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 ملكي خالد

حمة الأمة إلى نبي الرإلى من بلغ الرسالة وأدى الأمانة.. ونصح 

 ونور العالمين

 سيدنا محمد صلى الله عليه وسلم.    

اإلى بسمة الحياة وسر الوجود إلى من كان دعاها لي دعما وسند  

 " أمي الحبیبة"

ار إلى من علمني العطاء دون انتظار إلى من أجمل اسمه بكل افتخ

 أرجو من الله أن يمد في عمره

 "والدي العزیز"

مت الحياة معهم، إخوتي وأخواتي الأعزاءإلى من تقاس  

 أنار الله دربهم

ذتي وأيضا وإلى كل الزملاء والأصدقاءتإلى جميع أسا  

ي إلى كل الذين يسعهم قلبي ولم تسعهم أوراق مذكرتي جميعا أهد

م إلى من تذوقت معهم أجمل اللحظات إلى من ثمرة جهدي إليه

عي في مشواري الجامسأفتقدهم وأتمنى أن يفقدوني إلى رفقاء درب   

 "أسامة،عزیز ،سید علي ،حمزة ،منالله ،فؤاد " 



 

 

 

 

  

وإليه أنسبإلا بالله عليه وتوكلت وما توفيقي   

مكننا من إتمام هذا العمل  الحمدلله الذي  

فالحمد جل شأنه، أن يجري في ملكه إلا بمشيئته فما كان لشيء 

لله المولى القدير والموفق والمنير والشكر الأول والأخير 

 والمعين والبصير.

والتقدير والوفاء إلى أستاذنا كما نتقدم بجزيل الشكر والامتنان 

إعداد هذي الذي أشرف على "بري السعدي"ومشرفنا الدكتور 

 المذكرة .

حتى كانت فكرة تداولنا بعض عناصرها بطريقة عابرة منذ 

 اكتملت على هيئتها الحالية .

 لقبوله مناقشة مذكرتنا ."  مقاق نفیسة "وإلى الأستاذ 

. لقبوله ترأس اللجنة "المیلود إبریر الأستاذ"وكذالك   
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                                                                       المقدمة العامة 

 المقدمة العامة                            
فیزياء المواد دورا مهما وكبیرا في التطبیقات التكنولوجیة الحالیة بحیث تطورت في الجمیع.       تعتبر      

المجالات، فهي تشكل مجال واسع ومتجدد ينشط فیه عدد كبیر من الباحثین التجريبین والنظريین، واختبار 

والإلكترونیة والضوئیة  المادة مستعملة نتأكد أولا من خواصها الفیزيائیة والكیمیائیة ) البنیوية

 والمرونیة ...الخ ( مع التطبیقات المرغوبة.

ن فزيائیون أصبحوا في سنوات الأخیرة مهتمین بشكل متزايد بالمحاكاة الرقمیة، والتي أصبحت والباحثی  

 قضیة إستراتیجیة من حیث البحث العلمي  في ممارسة العلمیة 

 ، حیثالأخیرةدت الدراسات الكوانتیة والحسابیة باستعمال المحاكاة العددية تقدما كبیرا في السنوات هوقد ش

 المواد الكیمیائیة مختلفقیمة ودقیقة عن  معلوماتوذلك لما تقدمو من  العلمياكتسبت مكانا بارزا في البحث 

 ى میكانیك الكم الذي يیتم بدراسةلالحسابات تستند أساسا ع فمختلفالنتائج التجريبیة،  بمختلفمقارنة 

 المعقدة الأنظمةنجحت في كثیر من  فهي  [1]خصائص بعض المواد وذلك بحل معادلة شرودينغر 

 ى نظريات محددة من أجل الحصول لالكمبیوتر تستخدم بعض التقريبات التي تعتمد ع بأجهزة بإستعانة 

  المدروس لمركبدقیقة معلومات ى لع

 طريقةوالإلكترونیة وخصائص الضوئیة والمرونیة  بإستخدام  البنیوية، الخصائصسنقوم بدراسة  العمل هذا في

 دالیة إطار فيWien2K برنامج في المدمجة  FP-LAPWالكاملوالكمون  خطیاالموجة المستوية المتزايدة 

 .mbJ والتقريب (GGAالمعمم ) التدرج تقريب استخدمنا ارتباط-كمون تبادل   ولحساب DFT الكثافة
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                                                                        المقدمة العامة   

مركبات البیروفسكايت الى تعريف  فیهتطرقنا فصل الأول الفي   هذي المذكرة إلى أربع فصول. تقسیموتم 

 فصلفي التطرقنا و وتصنیفتها وتطبیقاتها وبنیتها 

 التالي  )أدياباتیكي بورن أوبنهايمر، هاتري فوك، تقريباته شرودينغرومعدلة  DFTالثاني  نظرية دالیة الكثافة 

فصل ثالث طريقة الموجة المستوية البإضافة  إلى     GGA ، (mbJتدرج المعمم  ، LDA كثافة الموضع 

ومناقشتها متحصل إلیها نتائج  في نعرض فصل الأخیر الأما  FP-LAPWالمتزايدة خطیا والكمون الكامل 

 وهي :

 خصائص البنیوية: ثابت ال a  ومعامل الانضغاطیة B  ومعامل سرعة' B 0، طاقة الدنیاE  

 خصائص الإلكترونیة: بنیة عصابات الطاقة  كثافة الحالات الإلكترونیة الكلیة والجزئیة ال 

 خصائص الضوئیة: دالة ثابت العزل،  قرينة الانكسار ال 

 خصائص المرونیة: معامل يونغ الY  ،  معامل كوشیهCb معامل شارمي ،C  نسبة التجانس ،A   ،

 .B/Gمعامل الهشاشة 
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                                                                       المقدمة العامة 

 المقدمة العامة:مراجع 

]1[  E. Schrödinger, Ann. Phys. 79.(1926). 361. 
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  وتطبیقاته البیروفسكایت مركبات                                                      الأول الفصل

1. I -  لمحة تاريخية لمركب البيروفسكايت: 

 ،غوستاف روز في جبال أورال روسیا الجیولوجيمن قبل  1839ول مرة عام أاكتشفت مادة البیروفسكايت 

 -1792ويعود الاصل أسم برفسكايت  إلى العالم المعادن الروسي لیف ألكسیفیتش بروفسكي تكريما له ) 

كمصطلح  لوصف جمیع   ونستخدمهبلورية خاصة  بلهیكلیة  هي مادة تتمتعكايت فسفالبیرو   [1]( 1856

 ( 3CaTiO ) البنیات البلورية المماثلة لمركب تیتانات الكالسیوم

في جامعة  (GOLDSCHIMDTمن طرف ) 1926البیروفسكايت صناعي سنة بحیث تم اكتشاف أول 

 [[2 أوسلو )النرويج(

 هي كالتالي :( 3ABXوالصیغة الكیمیائیة البیروفسكايت )

A  هي ذرة كاتیون ذات قطر ايوني كبیر :....(Bi, Pb, Ba, Rb, Sr, Ca)  

B  هي ذرة كاتیون ذات قطر ايوني صغیر : Zr, Nb,fe ,Se....) ,  ) 

3X  إما إن تكون هالوجین أو نیتروجینحالة الأكاسید :هي ذرة أكسیجین في 

2. I -  فسكايتولبيرا تلمركبا يةرلبلوا لبنيةا: 

البیروفسكیتیة ببنیة بلورية مكعبة أو شبه مكعبة تنتمي إلى المجموعة  لمركباتوصفت التركیبة البنیوية 

Pm3m [3]  ( 221 رقم ،) يتم وصفها بواسطة شبكة 

 مرتبطة ببعضها البعض عن طريق ربط ذرات  (6BX) الأسطح من ثماني  الأبعاد  ثلاثیةمن كومة  مكونة 

X  كما هو موضح في الشكل(I-1 )  [4] ذرات 5فالشكل البلوري للبیروفیسكايت يحتوي على 
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  وتطبیقاته البیروفسكایت مركبات                                                      الأول الفصل

 

 

و التي تشكل شبكة من ثماني  3ABXالبنية المثالية للبيروفسكيت  :( I-1)الشكل            

 وجوه

  الكاتیونA  الأنیونذرة من  12محاط ب X 

  الكاتیونB الأنیونذرات من  6 محاط ب X 

 الأنیون X  ذرات من الكاتیون  4محاط بA  الكاتیونو ذرتین منB  

 المنشأ هناك طريقتان لوصف بنیة البیروفسكیت اعتمادا على اختیار

 :كاتیون هي أن يكون  طريقة الأولىA ذرات (   0 ,0 ,0في موضع ) الأصلفيB  في الوسط

 (I-2) كما هو في شكل 1/2,0,1/2) )منتصف كل وجه   Xرات  ذو ((1/2,1/2,1/2 المكعب

 (0,0,0 ) الأصل تقع في  Aبنیة البیروفسكیت بطريقة ذرات  (I-2)الشكل 

 (0,0,0 ) الأصل تقع في  Aبنية البيروفسكيت بطريقة ذرات : ((I-2الشكل                 
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  وتطبیقاته البیروفسكایت مركبات                                                      الأول الفصل

