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 شكـــــــــش و تقذيـــــــــــــش

لٌا دسب العلن و الوعشفح و أعاًٌا علً أداء هزا الىاجة و وفمٌا علً زٌ أًاس الحوذ لله ال

 إًجاص هزا العول.

 

ًرىجه تجضَل الشكش و الاهرٌاى إلً كل هي ساعذًا هي لشَة أو هي تعُذ علً اًجاص 

و ًخص تالزكش الأسرار الوششف تشٌ  ,هزا العول و فٍ ذزلُل ها واجهٌا هي صعىتاخ 

و ًصائحه المُوح الرٍ كاًد عىًا لٍ فٍ إذوام ا ترىجُهاذه السعذٌ الزٌ لن َثخل علُ

و  الاسرار اتشَش الوُلىد ,هملالٍ عواس لشئُس اللجٌح كوا أذىجه تشكشٌ   ,هزا الثحث 

سن الفُضَاء.وإلً كل هي دسسٌٍ فٍ ل ,الاسرار غثىلٍ هحوذ اِهُي لوٌالشرهن هزكشذٍ   

 إلً جوُع أفشاد أسشذٍ.

 إلً كل هي ساعذًٍ.......شكشا.

 

  



 

 اهـــــــــــــــــــــــــذاء

إلً هي حصذ الأشىان عي دستٍ لُوهذ لٍ طشَك إلً هي تسورها غاَرٍ و ها ذحد ألٌذاهها جٌرٍ 

أداههوا الله لٍ .العلن إلً أهٍ و أتٍ   

 سضىاى. ,فشحاخ,هشام ,َاسُي  :إلً إخىذٍ 

 أشىاق . ,ههذَح  ,سعاد ,ًجىي  :إلً أخىاذٍ 

 علٍ. :إلً صوجٍ 

 . 2222( فٍ لسن فُضَاء الوىاد و فُضَاء الرطثُمُح دفعح 2إلً كل طلثح هاسرش )

 .............صهشج,دًُا  ,اهٌُح  ,خذَجح,صٌَة  ,إلً كل الأصذلاء خاسج لسن الفُضَاء هٌهن صهشج 

 لً كل الالاسب إ

 اسرارٌ تشٌ السعذٌ . ,إلً كل هي عول هعٍ تكذ تغُح اذوام هزا العول 

 إلً كل الاساذزج الافاضل فٍ لسن الفُضَاء.
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 مقدمة  عــــــــــــــــــــــامـة

ٚلذ رطٛس ٘زا فٟ اٌؼذ٠ذ ِٓ ِغبلاد  ,رٍؼت ف١ض٠بء اٌّٛاد دٚسا ِّٙب فٟ اٌزطج١مبد اٌزىٌٕٛٛع١خ    

ِٓ ٔبح١خ اٌزحىُ فٟ ,الاٌىزش١ٔٚبد اٌذل١مخ ٚ إٌب٠ٛٔخ. إْ اٌّؼشفخ اٌغ١ذح ٌخصبئص اٌّٛاد أِش ثبٌغ الأ١ّ٘خ 

 ِض١شح ٌلا٘زّبَ .        شٜ لاوزشبف ِٛاد عذ٠ذح راد خصبئصِٚٓ ٔبح١خ أخ ,رص١ٕغ الأعٙضح الإٌىزش١ٔٚخ 

لض١خ اٌزٟ أصجحذ  ,فٟ اٌغٕٛاد الأخ١شح أصجح اٌف١ض٠بئ١ْٛ ِٙز١ّٓ ثشىً ِزضا٠ذ ثبٌّحبوبح اٌشل١ّخ 

 فٟ اٌّّبسعخ اٌؼ١ٍّخ . ,اعزشار١غ١خ ِٓ ح١ش اٌجحش اٌؼٍّٟ 

فٟ  فٟ اٌغٕٛاد الأخ١شح أ١ّ٘خ وج١شح ٟ٘ ِغّٛػخ ِٓ اٌّٛاد اٌزٟ أصجزذ Pérovskite اٌج١شفغىب٠ذ  

اٌزأص١شاد   ,اٌزمذَ اٌزىٌٕٛٛعٟ ٚ خبصخ ِٓ خلاي خصبئصٙب الإٌىزش١ٔٚخ ِضً اٌىٙشثبء اٌحشاس٠خ

٘زٖ  ,اٌفبئك  ٙشثبئٟ ٚ اٌزٛص١ًاٌىٙشثبئ١خ اٌضٛئ١خ اٌخط١خ ٚ غ١ش اٌخط١خ ٚ خصبئص اٌؼضي اٌى

  اٌى١ّ١بئٟ ٌٍج١شف١غىب٠ذ. اٌخصبئص رخزٍف ِٓ اٌج١شفغىب٠ذ إٌٝ أخشٜ ٚفمب ٌٍزشو١ت اٌجٍٛسٞ ٚ اٌزشو١ت

اٌص١غخ  حب١ٌب ٌزغ١ّخ ِغّٛػخ ِحذدح ِٓ اٌّٛاد اٌضلاص١خ  راد  pérovskite ٠غزخذَ اعُ ث١شفغىب٠ذ 

إٌبدسح أٚ  إٌٝ اٌىبر١ْٛ ثحغُ وج١ش ٔغج١ب ٚ شحٕخ ِٕخفضخ ِضً اٌزشة Aح١ش رش١ش  , ABX3اٌؼبِخ 

ٚ  ,ِؼذْ أزمبٌٟ  ٟ٘ وبر١ْٛ صغ١ش. ػِّٛب ػجبسح ػٓ Bٚ  ,اٌّؼبدْ الأسض١خ اٌم٠ٍٛخ أٚ اٌّؼبدْ اٌم٠ٍٛخ 

ا١ٌٙذسٚع١ٓ. رزّزغ ػبئٍخ  اٌٙبٌٛع١ٓ ٚ, ػجبسح ػٓ أ١ْٔٛ ثغ١ظ  ِضً الأوغغ١ٓ Xغبٌجب ِب ٠ىْٛ 

 اٌج١شٚف١غىب٠ذ ثذسعخ ػب١ٌخ ِٓ اٌّشٚٔخ اٌزشو١ج١خ.

 1830فٟ ػبَ  Gustav Roseرُ اوزشبف ِؼذْ اٌج١شف١غىب٠ذ ِٓ لجً اٌغ١ٌٛٛعٟ غٛعزبف سٚص 
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 ِٓ اٌؼ١ٕبد اٌزٟ رُ اٌحصٛي ػ١ٍٙب فٟ عجبي الاٚساي أخز إعّٗ ِٓ ػبٌُ اٌّؼبدْ اٌشٚعٟ اٌىٛٔذ

 ٚ لذ رُ ١ٌcomte Lev Aleksevich Von Pérovskite  1,2ف أٌىغ١ف١زش فْٛ ث١شف١غىب٠ذ 

 ٚ ٕ٘بن ٔٛػبْ سئ١غبْ ِٓ ِٛاد , CaTiO3حغض ِصطٍح اٌج١شف١غىب٠ذ أصلا ٌٍّؼبدْ 

  :اٌج١شف١غىب٠ذ  

ِضً  ,اٌىبر١ْٛ اٌزٟ ٠شغٍٙب ٔٛع ٚاحذ ِٓ A  ٚBح١ش ٠زُ احزلاي اٌّٛالغ ,اٌج١شف١غىب٠ذ اٌجغ١ظ  .1

PbTiO3, BaTiO3, CaTiO3. 

 فٟ ٔفظ اٌٛلذ ِٓ لجً اصBٓ١ٕ ٚ/أٚ  Aح١ش ٠زُ احزلاي ِٛلؼٟ ,اٌج١شف١غىب٠ذ اٌّؼمذح  .2

 :وّب ٘ٛ اٌحبي ثبٌٕغجخ ٌٍزشو١جبد ,ػٍٝ الألً ِٓ اٌىبر١ٛٔبد اٌّخزٍفخ 

(Na1/2Bi1/2)TiO3 , (Mg1/3Nb2/3) O3, (Ba1-xCax) (Ti1-yZry) O3ٖرزضّٓ ٘ز... 

 )ثغ١طخ أٚ ِؼمذح ( . فٟ ٘زا إٌٛع pérovskiteاٌفئخ حٍٛلا صٍجخ ث١ٓ ػذح ِشوجبد راد ث١ٕخ 

 لذ ٠ىْٛ أٚ لا ٠ىْٛ ٕ٘بن رشر١ت فٟ اٌىب١ْٔٛ داخً اٌج١ٕخ. ,اٌج١ٕٛٞ 

 ٔلاحع أْ اٌزؼذ٠لاد اٌج٠ٛ١ٕخ أوضش أٚ ألً أ١ّ٘خ ثبٌّمبسٔخ ِغ ث١ٕخ إٌّٛرط الأٌٟٚ اٌّىؼت. ثغجت

 ٠غذ اٌج١شٚف١غىب٠ذ رطج١مب, 3 ,4زٍّخ فٟ اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌّغبلاد اٌصٕبػ١خ ٚ اٌزم١ٕخ رطج١مبرٙب اٌّح

  ٚ ِؼبًِ وٙشثبئٟ أضغبطٟ ِشرفغ  ,ٚاعؼب فٟ الإٌىزش١ٔٚبد اٌحذ٠ضخ ٔظشا ٌغّبح١زٗ اٌؼب١ٌخ ٌٍؼضي  

6,5   اٌىٙشثبء اٌحذ٠ذ٠خ ٚ7 ,8  أشجبٖ اٌّٛصلاد ٚ 9 , اٌىٙشثبء اٌحشاس٠خ ٚ10 
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ِغغبد ,زٖ اٌخصبئص رصٍح ٌٍؼذ٠ذ ِٓ اٌزطج١مبد اٌزىٌٕٛٛع١خ ثّب فٟ رٌه  أدٌخ اٌّٛعبد اٌضٛئ١خ ٘

