDA)1.504  
  

 [11] (GW) 2.403 

 

EV_GGA  1,43 eV  

mBj  1,79 eV  

 

  .RbNbO3للمركب :قیمة المانع الطاقي 4الجدول

  
  .Brillouinمنطقة بریلیون الممنوعة في : بنیة عصابات الطاقة  (IV-3)الشكل 

2-4-IVالضغط على الخصائص الإلكترونیة: : تأثیر 

القیم توافق قیم مختلفة  ھذه a(A°)ھنا قمنا بحساب عصابات الطاقة في القیم المختلفة لثابت الشبكة 

في المجال من  ھناك تغیر في موضع مستوى فارمي، ویصبح المركب أنللضغط حیث نلاحظ 

(4.10A°_4.29A°)  عند قیمة أقل من  أما، ناقلنصف   a=4.10A°دة معدنیة.فیتحول المركب إلى ما 

 .(IV-4)  كماھو موضح في الشكل
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 .RbNbO3: یمثل عصبات التكافؤ الممنوعة لمركب (IV-4)الشكل 

  

3-4-VI  كثافة الحالات الكلیة والجزئیة لمركب :RbNbO3:  

قمنا بحساب كثافة الحالات الكلیة والجزئیة  RbNbO3لتحدید بنیة عصابات الطاقة للمركب 

 .(IV-5)الموضحة في الشكل 

من خلال تمثیل كثافة الحالات اتضح لنا مساھمة المدارات الذریة في المنطقة القلبیة في المجال  -

 حیث  یمكن ملاحظة النتائج التالیة:  (eV)20إلى  (eV) -20الطاقي 

 :عصابات التكافؤ تتكون 

ü  20-من  الأولىعصابات التكافؤ(eV) 12-إلى(eV) ھي مجموعة ناتجة عن خلیط

 O-sو   Nb-pللحالات 

ü  12-من لثانیة عصابات التكافؤ ا(eV)   6-إلى(eV)   ناتجة عن الحالاتRb-p 

ü  6-وتتمثل في العصابة العلیا للتكافؤ من الثالثة عصابات التكافؤ(eV)  0إلى(eV)  

  O-p ,Rb-p, Nb-pذرات المھجنة بین ال مستوى فیرمي تشكلت من أساسا من الحالات

 . Nb-s و  Rb-sكما یرافقھ توزیع ضئیل للمدارات 
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ü  أما بالنسبة لعصابة النقل فنلاحظ وجود منطقة واحدة حیث توجد في المجال الطاقي من

5(eV)  18إلى(eV)  والتي تتشكل أساسا من خلیط للحالاتRb-s,Rb-p  وNb-

s,Nb-p      وO-s.  

  

  RbNbO3: كثافة الحالات الإلكترونیة الكلیة والجزئیة لمركب  (IV-5)الشكل 

5-IV: الخصائص الحراریة :  

  :أنحیث اتضح لنا (IV-6)یوضحھا الشكل  التي RbNbO3 ھنا سنقوم بدراسة الخصائص الحراریة لمركب 

Ø الشكل (6-IV) یمثلV(P,T)   بدلالة درجة الحرارة والضغط حیث: الأولیةحجم الخلیة  

 200kحجم الخلیة الأولیة وكذا في درجات الحرارة أقل من  تزاید في 1000kإلي  0kفي درجة الحرارة من 

  الحجم تقریبا ثابت.

أما في  ،) كلما زادت درجة الحرارة462-459في تزاید ( Vحجم الخلیة الأولیة  P=0GPaبثبوت الضغط 

 الخلیة الأولیة.د الضغط زاد حجم فكلما زا T=300kدرجة حرارة الغرفة 
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 :حجم الخلیة الأولیة بدلالة درجة الحرارة والضغط.(IV-6)الشكل

Ø  الشكل(7-IV) یمثل معامل الإنضغاطیةB :بدلالة درجة الحرارة و الضغط حیث 

 200Kمعامل الإنضغاطیة یكون ثابت تقریبا وفي درجة حرارة أكبر من 200Kإلى 0Kحرارة منفي درجة 

قیمة معامل  P=0GPaوفي ضغط منخفض   T=300kیتناقص تدریجیا ، أما بالنسبة لدرجة حرارة الغرفة 

  223GPaھي بالتقریب  RbNbO3لمركب  Bالإنضغاطیة 

  

  

 .بدلالة درجة الحرارة و الضغط B: معامل الإنضغاطیة (IV-7)الشكل
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Ø الشكل(8-IV)   یمثل تغیرات السعة الحراریة بثبوت الحجمCv و الضغط  بدلالة درجة الحرارة

 حیث : GPa 30، 25، 20، 15، 10، 5، 0 فقة لقیم الضغط االمو

امابالنسبة لدرجة حرارة من  Cvو   Cpنلاحظ تزاید سریع في قیمة 800Kفي درجات الحرارة أقل من 

800k  1000 إلىK   13[وتقترب من قیمة حدیة في درجات الحرارة العالیة  بطيءنلاحظ تزاید.[  

  

 

 

 

  

  
  

 

  

  والضغط.دلالة درجة الحرارة ب Cvتغیرات السعة الحراریة بثبوت الحجم :(IV-8)الشكل
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  خاتمـــــــــــة عامـــــــــــــة:

معتمدین RbNbO3لمركب البیروفسكایت  عملنا ھذا قمنا بدراسة الخصائص البنیویة و الإلكترونیةفي 

المدمجة في برنامج  FP_LAPWعلى طریقة الموجة المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل 

Wien2k  في الإطار العام لنظریة الكثافة الدالیةDFT  وذلك باستخدام كل من تقریب كثافة الموضع

GGA   وتقریبGGA_EV  و تقریبmBj .  