  : فیصبح  (1/2,1/2,1/2) تعتمد على تحريك الأصل بشعاعطريقة الثانيةA  في

في كل ضلع في هي في منتصف  Xأما  (0,0,0في موضع ) B و  (1/2,1/2,1/2)الموضع

 I-3)) [5]الشكل  (0,0,1/2)

 

 (0,0,0 الأصل )تقع في  Bبنية البيروفسكيت بطريقة ذرات :  ( I-3)الشكل                        

3. I – تصنيف مركبات بيروفسكايت: 

العنصرالذي ويمكن تصنیف على أساس  الهالوجینات و الاكاسید عائلتین تصنف مركبات البیروفسكايت إلى  

 .3ABXفي الصیغة الكیمیائیة  X موقع  يحتل

  3: المتمثلة في الصیغة الكیمیائیة  الأكاسيدعائلةABO  و تحتوي عائلة البیروفیسكیت على 

 Oعبارة عن كاتیونات ذات أحجام مختلفة كما ذكرنا سابقا و  Bو Aحیث  الأكاسید مختلطة عدد كبیر من 

 [6]أنیون الأكسجین 

 عائلة الهالوجينات(وتتمثل في المجموعة السابعة من الجدول الدوري الفلور:F) والكلور 

(Cl )والبروم (Br ) (والیودI  ) واعتمادا على  [7]وتتحد مع المعدن لتشكل هالیدات ( 1-)ذات التكافؤ 

 لبیروفسكايت الهلوجین هناك نوعان:ل A العنصر الذي يحتل الموقع 

 بحیث الكاتیونبيروفسكايت الهلوجين غير عضوية:A يمثل معدن 

  استبدالبيروفسكايت المهجن عضوي: A 3(لغیر عضوي بجزء عضوي اNH-R)]8] 
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  وتطبیقاته البیروفسكایت مركبات                                                      الأول الفصل

4. I –  بيروفسكايت تطبيقات التكنولوجية لمركبات : 

 كما سماها البعض .[9]البیروفسكايت تلعب دورا مهما في الإلكترونیات الحديثة و الصناعات التكنولوجیة 

إمكانات عالمیا بإمكانها تغییر خصائصها في حدود واسعة جدا وما يجعلها تمتلك ( الحرباء الكیمیائیة )

التكنولوجا الكهروضوئیة كالخلايا الشمسیة  إستخدام،  فهي مفیدة للغاية في تطبیقات تكنولوجیة ونذكر منها :

، والإحتواء البیئي والمتمثل في حاويات النفايات [11]اللیزر  [10]والثنائیات الباعة للضوء، والترونزيستور 

ستخدم أيضا من أجل الإنتاج الفعال للهیدروجین من خلال ت [12]المشعة، الاتصالات )المواد رنینیة العازلة( 

مقايیس وكذا تحويل الضغط المیكانیكي أو الحرارة إلى كهرباء وكذلك  [13] تفاعلات تقسیم المیاه الضوئیة

 [2]الضغط والإلكترونیات عالیة السرعة 

فإنها  مفیدا جدا لتحويل  (CaZrS3متعدد الكريستالات مثل )أما بالنسبة للبیروفسكايت من نوع الكالسیونین 

بهذا النوع وهذا نتیجة نشر عدد قلیل من البیانات المحدودة حول  الطاقة الشمسیة رغم الاهتمام القلیل

واستخدمت كذلك في السیرامیك الشفاف وخلايا الوقود والخلايا الكهروضوئیة  [14-15 ] خصائصها المادية.

[2] 

5. I –  الخاتمة  : 

في هذا الفصل تم تقديم لمحة عامة لمركبات بیروفسكايت  وأهم مفاهیم متعلقة بیه، انطلاقا من بنیته البلورية  

والذي هو محل  3ABFثم خصصت دراسة بصفة خاصة لمركب  تطبیقاتهإلى تصنیفاته وانواعه  وكذا أهم 

 .دراسة
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 DFTالكثافة نظریة دالیة                                                           .  الثاني الفصل

1 . Ⅱ - المقدمة : 

البنیوية في حساب الخصائص  والتقريباتسنقوم بعرض من طرق المختلفة في هذا الفصل     

 للكثافة الدالیة  النظرية، وعند ظهور [1]في المرونة الأجسام الصلبة والضوئیة  والإلكترونیة

((DFT   ممیزات الللمواد لأنها تمتلك العديد من لاقت نجاحا كبیرا في الدراسة الخصائص فیزيائیة

 والقیمة الاقتصادية الخاصة من ناحیة الوقت 

Ⅱ. 2  -  معدلة شرودينغر للبلورة: 

للبلورة، ويوصف النظام یة للنظام الكونتي كمهي منطق كل الدراسات الشرودينغر  تعتبر معادلة

    [2]التالیة المتفاعلة بالمعاملة  (+الكترونات ايونات الجسیمات)

 

 (1 .Ⅱ)              Hψ= Eψ                                                                   

  

  ψ :   النظامالمعلومات عن لأنوية ولإكترونات تحتوي على جمیع ، هي دالة لإحداثیات النظامدالة للموجة  

: E    النظامطاقة  

  : H  حیث يمثل الهامیلتونیان 

فیما بینهما، وفي للجملة يكون مؤلف من طاقة الحركیة لكل الجسیمات وطاقة التفاعل الهامیلتونیان الكلي   -

 :غیاب الحقل الخارجي يكتب الهامیلتونیان بالشكل التالي 

 

(2 .Ⅱ)                                       NNV+ eN+ V ee+ V N+ T eH = T      

 

 حیث

 

(3 .Ⅱ      )             ∑
𝑃𝑖

2

2𝑚𝑖 = ∑−
ℎ

2𝑚
(∇𝑖

2)=eT     لإلكتروناتالطاقة الحركیة 

          

(Ⅱ .4)                   𝑇𝑒 = ∑
𝑃𝑘

2

2𝑀𝑖  = ∑−
ℎ2

2𝑀
(∇𝑘

   الطاقة الحركیة لأنوية  (2
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(5 .II)                         𝑉𝑒−𝑒 = ∑
𝑒2

8𝜋𝜀0|𝑅𝑖⃗⃗⃗⃗ −𝑅𝑗  ⃗⃗⃗⃗ ⃗⃗ |𝑖≠𝑘  نواة -لإلكترون طاقة تفاعل 

(6 .II)                               𝑉𝑁−𝑁 = ∑
𝑍𝑘𝑍𝐿𝑒

2

8𝜋𝜀0|𝑅𝑘⃗⃗⃗⃗  ⃗−𝑅𝐿  ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  |𝑘≠𝐿نواة - اقة تفاعل نواةط 

(7 .II)                             𝑉𝑒−𝑁 = ∑
𝑍𝑘𝑒2

4𝜋|𝑅𝑘⃗⃗⃗⃗  ⃗−𝑅𝑖  ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|𝑖.𝑘  نواة -لالكترون طاقة تفاعل   

 حیث

e  : الإلكترون شحنة         ،m   : لإلكترون اكتلة 

 M:          ، كتلة النواة     ekZ   : شحنة النواة   

|BR-aR المسافة بین النواتین |a وB 

|Br-ir|   بین النواةالمسافة a  الإلكترون i 

| r-ir|    لإلكتروناالمسافة بین i  وj 

 

(II. 8)                                    ∇𝑖2 =
𝑑2

𝑑𝑥2 +
𝑑2

𝑑𝑦2 +
𝑑2

𝑑𝑧2 

 : تكون معادلة شرودينغر مستقلة عن الزمن وتعطي بالعلاقة التالیة

 

             𝐻Ψ(𝑟, 𝑅) = 𝐸Ψ(𝑟, 𝑅)                                                                    (II. 9) 

                        9 

هذي تمثل     Ψ  ( لالكترونات + لأنويةوتتعلق بكل احداثیات الجسیمات )الموجة  الة E   تمثل القیم

   الذاتیة الموافقة

 242.10 وجد   3 سم 1 نجد في Z=14 ما ل N(Z+1)3 ذرة تحتوي على N ل ان معادلة شرودينغر 