رشِٛعزبد  ِشغً ,أعٙضح اٌّٛعبد اٌصٛر١خ اٌغطح١خ  ,الأوغغ١ٓ راد دسعخ اٌحشاسح اٌؼب١ٌخ 

11, ِغٕبط١غٟ  راوشح ِغٕبط١غ١خ ٚ ػبصي,اٌشٔبْ اٌصٛرٟ ٌلارصبلاد  ,ِحٛلاد اٌطبلخ12 ,13 

ٚ اٌىٙشثبء ,16الإٌىزش١ٌٚذ اٌصٍت ,١ٌ14, 15ضس ,ِغزشؼش الأشؼخ رحذ اٌحّشاء ٌٍىب١ِشاد ا١ٍ١ٌٍخ ,

  .17 , 18 اٌحذ٠ذ٠خ 

 ٚ  ٚ CeMnO3  (Fe , Co, V, Mn )  Rbِشوجبد اٌج١شف١غىب٠ذ ِضً  ,فٟ ا٢ٚٔخ الأخ١شح 

ِضدٚط رُ ِؼشفخ ٔزبئظ ِّبصٍخ أ٠ضب فٟ  . 20,19ِغٕبط١غبد حذ٠ذ٠خ ٔصف ِؼذ١ٔخ  BaNpO3ع١ىْٛ 

  .Sr2GdReO6 21اٌج١شف١غىب٠ذ 

 فئْ اٌج١شف١غىب٠ذ اٌؼبئذ ٌٍىبٌغ١ٔٛ١ٓ ِزؼذد ,ػٍٝ إٌم١ض ِٓ أوبع١ذ ٚ أٔٛاع أوبع١ذ ٚ ٘ب١ٌذاد 

ػذد ل١ًٍ  ( لذ رٍمٝ اٌم١ًٍ ِٓ الا٘زّبَ .ٔز١غخ ٌزٌه رُ ٔششBaZrS3 , CaZrS3ٚSrZrS3اٌىش٠غزبلاد )

ٌزطج١مبد رح٠ًٛ  اٌج١بٔبد اٌّحذٚدح حٛي خصبئصٙب اٌّبد٠خ . أصجزذ ٘زٖ اٌّٛاد أٔٙب ِف١ذح عذافمظ ِٓ 

 .22, 23 اٌطبلخ اٌشّغ١خ

 اٌٙذف ِٓ ٘زا اٌؼًّ اٌجحضٟ ٘ٛ اٌزٕجؤ ثبٌخصبئص اٌج٠ٛ١ٕخ ٚ الإٌىزش١ٔٚخ ٚ اٌضٛئ١خ ٌٍّشوت

Sr2GaSbO6 ( خلاي اعزخذاَ طش٠مخ ِٓFP-LAPW. ) 

 :ِمذِخ ػبِخ ٚ خبرّخ ِٕظّخ ػٍٝ إٌحٛ اٌزبٌٟ  ,اٌّزوشح ِج١ٕخ ػٍٝ صلاس فصٛي 

 ٚ Kohn-Shamٚ وزٌه ِؼبدلاد ,(DFTاٌفصً الأٚي وشط ٌذساعخ ٌٕظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ )
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 (.GGAاٌزمش٠جبد اٌّخزٍفخ اٌّغزخذِخ ٌزحذ٠ذ اٌزجبدي ٚ إِىب١ٔخ الاسرجبط أٞ اٌزذسط اٌّؼُّ)

 اٌزفبص١ً اٌشئ١غ١خ ٌطشق اٌحغبة )طش٠مخ الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚ ٠صف اٌفصً اٌضبٟٔ

 ( اٌّغزخذِخ ٌّحبوبح اٌخصبئصWein2K( ِغ ٚصف ثشٔبِظ )FP-LAPWاٌىّْٛ اٌىبًِ 

                                اٌف١ض٠بئ١خ اٌّخزٍفخ.                                                                  

اٌطشق اٌّٛضحخ  الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ رُ اٌحصٛي ػ١ٍٙب ثبعزخذاَٚ اٌفصً اٌضبٌش ٠ج١ٓ اٌخصبئص اٌج٠ٛ١ٕخ 

 .Sr2GaSbO6ٌّبدح  ,فٟ اٌغضء الأٚي 
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.1 انًقذيت: 

اٌف١ض٠بء  اٌسبٌخ اٌظٍجخ ٟ٘ رطج١ك ا١ٌّىب١ٔه اٌىُ ػٍٝ الأٔظّخ اٌدض٠ئ١خ ِٓ أخً اعزخشاج اٌخٛاص 

 (ELASTIQUES), اٌّشٚٔخ (STRUCTURALES)اٌى١ّ١بئ١خ ٚ اٌف١ض٠بئ١خ اٌّخزٍفخ ِثً اٌخظبئض اٌج٠ٛ١ٕخ

 (ELECTRONIQUES)ٚ الاٌىزش١ٔٚخ(MAGNETIQUES), اٌّغٕبؽ١غ١خ (THERMIQUES), اٌسشاس٠خ 

. ثذأ رط٠ٛش ١ِىب١ٔه اٌىُ فٟ أٚائً اٌمشْ اٌؼشش٠ٓ ثبوزشبف اٌف١ض٠بئٟ الأٌّبٟٔ (OPTIQUES)ٚ اٌؼٛئ١خ 

ثٛاعطخ أٌجشد ِبوظ ثلأه رمذ٠ش وّٟ لإشؼبع اٌدغُ الأعٛد ,ٚاعزؼشاع اٌزأث١ش اٌىٙشٚػٛئٟ 

, 1(ERWIN SCHRÖDINGER). فٟ اٌؼشش٠ٕبد ط١غذ س٠بػ١ب ِٓ لجً اس٠ٚٓ ششٚد٠ٕغشأ٠ٕشزب٠ٓ

ِٓ أخً ا٠دبد اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ,ٚ اٌى١ّ١بئ١خ ٌلأٔظّخ اٌجٍٛس٠خ, ِٚؼشفخ اٌج١ٕخ الاٌىزش١ٔٚخ ٠زُ  زً 

فٟ أغٍت اٌسبلاد ِّٙخ خذ ِؼمذح  ِؼبدٌخ ششٚد ٠ٕغش اٌّزؼذدح الاٌىزشٚٔبد الا أْ زً ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٠ىْٛ

,ٌزٌه ٔمَٛ ثزجغ١طٙب اٌٝ ٔظبَ ِؼبدلاد أزبد٠خ الاٌىزشٚٔبد ١ٌغًٙ زٍٙب ػذد٠ب. ٔغزؼًّ ٌٙزا اٌزمش٠ت 

ٔظش٠خ اٌىثبفخ اٌذا١ٌخ, ز١ث رؼزجش ِٓ أُ٘ إٌظش٠بد اٌسغبة اٌّؼزّذح ٌّخزٍف اٌزمش٠جبد, ٚأُ٘ ؽشق 

 .2اٌسغبة اٌّطجمخ فٟ ثشاِح اٌّسبوبح

.2يعادنت شروديُغر نهبهىرة: 

رؼزجش ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ٟ٘ ِٕطٍك وً اٌذساعبد اٌى١ّخ ٌٍٕظبَ اٌىٛأزٟ ٌٍجٍٛساد, ٠ٛطف ٔظبَ 

 :اٌدغ١ّبد)أ٠ٛٔبد+اٌىزشٚٔبد(اٌّزفبػٍخ ثبٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش اٌزب١ٌخ

,1)                                          )                                                                Eψ Hψ  

 H.ْ٠ّثً اٌٙب١ٍِز١ٔٛب 

Ψ .داٌخ اٌّٛخخ 

E .َؽبلخ إٌظب 

ا١ٌٍّٙز١ٔٛبْ اٌىٍٟ ٌٍدٍّخ ٠ىْٛ ِؤٌف ِٓ اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌىً اٌدغ١ّبد ٚ ؽبلخ اٌزفبػً ف١ّب ث١ٕٙب ٚ ػٕذ 

 :اٌخبسخٟ ٠ىزت اٌٙب١ٍِز١ٔٛبْالالزؼبء ؽبلخ اٌزفبػً ِغ اٌٛعؾ اٌخبسخٟ, ػٕذ غ١بة اٌسمً 

H                                                                                               (  ,2) 
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 :أ٠ٓ

∑    اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌلاٌىزشٚٔبد                                               
  
 

   
 

 ∑ 
  

  
(  

 ) 

∑    اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌلا٠ٛٔخ                                                
  
 

    
 ∑ 

  

  
 

   
   

∑      ؽبلخ  رفبػً اٌىزشْٚ  اٌىزشْٚ                                         
 

    
     

  
 

 
(

  

| ⃗   ⃗ |
) 

ٔٛاح       ؽبلخ  رفبػً اٌىزشْٚ 
 

    
∑ 

    

|  ⃗⃗⃗   ⃗⃗ |   

 

 خبطخ ثبلإٌىزشٚٔبد. iٚjاٌّؼبِلاد

αٚβاٌّؼبِلاد  خبطخ ثبلأ٠ٛٔخ.  

M ,m .وزً الاٌىزشٚٔبد ٚ الأ٠ٛٔخ ػٍٝ اٌزشر١ت 

      شسٕخ الأ٠ٛٔخ                                                                                                               

 .iٚالاٌىزشْٚ  αاٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛاح |     |

 .iٚ الاٌىزشْٚ αإٌٛاح |     | اٌّغبفخ

 .i ,jاٌّغبفخ ث١ٓ الاٌىزش١ٔٚٓ |     |

   ِؤثشلاثلاط                                                                                      
  

  

   
 
  

   
 
  

   
 

 فٟ زبٌخ اٌغىْٛ ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش رىْٛ ِغزمٍخ ػٓ اٌضِٓ .