  ئج عملنا على النحو التالي:نتاو 

v  بالنسبة لمركبRbNbO3 رقم    3   ناقل ویتمیز بالمجموعة الفضائیة فھو مركب نصف

متوافقة مع القیم    GGAفي تقریب  a(A°).معظم النتائج المتحصل علیھا لثوابت  )221(

تجریبیة أو دراسة  أيلم یثبت علیھا  الأولىوالمشتقة  الإنضغاطیةبالنسبة لمعامل  أما لمتوفرة ا

 نظریة في الأعمال السابقة.

v بالنسبة للخصائص الإلكترونیة لمركب  أماRbNbO3 بان طبیعة المركب نصف ناقل ذو  فوجدنا

ریب وتق GGA(1.36eV)تقریب  إلينع طاقي غیر مباشر  مساویة في كل تقریب ما

GGA_EV (1.43eV)  وتقریبmBj (1.73eV).  وتقریبmBj  بالنسبة  الأقربھو

 للدراسات السابقة.

v  معدنیة عند اقل یتحول إلى مادة أما بالنسبة لتأثیر الضغط على الخصائص الالكترونیة فالمركب

 .  (°a=4.10A )قیمة لثابت الشبكة

v تم تحدیدھا عن طریق تحلیل كثافة الحالات الإلكترونیة الكلیة یالحالات الإلكترونیة ف في أما

 والجزئیة.

v بدلالة درجة الحرارة والضغط للمركبالخلیة الأولیة  في دراسة حجمRbNbO3الضغط  بثبوت

 .زادت درجة الحرارة كلماتزاید في  Vحجم الخلیة الأولیة 

v  علاقة معامل الإنضغاطیةB  الإنضغاطیةبدلالة درجة الحرارة والضغط فمعاملB  في درجة

یتناقص  T=300kیكون ثابت تقریبا وفي درجة حرارة اكبر من  200K إلى0Kالحرارة 

 تدریجیا.

v  تغیرات السعة الحراریة بثبوت الحجمCv درجات الحرارة الدنیا قیمة  فيCv  على  بسرعة تتزاید

 في درجات الحرارة العالیة بحیث تقترب من القیمة الحدیة. تؤولكما  ،T3شكل 

v  من أھم تطبیقات مركبRbNbO3   في كبیر  المساھمة بشكلفي  ھامة یعتبر خطوة مستقبلیة

  الخلایا الشمسیة. مرد ودیةتحسین من 



 ملخص:
  RbNbO3في ھذا العمل قمنا بدراسة نظریة للخصائص  البنیویة والخصائص الإلكترونیة لمركب 

الھدف ھو تحدید ثابت الشبكة البلوریة ومعامل الإنضغاطیة والمشتقة الأولى وكذا حساب الخصائص 
و الحرارة على  وتأثیر الضغطالإلكترونیة (بنیة عصابة الطاقة و كثافة الحالات الكلیة و الجزئیة) 

  الخصائص الفیزیائیة (البنیویة والالكترونیة).

المدمجة  FP-LAPWولھذا الغرض تم استخدام طریقة الموجة المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل 
حیث تم استعمال تقریب التدرج المعمم  DFTوذلك في إطار نظریة دالیة الكثافة   Wien2kفي برنامج 

GGA ارتباط وكذا تقریب -تبادل للإیجاد كمونmBj modified Becke Johnson   لتصحیح فجوة
 وقد توافقت نتائج البحث مع النتائج التجریبیة والنظریة المتاحة GGA-EVوتقریب  الطاقة

Résumé: 
Dans ce travail, nous Nous avons une étude théorique des propriétés 
structurelles et électroniques du composé  RbNbO3.Le but du travail déterminée 
constante du réseau cristallin, le paramètre de compressibilité et la première 
dérivée, ainsi que de calculer les propriétés  électroniques (structure des bandes 
(les gaps), la densité d’états totale et partielle).A cette fin, en utilisant la 
méthode des ondes planes augmentées linéaires a plein potentiel  FP-LAPW qui 
est incorporée dans le code WIEN2K dans le cadre général de la théorie de la 
fonctionnelle de la densité (DFT)Le modèle de Debye quasi-harmonique a été 
utilisé pour explorer les dépendances en température et en pression de certains 
paramètres physiques macroscopiques pour le RbNbO3 

Abstract: 
In this paper, we present and discuss the results of first-principles 

calculations of the structural, electronic and thermodynamic properties of the 

RbNbO3. The calculated band structure reveals a semiconductor character of 

RbNbO3. The quasi-harmonic Debye model was used to explore the temperature 

and pressure dependencies of certain macroscopic physical parameters for 

RbNbO3. 
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