عدة ولهذا اقترحت من المجاهیل التي لايمكن حلها المعادلة عدد كبیر مجهول تقريبا ، ومنه فأن لهذي 

 [3]تقريبات نذكر منها 
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1.2. II - تقريب أدياباتيكي بورن أوبنهايمر : 

الكبیر بین ولإختلاف بعین لاختبار  يأخذلأنوية، والذي عن  لإلكتروناتايعتمد هذا التقريب عن فصل حركة  

لإلكترونات أكبر بكثیر من أقل بكثیر من كتلة النواة في حین أن السرعة الإلكترون حیث أن كتلة  لأنوية الكتل

ويأخذ التفاعل   الإلكترونأمام إهمال الطاقة الحركیة للنواة واعتبرها ساكنة وبهذا يتم  ،  [4] النواةسرعة 

 أي : فیما بینهما 

(10 .II)                                   = cteNN=0,  VnT        

 كالتالي :حیث يصبح هامیلتونیان  

(11 .II)                                                   eH+NNH=V   

  الإلكتروناتبالهامیلتونیان   .eH  ىويسم

 شرودينغر تصبح كالتالي :إذن المعادلة 

(12 .II)            (r,R)eΨ ]n-e+Ve-eV+e(r,R)=[TeΨeH     

تقريب هاتري ستخدم تقريب أخر يسمى ي و فةوالمعرلايمكن حلها بالطريقة الرياضیة هذي معادلة    

       فوك 

II.  -2.2 فوك هاتريتقريب: 

. وقام بإدخال [5]باولي  أستبعادمبدأ السبین مبدأ الدالة الموجة لهرتري لاتحترك  أنبین فوك   1930في عام 

  N 𝑟 ........., 2 𝑟 ,1)موضع  N إحتمال الوضع  N !وأي أنه يوجد   ،[6] لإلكتروناتألسبین لنظام مبدأ 

𝑟   )  إستبدالويتم  

 . سلايتربمحدد ة الكلیة بالدالة الموج

(13 .II)             ).N 𝑟   . . … ,3 𝑟, 2𝑟,     1𝑟(Ψ = Ψ                
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  ψ(r 1, r 2. . . . r N =
1

√N!
|

ψ1(r 1)ψ1(r 2)…………… .

ψ2(r 1)ψ2(r 2)……………
.
ψN(r 1)ψN(r 2)……  …… .

ψ1(r N)

ψ2(r N)
.
ψN(r N)

|          (Ⅱ.14) 

  حیث يسمى بثابت التعامد 
𝟏

√𝑵! 
 

II .  3- النظرية الدالية للكثافة: 

المكثفة وكیمیاء على نطاق واسع في فیزياء المواد الدالیة للكثافة هي من بین أكثر الطرق المستخدمة  يةنظر

  [7] الخصائص الفیزيائیةحساب كمیة ستسمح بدراسة الكم وهي طريقة 

الموجبة. وذلك لحساب الطاقة بنیة عصابات الطاقة يجب إختیار شكل الكمون ودالة حساب أنه من أجل بحیث 

أي أنه يمكن التعبیر عن الطاقة  من عدة المتغیرات التي تدخل في الحسابتقلیل الوهدف هو  E الكلیة للنظام 

 .(x,y,zإحصائیات )والتي تكون كدالة ، ρ(r)واسطة الكثافة لالكترونیة ب  Eالنظام الكلیة 

 :بالشكل  لإلكترونات Eللنظام تكون الطاقة الكلیة أي     

(15 .II)                          )ρ(E=E 

 [9] وفیرمي [8])توماس( على يد العالمین 1927 تاريخیة، ظهرة النظرية الدالیة للكثافة في

II .  1.3- كوهن -هوهنبارغ نظرية : 

توماس،  وذلك بوضع هوهنبارغ وكوهن بإعادة الصیاغة النظرية الدالیة للكثافة المقترحة من قبل قام كل من 

المؤلفان على أي نظام من جسیمات، وقد أثبت والقابلة للتطبیق  [10]1964  القاعدة لأساسیة للنضرية سنة 

 نظريتین أساسیتین 

extV(r) هي دالة الوحیدة للكثافة الجسیمات بالنسبة للكمون الخارجي E الطاقة الكلیة للحالة لأساسیة  لأولى:-

 معین 

(61 .II)                          )ρ(E=E 
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 : وفي أيطار تقريب هارتري نكتب 

(17 .II)                     𝐸(𝜌) = ∫ ∫ (
𝜌(𝑟 )𝜌(𝑟 ′)

|𝑟 −𝑟 ′|
𝑑𝑟𝑑𝑟′ + 𝐺(𝜌)  

تفاعل الفرق بین الطاقة التفاعل الحقیقیة وطاقة تمثل الطاقة الحركیة لالكترونات زائدة   G(p)حیث   -  

  .هي كثافة الحد لأدنىكوهن  أن كثافة الحالة لأساسیة -هرتري ، كما أثبت هوهنبارغ 

 .يتوافق مع الكثافة للحالة لأساسیةللنظام تنص هذي النظرية على أن الحد الأدنى للطاقه الكلیة الثانية:  -

(18 .II)     E(𝜌0) = minE(𝜌)                                  

:𝜌0   كثافة الحالة لأساسیة. 

 بـــالطاقة بحیث يعبر عن دالیة 

(19 .II   )                                  E(𝜌) = < 𝜓|H|ψ > 

  بـــودالیة كثافة الحد لأدنى  

(20 .II)                                  FH.K (𝜌) =< ψ|T + V|ψ > 

T لطاقة الحركیة لالكترونات. : ا 

V مون التفاعل لالكترونات .: ك 

II .   2.3- معادلة كوهن شام : 

التغاير تستخدم مبدأ هي مجموعة كثافة الجسیمات والحصول على الطاقة الحالة لأساسیة كثافة لالكترونات 

 وتعطي الكثافة تواجد لالكترون  .[11]

(21 .II  )                                𝑝(𝑟) = ∑ᴪ𝑖
∗(𝑟)ᴪ𝑖(𝑟) 

 ب :تعطي  فوك  –طاقة هارتري  ρ)H.FE (و  ρ)eE (دالیة الطاقة لالكترونات 

(22 .II  )                                          T+V=𝑒𝐸 
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(23 .II                        )              𝐸𝐻𝐹 = 𝑇0 + (𝑉𝐻 + 𝑉𝑥) 

 الكترون -كمون التفاعل الكترون  Vطاقة الحركیة للجسیمات في حالة للتفاعل   Tحیث 

 HV  كمون هارتري : 

 0T:    الطاقة الحركیة لالكترونات الحرة 

 XV  كمون تبادل الالكترونات والذي يعرف ب : HV-=VxV 

 CV    0: كمون ارتباط الالكترونات والذي يعرف=T+TcV 

 

 هي :HKF إذن الدالیة للكثافة الحد لأدنى 

(42 .II )                                                   = T+VHKF 

                                )cV+x+(V HV+0T= 

 c+VxV=xcV ارتباط  –هو كمون التبادل 

 :هياي الدالیة الطاقة الكلیة للنظام 

(52 .II)                         )𝜌(ext+Vxc+ V HV + )𝜌(0T= )𝜌(E 

 معادلة شام هي : 

(26 .II)                          ( 𝑟)𝜙𝑖(𝑟)𝑖ℰ =i(r)𝜙 )(r)xc(r) +VH(r) +VeiT+V) 

II .   3.3- حلول معادلة كوهن شام : 

الطاقة وترتب حسب أساسیة لمختلف طرق الحساب البنیة لعصابات هي ركیزة  DFTالدالیة للكثافة 

 .[12]شام -للكثافة والكمون والمدارات كوهن استخدامها 

والتي تعتمد بدورها  FP-LAPWعامل هذي الطرق المعتمدة الموجهة المستوية المتزايدة والكمون ومن بین 

 بعبارة التالیة :شام، ويتم وصف هذي المدارات  –على مدارات كوهن 

(27 .II  )                  (r) 𝛼𝜙𝑖𝛼𝐶∑ (=𝑟(𝑖ᴪ  



 

 
18 

 DFTالكثافة نظرية دالية                                                                 .  الفصل الثاني

 هي معاملات نشر الدالة الموجة iaC حیث   

𝛼𝜙   :تمثل الدوال لأساسیة 

لأساسیة بطريقة الخوارزمیة وذلك بحل المعادلات iaC في تحديد معاملات شام  –يتمثل حل معادلات كوهن 