(І,3   )                                                                                                   

اٌزار١خ رّثً اٌم١ُ E  )إٌىزشٚٔبد + أ٠ٛٔخ(,  داٌخ اٌّٛخخ ٚ رزؼٍك ثىً إزذاث١بد اٌدغ١ّبد ψثس١ث رّثً 

 اٌّٛافمخ.
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ع1ُفٟ Z=14ِثلا ػٕذِب  ِزغ١ش N(Z+1)3رسح رسٛٞ  Nِؼبدٌخ ششٚد ٠ٕغش ي
3
٠2.12ظجر ٌذ٠ٕب  

24
 

ػذح رمش٠جبد ٌزجغ١ؾ أٞ أْ ِؼبدٌخ ششٚد ٠ٕغش ثٙزٖ اٌى١ف١خ ِغزس١ٍخ اٌسً, ٌزٌه ٚػؼذ  ِدٙٛي رمش٠جب

 .٘زٖ اٌّؼبدٌخ

І.3 ٌأوبُهيًر( -انتقريب الأديابتيكي)بىر: 

٘زا اٌزمش٠ت ػٍٝ فظً زشوخ الإٌىزشٚٔبد ػٓ الأ٠ٛٔخ , ٚاٌزٞ ٠أخز ثؼ١ٓ الاػزجبس الاخزلاف اٌىج١ش  ٠ؼزّذ

ث١ٓ وزٍخ الاٌىزشٚٔبد ٚ وزً الأ٠ٛٔخ, ز١ث أْ وزٍخ الإٌىزشْٚ ألً ثىث١ش ِٓ وزٍخ إٌٛاح فٟ ز١ٓ أْ عشػخ 

 .3الإٌىزشٚٔبد أوجش ثىث١ش ِٓ عشػخ إٌٛاح

اٌسشو١خ ٌٍٕٛاح ثس١ث رؼزجش عبوٕخ أِبَ الإٌىزشٚٔبد ٚ ٠ؤخز زذ رفبػً الأ٠ٛٔخ ف١ّب ث١ٕٙب ِؼٕبٖ إّ٘بي اٌطبلخ 

                       ثبثذ أٞ

 :أٞ ٠ظجر ا١ٌٍّٙز١ٔٛبْ اٌىٍٟ ٌٍدٍّخ ِؤٌف ِٓ ٘بٍِز١ٔٛبْ اٌىزشٟٚٔ ٚ ٘بٍِز١ٔٛبْ ٔٛٚٞ ػٍٝ اٌشىً

(,4)                                                                                                                                                                     

 ثس١ث

(,5)                                                                                                                                                         +    +  =    

 ثٙب١ٍِز١ٔٛبْ الاٌىزشٚٔبد.   ٚ ٠غّٝ 

 :إرْ ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ٌلإٌىزشٚٔبد ٟ٘ 

(,6                     )r,R)                                          )      +    +             

رمش٠ت آخش ٠غّٝ رمش٠ت ٘زٖ اٌّغأٌخ الأخ١شح لا ٠ّىٓ زٍٙب ثبٌطشق اٌش٠بػ١خ اٌّؼشٚفخ ٌزٌه ٔغزخذَ 

 .فٛن-٘شرشٞ

.4فىك -.تقريب هارتري: 

, ٠ؼزّذ ف١ٗ ػٍٝ ّٔٛرج الإٌىزشْٚ اٌّغزمً, أٞ أْ 4وبْ ٘بسرشٞ أٚي ِٓ الزشذ رمش٠جب  1928فٟ ػبَ 

وً إٌىزشْٚ ٠زسشن ِٕفشدا فٟ اٌسمً اٌّزٛعؾ اٌّزٌٛذ ػٓ الأ٠ٛٔخ ٚ ثبلٟ الإٌىزشٚٔبد الأخشٜ, ٚثبٌزبٌٟ 

 إٌىزشْٚ ٚز١ذ.٠مًٍ ٘زا اٌزمش٠ت ِٓ ِشىٍخ اٌؼذد اٌىج١ش ٌلإٌىزشٚٔبد إٌٝ ِشىٍخ 
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 :٠ّىٓ وزبثخ ٘ب١ٍِز١ٔٛبْ وّدّٛع ِٓ ٘ب١ٍِز١ٔٛبد

(,7) ∑                                                                                                                                                                  
 
       

 :(iٛ٘٘ب١ٍِز١ٔٛبْ اٌّطبثك ٌلإٌىزشْٚ)ز١ث ٠ىْٛ 

(,8)   
  

  
       ⃗                                                                                                 

 :ٟ٘ kفٟ زمً وً الأ٠ٛٔخ  iوّب أْ اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٌلإٌىزشْٚ

(,9             )                                                                           ∑
  

| ⃗   ⃗⃗ 
 |      ( ⃗ )    

   
 ٠ّثً ِٛػغ الأ٠ٛٔخ. 

 :ٚ اٌىّْٛ اٌفؼبي ٌٙبسرشٞ ٘ٛ

(,10)                                                                                        ∑
 

| ⃗   ⃗ |
  

 

 
   ( ⃗   )   

داٌخ اٌّٛخخ ٌٍٕظبَ الإٌىزشٟٚٔ رىْٛ ػٍٝ شىً خذاء داٌخ ِٛخخ ٌىً الإٌىزشٚٔبد, ٚ اٌطبلخ ٟ٘ ِدّٛع 

 :اٌطبلبد اٌّٛافمخ ٌىً زبٌخ إٌىزش١ٔٚخ ز١ث رىزت ثبٌشىً اٌزبٌٟ 

(,11)                                           ( ⃗  )ψ (......... ⃗  )   ( ⃗  )    (=,..... ⃗  , ⃗  , ⃗   ⃗ )ψ 

(,12     )                                                                          +...................   +E=   

  :رىزت ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ٌلإٌىزشْٚ اٌٛازذ ثبٌشىً اٌزبٌٟ

(,13)      r)                              )      r)   )   [ 
  

  
   ∑

  

| ⃗   ⃗⃗ 
 |
 
 

 
∑

 

| ⃗   ⃗ |
  ] 

رُ رمذ٠ّٗ ١ٌأخز فٟ الاػزجبس عج١ٓ الإٌىزشٚٔبد ٌسً ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش, ٚ 4-5فٛن-رمش٠ت ٘بسرشٞ

 ثبٌزبٌٟ ٠زُ اعزجذاي داٌخ اٌّٛخخ اٌى١ٍخ ثّسذد علا٠زش.

(,14 )                                                                                   ( ⃗ ......... , ⃗   ⃗  ) ψψ 

  
 

√  
|

    ⃗      ⃗            ⃗  

    ⃗      ⃗            ⃗  

    ⃗      ⃗           ⃗  

| 
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ز١ث ٠غّٝ اٌثبثذ 
 

√  
 ثثبثذ اٌزؼبِذ.  

ٚاعغ فٟ و١ّ١بء اٌىُ ٌذساعخ ٘زا اٌزمش٠ت ٠ؼزّذ ػٍٝ ّٔٛرج الإٌىزشٚٔبد اٌسشح, فٙٛ ٠غزخذَ ػٍٝ ٔطبق 

اٌزساد ٚ اٌدض٠ئبد, إلا أٔٗ ألً دلخ فٟ زغبة اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ٌٍدغُ اٌظٍت ٚ ٌزٌه خبءد ٔظش٠خ 

 .(DFT)اٌىثبفخ اٌزبثؼ١خ

.5  َظريت دانيت انكثافتDFT : 

ٚ رىّٓ اٌفىشح اٌشئ١غ١خ ٌٙب  ٠DFTّىٓ اٌزؼج١ش ػٓ ؽبلخ إٌظبَ الإٌىزشٟٚٔ ثٛاعطخ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىثبفخ 

فٟ اٌزخٍٟ ػٓ اعزؼّبي اٌذٚاي اٌّٛخ١خ ٚاعزجذاٌٙب ثذاٌخ اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ ٠ّىٓ ل١بعٙب ػ١ٍّب ٚ 

اٌذافغ ٚساء ٘زا ٘ٛ رم١ًٍ ػذد اٌّزغ١شاد اٌزٟ رذخً فٟ اٌسغبة أٞ أٔٗ ٠ّىٓ اٌزؼج١ش ػٓ ؽبلخ إٌظبَ 

  (x,y,z), ٚ اٌزٟ رىْٛ وذاٌخ ٌلإزذاث١بد r) )ρثٛاعطخ اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ Eاٌى١ٍخ 

 :ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد ثبٌشىً  Eأٞ رىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخ 

(,15                                                            )                                            (E(𝜌 E   

І.1.5 انكثافت الإنكتروَيت: 

٠زّشوض فٟ  ⃗⃗⃗⃗⃗  ٌٍٕظبَ فٟ ػٕظش زدُ  ٠Nزُ اٌزؼج١ش ػٓ اززّبي اٌؼثٛس ػٍٝ إٌىزشْٚ ِٓ ث١ٓ إٌىزشٚٔبد 

 :ػٍٝ إٌسٛ اٌزبٌٟ ⃗ اٌّٛػغ 

(,16             )                                                                                              d ⃗ ( ⃗ )ρ 

 :ٟ٘ وثبفخ الاززّبي الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ رؼُشّف ثبٌشىً اٌزبٌٟ r) )ρز١ث

(,17     )                                                           d ⃗   ...d ⃗ N∫|   ⃗   ⃗  |
   ( ⃗ )ρ 

 :وثبفخ الاززّبي ٌٙب خبط١ز١ٓ ِّٙز١ٓ

 رىْٛ ِٛخجخ رّبِب ,٠زُ رؼش٠فٙب فٟ وً ٔمطخ ٚ: 

(,18)   N                                                                                                   d ⃗ ( ⃗ )ρ  

 :ل١ّزٙب ِؼذِٚخ ػٕذ ِب لأٙب٠خ
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(,19)                                                                                         lim[𝜌(  )] →∞ = 0 

( فئْ ِؼشفخ اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ 1965) E. Bright Wilsonٚ زغت  ,وثبفخ الإٌىزشْٚ غ١ٕخ ثبٌّؼٍِٛبد

 ٟ٘ وً ِب ٔسزبج إ١ٌٗ ٌزسذ٠ذ وبًِ ٌٍخٛاص اٌدض٠ئ١خ.

