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 عامة مقدمة

أحد أىم فروع العموم الفيزيائية لما ليا من دور فعال في مجالات الحياة المختمفة، فيي تعد فيزياء المواد 

تعتبر مفتاحا أساسيا لمتطور العممي والتكنولوجي، وذلك من خلال فيم ودراسة الخصائص الفيزيائية 

 والتحكم فييا عمى مستوى الذرات والجزيئات.ممركبات الكيميائية لوالكيميائية 

 شيدت الدراسات الكوانتية والحسابية باستعمال المحاكاة العددية تقدما كبيرا في السنوات الأخيرة، حيث وقد

 ائيةالكيمي الموادمختمف  ما تقدمو من معمومات قيمة ودقيقة عنل وذلك مكانا بارزا في البحث العممي اكتسبت

 ى ميكانيك الكم الذي ييتم بدراسةعم أساسا تستند مختمف الحساباتف، مقارنة بمختمف النتائج التجريبية

 الأنظمة المعقدة فيي نجحت في كثير من .[1]معادلة شرودينغر حلبخصائص بعض المواد وذلك 

محددة من أجل الحصول التقريبات التي تعتمد عمى نظريات انة بأجيزة الكمبيوتر تستخدم بعض وبالاستع

 .عمى معمومات دقيقة لممركب المدروس

(Density Functional Theory) دالية الكثافةمن بين ىذه النظريات نجد نظرية 
في  التي يستعان بيا [2،3]

بنيت العديد من  حيث ،لكترونية لياإيجاد الخصائص الفيزيائية والكيميائية للأنظمة من خلال معرفة البنية الإ

الخصائص الفيزيائية تت قدرتيا عمى التنبؤ بالعديد من والتي أثب ىذه النظرية الطرق الحسابية ضمن إطار

                          خطيا مع الكمون الكاملة نذكر من بينيا طريقة الأمواج المستوية المتزايدلممواد 

Full - Potential Linearized Augmented Plane Wave))
والمدمجة ضمن البرنامج الحسابي  [4]

Wien2k
البنيوية،الإلكترونية  الخصائصمن أجل تحديد  الطريقةعمى ىذه وقد اعتمدنا في دراستنا ، [5]

 .(Perovskites) البيروفسكيت إلى ما يعرف بمركبات الذي ينتمي        والحرارية لمركب

أكاسيد البيروفسكيت اىتمام الباحثين كل من وجية نظره فأتاحت النتائج التي تم الحصول عمييا  لفتتوقد 

المواد معروفة منذ  ىذه بعض أن خصائص بالرغم من حقيقةتطورات وابتكارات في مختمف المجالات، و 

 .القدم إلا أن البحث يستمر في التقدم عاما بعد عام



 مقدمة عامة
 

2 
 

لمخصائص الفيزيائية )البنيوية،  في مذكرتنا ىذه إجراء دراسة نظريةولأىمية ىذا الموضوع حاولنا     

دون غض الطرف وذلك  (Rubidium tantalumoxide)       البيروفسكيت الإلكترونية والحرارية( لمركب

 سبق من دراسات حول ىذا المركب. عما

 :، حيثفصولعمى أربعة  المذكرة تحتوي بالإضافة إلى المقدمة العامة والخاتمة

 بنيتيال الوصف العام وذلك من خلال مركبات البيروفسكيت حول معمومات عامةفي الفصل الأول  قدمنا

 تطبيقاتيا.بالإضافة إلى أىم 

خصصنا الفصل وقد . ا المختمفةوتقريباتي DFT فإنو يضم مبادئ نظرية دالية الكثافة أما الفصل الثاني

 FP-LAPW).) المستوية المتزايدة خطيا مع الكمون الكاملالثالث لمتكمم عن طريقة الأمواج 

الفصل الرابع النتائج الحسابية ومناقشتيا وذلك من خلال مقارنتيا مع النتائج النظرية والتجريبية بينما يعرض 