 .القیمة لأصغرية لطاقة النظاممع لأحد     (II) – 1في شكل المتمثلة 

  :كوهن شام فیما يليتتمثل حلول معادلة  -  

(82 .II)                                         0=  𝑖𝐶)𝑂𝑖𝜀-H( 

O ،هي مصفوفة النقطیة H همیلوتیان كوهن شام𝑖𝜀  قديم الطاقة𝑖𝐶  معادلات النشر الدالة الموجة 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  



 

 
19 

 DFTالكثافة نظرية دالية                                                                 .  الفصل الثاني

 

    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :مخطط حلول معادلة كوهن_شام(II) – 1الشكل                 

          ρin الأولية الكثافة         

V(r) إيجاد الكمون    

شام  -حل معادلة كوهن  

E 𝑓  تحديد طاقة فارمي 

𝜌out حساب  الكثافة الاكترونية جديدة 

 نعم  مطابقة ؟؟

 لا

  توليد كثافة جديدة 

𝜌out ، 𝜌in 

 أحسب 
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II .   4.3-  تقريب كثافة الموضعLDA : 

. وقد [13]هو تقريب لنظام لالكترونات اللامتجانسة باعتباره موضوعیا متجانسا تقريب كثافة الموضوعیة  

 لارتباط. -من أجل حل مشكلة التبادل  1965سنة طرح هذا التقريب من طرف كوهن وشام 

لهذا التقريب هي الفكرة الرئیسیة ρ ،  (r)نعتمد فقط على القیمة الموضوعیة -التبادلوذلك بإفتراض  ان شرط 

 التالي:ك XCE  الصیغلإفتراض 

(29 .II)  𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴(𝜌) = ∫ 𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟))𝜌(𝑟)𝑑3𝑟                         

 إرتباط ب: –الطاقة تبادل بإستخدام المبدأ السبین تكتب 

 

(30 .II)                        𝐸𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴(𝜌 ↑, 𝜌 ↓) = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐(𝜌 ↑  (𝑟), 𝜌 ↓  (𝑟))𝑑𝑟3  

 

 :إرتباط  تقسم إلى قسمین  –أن طاقة تبادل مع العلم 

(31 .II)                         ρ)(cρ) + ε(xρ) = ε(xcε      

𝜀𝑥    طاقة تبادل هي   = −
0.4582

𝑟𝑠
𝜌  والذرية  وذلك بإستخدام الوحدات  = 4𝜋

𝑟3

3
   هي   رتباطلإوطاقة   

𝜀𝑐 = −
0.44

7.8+𝑟𝑠
 

 أي :ولحساب كثافة لالكترونات يتم الجمع على كل مدارات المشغولة          

(32 .II)      𝜌(𝑟) =  ∑𝛹𝑖
∗(𝑟)𝛹𝑖(𝑟)                            
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II .   5.3-  تقريب تدرج المعممGGA  : 

، حیث يتجاوز في دقة ويأخذ في  LDAهو تعديل تقريب الكثافة الموضعیة  GGAتقريب التدرج المعمم 

وبالعودة إلى  𝜌(r)∇ [14-15]،   عبر تدرج الكثافة لالكترونیة  (r) اعتباره تغیرات الكثافة لالكترونیة

لمنشور طايلور بتقريب نعید طرجمتها كسلسلة  LSDAالموضع النتیجة المحصل علیها في تقريب الكثافة 

  LSDAالتدرج المعمم 

   إرتباط في تقريب التدرج المعمم تأخذ الشكل التالي : –إذن : طاقة تبادل   

                                            

   𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴(𝜌 ↑  (𝑟), 𝜌 ↓  (𝑟)) = ∫ 𝑓( 𝛻𝜌↑, 𝛻𝜌↓, 𝜌↑, 𝜌 ↓)𝑑𝑟3                                  (II.33) 

 التدرج في الكثافة لالكترونیة. :  𝛻𝜌(r)حیث 

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴  : غیرمنطق.إرتباط في نظام  –تبادل طاقة 

F  عامل تحسین : د ( يعتمد أساسا على الة الكثافة المحلیةGGA   ا)لمستعملة 

II .   6.3-  تقريبmBj : 

  GGA  و LDA بالتقريبات أكثر لاستخداما لحساب مثل ولقد أثبت هذا التقريب فعالیته من خلال مقارنة 

 بالشكل التالي :تكتب التي 

(34 .II) 𝑉𝑥𝜎
𝑚𝐵𝑗

= 𝐶𝑉𝑥𝜎
𝐵𝑅(𝑟) + (3𝑐 − 2)

1

𝜋
  √

5

12
  √

2𝑡𝜎(𝑟)

𝜌𝜎(𝑟)
                                                    

 تمثل كثافة لإلكترونات تعطي بالعلاقة. 𝜌𝜎(𝑟)  حیث

(35 .II)                            𝜌𝜎(𝑟) =  ∑  |𝜓𝑖,𝜎|
2
  

𝑁𝜎
𝑖=1 

 𝑡𝜎(𝑟)    تعرف بالعلاقة التالیة: كثافة طاقة الحركیةتمثل 

(36 .II)    𝜎(𝑟) =
1

2
∑ |𝜓𝑖,𝜎

∗ ∇
𝑁𝜎
𝑖=1 𝜓𝑖,𝜎|

2                        

𝑉𝑋,𝜎
𝑚𝐵𝑗

 . Becke-Rousselالكمون ل  
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  المتوسط لهذا الثابت المختار خطیا مع الجذر التربیعي  Johnson [1] و Beckeدالیة ل  c=1رنا تإذا أخ

|∇𝜌(𝑟)|

𝜌(𝑟)
 

 التالي : ك  c الشكل المقترح ل

(37 .II)                   𝑐 = 𝑎 + 𝐵((
1

𝑉𝑐𝑒𝑙𝑡
∫

|∇𝜌(𝑡)|

𝜌(𝑟)
𝑑3𝑟))

1

2  

a,B  وابت و ثVcell  جم الخلیة العنصرية للنظام ح 
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                          Ⅲ    الفصل

 والكمون خطيا المتزايدة المستوية الأمواج طريقة

  FP-LAPW    الكامل
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                                                                                   FP-LAPWالمستوية المتزايد خطيا والكمون الكامل  لأمواج طريقة           . الثالثالفصل 

III . - 1  لمقدمة :ا 

الدالیة للكثافة.وتختلف هذي هناك عدة طرق تستعمل في إيجاد خصائص الجسم الصلب وتعتمد على النظرية 

أخذها كأساس، ومن بین العديد من المستخدمة بإضافة بالوظائف الموجة التي يتم الطرق حسب شكل الجهود 

 الطرق نذكر منها: 

  الطرق المشقة لأمواج المستويةOPW [1-2]  وهي أنسب لعصابات النقل(S-P المعادن البسیطة )

F   [2-1]للمهارات الذرية والطرق التي تعتمد على التركیبة الخطیة (LCAO ومستعمل مثل )

 LSلمعادن لإنتقالیة ا  Dالعصابات 

  [3]الخلوية من نوع لأمواج المستوية المتزايدة الطرق  APW  الطريقة الدالیة

 (KKR)rostoker ;Kohn ;korring  أكبر مجموعة من المواد، على تنطبق 

  الموجات المستوية المتزايدة  [4]الطرق الخطیة التي وصفها أندرسن( الخطیةLAPW )

 بتوفیر كثیر من الرتب لهذا المقداروتسمح لنا ( LMTOالخطیة ) <Muffin-Tim>والمدارات 

 .أثناء الزمن الحساب 

III . - 2   الخطية طريقة لأمواج المستوية المتزايدةAPW : 

من أجل حل معادلة  (APWطريقة الموجة المستوية المتزايدة ) [5]اقترح سلیتر  1937في سنة 

مقسمة إلى منطقتین متمايزتین ان الخلیة الواحدة التي توصف النظام  لالكترون واحد. وذلك باعتبار

 تتمثلان كالتالي :

   داخل الكرة : منطقة لأولىMt   شديدة لإرتباط بهاتشمل كل من لأنوية ولإكترونات 

 : بلكرات،  وتشمل لالكترونات ضعیفة لإرتباط بالأنوية المنطقة البینیة التي تحیط  منطقة الثانية 

 MT يمثل نصف القطر الكرة  ar حیث    

 :وتعطي دوال الموجة بالعلاقة التالیة 
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III) . (1  

{
 
1
1

2

∑𝐶𝐺𝑒𝑖(𝐺+𝑘)𝑟                           𝑟 > 𝑟𝑎                 

        
  ∑ 𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝛺                𝑟 < 𝑟𝑎                 

   ( =r )∅  

 أين: 