.2.5 فاريي  -َظريت تىياس: 

فبسِٟ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌغبص الإٌىزشٚٔبد اٌلاِزدبٔغخ وذاٌخ ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد  -طبؽ رِٛبط 1927فٟ  

ز١ث أٔٗ ػٕذ  ,ٚ رٌه ثئخشاء ػذح رمغ١ّبد ػٕظش٠خ ػٍٝ ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ  ,6,7اٌّؼشٚفخ ٌغبص ِزدبٔظ

 آخش رمغ١ُ رؼزجش اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ ثبثزخ فٟ وً ِٕطمخ ِٓ إٌّبؽك ثش٠ٍٛ٠ٓ اٌّمغّخ.

 :ػٍٝ اٌشىً  Eإرْ رىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍٕظبَ 

(,20) r)dr                                                                                           )𝜌 ∫    E  

 :برؼطٝ وثبفخ غبص ِزدبٔظ 

 
   

  
 
 

    
 

 

                                                                                                          
 

   
    ρ 

 :اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌغبص ِزدبٔظ ٟ٘ 

(,22)                                                                                                                                                                       ρ 
 

 
 T   

 :ٔدذ        ٚ(,22) ِٓ اٌّؼبدٌز١ٓ 

(,23)                                                                   
 

  
 
 
 

   
  

𝜌و        
 

       
 

  
 

 

  

   
  T  

 :اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌزِٛبط فبسِٟ ٟ٘ 

(,24  )                                                  dr  
 

 

  

   
     ∫ 𝜌

 

        ∫          
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فبسِٟ ٟ٘ رمش٠ت ِٛػؼٟ ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد لا ٠أخز ثؼ١ٓ الاػزجبس اسرجبؽ -ٔظش٠خ رِٛبط           

 :فبسِٟ رأخز اٌشىً اٌزبٌٟ  -إرْ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد فٟ رمش٠ت رِٛبط ,الإٌىزشٚٔبد

(,25)                 | ∫
         

|    |
 
 

 
   ∫    𝜌      dr   ∫𝜌

 

       
 

  
  

   
 
 

 
       

 :وّب أخش٠ذ ثؼغ اٌزسغ١ٕبد ٌٙزٖ إٌظش٠خ 

  :فؼً اٌزجبدي اٌّمزشذ ِٓ ؽشف د٠شان -أٚلا

(,26  )        dr                                                                      ∫𝜌
 

                  

 :فؼً الإسرجبؽ اٌّمزشذ ِٓ ؽشف ف١غٕض  -ثب١ٔب

(,27            )                                                                           
      

 
 

       
 
 

      ρ     

 فبسِٟ ٘ٛ رمش٠ت ِٛػؼٟ ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد. -ٔؼٛد ٌٕزوش أْ رمش٠ت رِٛبط

І.3.5كىهٍ  -َظريت هىهُبارغ: 

اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد اٌّزفبػٍخ فٟ وّْٛ خبسخٟ )وّْٛ الأ٠ٛٔخ( ,8وٛ٘ٓ -أخز ٕ٘ٛ٘جبسؽ

 :أٞ  r) )ρ٘ٛ دا١ٌخ ٚز١ذح ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد

(,28                     )                                                                                     (E(𝜌 E  

ٚ وً  ,ز١ث لبِب ثجش٘بْ أْ اٌىثبفخ اٌزٟ رؼطٟ اٌسذ الأدٔٝ ٟ٘ وثبفخ اٌسبٌخ الأعبع١خ ٌٍدغ١ّبد ثبٌؼجؾ 

 :خظبئض اٌسبٌخ الأعبع١خ ٟ٘ دا١ٌخ ٌىثبفخ الإٌىزشٚٔبد وبٌزبٌٟ 

(,29                                )                                                          (Min E(ρ  (E(ρ  

 بثس١ث ٠ؼُجش ػٓ دا١ٌخ اٌطبلخ 

(,30                                  )                                                          ⟨ | | ⟩   (E(𝜌  
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 :ثس١ث 

(,31                         )                                                   ⟨ |    | ⟩   (ρ )     

 وّْٛ رفبػً ٚ اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد ػٍٝ اٌزشر١ت . T,Uأ٠ٓ 

 :ثبعزخذاَ رمش٠ت ٘شرشٞ ٔدذ 

(,32            )                               (G(𝜌      drdr'   ∬ 
         

|    |
 
 

 
    (ρ )     

                     (𝜌)  ∫       𝜌                                                                               

رّثً اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد صائذ اٌفشق ث١ٓ ؽبلخ اٌزفبػً اٌسم١م١خ ٚ ؽبلخ رفبػً  G(𝜌ز١ث) 

 .     وْٙٛ أْ وثبفخ اٌسبٌخ الأعبع١خ ٟ٘ وثبفخ اٌسذ الأدٔٝ -وّب أثجذ ٕ٘ٛ٘جبسؽ ,٘شرشٞ 

І.4.5 ٍشاو -يعادنت كىه: 

ثش٘ٓ أْ وثبفخ الإٌىزشٚٔبد ٟ٘ ِدّٛع وثبفخ اٌدغ١ّبد ِغ اعزخذاَ ِجذأ  9شبَ  -وٛ٘ٓ 1965فٟ 

 :بثس١ث رؼطٝ وثبفخ اززّبي رٛاخذ الاٌىزشْٚ ,اٌزغب٠ش ٌٍسظٛي ػٍٝ ؽبلخ اٌسبٌخ الأعبع١خ 

(,33 )r)                                                                              )r)   )∑  
  r)  )ρ 

 :بفٛن رؼطٝ  -ؽبلخ ٘شرشٞ     ( ρٚ)  ( ρدا١ٌخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌلإٌىزشٚٔبد)

(,34   )                                  V                                                         T        

(,35                          )                                                     (        )            

 اٌطبلخ اٌسشو١خ ٌٍدغ١ّبد فٟ زبٌخ اٌزفبػً . Tز١ث 

V ْٚإٌىزشْٚ. -وّْٛ اٌزفبػً إٌىزش 

 .   وّْٛ ٘شرشٞ

     اٌطبلخ اٌسشو١خ  ٌلاٌىزشٚٔبد اٌسشح                                                                                   



 َظريت دانيت انكثافت                                                                   Іانفصم
 

04 
 

 .      V        :بالاٌىزشٚٔبد ٚ اٌزٞ ٠ؼشف     وّْٛ رجبدي

 .      T      :بوّْٛ اسرجبؽ الإٌىزشٚٔبد ٚ اٌزٞ ٠ؼشف    

 :ٟ٘      إرْ دا١ٌخ وثبفخ اٌسذ الأدٔٝ 

                                                                                                                            

(,36       )                                                                 (         )            

 اسرجبؽ. -٘ٛ وّْٛ رجبدي          

 :أٞ دا١ٌخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍٕظبَ ٟ٘ 

(,37                      )                                     (ρ )                  (ρ )     (E(𝜌 

 :شبَ ٟ٘  -ِؼبدٌخ وٛ٘ٓ

(,38    )             r)                      )       r)  )   r)) )     r)  )   r)  )    T )

  

.5.5ٍشاو  -حهىل يعادنت كىه: 

ٚ رشرت زغت  DFTرشرىض ِخزٍف ؽشق زغبة ث١ٕخ ػظبثبد اٌطبلخ ِجذئ١ب ػٍٝ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىثبفخ 

ِٚٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌطشق ؽش٠مخ اٌّٛخخ اٌّغز٠ٛخ  ,12شبَ  -اعزخذاِٙب ٌٍىثبفخ ٚ اٌىّْٛ ٚ ِذاساد وٛ٘ٓ

ز١ث رىْٛ داٌخ  ,شبَ -اٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ ِذاساد وٛ٘ٓ FP-LAPWاٌّزضا٠ذح خط١ب ٚ اٌىّْٛ اٌىبًِ 

 :اٌّٛخخ الأعبع١خ وبٌزبٌٟ 

(,39     )r)                                                                               )   ∑    r)  )   

( ثس١ث رؤخز ٠І.1دت زً اٌّؼبدلاد الأعبع١خ ثطش٠مخ اٌخٛاسص١ِخ اٌّّثٍخ فٟ اٌشىً )    ثس١ث أْ 

 :ؽبلخ إٌظبَ أطغش٠خ

(,40                                                             )                             0    (O  H ) 
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H شبَ. -وٛ٘ٓ ْ٘ب١ٍِز١ٔٛب 

O .ِظفٛفخ اٌزغط١خ 

 ل١ُ اٌطبلخ.   

 ِؼبِلاد إٌشش ٌذاٌخ اٌّٛخخ.  
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 No  

 Yes 

 

 

 شاو. -يخطط حهىل يعادنت كىهٍ:( І.1انشكم )

 

 

guess𝝆𝟎 𝒓  

Input: 𝝆𝒊 𝟏 𝒓  

determine𝑽𝑯𝒂𝒏𝒅𝑽𝒙𝒄 𝑯𝑲𝒔𝒊 

Solve 𝑯𝑲𝒔𝒊 𝒊  𝜺𝒊 𝒊  𝒊 

Construct𝝆𝒊 from 𝒊 

𝝆𝒊  𝝆𝒊 𝟏? 