المتوفرة حول المركب المدروس. وفي الأخير نحوصل ما قمنا بو في خلاصة عامة نقدم فييا أىم النتائج 

 لأعمال ودراسات أخرى.المتوصل إلييا والتي قد تكون منطمقا 
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 مقدمة .1

يزداد البحث عن إمكانية وجود أكاسيد تمتمك خصائص مميزة من الناقمية الفائقة، الناقمية الأيونية والعديد     

، [1،2]ذات الأىمية الكبيرة في الإلكترونيات الدقيقة والاتصالات السمكية واللاسمكية من الخصائص العازلة

لسنوات عديدة و  أثارت المواد ذات الييكل البيروفسكيتيويعد أىم تمك الأكاسيد أكسيد البيروفسكيت. حيث 

كانت ولا تزال موضوعا لمدراسات النظرية والتجريبية المتنوعة والمتعمقة  فيياىتمام المجتمع العممي 

، وذلك نظرا لمتنوع الكبير في لوجيبالخصائص الفيزيائية والتي أعطت بعدا آخر لمتطور العممي والتكنو 

التمثيلات الييكمية التي تؤدي إلى حدوث تغيير في الخواص الجوىرية لممادة وبالتالي التراكيب الكيميائية و 

لمبيروفسكيت ما يجعميا مواد  الإلكترونية لمذرات المكونةإنتاج خواص فيزيائية جديدة وفقا لمطبيعة الكيميائية و 

  الوظائف وقابمة لمتطبيق في مجالات متنوعة.ممتازة متعددة 

  لذلك سنحاول في ىذا الفصل التعرف عمى مركبات البيروفسكيت وبنيتيا بالإضافة إلى أىم تطبيقاتيا.      
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  (Perovskite)البيروفسكيت .2

لوصف فئة من المركبات التي تتشارك بنفس الصيغة العامة لمركب  Perovskiteيستخدم مصطمح     

      تيتانات الكالسيوم 
 في جبال الأورال الروسية من طرف م1839الذي اكتشف لأول مرة عام ، و [1]

                     . وقد تمت تسمية البيروفسكيت عمى اسم عالم المعادن الروسيGustav Roseالعالم 

Lev Aleksevich Von Perovski
[3]

.                                                
حيث تم  ،م0291في عام  Goldschmidtتم العمل عمى الابتكار الييكمي لمبيروفسكيت من قبل العالم     

م0291أول بيروفسكيت في جامعة أوسمو)النرويج( عام  تحضير
[1]

.  
بواسطة بيانات الأشعة         إذ تمت دراسة بمورة م0291كما تم تحديد البنية البمورية لمبيروفسكيت عام 

Megawالسينية من طرف عالم البمورات الايرلندي 
[4]. 

 (Perovskite Structure)      بنية البيروفسكيت .3

تنتمي إلى المجموعة  بمورية مكعبة أو شبو مكعبةببنية وصفت التركيبة البنيوية لممركبات البيروفسكيتية       

 :[1]حيث     الصيغة الكيميائية العامة ، وىي تأخذ  ̅   الفضائية 

    Aأيونات معدنية موجبة : ((Cations  وىي عناصر قموية أو ترابية ليا درجات أكسدة مختمفة )أحادية أو

 ثنائية أو ثلاثية(.

    B: أيونات معدنية موجبة (Cations) انتقالية ليا درجات أكسدة مختمفة )ثلاثية أو رباعية  عناصر وىي

 أو خماسية(.

    O: أيونات غير معدنية سالبة (Anions). 