Ω: يمثل حجم الخلیة الموحدة : 

lmY  الكروية ) التوافقیة ( : الدالة الهرمونیة 

 GC    :. عاملات النشر 

 وحلول معادلة شرودينغر تكون 

  :داخل الكرة حلول شعاعیة أولاM.T  

  : المستوية في المنطقة لإقحامیة.الموجة ثانية 

 الذي يكتب :المنظمة لمعادلة شرودينغر للجزء الشعاعي هي حلول  UL(r)أن في حین 

III). (2            {−
𝑑2

𝑑𝑟2
+

𝑙(𝑙+1)

𝑙2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝐿} 𝑅𝑈𝐿(𝑟) = 0          

 

 

 

 

 

 

 M.Tشكل كمون :  (III  −1)الشكل                              

  لإقحاميةا المنطقة

 

 

 

 

𝒓𝜶
 

 

 

الكرة    

MT 
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III . - 3   مبدأ طريقة لأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكاملFP-LAPW  : 

كون على شكل ت  MTداخل كرة لدالة لأساسیة ا  FP-LAPW في طريقة لأمواج المستوية المتزايدة خطیا 

 lU النسبة للطاقه الدالة ب lmU'(r)Y(r)   بإشقاقتمتاز و lm(r) YlU (r) ترتیبات خطیة للدالة الشعاعیة 

 تخضع للشرط التالي : lmYU'(r)(r) والدالة  APW مثل الدالة الطريقة تعرف 

III) . (3            {−
𝑑2

𝑑𝑟
+

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈𝑙

′(𝑟) = 𝑟𝑈𝑙(𝑟)           

 

ي أستمرارية هذي أ M.T مضمونة الاستمرارية على سطح الكرة  lU و'lU الدوال في حالة اللانسبیة 

 (   M.T)خارج كرة الدوال مع الموجة المستوية في المنطقة البینیة 

 LAPW-FP أساسیة لطريقة تصبح دالة  )sLAPW( إذن دالة موجة المستوية متزيدة 

III) . (4 𝜙(𝑟) =  {
 

1

𝛺0.5
∑ 𝐶𝑙𝑚 𝐺 𝑒𝑖(𝐺+𝑘)𝑟            𝑟 < 0

∑ {𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟)𝐵𝑙𝑚𝑈𝑙
′(𝑟)      𝑟 > 0𝑙𝑚    

                     

                                                                         

 lmA طبیعة المعاملاتلها نفس lU الموافقة للدالة lmB حیث 

 M.T اخل كرة د APW لإقحامیة مثل حالةكون الموجة المستوية الوحیدة في منطقة ت SLAPW  الدوال

الخطیة لترتیبات ا E لیلا عن عصابة الطاقة ق lE اختلاف ب sAPW فضل من الدوال أ SLAPW  لدوال ا

 بالشكل التالي :E والطاقة  تنشر على الدالة المشقة مكن أن ي lU الدالة و sAPW أحسن دالة شعاعیة تنتج 

III) . (5   

   𝑈𝑙(𝐸 + 𝑟) = 𝑈𝑙(𝐸, 𝑟) + (𝐸 − 𝐸𝑙)𝑈𝑙(𝐸, 𝑟) + 0((𝐸 − 𝐸𝑙)
2) 

 .مثل الخطأ الرباعي الطاقويي lE-(E0(2 إذن  

على تضمن استمرارية دالة الموجة FP-LAPWطريقة لأمواج الستوية المتزايدة خطیا والكمون الكامل 

    M.Tسطح الكرة 
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III . - 4   البرنامجWien2k : 

البرنامج يشمل Wien2K    [6 ]طريقة الموجة المستوية خطیا والمدمجة في برنامج إستخدمنا في حساباتنا 

 .(III -2)مجموعة من البرامج الفرعیة المنفصلة الشكل 

LSTART  : علیه بحساب بنیة العصابات .بتولید الكثافة الذرية وحساب فرق الطاقة المادرات ويقوم يقوم 

DSTART يولد الكثافة لبداية الخوارزمیة لحساب الذاتي : Scf والتي بدورها نتجت من كثافة الذرية

  LSTARTالمولدة من 

 NN  : لأقرب إلى جانب تقدير لأقطار الذرات .يسمح هذا البرنامج بتحديد المسافة بین كل ذرة وجوارها 

 SYMMETRY:  الشبكة وحساب يسمح بتولید عملیات المناظر بالجملة وكذا المعامل لأساسي لهرمونیة

 بالذرات والمصفوفة الدوران الموضعي.كل من مجموعة نقطیة لمواقع خاصة 

 KGEN   :ولد المكعبات في منطقة بريلیون.ي 

 SGROUP: الفضائیة للبنة المعداتالزمرة  حددي. 

للحالة التي تحسب الطاقة أوالكثافة لالكترونیة و ScFاما بالنسبة اخوارزمیة لحساب ذاتي أو دورة  -

 التالیة :والطاقة(، فهي المحددة بالتناظر الكثافة ، الشحنة ،القوة  ) وذلك وفق المعیار التقارب لأساسیة،

 LAPWO  : إطلاق من الكثافة لالكترونیة. يعمل على إنتاج الكمون 

 LAPW1  :والأشعة ذاتیینعصابات التكافئ، القیم قوم بحساب ي. 

 LAPW2  :من الطاقة فیرمي والأشعة الذاتیة.ساب كثافة التكافل لإنطلاق ح 

 LCORE  :لحساب الكا من الطاقة والحلات القلبیة .ا 

 MIXER  :خلط بین الكثافة الداخلیة والخارجیة .ي 

 

 



 

 
29 
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 FP-LAPWامل 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                       

                                         

 

 Wien2Kيمثل خوارزمية برنامج : (III 2-الشكل )                          

NN  

Vérifier le nom  

chevauchement des  

sphères 

 

LASTART Calcul atomique  

𝐻𝜓𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝜓𝑛𝑙  

 

SYMMETRY 

DSTART 

Superposition des  

densités atomiques 

𝜌(𝑟) 

Fichier structure,  

fichier d’entrée 

KGEN 

Génération de la  

maille K 

∇2𝑉𝑐 = 

−8𝜋𝜌𝑃𝑜𝑖𝑠𝑠𝑜𝑛𝑉𝑥𝑐(𝜌)𝐿𝐷𝐴 

LAPWO 

𝑉 = 𝑉𝑐 + 𝑉𝑥𝑐 

LCORE calcul atomique  

𝐻𝜓𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝜓𝑛𝑙 

𝑉𝑀𝑇 

𝜌𝑐𝑜𝑟𝑒 𝐸𝑐𝑜𝑟𝑒 

V 

LAPW1 −∇2 + 𝑉𝜓𝑘 = 

𝐸𝑘𝜓𝑘 

𝐸𝑘 𝜓𝑘 

LAPW2𝜌𝑣𝑎𝑙 = 

𝜓𝑘 

∗𝜓𝑘𝐸𝑘 < 𝐸𝐹 

MIXER𝜌𝑛𝑒𝑤 = 𝜌𝑜𝑙𝑑 ⊗ 

(𝜌𝑣𝑎𝑙 + 𝜌𝑐𝑜𝑟𝑒) 

𝜌𝑜𝑙𝑑 

𝜌𝑛𝑒𝑤 

Stop 

Convergée ? 

Densité atomique fichier  

d’entrée 

𝜌𝑣𝑎𝑙 
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(WIEN2K c’est le mis ajour du code WIEN). 
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 النتائج والمناقشة                                                                              الفصل الرابع

1. VI - :المقدمة 

المشتقة لأولى  B لانضغاطیةمعامل    a(A°)البنیوية )ثابت الشبكة (في عملنا هذا قمنا بدراسة الخصائص 

بإضافة إلى  ( الكلیة والجزئیة للمركبین، الخصائص لإلكترونیة )عصابات الطاقة ، كثافة الحلات لهذا المعامل 

النضرية الدالیة وتم الحصول على النتائج في سیاق  انكسار، وقرينة  (،)دالة ثابت العزل خصائص الضوئیة 

 [2-1](  FP-LAPWالمتزايدة خطیا والكمون الكامل )وذلك استخدام طريقة الموجة المستوية   DFtللكثافة 

لارتباط استخدمنا تقريب التدرج المعمم -لحساب كمون تبادل حیث أنه Wien2K   [3 ]ومدمجة في برنامج 

GGA   [4]  التقريب وتحسین الفجوة الطاقوية استخدمناTB-mBj 

. VI 2 –  الحسابتفاصيل:  

حیث تم اختیار   ،ودالیة الكثافة المدمجة في برنامج الحساب FP-LAPWاعتماد في الحساب على طريقة 

 النقاط الخاصة كما يلي:

Kpoint=3000 

Rmt*Kmax=8 

Gmax=14 

3. VI - الخصائص البنيوية للمركبين : 

تقريب التدرج المعمم  3dFCRbو  3FdCsC المركبین تم الحساب الحالة لأساسیة لدالة لحجم الخلیة لقد 