𝝆𝒊is selfconsistent density 
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І.6.5 تابع تبادل- ( ارتباطcorrelation-Functional exchange):    

فٕٙبن اٌؼذ٠ذ ِٓ  ,اسرجبؽ-شبَ ٟ٘ إ٠دبد رمش٠ت خ١ذ ٌزبثغ ؽبلخ رجبدي -ٚفمب ٌّؼبدٌخ وٛ٘ٓ DFTإْ ِشىٍخ 

 ٔسزبج ا٢ْ إٌٝ رمش٠جبد. ,ٚ ٌىٟ ٔىْٛ لبدس٠ٓ ػٍٝ اٌم١بَ ثبٌسغبة, اسرجبؽ-اٌزمش٠جبد ٌىّْٛ رجبدي

І.1.6.5 ( تقريب كثافت انًىضعLDA ): 

 ,11رمش٠ت وثبفخ اٌّٛػغ ٘ٛ رمش٠ت ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد اٌلاِزدبٔظ ثبػزجبسٖ ِٛػؼ١ب ِزدبٔظ      
 :باسرجبؽ فٟ ٘زا اٌزمش٠ت -ثس١ث رؼطٝ ؽبلخ رجبدي

(,41 )                                                              r))    )ρ )    ∫𝜌      (ρ )   
    

 :باسرجبؽ -ٚ ثبعزخذاَ ِجذأ عج١ٓ رىزت ؽبلخ رجبدي

(,42 )                                    r))    )  , 𝜌 r))   ρ )∫𝜌         (  ,𝜌   ρ )   
     

 اسرجبؽ رمغُ إٌٝ لغ١ّٓ.-ِغ اٌؼٍُ أْ ؽبلخ رجبدي

(,43    )                                                                           (ρ )     (ρ )         ρ  

         :ؽبلخ رجبدي ٟ٘ 
      ه ثبعزخذاَ اٌٛزذاد اٌزس٠خ ٚ   ٚرٌ        ⁄  

    
 

 
⁄       ρ 

  : ؽبلخ الاسرجبؽ ٟ٘ 
     

      
     . 

 :ٚ ٌسغبة وثبفخ الإٌىزشٚٔبد ٠زُ اٌدّغ ػٍٝ وً اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ أٞ 

(,44        )r)                                                                              )r)   )∑  
  r)  )ρ 

 

 



 َظريت دانيت انكثافت                                                                   Іانفصم
 

08 
 

І.2.6.5 ( تقريب انتذرج انًعًىGGA): 

 ػجش رذسج r) )ρاٌّغزخذَ زب١ٌب أخزد ثؼ١ٓ الاػزجبس رغ١ش وثبفخ الإٌىزشٚٔبد LDAرظس١سبد         
r))ρ    12 ,13 ,   أٞ أْ إٌز١دخ اٌّسظً ػ١ٍٙب فٟ رمش٠ت وثبفخ اٌّٛػغL(S)DA  ٔؼ١ذ رشخّزٙب

 .L(S)DAوغٍغٍخ ٌّٕشٛس رب٠ٍٛس فٟ رمش٠ت اٌزذسج اٌّؼُّ 

 :اسرجبؽ فٟ رمش٠ت اٌزذسج اٌّؼُّ رأخز اٌشىً اٌزبٌٟ  -ؽبلخ رجبدي :إرْ       

(,45   )                          ∫  𝜌   𝜌    𝜌    𝜌    r))  )  r),𝜌 )  ρ )  
    

  ρ    . ٠ؼجش ػٓ رذسج اٌىثبفخ الإٌىزش١ٔٚخ 

І.3.6.5  تقريبEV -GGA : 

ٚ ٠شخغ رٌه أعبعب إٌٝ أْ ٌذ٠ُٙ أشىبلا  ,٠مٍلاْ ِٓ فدٛاد اٌطبلخ LDA  ٚGGAِٓ اٌّؼشٚف أْ       

 ثغ١طخ غ١ش ِشٔخ ثّب ٠ىفٟ ٌٍسظٛي ػٍٝ اٌشىً اٌذل١ك ٌىّْٛ اٌزجبدي ٚ الاسرجبؽ. 

 GGAشىلا خذ٠ذا ِٓ ِضا٠ب اٌذا١ٌخ  Engel and Vosko 14أػطٝ إٌٙح اٌّغّٝ أٚ ٔمً ٚ فٛعه 

اٌزٞ ٠ٛفش فدٛح أفؼً ٚ ثؼغ اٌخظبئض  ,اٌزٟ رُ رظ١ّّٙب ٌزٛف١ش اززّبي أفؼً ٌٍزجبدي ٚ الاسرجبؽ

 .Bِثً زدُ اٌزٛاصْ ٚ ِؼبًِ الأؼغبؽ١خ ,   الأخشٜ اٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ اٌٛطف اٌذل١ك ٌٍطبلخ اٌزجبد١ٌخ 
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 ІІ الفصل

 الكامل الكمون و خطيا المتزايذة المستويت الأمواج طزيقت

І.1 مقذمت : 

 ٘زٖ , اٌىثافح دا١ٌح ٔظش٠ح عٍٝ ذعرّذ اٌظٍة اٌدسُ خظائض إ٠داد فٟ ذسرعًّ ؽشق عذج ٕ٘ان       

 ِعاٌدح و١ف١ح فٟ أ٠ؼا ذخرٍف ٚ اٌّٛخ١ح. ٌٍذٚاي اٌشحٕح وثافح ٚ اٌىّْٛ ذّث١ً فٟ ذخرٍف اٌطشق

 أٞ ,إٌٛاج ِٓ اٌمش٠ثح اٌمٍث١ح الاٌىرشٚٔاخ : لس١ّٓ إٌٝ الإٌىرش١ٔٚح اٌحالاخ ذمسُ فٟٙ الإٌىرشٚٔاخ

 تشىً اٌحاٌر١ٓ ِعاٌدح ٠رُ فأٗ اٌّسرعًّ اٌرمش٠ة واْ فّّٙا اٌرىافؤ. اٌىرشٚٔاخ ٚ الاسذثاؽ شذ٠ذج

 أوثش اٌرىافؤ تئٌىرشٚٔاخ وث١ش تشىً ذرعٍك ٌٍّٛاد اٌى١ّ١ائ١ح ٚ اٌف١ض٠ائ١ح اٌخظائض ِعظُ إْ ِٕفظً.

 ِٚٓ اٌى١ّ١ائ١ح. اٌشٚاتؾ فٟ ششِثا تشىً ذشاسن لا الأخ١شج ٘زٖ أْ ح١ث ,اٌمٍث١ح الاٌىرشٚٔاخ ِٓ ِٕٙا

 METHODE DE) اٌىارب اٌىّْٛ ؽش٠مح اٌمٍث١ح الاٌىرشٚٔاخ إّ٘اي عٍٝ ذعرّذ اٌرٟ اٌطشق ت١ٓ

PSEUDOPOTENTIEL.) 

 الاعرثاس تع١ٓ ذأخز فئٔٙا (METHODE TOUS ELECTRONS) الاٌىرشٚٔاخ وً وّْٛ ؽش٠مح أِا

 ؽش٠مح ِع اسرخذِٕا٘ا ح١ث ,فعاي وىّْٛ ّرٙاِسا٘ ذرُ ح١ث اٌحساب أثٕاء اٌمٍث١ح الاٌىرشٚٔاخ

 ٚ خط١ا اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج تطش٠مح اٌطش٠مح ٘زٖ ذسّٝ ٚ ,خط١ا اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج

 .FP-LAPW 1  اٌىاًِ اٌىّْٛ

ІІ.2 خطيا المتزايذة المستويت الأمواج طزيقت APW : 

 أٔذسسْٛ عشع رٌه تعذ ,APW اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح اٌّٛخح ؽش٠مح 2 سٍرش ٔشش 1331َ فٟ        

3اٌىاًِ اٌىّْٛ ٚ خط١ا اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج ؽش٠مح FP-LAPW,ٖأساسا ٟ٘ اٌطش٠مح ٚ٘ز 

 .APW ٌطش٠مح ذحس١ٓ
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 ٠سّٝ ِا أٚ M.T تىّْٛ اٌخاطح الاٌىرشٚٔاخ داٌح شىً سٍرش أخز الاٌىرشٚٔاخ اٌّٛخح داٌح ٌىراتح ٚ

      :      (ІІ.1) اٌشىً ِٕطمر١ٓ إٌٝ تاٌزساخ اٌّح١ؾ اٌفؼاء ٠مسُ اٌزٞ ٚ , إٌحً( )خ١ٍح وّْٛ

 

 تٙا. الاسذثاؽ شذ٠ذج الاٌىرشٚٔاخ ٚ الأ٠ٛٔح ِٓ وً ذشًّ M.T وشج داخً الأٌٚٝ إٌّطمح

 تالأ٠ٛٔح. الاسذثاؽ ػع١فح الاٌىرشٚٔاخ ذشًّ ٚ ,تاٌىشاخ ذح١ؾ الالحا١ِح إٌّطمح اٌثا١ٔح إٌّطمح

 . M.T وشج لطش ٔظف ٠ّثً    ح١ث

 : تاٌعلالح ٠عطٝ اٌزٞ ٚ

ɸ( )  

{
 
 

 
 
 

 
 ⁄
∑   

 (   )                                    
 

∑     ( )   

 

  

( )                                 

                                                           (  ) 
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 : أ٠ٓ

Ω ًاٌّٛحذج خ١ٍح حدُ ٠ّث . 

 . اٌىش٠ٚح )اٌرٛافم١ح( اٌٙش١ِٔٛح اٌذاٌح     

 . إٌشش ِعاِلاخ    

 :ذىْٛ ششٚد٠ٕغش ِعادٌح حٍٛي ٚ

 اٌىشج داخً شعاع١ح حٍٛي:أٚلا M.T. 