 يكون فييا:  ( I -1-a) كما ىو موضح في الشكل بنية البيروفسكيت عبارة عن بنية ثلاثية الأبعاد    
  الكاتيون الأصغر B

 ،في بنية ثماني الوجوه اموجود 6 قرب( يساوي أالذي يتميز بعدد تناسقي )جوار  

 حيث ترتبط ثمانيات الوجوه مع بعضيا البعض عن طريق القمم.
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  الكاتيون الأكبر Aمركز متعدد الوجوهفي  اموجود 12 قرب( يساوي أ الذي يتميز بعدد تناسقي )جوار 

  (.6 قرب( يساوي أيتميز بعدد تناسقي )جوار  O)ذرة من الأوكسجين  12المكون من 

 :[5]ىناك طريقتان لوصف بنية البيروفسكيت وذلك من خلال اختيارنا لممبدأ    

0،0،0  في المبدأ في الموضع Aتكون الكاتيونات  أولا:  الموضع في وسط المكعب في Bوالكاتيونات   

 .(I) -1-bالشكلكما ىو موضح في   0،   ،    .في منتصف كل وجو O والأنيونات     ،   ،    

     ،   ،     في الموضع Aمما يجعل الكاتيونات      ،   ،    ينزاح المبدأ بالشعاع  :ثانيا

0،0،0  في الموضع Bوالكاتيونات  . كما ىو موضح في  0،0،     ضمع في منتصف كل  O والأنيونات  

 .( I -1-c) الشكل

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

( I –1) الشكل
 

: (a)  ترتيب ثماني الأوجو في خمية البيروفسكيت المثالية      . 
      (c-b)           الخمية الأولية لمكعب البيروفسكيت البسيط    .   
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يساوي إلى    و  الكاتيونات  تكافؤحالات  من أجل تشكيل بنية البيروفسكيت يجب أن يكون مجموع    

من    و  وىذا من أجل أن تكون الشحنة الكمية معدومة، حيث تختمف حالات التكافؤ لمكاتيونات      

         بيروفسكيت إلى آخر فتؤدي إلى التكوينات التالية: )
           

           
  . 

 :[6،7]إلى فئتين   و   استنادا إلى أنواع الذرات التي تحتل المواضع كما تنقسم بنية البيروفسكيت

  :مشغولان من طرف نوع واحد   و  في ىذه البنية يكون الموضعين  بنيات بيروفسكيتية بسيطة 

 …                           من الذرات مثل: 

   ويكون    أو  بنيات بيروفسكيتية معقدة: في ىذه البنية يشغل نوعان من الذرات أحد الموضعين 

توزيع الكاتيونات عشوائيا أو مرتبا، نذكر عمى سبيل المثال المركبات المستخدمة في تصنيع المكثفات: 

                                              
[8].  

 شروط استقرار بنية البيروفسكيت .4

(Conditions for the stability of the perovskite structure)             

 نذكر مايمي: بنية البيروفسكيت من شروط استقرار

  (factor Tolerance)  معامل التحمل .4-1

م 1928استقرار البنيات البيروفسكيتية سنة  Goldschmidt درس    
، حيث اعتمد باستخدام معايير ىندسية [9]

عمى أن البنى البيروفسكيتية تتمتع بمرونة عالية ينشأ عنيا مقدار بعدي يتعمق بأبعاد الخمية يسمى معامل 

والذي يعرف بأنو معامل يسمح بتقدير درجة التشوه لمبنى البمورية فيو يعتمد عمى  tالتحمل )التسامح( 

 ية المكعبة المثالية لمبيروفسكيت.أنصاف الأقطار الأيونية إذا ىو مقياس الانحراف عن البن

، كما  aالتي يعبر عنيا ب في البنية البيروفسكيتية   و   إن المسافة بين الذرات من نفس النوع أي     

 (I) - 3ىو موضح في الشكل
 تخضع لشروط محددة من أجل تحقيق الاستقرار وىذا يعود أساسا إلى حجم 
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 ىو      في الخمية، ففي حالة البنية المكعبة المثالية طول الرابطة    و  الكاتيونين 

 
 وطول   

  ىو        الرابطة

√ 
 مما يؤدي إلى المساواة التالية: ،

(I-1)                                                           √          
 أو

(I-2)                                                   √            ⁄ 
 .عمى الترتيب   و  ،  أنصاف أقطار الذرات  :    ،   ،     :حيث