 GGA ( مبینة في الشكلVI- 1 ) ولحساب ثوابت الشبكة البلورية معامل الشبكةa(A°) ،(Ry) totE ، معامل

 [5]المعادلة المرنقهان التالیة واستخدمنا   'Bلهذا المعامل و المشتقة لأولى  Bالإنضغاطیة 

E(V) = E0 +
B

B′(B′ + 1)
[V(

V0

V
)B′ − V0] +

B

B′
(V − V0)                                      (IV. 1) 

 حیث : 

E(V)    : كالدالة للحجم الطاقة الجمالیةV 

 0E  : الضغط ودرجة الحرارة عند الصفر (الطاقة الكلیة في حالة توازن( 

  0V    حجم توازن الشبكة لأولیة : 
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B   : بالمعادلة  المعرف  للانخفاضمعامل𝐵 =  𝑉0(
𝑆2𝐸

𝑆𝑉2
) 

  : B' ويتم الحصول علیه من خلال   لانخفاضمشتق وحدة𝐵′ =
𝑆𝐵

𝑆𝑃
 

1)يمثل الشكل       − IV)  3  لحجم لمركبین تغیر الطاقة الكلیة بدلالةFdCsC  وdf3CRb 
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𝟏)الشكل                   − 𝐈𝐕)  3  تغير الطاقة الكلية بدلالة لحجم لمركبينcsdf  3وRbcdf 

1)والجدول 3dFCRb في المنحنى الذي يمثل المركب  − IV)  تناقص تدريجیا لتصل القیمة حدية نلاحظ

 Ry)17754.73(-E= 622=3 مع توافق الحجم بحوالي(u.a)0V كما أن وثم تعود القیمة الطاقة إلى تزايد

 للجسیمات قیمة تتوافق مع القیمة كثافة الحالة الأساسیة 
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1)الجدول و  3FdCsCلمركب أم المنحنى الذي يمثل  − IV)  نلاحظ أن قیمة الطاقة تناقص تدريجیا لتصل

ثم تزداد الطاقة من جديد  0V(u.a) 641=3 مع توافق الحجم  =E- (Ry) 27372.557 إلى قیمة حدية سفلیة 

E[ρ0(r)]بهذة الحالة للجسیمات حیث ترتبط جمیع الخصائص الفزيائیة الأساسیة لة مع الكثافة الحا =

minE[ρ(r)] 

 

    

للمركبين  ’B ومعامل سرعة الانضغاطيةB ومعامل الانضغاطية aالشبكة: ثابت (IV.1)الجدول 

𝐑𝐛𝐂𝐝𝐅𝟑    , 𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑 

  a(Å) B(GPa) B’ Etot(Ry) 

RbCdF3 Present work 4.49 56.49 5.13 -17754.74 

 Exp   [32] 4.398 - - - 

     [33] WC-GGA  4.459  62.37 - - 

CsCdF3 Present work 4.56 54.62 5.29 -12996.03 

 Exp[24] 4.4669 79 3.8 - 

       [25] 4.465  5.8 - 

       [26] 4.4662  - - 

 Other[24]  

(LMTO-GGA-

PBE) 

4.567 53.3 4.9 - 

 [24] (LMTO-

LDA) 

4.397 75.6  4.9  - 

 [31] (LAPW-

GGA-PBE) 

4.560  52.62  4.56 - 

 [31] (LAPW -

LDA) 

4.380  76.27  4.92 - 

 [34] GGA 4.567  53.30  4.90 - 
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3. VI - 1-  ثابت الشبكةa : 

مع دة جیمتقاربة و 49.4 هو  3FdCRb لمركب الأول  a(A° )النتائج المحصل علیها لقیمة ثابت الشبكة 

الشبكة قیمة ثابت  3FdCsC أما عن المركب الثاني  GGA-WC [33] النظريةوالقیمة   ]32[ التقريبیةالقیمة 

 LAPW-GGA-PBE [31] ى الأخرونتائج [ 26.25.24]بقیم التجريبیة موافقة بمقارنتها   4.56هي 

 GGA [34 ]4.567 والقیمة  4.500

3. VI - 2 معامل الانضغاطية B : 

مع نلاحظ تقارب  GPa 56.49 هو3dFCRb للمركب الأول  B نتائج متحصل علیها لمعامل الانضغاطیة 

 GPa 54.62هي  B  معامل الإنضغاطیة قیمته  3FdCsC لمركب ثاني ا أما GGA-WC [33 ] قیمته

 [34.31.24]لقیمة مقارنتها موافقة وجیدة 

3. VI -3-  الانضغاطية سرعة معامل B' : 

 3FdCsC  5.29و 3dFCRb 5.13    إلى كل من مركبین B 'سرعة الإنضغاطیة نتائج متحصل علیها لقیمة 

 [34.31.24]مع قیم أعمال نلاحظ تقاربهما 

VI. 3 – 4 -  0الطاقة الدنياE : 

 3dFCRb  للمركب  totE نلاحظ أن طاقة  3FdCsCو  3dFCRb طاقتي للمركبین عند مقارنة 

totE =- و  totE =-17754.74 على توالي  3FdCsC إستقرار مقرنتها مع المركب أكثر 

12996.03 

4. VI  - معاملات المرونية: 

 C11, C12, C44في الحالة المكعبة يتم وصف ثوابت المرونة بثلاث معاملات هي 

 : شروظ الاستقرار هي

C11>0, C44>0, (C11-C12)>0, (C11+C12)>0, C12<B<C11 

[54,55] 
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4. VI  1-: معاملات المرونة 

هي  C= 12C ,=22.9244C, 113.741136.37= هي 3FdCsC للمركب معاملات المرونیة 

أما على مركب  41.72, 19.49, 144.68على ترتیب  [31]جیدة مقارنتها بأعمال الأخرى 

 3dFCRbهي 

= 123.1911=32.33 .C12C=17.53 , 44C  [31] عن الأعمال الأخرىنجدها لیست بعیدة 

  162.74 , 36.69 , 24.09التالیة على ترتیب 

4. VI 2-:  معامل كوشيهCp : 

عن الأعمال موافق ومتقارب  4.81 نجد معامل كوشیه يساوي  3dFCRb بالنسبة للمركب 

 [31] الأخرى

 [31] عن الأعمال الأخرىتكون مشابهة وجیدة  22.23 يساوي  3dFCCs أما مركب  5712. 

22.22 

:3-4-VI  شارمي معاملC : 

 35.83  ]31] متقارب كثیرا من الأعمال الأخرى 28.69 يساوي هي معامل يونغ  3dFCRb بالنسبة للمركب 

 29.12  ]31]التي تكون مشابهة مع الأعمال الأخرى  29.22 تساوي  3dFCCs للمركب أما قیمته 

:4-4-VI  الإنضغاطية  معاملB: 

لايوجد ولكن  62.16  يساوي القیمة  3dFCCs أما مركب  62.62 يساوي  3dFCRb بالنسبة للمركب 

 الأخرى مقارنة مع الأعمال 

:5-4-VI  معامل يونغY: 

 3dFCCs  وأما بنسبة  93.33  ]31[أخرى بعید على نتائج 74.67 يساوي  3dFCRb  بالنسبة للمركب  

 [31] 77.46مع أعمال أخرى نجدها متقاربة  75.79تساوي قیمته 
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:6-4-VI معامل بواسونv : 

في لمركب وقیمته  0.302 مع الأعمال الأخرى مشابهة  0.30 يساوي  3dFCRb  بالنسبة للمركب  

 3dFCCs  [31] 0.330 لیست بعیدا عن الأعمال الأخرى  0.29 هي  

:7-4-VI  التجانسنسبةA  : 

  [31] 30.38لیست بعیدا عن أعمال الأخرى لقیمته  1.18 تساوي  3dFCRb  بنسبة لمركب 

 [31] 0.379  التي موافقة مع أعمال الأخرى  0.33 تساوي  3dFCCs  وفي مركب 

:8-4-VI  الهشاشة معاملB/G : 

 [31] 2.196 مطابقة مع نتائج أخرىوهي  2.182 وجدتها تساوي 3dFCRb  بالنسبة للمركب 

 2.127 يساوي  هوجدنا 3dFCCs وأما المركب  1.75  قابلة للتفكك أنها أكبر من قیمته المادة 

 قابلة لتفكك.وهذي المادة  [31]  2.611مع النتائج أخرى وهي مطابقة 

 