 الإلحا١ِح. إٌّطمح فٟ ِسر٠ٛح ِٛخح :ثا١ٔا 

 : ٠ىرة اٌزٞ اٌشعاعٟ ٌٍدضء ششٚد٠ٕغش ٌّعادٌح إٌّرظّح اٌحٍٛي ٟ٘ ( )   أْ ح١ٓ فٟ

(,2)                                                                0   R  ( ) { 
  

   
 
 (   )

  
  ( )    } 

V(R)ًاٌشعاع١ح اٌذاٌح أْ ح١ٓ فٟ , اٌخط١ح اٌطالح ذّثً    ٚ اٌىشٚٞ تاٌىّْٛ اٌخاص اٌدضء ٠ّث 

 حذٚد عٕذ اٌرعاِذ ششٚؽ ذٕرٟٙ , اٌمٍث١ح اٌزاذ١ح اٌحالاخ ٌىً ِعاِذج ذىْٛ (.2) اٌعلالح فٟ اٌّعشفح

 ششٚد٠ٕغش ِعادٌح ذظثح   و    اٌزاذ١ح ٌٍم١ُ اٌّٛافمح   و    اٌشعاع١ح اٌذٚاي أخً M.Tِٓ وشج

 : واٌراٌٟ

(,3)                                                               
    

   
       

     

   
            (        ) 

    اٌّعاِلاخ تذلاٌح     اٌّعاِلاخ ذٕشش M.T اٌىشج سطح عٍٝ R))ɸ اٌذاٌح اسرّشاس٠ح ٌؼّاْ ٚ

 فٟ اٌرغا٠ش ِعاِلاخ ذسّٝ    اٌطال٠ٛح اٌّعاِلاخ ,الإلحا١ِح إٌّطمح فٟ اٌّسر٠ٛح تالأِٛاج اٌخاطح

 : عٍٝ ٔحظً اٌدثش٠ح اٌحساتاخ تعذAPW ؽش٠مح

(,4)    K+G)                                          )    
 (    |   |)    ∑     

    

 
 
   (  )
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 عٍٝ ٔرحظً تاٌراٌٟ M.Tٚ  وشج فٟ اٌشعاع١ح اٌذٚاي ِع ِرٛافمح ذظثح G:ب اٌّعشفح اٌزاذ١ح اٌذٚاي

 .  AP أساس١ح داٌح

 عٍٝ ٔرحظً أٞ ,   ٌٍطالح اٌّٛافمح M.T وشج داخً ششٚد٠ٕغش ِعادٌح حٍٛي ٟ٘  AP اٌذٚاي

 .G ٌٍّعاًِ اٌّٛافمح اٌطالح عظاتح

 حاٌح فٟ لأْ ٚرٌه (  )   اٌذٚاي فٟ خاطح اٌظعٛتاخ ِٓ ِدّٛعح ظٙشخ APW اٌطش٠مح فٟ

 اٌشعاع١ح اٌذٚاي ٚتاٌراٌٟ M.T وشج سطح عٍٝ ِعذِٚح ذىْٛ (  )   ل١ُ     اٌّعاِلاخ ٔمظاْ

 4ٚ و١ٌٕٛغ أدخً اٌّشىً ٘زا ٌٚحً ,اٌث١ٕ١ح إٌّطمح فٟ اٌّسر٠ٛح اٌّٛخح دٚاي عٓ ِٕفظٍح ذىْٛ

 أساسا ذشذىض APW اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج ؽش٠مح عٍٝ اٌرغ١١شاخ ِٓ ِدّٛعح 5 أٔذسسْٛ

 تإٌسثح ِشرماخ ِعاِرلاوٙا( )   خط١ح ترشذ١ثاخ M.T وشج خاسج R))ɸ اٌشعاع١ح اٌذاٌح ذّث١ً عٍٝ

 .FP-LAPWخط١ا اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج تطش٠مح س١ّح ,  ((R  ٌٍطالح

 

 

 

 :الأبعاد ثنائيت مزبعت لشبكت بلوي كمون: (.2) الشكل

(a)كلي كمون ,( b) كمون MUFFIN-TIN 
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.3 الكامل الكمون و خطيا المتزايذة المستويت الأمواج طزيقت مبذأ LAPW-FP : 

 داخً الأساس١ح اٌذاٌح , FP-LAPW اٌىاًِ اٌىّْٛ ٚ خط١ا اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج ؽش٠مح فٟ      

 تاشرماق ٚذّراص ( )   ( )   اٌشعاع١ح ٌٍذاٌح خط١ح ذشذ١ثاخ شىً عٍٝ ذىْٛ M.T كزة

 ( )   ( )   اٌذاٌح ٚ ,APW اٌطش٠مح داٌح ِثً ذعُشف    اٌذاٌح , ٌٍطالح تإٌسثح ( )   ( )  

 : اٌراٌٟ ٌٍششؽ ذخؼع

(5(,                                                   R  ( ) R) ) R    { 
  

   
 
 (   )

  
  ( )    } 

 هذه اسرّشاس٠ح أٞ M.T وشج سطح عٍٝ الاسرّشاس٠ح ِؼّٛٔح    ٚ    اٌذٚاي  اٌلأسث١ح اٌحاٌح فٟ

 اٌّسر٠ٛح اٌّٛخح داٌح إرْ , (M.T وشج )خاسج اٌث١ٕ١ح إٌّطمح فٟ اٌّسر٠ٛح اٌّٛخح ِع اٌذٚاي

 : FP-LAPW ٌٍطش٠مح أساس١ح داٌح ذظثح   LAP) اٌّرضا٠ذج)

  

ɸ( )  

{
 
 

 
  

 
 
 

∑   
 (   )                                                    

 

∑{     ( )      ( )}   ( )
  

             

                                              (  ) 

 .     اٌّعاِلاخ ؽث١عح ٔفس ٌٙا    ٌٍذاٌح اٌّٛافمح     اٌّعاِلاخ أ٠ٓ

 , APW اٌطش٠مح حاٌح ِثً الإلحا١ِح إٌّطمح فٟ اٌٛح١ذج اٌّسر٠ٛح اٌّٛخح ذىْٛ   LAP اٌذٚاي
 E اٌطالح عظاتح عٓ ل١ٍلا    تاخرلاف  AP,  اٌذٚاي ِٓ أفؼً   LAP اٌذٚاي M.T وشج داخً

 ٚ اٌّشرمح اٌذاٌح عٍٝ ذٕشش أْ ٠ّىٓ    اٌذاٌح ٚ   AP شعاع١ح داٌح أحسٓ ذٕرح اٌخط١ح اٌرشذ١ثاخ

 : تاٌشىً    اٌطالح

(1,)                            ( (    )
 ) 0E, R) )   (    E ) E, R) )    E ,R) )    

(    )0 أ٠ٓ
 اٌطالٛٞ. اٌشتاعٟ اٌخطأ ٠ّثً  

 اٌّٛخح داٌح اسرّشاس ذؼّٓ FP-LAPW اٌىاًِ اٌىّْٛ ٚ خط١ا اٌّرضا٠ذج اٌّسر٠ٛح الأِٛاج ؽش٠مح

 . M.T وشج سطح عٍٝ
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.4 الخطيت الطاقاث دور    : 

 ٘زٖ ٌىٓ , M.T وشج سطح عٍٝ ِرٕا١٘ح تذلح اٌمٍث١ح اٌحالاخ ِع ِرعاِذذاْ    ٚ    اٌذٚاي           

 خطش ٔأخز أخشٜ خٙح ِٚٓ ,l اٌم١ّح ٌٕفس ِٛافمح اٌمٍث١ح اٌحالاخ ذىْٛ عٕذِا واف١ح ١ٌسد اٌششٚؽ

 اٌذٚاي إرْ , APW اٌطش٠مح فٟ ِعاٌح غ١ش فٙٛ ,اٌرىافؤ حاٌح ِع اٌمٍث١ح إٌظف اٌحالاخ ت١ٓ اٌخٍؾ

 ٘زٖ فٟ ,  ٍطالحٌ دل١ك اخر١اس ٠ٍضFP-LAPWَ  ؽش٠مح فٟ اٌمٍث١ح اٌحالاخ ِٓ حاٌح لأٞ ِعاِذج اٌغ١ش

 ِذاساخ عٍٝ إٌشش تاسرخذاَ ٠ىْٛ حً أحسٓ,    ذغ١١ش دْٚ اٌحساتاخ إخشاء اٌّّىٓ غ١ش ِٓ اٌحاٌح

 وً فٟ ٚاسدج غ١ش اٌخاط١ح ٘زٖ أْ اٌعٍُ ِع M.T ٌىشج ِّىٓ لطش ٔظف أوثش ٠خراس ٚ فمؾ اٌّٛػع

 اٌثشاِح.

 تعؼٙا عٓ ِسرمٍح أٔٙا عٍٝ ذعشف أْ ٠دة    اٌخط١ح اٌطالاخ ِخرٍف أْ ِلاحظح ٠دة أٔٗ ِع

 اٌّٛافمح اٌطالح عظاتح ذخراس أْ ٠ّىٓ    ,الإٌىرش١ٔٚح ٌٍث١ٕح خذا دل١ك  حساب لإخشاء اٌثعغ.

 .l اٌعظاتح ٌٕفس

 : 2KEINW بزنامح

 ٠شًّ اٌثشٔاِح ,Wien2K[5] تشٔاِح فٟ خط١ا اٌّسر٠ٛح اٌّٛخح ؽش٠مح اسرخذِٕا حساتاذٕا فٟ         

 : (.3) اٌشىً إٌّفظٍح اٌفشع١ح اٌثشاِح ِٓ ِدّٛعح

NN : اٌزساخ ألطاس ذحذ٠ذ فٟ ٠ساعذ وّا الألشب خٛاس٘ا ٚ رسج وً ت١ٓ اٌّسافح اٌثشٔاِح ٘زا ٠حذد . 