 

  

 

  

  

  

 
 .الحصول عمى التعبير عن عامل التسامح لبنية بسيطة لمبيروفسكيت: ( I –2) الشكل

  
محققة في حالة البنية المكعبة المثالية لمبيروفسكيت،  ⁄            √     النسبة  بصفة عامة  

 وىي تتعمق بأبعاد الخمية وبالتالي فإنيا تختمف من بنية إلى أخرى ويمكن التعبير عنيا بالشكل التالي:
(I-3)                                                    

     

√         
   

 كما يمكن كتابتيا أيضا بالشكل التالي:

(I-4)                                                     
    

√      
   

 :حيث

 . والأنيون   البعد بين الكاتيون  :          
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 . والأنيون   البعد بين الكاتيون  :        
، حيث بالاعتماد عمى قيمتو يمكننا التمييز بين عدة لمعرفة نوع الخميةمؤشر ك  tيمكن اعتبار معامل التسامح 

 :(I-1)كما ىو موضح في الجدول بنى بمورية 
 0        0: تستقر البنية البيروفسكيتية من أجل 

 [10،11]. 

  تكون البنية معينية مستقيمة    جل أمن (Orthorhombique)، أصغر    يكون الكاتيون  حيث 

المثالية ونتيجة لذلك سوف يميل ثماني الأسطح لأجل ملء الفضاء وبالتالي انخفاض في تناظر  من القيمة

 التركيب البموري.

  تكون البنية سداسية    من أجل (Hexagonal) صغر  أو  الكاتيون  إما كبر في ىذه الحالة 

 مما يؤدي إلى تشارك ثمانيات الأسطح أوجييا.  الكاتيون 

 

 

 

 

 

 

 .[11]تطور البنية البمورية وفق قيمة معامل التحمل: (I-1)الجدول 

 

 

  0     

Ilménite 

0      0     

Distorsion Orthorhombique   

0        0   

Pérovskite 

0      0     

Distorsion Rhomboédique 

0        0   

Distorsion Cubique 

    0   

Hexagonal 
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  (Ionic anion-cation bonds) كاتيون  -أنيون  الروابطأيونية  .4-2

المكونة لبنية البيروفسكيت تسمح   والأنيونات   و   بين الكاتيونات  ختلاف في الكيروسالبيةإن الا    

 استقرارا.البنية أكثر  تكمما كان الطابع الأيوني لمروابط قويا كان باستقرار بنيتو، حيث

 تلاف فيخالا المعتمد حول Paulingوفقا لمقياس      يتم قياس الطابع الأيوني لتكوين ال و     

 :[12]الكيروسالبية

(I-5)         
         

 
                                                  

 حيث:

 . والانيون   الاختلاف في الكيروسالبية بين الكاتيون  :         

 . والانيون   الاختلاف في الكيروسالبية بين الكاتيون :          

                                  البيروفسكيت التكنولوجية لمركبات تطبيقاتال .5
              (Technological applications of Perovskites)  

ير خصائصيا في حدود كما سماىا البعض بإمكانيا تغي [13]مركبات البيروفسكيت أو الحرباء الكيميائية    

 التكنولوجية المختمفة ، فيي مفيدة لمغاية في التطبيقاتيجعميا تمتمك إمكانات عالمية للاستخدام واسعة جدا ما

  ،[14] الترونزيستورو  ،الخلايا الشمسية والثنائيات الباعثة لمضوءكالكيروضوئية التكنولوجيا  نذكر منيا:

 ،[16]، الاتصالات )المواد الرنينية العازلة(البيئي والمتمثل في حاويات النفايات المشعة الاحتواء، [15]الميزر

الحرارة نسبيا، تحويل الضغط الميكانيكي أو الحرارة إلى كيرباء، المحفزات )تسريع  فائقة التوصيل في درجات