 Yويونغ  Gوشارمي  𝐂𝐩( وكوشيه𝐂𝟏𝟏 , 𝐂𝟏𝟐 , 𝐂𝟒𝟒: معاملات المرونة )(IV. 2)الجدول 

 .𝐑𝐛𝐂𝐝𝐅𝟑   , 𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑للمركبين   B/Gو  Aونسبة التجانس υوبوسون  Bوالانضغاطية 

:5-VI الإلكترونية الخصائص: 

كثافة الحالات الكلیة والجزئیة  للمركبین -سنقوم بدراسة الخصائص الإلكترونیة )العصابة الطاقة في هذا الجزء 

 3, RbCdF3CsCdF  محصور بین طاقي في مجال eV 6- و eV 12  وذلك تقريبات GGA  و mbJ ،

لدالة )حالة التقريب النسبي   FP-LAPWطريقة الموجة المستوية المتزايدة خطیا والكمون الكامل بإستخدام 

وتعرف الحاجز الطاقي عالیا التناظر في منطقة برلیون الأول الموجة ( تحصلنا على عصابات الطاقة في نقاط 

 [6]التكافؤ  أسفل شريط النقل الإلكترونات كن قمة شريط الازمة لإدارة )نقل( بأنه طاقة )فجوة الطاقة( 
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:1-5-VI بنية عصابات الطاقة : 

  FP-LAPWخطیا والكمون الكامل بإستخدام الموجة المستوية المتزايدة   mbjو  GGAعند كلا من تقريبات 

أعلى نقطة في عصابة هما مركبان نصف ناقلان، حیث تقع  3dFCRb   و 3dfCCs أن المركبین وجدنا 

غیر مباشر أن كلا مركبات لهما إنتقال إلكتروني ،  Lنقطة لعصابة نقل هي ، في حین أدنى    xالتكافؤ عند 

x ←L 

𝟐)الشكل   − 𝐈𝐕)  3 بنسبة للمركبین يمثل بنیة عصابات الطاقةCsCdF3  وdFCRb  في تقريب GGA 

يزيد    mBjكما هو معتا تقريب    eV 9تساوي   mBjوفي تقريب   eV 7.9كانت قیمة الحاجز الطاقي 

 المانع الطاقي عرض من 

                          

 للمركبين (: بنية عصابة الطاقةIV-2الشكل )
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فإن قیمة  3dFCRb  بنسبة للمركب  )IV. 3( والجدول   (IV-2)من خلال بنیة عصابة الطاقة من الشكل 

 3.223أعمال أخرى متوفرة مثل القیمة ونلاحظ  تقاربه مع قیم   eV 3.17الطاقي الذي تحصلنا علیها هي 

eV  (LAPW-GGA-PBE)[37]  [37]وقیمة (LAPW-LAD) 3.256 eV    يغني هذا المركب من

 eV 4.12 قیمة المانع الطاقي التي تحصلنا علیها هي فإن  3dFCCs والنواقل، أما بنسبة للمركب أنصاف 

وقیمة   eV  (LAPW-GGA-PBE) [37] 3.382أخرى متوفرة مثل قیمة فهي متقاربة مع قیم أعمال 

3.670 eV  (LMTO-GGA-PBE) [30]  3.882وقیمة eV  (LAPW-LAD) [37]   لذا هو أيضا من

 والنواقل أنصاف 

  Band Gap(eV) 

Compounds  FP-LAPW 

  GGA-PBE mBJ 

𝐑𝐛𝐂𝐝𝐅𝟑 Presentwork 3.17 6.39 

 Others[37](LAPW-GGA-

PBE) 

3.223  

 [37] (LAPW -LDA) 3.256  

𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑 Presentwork 4.12 6.14 

 Others[37](LAPW-GGA-

PBE) 

3.882 - 

 [37] (LAPW -LDA) 3.384 - 

 [30] (LMTO-GGA-PBE) 3.670 - 

 𝐑𝐛𝐂𝐝𝐅𝟑   ,𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑(: قيمة المانع الطاقي للمركبين IV -3الجدول ) 

 

:2-5-VI كثافة الحالات الإلكترونية :  

الحالات الكلیة والجزئیة قمنا بحساب كثافة  RbCdF3CsCdF,3  لتحديد بنیة عصابات الطاقة للمركبین 

 كثافة الحالات (IV-3)يمثل الشكل    kmeshالخاصة من النقاط   72حیث   . (Tetrahedronبطريقة )
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ويوضح مساهمة المدارات الذرية في منطقة الحالات القلبیة في المجال    CsCdF3الكلیة والجزئیة للمركب  

-20 eV   20و eV  : حیث يمكن ملاحظة النتائج التالیة 

  تكون من مجموعات  هيأولا عصابة التكافؤ 

  20-مجموعة الأولى من eV   10-إلى eV   3.5عند قیمة states /eV    عن ذرات ناتجةCs  

 Pللمستوى 

  10-مجموعة الثانیة من المجال طاقي eV   0إلى eV   8عند قیمة تساوي states /eV   أكبر من

ناضجة عن توزع   states / eV 6و قیمة بحوالي   sللمستوى   Fناضجة عن توزع ذرات الأولى 

  sللمستوى   Cdعن توزع ذرات ناتجة    states/eV 0.1قريبة وعند قیمة   sللمستوى   Csذرات 

 حیث ينعدم الانتقال الالكترونات   Pو

  0في المجال طاقي من ثانیا بالنسبة لعصابة النقل فنلاحظ وجود منطقة تقع eV   20إلى eV  

 sوالمستوى   Pللمشتري   cdناضجة عن توزع ذرات 

 
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 𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑: كثافة الحالات الكلیة والجزئیة لمركب  (IV-3الشكل )             
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VI-6:  3 الخواص البصریة للمركبینRbCdF 3 وdFCCs : 

في مفیدة حول تطبیقاتها في الأجهزة الإلكترونیة ولبصرية الخصائص الضوئیة المادة معلومات  توفر دراسة

الطاقة، معامل الإنكسار الامتصاص، لأنعكاس وفقدان هذا العمل في حساب دالة ثابت العازل، معامل 

 في مجال   GGA , mBjبإستخدام التقريبات الامتصاصیة الضوئیة إلى معامل الإسقاط و بالإضافة 

:1-6-VI دالة ثابت العزل : 

والخواص البصرية، وهذي الخاصیة تترجم غالبیة المقايیس والمعايیر تتمتع خاصیة العزل كهربائي في 

من  ε(K,W) ، ويعبر عنها كدالة معقدة الصلبة الإشعاع الكهرومغناطیسيالمادة إستجابة الإلكترونات 

⃗⃗ Dوالتحريض الكهربائي    E⃗⃗شعاع الكهربائي  ترتبطالناحیة المجهرية والتي   [7-8]  في المادة الصلبة ⃗ 

                        D ⃗⃗  ⃗(K,W) = ε (K,W). E⃗⃗ (K,W)                                                             (IV. 2) 

 𝛆(𝐰)  هو دالة العزل المعقدة ، وتعطي بالعلاقة التالیة :: 

                                        ε(𝑤) = 𝜀1(𝑤) + 𝑖𝜀2(𝑤)                                                (IV. 3) 

 𝜺𝟐(𝒘)  : بإستقطاب الوسط يمثل الجزء تخیلي ويرتبط 

                               ε2(w) =
2e2π

Ωε0
∑ |⟨Ψk

c|u.⃗⃗  r |Ψk
v⟩|2δ(Ek

c − Ek
v − ℏw)

k,v,c
    (IV. 4) 

E .هو شحنة الإلكترون : 

w  .تردد الفوتونات الساقطة : 

Ω. حجم البلورة: 

r  .شعاع الموضع : 

u⃗ . هو شعاع الوحدة الذي يحدد استقطاب الموجة الكهرومغناطیسیة الساقطة: 

Ψk
c  وΨ𝑘

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

 ε1(ω)  : الجزء الحقیقي والذي يترجم امتصاص المادة ويترجم حسابها من الجزء التخیلي باستعمال يمثل

 Kra mers-Kronig  [10-9]تحول 
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                                            ε1 = 1 +
2

π
P∫

ω ∗ ωε2(ω
′)

ω′2 − ω2
dw′

α

0

                                  (IV. 5) 
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 𝐑𝐛𝐂𝐝𝐅𝟑   ,𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑 (: ثابت العزل الكھربائي للمركبینIV-4الشكل )             
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ونلاحظ بالون الأحمر الأجزاء  3dFCCs و  3dFCRb ثابت الزل الكهربائي للمركبین   (IV-4)يمثل الشكل 

 النوعي تقريبا مع نسبة قلیلة من الاختلافات وبالون الأسود الأجزاء الحقیقیة ونقوم بنفس السلوك التخیلیة 