LSTART : ت١ٕح ٠حسة ٚتاٌراٌٟ اٌّذاساخ ؽالح فٟ اٌفشق ٠حسة ٚ اٌزس٠ح اٌىثافح اٌثشٔاِح ٘زا ٠ٌٛذ 

 . اٌطالح عظاتاخ

SYMMETRY  : اٌخاطح ٌّٛالع إٌمط١ح اٌّدّٛعح ٠حسة ٚ اٌدٍّح فٟ اٌرٕاظش ع١ٍّاخ ٠ٌٛذ 

 اٌّٛػعٟ. اٌذٚساْ ِظفٛفح ٚحساب اٌشثىح ٌٙش١ِٔٛح الأساسٟ اٌّعاًِ ٠ٌٛذ تاٌزساخ
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KGEN  :اٌّىعثاخ ٠ٌٛذ K ٟتش١ٍ٠ْٛ ِٕطمح ف. 

: DSTART اٌزاذٟ اٌحساب دٚساخ ٌثذا٠ح الأ١ٌٚح اٌىثافح ٠ٌٛذ SCF اٌزس٠ح اٌىثافح ِٓ إٌّردح ٚ 

 . LSTART ِٓ اٌٌّٛذج

 : اٌرا١ٌح إٌماؽ فٟ ِحذدج SCF اٌزاذٟ اٌحساب دٚساخ أْ ح١ٓ فٟ

LAPW0 : اٌىثافح ِٓ أطلالا اٌىّْٛ ٠ٌٛذ . 

LAPW1 : اٌزاذ١ح. الأشعح ٚ اٌزاذ١ح اٌم١ُ اٌرىافؤ عظاتاخ حساب 

LAPW2 : اٌزاذ١ح. الأشعح ِٓ اٌرىافؤ وثافح حساب 

LCORE  :اٌىثافح. ٚ اٌمٍث١ح اٌحالاخ حساب 

MIXER  :اٌخاسخح. ٚ اٌذاخٍح اٌىثافح ٠خٍؾ 
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 .WEIN2K بزنامح بنيت : (.3) الشكل
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.1 انًقدية: 

يعايم  ,   )aثاتد انشثكح  (انٓذف يٍ ْزا انفصم ْٕ دساسح انخصائص انثُٕٛٚح      

انخصائص الإنكرشَٔٛح )تُٛح عصاتاخ  ,)  ٔ انًشرقح الأٔنٗ نٓزا انًعايم  Bالاَضغاطٛح 

 Sr2GaSbO6(ستاعٙ انضٔاٚا(نهثٛشٔفٛسكاٚد انًضدٔج  ,كثافح انحالاخ انكهٛح ٔ اندضئٛح  ,انطاقح

ٔ رنك تاسرخذاو طشٚقح انًٕخح  DFTذى انحصٕل عهٗ انُرائح فٙ سٛاق َظشٚح دانٛح انكثافح 

ٔ انًذيدح فٙ تشَايح  2,1( FP-LAPWانًسرٕٚح انًرضاٚذج خطٛا ٔ انكًٌٕ انكايم )

Wein2K 3. اسذثاط  اسرخذيُا ذقشٚة انرذسج انًعًى –حٛث أَّ نحساب كًٌٕ ذثادل

(GGA)4 ذقشٚة ٔ.GGA-EV 5. 

.2  تفاصيم انحساب: 

فٙ ذقشٚة   FP-LAPWتاسرخذاو طشٚقح  ,فٙ عًهُا ْزا قًُا تذساسح انخصائص انفٛضٚائٛح 

GGA   ٔGGA-EV  ٙانًذيدح فWein2K َحذد قٛى انًعايلاخ انٓايح ,. نكم عًهٛح حساتٛح

ْٕ    قطع انًٕخح انًسرٕٚح      حٛث ,         انرانٛح حٛث ذى فشض انقًٛح 

ذعرثش انحساتاخ  ( Self-Consistent)انحساب انزاذٙ دٔساخ  ,MTكشج أَصاف أقطاس أصغش 

انشحُح تٍٛ دٔسذٍٛ ٔ انفشق فٙ انطاقح الاخًانٛح نهُظاو انفشق تٍٛ  يرقاستح عُذيا ذكٌٕ 

 عهٗ انرٕانٙ.     ٔ .Ry      يررانٛرٍٛ ْٕ

      (tetragonal)      

        

 .6انضأ٘ انعضو        

 

 :ٚعطٗ انرٕصٚع الإنكرشَٔٙ نهعُاصش انكًٛٛائٛح تانشكم 
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انرٕصٚع الإنكرشَٔٙ Srتانُسثح نهزساخ سرشَٔرٕٛو 

ْٕ                               

                         1 :انرٕصٚع الإنكرشَٔٙ ْٕ Gaٔ نزساخ غانٕٛو 

      التوزٌع الإلكترونً هو:  Sbوذرات اثمد 
             

         1 :فالتوزٌع الإلكترونً هو Oأما ذرات الأكسجٌن 

حٌث ,[7]ومساعدوه  Schimekولإدخال مواقع الذرات تم الاستعانة بالنموذج البلوري التجرٌبً لـ

 .space group I 4/mفً الطور رباعً الزواٌا مع مجموعة الفضاء  Sr2GaSbO6ٌتبلور مركب 

ٚرى ٔضع انزساخ عهٗ O1ٔO2الاكسدٍٛ,Sbأثًذ  ,Gaغالٌوم  ,Srأٌن تأخذ ذرات السترونتٌوم 

و 4d(0,1/2,1/4),2a(0,0,0), 2b (1/2,1/2,0), 4e (0,0,0.239)يٕاقع 

8h(0.201,0.278,0) .ًعلى التوال 

 :كالتالً MTتم اختٌار أنصاف اقطار كرة 

 Sr Ga Sb O الذرة

MT(u.a.) 2.5 1.8 1.96 1.8 

 

 .MTاختيار أنصاف اقطار كرة  :1الجدول  
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 .رتاعي انزواياحانة  Sr2GaSbO6 انثنية انثهورية نهًركة (III-1) :انشكم

 Srٚرى ٔضع انزساخ  ,. فٙ ْزا انٓٛكم .Fm-3 mانٓٛكم انًكعة نٓزا انًشكة ْٕ يدًٕعح انفضاء 

 ٔGa  ٔSb  ٔO  8عهٗ يٕاقعc(1/4,1/4,1/4),4b (1/2,0,0) , 4a(0,0,0)    و 

  24e (0. 2391,0,0)  ًعلى التوال8. 

 .Sr2GaSbO6 للمركب المكعبة البلوريةالبنية :( .2الشكل )
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.3  انخصائص انثنيوية: 

فٙ ذقشٚة انرذسج  Sr2GaSbO6نقذ ذى حساب طاقاخ انحانح الأساسٛح كذانح نحدى انخهٛح نًشكة

يعايم  ,( ٔ نحساب ثٕاتد انشثكح انثهٕسٚح .3ٔ انًثُٛح فٙ انشكم )(GGA)انًعًى 

اسرخذيُا يعادنح   ٔ انًشرقح الأنٗ نٓزا انًعايم Bيعايم الاَضغاطٛح, a(A°)،c(A°)انشثكح

Murnaghan  انرانٛح9: 

 (      
    

  
   

 
   

  
 [

(
  
 

)  
 

  
   

  ]                                                          (      

   ٔ انًشرقح الأنٗ نًعايم الاَضغاط  Bانُرائح انًحصم عهٛٓا نثٕاتد انشثكح يعايم الاَضغاطٛح 

 a(A°)، c(A°)يشفقح تانقٛى انردشٚثٛح نٓزا انًشكة . تانُسثح نهقٛى انًرحصم عهٛٓا نثٕاتد انشثكح 

 خٛذج يقاسَح يع انقٛى انردشٚثٛح. GGAفٙ ذقشٚة 

فٙ الأعًال أيا تانُسثح نًعايم الاَضغاطٛح ٔ يشرقرّ الأٔنٗ نى ٚثثد أ٘ دساسح ذدشٚثٛح أٔ َظشٚح 

 انساتقح.

 11           :ٔيٍ أخم رنك قًُا تًقاسَح دقح َرائدُا تانقٛى انُظشٚح ٔ انردشٚثٛح نهًشكثاخ

          11 ,          12 , تانُسثح نًعايم الاَضغاطٛح نهًشكثاخ 

أكثش تكثٛش يٍ يٕاد           ٔ           ٔ           ٚثذٔا أٌ يٕاد 

Sr2GaSbO6 ٌفٙ يشحهح ستاعٙ انضٔاٚا . ْزا ٚشٛش إنٗ أSr2GaSbO6 أقم اَضغاطا يٍ ذهك

 انًٕاد.