أكاسيد النقل المختمطة لفصل  ،[19]غير المموثةالأصباغ  ،[18]الميكروويف زةيأج ،[17]الكيميائية( التفاعلات

[20]الغازات
أجيزة قياس الضغط والإلكترونيات  ،[23]السيراميك الشفاف ،[22]الكيرباء الصمبة ،[21] المكثفات ،

خلايا الوقود،  ،[27]مستشعر الييدروجين ،[26]الكيرباء الحديدية ،[25]الكاشف الضوئي ،[24]فائقة السرعة

  .[28،29]الكيروضوئية لمماء لإنتاج الييدروجينالمعالجة 
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 خاتمة .6

تعتبر من أكثر المركبات تنوعا من التي  مركبات البيروفسكيت حولقدمنا عموميات في ىذا الفصل     

، حيث سنحاول في عممنا ىذا التعرف عمى خصائص إحدى ىذه المركبات وىو يث الخصائص الفيزيائيةح

       (Rubidium tantalum oxide)   النمذجة العددية التي تعتمد عمى طرق ونظريات ل اباستعم وذلك

  التالية. لو في الفصإلييا  والتي سوف نتطرق  المحاكاة
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 مقدمة .1

 والتي تصف أحوال ،باستخدام معادلة شرودينغر اىتم ميكانيك الكم بدراسة خصائص بعض المواد    

 حالاتم بحل ىذه المعادلة إلا في الأنظمة الكمية إلا أنو لا يمكن الوصول إلى الحمول الدقيقة عند القيا

الكمي  بينما تتصف مسألة النظام .مثل ذرة الييدروجين حتوي عمى إلكترون وحيدالتي ت من الأنظمة معدودة

ىذه  أن إلى بالإضافة بين الإلكترونات وكيروستاتيكيةتفاعلات بينية  لكترونات بالتعقيد نظرا لوجودمتعدد الإ

 م العديد مناستخد. لذلك نمجأ إلى ا[1]بينيايمات متماثمة لا يمكن التمييز لكترونات عبارة عن جسالإ

والتي  ،(DFT) الكثافةلمحصول عمى معمومات جد دقيقة من بينيا نظرية دالية  النظريات والطرق الحسابية

متعددة  شرودينغر من خلال معرفة البنية الإلكترونية للأنظمةادلة لحل مع تعد من بين أنجع الطرق البديمة

 .للأنظمة ليذه والكيميائيةالفيزيائية إيجاد الخصائص لكترونات بغية الإ

وذلك بطرح مختمف  الكثافةنظرية دالية  الأساس الذي بنيت عميومن خلال ىذا الفصل سنقوم بوصف     

بنية عصابات الطاقة  من أجل إيجاد طرق لحساب شرودينغرالتقريبات المستعممة في فك كل القيود لمعادلة 

 لممركبات.
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 (Schrödinger equation)نغر يمعادلة شرود .2

نظرية، تمت صياغتيا من قبل العالم البنية الرئيسية لمفيزياء الكمية والكيمياء ال نغريتعتبر معادلة شرود    

م 1925عام  نغريروين شرودأ
 موجةأنو لكل جسيم دالة ، وىي تصف حالة الجسيم الكمية وتنص عمى [2]

  .مصاحبة لو

 لنظام الكوانتيا حيث تصف حالة ،لكترونية في فيزياء الكمنطلاق لدراسة الخصائص الإنقطة الا فيي

 والجسيمات المتفاعمة من إلكترونات وأيونات بالمعادلة التالية: لمبمورات

 (1 - II)                                                                            

 حيث:

عن  ، وىي دالة لإحداثيات الأنوية والإلكترونات تحتوي عمى جميع المعموماتالموجة لمنظام دالة:        

 النظام.