وأدنى قیمة  5 تأخذ أعلى قیمة : نلاحظ الترددات الجزء الحقیقي لثابت العزل  3dFCRb   بالنسبة للمركب 

الطیف مساويا وثم يبدأ قیمة حدية حرجة، وبعدها يصبح يعني أنها   eV 21تساوي تقريبا   عند طاقة 5-لها 

 بتطور طفیف بجوار الصفر 

وأدنى قیمة  4.4 : نلاحظ الترددات الجزء الحقیقي لثابت العزل تأخذ أعلى قیمة  3dFCCs  بالنسبة للمركب 

الطیف مساويا وثم يبدأ بتطور وبعدها يصبح يعني أنها قیمة حدية حرجة   eV 16.5عند طاقة    4.4-لها 

 بجوار الصفر طفیف 

:2-6-VI ة الانكسارنقری : 

 (v( ، )n= c/vفي الوسط )( إلى سرعة cفي الفراغ )النسبة بین سرعة الضوء يعرف معامل الانكسار بأنه 

المادة وهو جزء حقیقي في اللون في المادة ويرتبط مباشرة بقیمة عازل  ومتمیز بسرعة إنتشار إشعاع أحادي

 𝑛(𝜔)[12-11] معامل الانكسار المعقد 

 :معامل الانكسار بشكلها المعقد كما يلي     

                                                  N(ω) = n(ω) + iK(ω)                                              (6. IV) 

 حیث :

 N    المعقد  الإنكسار: معامل 

n      : ويعطي بالعلاقة التالیة:الجزء الحقیقي من معامل الإنكسار المعقد 

 

n(ω) =

([{ε1
2(ω)+ε2

2(ω)}
1

2⁄ +ε1(ω)]

1
2⁄

)

√2
                                             (IV. 7)           

K(W)   ويكتب راض للمادة نقالإمعامل  :           

K(ω) =

([{ε1
2(ω)+ε2

2(ω)}
1

2⁄ −ε1(ω)]

1
2⁄

)

√2
                                         (IV. 8)    



 

 
44 

 النتائج والمناقشة                                                                              الفصل الرابع

العلاقة من الموجود بین الدالة العزل كهربائي ومؤثر الإنكسار المعقد الارتباط ويتم تحديد 

(Kramer_Kronig)   [13] 

 ,    وهي  

                                                   ε(ω)

= N2                                                                    (IV. 9) 

w) أجل الترددات المخفضةمن  ≈  كالتالي  :تصبح العلاقة  (0

       

                                                        n(0) = √ε1(0)                                                    (IV. 10) 

                                                  𝑛 =  √4.3 = 2.07 

 3dFCRb و 3CsCdF لبروفسكايت للمركبین نتائج معامل الإنكسار لمركبین 

 التى تمتلك حصول علیها موضحة في شكل التالي:

 

0 5 10 15 20 25 30

0

1

2

3

 

 

Energy (eV)

n


k

0 5 10 15 20 25 30

0

1

2

3

RbCdF
3

 

 

 

n
, 
k

n
, 
k

n


k CsCdF
3

 

 𝐑𝐛𝐂𝐝𝐅𝟑   ,𝐂𝐬𝐂𝐝𝐅𝟑 : معامل الانكسار للمركبین(IV-5الشكل )           
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أن معامل  3dFCCs  بنسبة للمركب  3dFCCs  و  3RbCdF معامل الإنكسار للمركبين  (IV-5الشكل )يمثل 

عند   0.2وأدنى قيمة لها تساوي تقريبا   2.6قدرها   16.6وتاخذه   1.3بتقريب الإنكسار للمركب تساوي 

 eV 22.5قيمة 

 eV 21 وتأخذ أكبر قيمة عند  1.3 تساوي بتقريب أن معامل الإنكسار للمركب  3dFCRb  للمركب بنسبة  

  eV 22عند قيمة   0.2وأدنى قيمة لها تساوي  2.5قدرها 
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                                                                       العامة  الخلاصة

 العامة  خلاصةال                                                      

 

العمل قمنا بدراسة الخصائص البنیوية والإلكترونیة والضوئیة والمرونیة  للمركبین  في هذا     

 3dFCRb 3 وdFCCs  الموجة المستوية المتزايدة خطیا والكمون ، معتمدين على طريقة

في إطار العام النظرية الكثافة الدالیة   Wien2K. والمدمجة في برنامج   FP-LAPWالكامل 

DFT   من تقريبات كثافة الموضع وذلك بإستخدام كلGGA   وتقريبmBj  . 

 هي كالتالي:المتحصل علیها من هذا العمل النتائج   

  3  والبنیوية : بالنسبة للمركبین ثوابتdFCCs 3  وdFCRb  فإن النتائج المتحصل

بالنسبة لسرعة ومشتقة الأولى   Bالانضغاطیة ومعامل   a(A°)علیها لثابت الشبكة 

 مقارنة مع القیم المتوفرةجیدة   'Bالانضغاطیة 

  3 للمركبین  أما الخصائص الإلكترونیةCsCdF 3  وdFCRb  فوجدنا بأن طبیعة

 8و     eV 10ب مقدرة    x  ←Lنصف ناقلان ذو مانع طاقي غیر مباشر للمركبان 

eV    بالنسبة كل تقريباتmBj   وGGA   على ترتیب 

  يتم تحديدها على طريق تحلیل كثافة أن الحالات الإلكترونیة لعصابة النقل والتكافؤ

 الحالات الإلكترونیة الكلیة والجزئیة 

  3  القیم السلوكیة الخاصة للمركبdFCCs  1)0( لوظیفة العزل الحقیقيε  ومعامل

 1.46و   2هي على توالي  n(0)الإنكسار 

  3  للمركبالقیم السلوكیة الخاصةdFCRb  1)0 (لوظیفة العزل الحقیقيε  ومعامل

 1.3و   2هي على توالي  n(0) إنكسار 
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 ملخص 

 3CsCdF  تم دراسة الخصائص البنیوية والإلكترونیة والضوئیة والمرونیة للمركبین 

 LAPW-FP  والكمون الكامل بإستخدام طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطیا  3dFCRb   و

وجنا توافق ندمع   aلنتائج ثابت الشبكة     mBjو تقريب    GGAفي تقريب التدرج المعمم  

ومعامل سرعة الانضغاطیة   Bمعامل الإنضغاطیة البیانات التجريبیة متوفرة . كما أعطیت نتائج 

كثافة الحالة  بإضافة إلى خصائص العلى بنیة عصابات الطاقة وتم الحصول    'Bل ألاومشتق  

وكذالك الخصائص  الضوئیة    A ونسبة التجانس   B/Gوجدنا نتائج معامل الهشاشة  المرونیة 

 بحساب دالة العزل ومعامل الإنكسار 

 3dFCRb,  LAPW-,FP ,GGA ,mBj  3CsCdF   :الكلمات المفتاحية

Abstract  

The structural, electronic, optical and elastic properties of CsCdF3 and 

RbCdF3 were studied using the linearly increasing planar wave method 

and full latency FP-LAPW in the generalized gradient approximation 

(GGA) and the mBj approximation for the results of the lattice constant a 

and we are in agreement with the available experimental data.  We also 

gave the results of the compressibility coefficient B and the compressive 

velocity coefficient of the first derivative B', and the structure of the state 

density energy bands was obtained. In addition to the elastic properties, 

we found the results of the fragility coefficient B / G and the homogeneity 

ratio A, as well as the optical properties by calculating the dielectric 

function and the refractive index 

key words:  RbCdF3 ,CsCdF3  ,mBj ,GGA ,FP-LAPW 
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key words:  RbCdF3 ,CsCdF3  ,mBj ,GGA ,FP-LAPW 

Resume  

Les propriétés structurelles, électroniques, optiques et élastiques de 

CsCdF3 et RbcdF3 ont été étudiées en utilisant la méthode des ondes 

planes croissantes linéairement et la latence complète FP-LAPW dans 

l'approximation du gradient généralisé (GGA) et l'approximation mBj 

pour les résultats de la constante de réseau a et nous d'accord avec les 

données expérimentales disponibles.  Nous avons également donné les 

résultats du coefficient de compressibilité B et du coefficient de vitesse 

de compression de la dérivée première B', et la structure des bandes 

d'énergie de densité d'état a été obtenue. En plus des propriétés 

élastiques, nous avons trouvé les résultats du coefficient de fragilité B / 

G et le rapport d'homogénéité A, ainsi que les propriétés optiques en 

calculant la fonction diélectrique et l'indice de réfraction 

mots clés : RbcdF3 ,CsCdF3  ,mBj ,GGA ,FP-LAPW 
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