كًا ًٚكٍ يلاحظح تسٕٓنح أٌ انطٕس ستاعٙ انضٔاٚا اكثش اسرقشاس يٍ انطٕس انًكعة  نزنك قًُا 

 .8كرشَٔٛح  نطٕس ستاعٙ انضٔاٚا فقظتذساسح انخصائص الان
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 2انجدول

 Sr2GaSbO6للمركب ’Bومشتقته ،B، معامل الانضغاطٌة a(A°)ثوابت الشبكة 

compounds  a(Å) c(Å) B(GPa) B' 

Sr2GaSbO6 

 

 

Sr2ZrTiO6 

 

 

 

 

Sr2CoNbO6 

 

Ca2TiMnO6 

 

This work 

Exp [13] 

FP-LAPW-GGA [10] 

Exp [10] 

FP-LAPW-GGA [11] 

Exp [11] 

FP-LAPW-GGA [12] 

Exp [12] 

5.6341 

5.60 

5.7022 

5.6633 

5.680 

5.5960 

5.33678 

5.3394 

 

7.9442 

7.90 

8.1338 

8.0249 

8.161 

7.9881 

7.73317 

7.7366 

141.0575 

– 

166.23 

– 

154.445 

– 

182.8837 

– 

4.6376 

– 

– 

– 

– 

– 

– 

– 
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 تدلانة انحجى. Sr2GaSbO6تغيرات انطاقة انكهية نهًركة :(.3انشكم )

 

.4  انخصائص الانكترونية: 

ذسًح نُا ترحهٛم ٔفٓى طثٛعح انشٔاتظ انرٙ ذرشكم تٍٛ  ,أًْٛح انخصائص الانكرشَٔٛح فٙ انًادج 

كثافح انحالاخ انكهٛح ٔ اندضئٛح  ,ٔ ذشًم ْزِ انخصائص ) عصاتح انطاقح  ,انعُاصش انًخرهفح نهًادج 

ذى تاسرخذاو طشٚقح انًٕخح انًسرٕٚح انًرضاٚذج خطٛا ٔ انكًٌٕ انكايم  ,(  Sr2GaSbO6نهًشكة 
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FP-LAPW   حانح انرقشٚة انُسثٙ نذانح انًٕخح ( ذحصهُا عهٗ عصاتاخ انطاقح فٙ َقاط عانٛح(

 ْزِ انُقاط فٙ فضاء انشثكح انًعكٕسح  ,انرُاظش فٙ يُطقح تشٚهٌٕٛ الأٔنٗ 

 :كانرانٙ 

Γ(000) 

N(001) 

P(111) 

H(101) 

 

 يُطقح تشٚهٍٕٚ الأٔنٗ يشفقح تُقاط عانٛح انرُاظش.: (III-4)انشكم 

. III41.عصاتات انطاقة : 

ٔ تاسرخذاو انًٕخح انًسرٕٚح انًرضاٚذج خطٛا ٔ انكًٌٕ  GGA-EVأٔ  GGAكلا يٍ ذقشٚة  فٙ

راخ اَرقال يثاشش )ياَع طاقٙ  خذَا أٌ انًشكة ْٕ يشكة َصف َاقم ٔٔ FP-LAPWانكايم 

ٔ ٕٚخذ انحذ الأدَٗ نعصاتح انرٕصٛم   يثاشش( أ٘ ٕٚخذ انحذ الأقصٗ نعصاتح انركافؤ عُذ انُقطح 

 .  عُذ انُقطح 
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كاَد قًٛح انحاخض انطاقٙ حٛث  GGA-EV ذقشٚةفٙ ًٚثم تُٛح عصاتح انطاقح ( -5انشكم )

(1.11eV )ٙذقشٚة  ٔفGGA (1.75eV)  كًا ْٕ يعراد ذقشٚة ٔ GGA-EV   ٚضٚذ عشض

  انًاَع انطاقٙ.

 

ين  Brillouin ترنوين تنية عصاتات انطاقة لاتجاهات عانية انتناظر في ينطقة :(-5انشكم )

 رتاعي انزوايا.تنية 

.2.4  كثافة انحالات انكهية و انجزئية: 

فٙ حانح ستاعٙ انضٔاٚا  قًُا تحساب كثافح  Sr2GaSbO6نرحذٚذ تُٛح عصاتاخ انطاقح نهًشكة 

 (..6انًٕضحح فٙ انشكم )  انحالاخ انكهٛح ٔ اندضئٛح
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حانة رتاعي انزوايا تاستخداو  Sr2GaSbO6انكثافة انكهية و انجزئية نهًركة  :(.6انشكم )

 . GGA-EVطريقة 
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     انقهثٛح  فٙ انًدال انطاقٙ( ٕٚضح يساًْح انًذاساخ انزسٚح فٙ يُطقح انحالاخ .6انشكم )

ev21– ٗإنev 15,انرٙ َذعْٕا تثساطح  ,حٛث ًٚكُُا  انرًٛٛض تٍٛ أستع عصاتاخ ذكافؤ يًٓح ٔ

VB1 , VB2, VB3 ٔ VB4انًذاس  يٍ قًح عصاتاخ انركافؤ.  ٔخذَا يساًْح  إنكرشَٔاخ

(      ٔ ) pتًُٛا يساًْح  , VB1ْٙ الأساسٛح لأعهٗ عصاتح  Oكسدٍٛ نلأSانزس٘

ذقشٚثا  VB3 ذُشأ عصاتح انركافؤ, VB2ٔذشكم الانكرشَٔاخ لأدَٗ انعصاتاخ  Srنهسرشَٔرٕٛو 

 P"(ٔ"    ),   ( the Hybridizationانرٓدٍٛ ) ,"P( "Gaتشكم كايم يٍ يذاس انغانٕٛو )

َدذ , فٕق يسرٕٖ فٛشيٙ ,VB4َدذ إنكرشَٔاخ نزسذٍٛ يٍ الأكسدٍٛ ذساْى فٙ عصاتح انركافؤ 

ٔ انًذاس  ,CB1ْٙ الأساسٛح لأعهٗ عصاتح َقم Sbنهزسج الإثًذ  Sيساًْح إنكرشَٔاخ انًذاس انزس٘ 

 .CB2 14"ذساْى فٙ عصاتح انُقم Sb"S- ( نهزسج الإثًذ      " ٔ )Pانزس٘ "
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يعخًذٌٍ , Sr2GaSbO6الإنكخزٍَٔت  نهًزكب  ,حطزقُا فً ْذا انعًم إنى دراست انخصائص انبٌٍُٕت        

انًذيدت فً بزَايح  , FP-LAPWعهى طزٌقت انًٕخت انًسخٌٕت انًخزاٌذة خطٍا ٔ انكًٌٕ انكايم 

Wien2K , فً الإطار انعاو نُظزٌت انكثافت انذانٍت ٔ يع اعخًاد حقزٌب انخذرج انًعًىGGA ٔ 

 GGA-EV. 

 :ًٌكٍ حهخٍص ْذِ انُخائح فًٍا ٌهً 

  بانُسبت نهًزكبSr2GaSbO6 يعظى انُخائح انًخحصم عهٍٓا نثٕابج  ,ْٕ يزكب َصف َاقم

أيا بانُسبت نًعايم الاَضغاطٍت ٔ  ,خٍذة يقارَت يع انقٍى انخدزٌبٍت  a(A°) ٔc(A°) انشبكت 

 يشخقخـّ  الأٔنى نى ٌثبج أي دراست حدزٌبٍت أٔ َظزٌت فً الأعًال انسابقت.

 عُذ َقطت انخُاظز اَخقال يباشز  نٓذا انًزكب إنى ٔخٕد فدٕة  حشٍز عصابت انطاقت انًحسٕبت

ٔ يصذر انحالاث نعصاباث انخكافؤ ٔ  , GGA-EVباسخخذاو حقزٌب 1eVيسأٌت إنى  Γانعانً 

 انُقم حى ححذٌذْا عٍ طزٌق ححهٍم كثافت انحالاث الانكخزٍَٔت  انكهٍت ٔ اندزئٍت.

 

 



 ملخص

 باستخدام Sr2GaSbO6 الزوايا رباعي ي  للمركب والإلكترونية الهيكلية الخصائصالتحقق من  تم

 - Perdewلـ )  المعمم التدرج تقريب تزايدة خطيا و المكمون الكامل فيالم المستوية الموجة طريقة

Burk - Ernzerhof (PBE  و Engel - Vosko    .الشبكة ثوابت نتائج (a، c )جيد توافق في وجدت 

بالنسبة  B له ومشتق B معامل الانضقاطية  النتائج كما تم حساب. المتاحة التجريبية البيانات مع

 . Sr2GaSbO6 الزوايا لرباعي( DOS) الحالة وكثافة عصابات الطاقة بنية على صولحال تم". للضغظ

 ()GGA-PBE بـ مقارنة( 1.00eV) أفضل نطاق فجوة قيمة على للحصول EV-GGA في تقريب

(0.75eV 

 

Abstract 

Structural  and  electronic  properties of the tetragonal structure Sr2GaSbO6 

compound have been investigated using a full relativistic version of the full-potential 

augmented plane-wave method. The generalized gradient approximation (GGA) is used as an 

exchange correlation potential with Perdew–Burk–Ernzerhof (PBE) and Engel–Vosko (EV) 

as exchange correlation functional. The lattice parameters (a, c) are optimized and found in 

good agreements with the available experimental data. Results are given for bulk modulus B 

and the pressure derivative of the bulk modulus B’. Band structure and densities of states 

(DOS) of tetragonal Sr2GaSbO6 have been obtained. The EV-GGA scheme was selected to 

obtain better band gap value (1.00 eV) as compared to GGA-PBE (0.75 eV). 

Résumé 

Les propriétés structurelles et électroniques du composé de structure tétragonale 

Sr2GaSbO6 ont été étudiées en utilisant une version relativiste complète de la méthode des 

ondes planes augmentées à plein potentiel. L'approximation de gradient généralisée (GGA) 

Perdew - Burk - Ernzerhof (PBE) et Engel - Vosko (EV) comme fonctionnelle de corrélation 

d'échange. Les paramètres de réseau (a, c) sont optimisés et trouvés en bon accord avec les 

données expérimentales disponibles. Les résultats sont donnés pour le bulk module de volume 

B et la dérivée de pression du module de volume B ». La structure de bande et les densités 

d'états (DOS) de Sr2GaSbO6 tétragonale ont été obtenues. Le schéma EV-GGA a été 

sélectionné pour obtenir une meilleure valeur de bande interdite (1,00eV) par rapport au 

GGA-PBE (0,75eV). 

 