     E .طاقة النظام :  

وفي غياب الحقل ، [3]الذي يمثل جميع التفاعلات بين الجسيمات المكونة لمبمورة الياممتونيان:       

  بالعلاقة: يعطىالخارجي 

 

 

(2 - II) 

 

  حيث:

     Teلكترونات.للإ : الطاقة الحركية 

     Tnنوية: الطاقة الحركية للأ. 

     Vee:  إلكترون  -تفاعل إلكترون طاقة. 
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     Ven:  نواة. -طاقة تفاعل إلكترون 

     Vnn:  نواة. -نواة طاقة تفاعل 

 . i كتمة الإلكترون :         

    .       كتمة النواة:        

 .نواةشحنة ال:         

 عمى الترتيب.   و    : الأعداد الذرية للأنوية    ،       

 . و     : المسافة بين النواتين              

 .  والإلكترون   : المسافة بين النواة               

 . والإلكترون  i المسافة بين الإلكترون  :              

        
 مؤثر لابلاس ويعرف بالعلاقة::  

  
  

  

   
 

  

   
 

  

   
  

 متكاممة لمتركيب والتي اشتممت عمى معالجة قد حمت معادلة شرودينغر الكثير من الأنظمة الصغيرةل    

ليا من خلال الحل الكامل والدقيق لمعادلة شرودينغر  كنظام ذرة الييدروجين والذرات المشابية لكترونيالإ

ولكن لا يمكن تحقيق مثل ىذا النجاح بسيولة لأي ذرة ، عمى دالات موجة واصفة ليذه الأنظمةوالحصول 

)نظام متعدد  تواجد أكثر من إلكترون حول النواةففي حالة ، ليا ذرة الييدروجين والذرات المشابيةغير  أخرى 

( فإنو لا يوجد حل دقيق لكتروناتظيور قوى التنافر بين الإ) لكترونيةالتفاعلات الإ سببوب لكترونات(الإ

نحن بحاجة إلى إجراء عدة تقريبات لتبسيطيا  تقريبية مقبولة يجاد حمولومن أجل إ، لمعادلة شرودينغر

    .(Born – Oppenheimer)بنيايمر و أ -تقريب بورن   -        وتسييل حميا نذكر منيا:

 .(Hartree – Fock )فوك  -تقريب ىارتري  -

 .(DFT)نظرية دالية الكثافة  -
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         (Born – Oppenheimer) بنهايمرو أ -تقريب بورن   .3

شرودينغر حلا تقريبيا لتبسيط معادلة  وبنيايمرأروبرت  العالمان ماكس بورن و قترحا م 1927في عام     

  ) استنادا إلى حقيقة أن النوى أثقل بكثير من الإلكترونات

  
 

 

    
 لكترونات أكبرالإفي حين سرعة ، )  

وبذلك تصبح  لكترونات متحركة في مجال من الأنوية الثابتةالإ عتبارا ، لذا يمكن [4]بكثير من سرعة النواة

Cte)  = (Vnn  ثابتة (نواة -نواة)وطاقة تفاعل  (Tn = 0) الطاقة الحركية للأنوية معدومة
[5]

. 
 :[6]معرفة كالتالي لكتروناتوبالتالي تصبح معادلة شرودينغر للإ

(3 - II)                                                 
 :حيث

 :ويعطى بالعلاقة لكتروناتبياممتونيان الإ    يسمى 

(4 - II)                                            
، حيث سيل حل المشكمة وذلك [4] )ثابت الحرارة(الأدياباتيكي  بالتقريب بنهايمرو أبورن  تقريب يوصف    

لكترونات لا تتحرك فإن الإ ، ومع ذلك[7] جسيم   جسيم إلى   (   ) باختصار متغيرات النظام من 

 وىذا ما يجعل حل المعادلة ،إلكترون( -تفاعلات )إلكترون  بشكل مستقل عن بعضيا البعض بسبب وجود

دالة الموجة مستحيلا بالطرق الرياضية المعروفة لذلك نمجأ إلى تقريبات أخرى كالتقريب الذي يعتمد عمى 

   .فوك -هارتري  المسمى بتقريبو 

  (Hartree – Fock) فوك -هارتري  تقريب .4

 طريقةتمكن العالم ىارتري من وضع  م 1928، ففي عام يعرف ىذا التقريب أيضا بتقريب الحقل المتوسط    

 إلى نظام   ظام الجسيم تقريب نال ىذا يقمل حيث ،مذرات متعددة الالكتروناتل تسمح بحساب تابع الموجة

في حقل متوسط خمقتو الإلكترونات والأنوية الأخرى حيث  مستقل الإلكترون جسيم واحد من خلال اعتبار 

 .[5]الإلكترون مع المدار يتطابق
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 :يعطى ىاممتونيان النظام ب

 (5 - II)                                       ∑     
 حيث: 

(6 - II)                                    
   

  
     (  )    (  )  

                               

  (  )    ∑
   

 

  |     
 . Kنويةلأقل افي ح i للإلكترون ىي الطاقة الكامنة :    | 

    
 .نويةموضع الأيمثل  :  

  (  )   
 

 
∑

  

    |     |
 الكمون الفعال ليارتري.:   

 تكتب معادلة شرودينغر للإلكترون الواحد بالعبارة التالية:

(7 - II)            * 
   

  
     (  )    (  )+  ( )      ( )  

د لباولي ولذلك قام تتعارض ومبدأ الاستبعابين أن دالة الموجة ليارتري  م 1930 عامغير أن فوك     

احتمال لتوزيع    حيث يوجد ، [8،9]لكتروناتلنظام الإ ىارتري وذلك بإدخال مبدأ السبين بتطوير نموذج

Slaterموضع وبالتالي يتم استبدال دالة الموجة الكمية بمحدد سمتر    عمىلكترونات الإ
[10]: 

(8 - II)         (  ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗   ⃗⃗  ⃗      ⃗⃗  ⃗) 

 

 (9 - II)                           
 

√  
|

  (  ⃗⃗⃗  )

  (  ⃗⃗⃗  )

  (  ⃗⃗⃗  )

  (  ⃗⃗  ⃗)      (  ⃗⃗⃗⃗ )

  (  ⃗⃗  ⃗)      (  ⃗⃗⃗⃗ )

  (  ⃗⃗  ⃗)      (  ⃗⃗⃗⃗ )

|                           

 يسمى الثابت  :حيث

√  
 .ثابت التعامد 

 ييمل عمى نطاق واسع في كيمياء الكم لدراسة الذرات والجزيئات إلا أنو تقريب ىارتري فوكيستخدم     

أقل دقة في  كما أنو ،بين الإلكترونات ذات السبينات المتعاكسة الارتباطاتتفاعلا كميا ىاما وىو طاقة 

لمتغمب لمغاية وأكثر دقة مة فعالة واعدة ولذلك ظيرت نظرية بدي حساب الخصائص الفيزيائية لمجسم الصمب

  .(DFT) لكثافةية اعمى ىذه الصعوبات ىي نظرية عممية تعرف بنظرية دال
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   (Density Functional Theory) نظرية دالية الكثافة .5

ة دالية الكثافة باستعمال نظري بموري  يتم التعبير عن خصائص الحالة الأساسية )دالة الموجة( لنظام    

المتغيرات إحداثيات تقميل  قصد  ( )𝝆الإلكترونية الإلكتروني بدلالة كثافتوعن طاقة النظام وذلك بالتعبير 

 ،("أعمى" أو "أسفل")السبين  باعتبارأو ثنائي  واحد مشكمة جسيم إلىجسيم  Nصياغة مشكمة الكم  ا عادةو 

 :[11]عمى الشكل لمنظام E تكتب الطاقة الكمية  حيث

(10 - II)                                   (𝝆) 
وضع من طرف  إحصائي لتقريب التوزيع الإلكتروني حول الذرات من نموذج أساسا DFT أخذت ال     

م 1927 عام (Fermi - Thomas)رمي يتوماس ف
لكن ىذا النموذج أعطى نتائج ضعيفة لأنو أىمل  ،[12،13]

منيا:  خرى أمما دعا لنظريات  الموجودة بين الذراتىو التنبؤ بطاقات الارتباط و نظرية الرئيسي لماليدف 

 .كوىن –ىوىانبرغ نظرية 

 (Hohenberg-Kohn) كوهن –هوهانبرغ  نظرية. 5-1

وذلك  فة المقترحة من قبل توماس فيرمي،بإعادة صياغة نظرية دالية الكثا كوهن و هوهانبرغقام كل من     

م 4691بوضع القاعدة الأساسية لمنظرية سنة 
[14]

تعتمد التي و  ،عمى أي نظام من الجسيماتوالقابمة لمتطبيق  

 أساسا عمى:

      خارجيبوجود كمون متفاعمة في الحالة الأساسية ال اتلكترونالإلنظام  E  الطاقة الكمية أخذ :أولا

عرفت كثافتو مكن معرفة جميع خصائص النظام إذا ، حيث ية وحيدة لمكثافة الإلكترونيةيبأنيا دالنوية للأ

 الإلكترونية. 

 :يتم التعبير عن دالية الطاقة ب -

(11 - II)       (𝝆)   (𝝆)  ∫     𝝆( )     
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 حيث: 

(12 - II)                    (𝝆)   [𝝆( )]    [𝝆( )] 

       (𝝆)دالة شاممة لمكثافة الإلكترونية. كوىن وىي –ىوىانبرغ  : دالة 

      [𝝆( )] : الحركيةالطاقة. 

 :ساسيةأخذ الحد الأدنى لمطاقة الكمية لمنظام يتوافق مع الكثافة الإلكترونية لمحالة الأ :ثانيا

(13 - II)                      [𝝆
 
( )]       [𝝆( )] 

       𝝆
 

 كثافة الحالة الأساسية. : 

 يعبر عن دالية الطاقة ب: -

(14 - II)                                       (𝝆)  ⟨ | | ⟩  

 يعبر عن دالية كثافة الحد الأدنى ب: -

(15 - II)             (𝝆)  ⟨ |   | ⟩         

تتوفر عمى  لا يالنظام لكنبدلالة طاقة ا تؤكد وجود دالية الكثافةالتي نظرية ىذه بالرغم من أىمية     

𝝆انطلاقا من      إجراءات حساب الطاقة
 

بوضع طريقة  شام -كوىن ولا كيفية تحديدىا، لذا قام العالمان 

 .تقريبية مساعدة

 (Kohn-Sham) شام -كوهن تمعادلا .5-2

 ت حول النظام لكن ليس جميا كيفيةعرفنا أن كثافة الحالة الأساسية لجسيم واحد تحوي كل المعموما    

 مخططا عمميا لحساب كثافة الحالة الأساسية [15]م 1965سنة  شامو  كوهنولتحقيق ىذه الغاية اقترح  حسابيا

 لكتروناتالإ تتحرك فيو غير تفاعميوىمي  باستخدام نظام ، وذلكالخ... الأساسيةلجسيم واحد وطاقة الحالة 

نفس الكثافة الذي لو و  ( )    الناشئ عن جميع الأنوية والإلكترونات الأخرى  شام -كوىنضمن كمون 

 .( )𝝆الحقيقيالإلكترونية لمنظام 
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 شام بالعبارة: -كوىن وبالتالي تعطى طاقة

(16 - II)  [𝝆( )]    [𝝆( )]    [𝝆( )]     [𝝆( )]      [𝝆( )]   

 حيث:

        [𝝆( )] .الطاقة الحركية لمجزيئات الوىمية دون تفاعل : 

       [𝝆( )] :كمونات ىارتري وتعطى ب :    

 (17 - II)                    ∫
 𝝆( )

|    |
     

            [𝝆( )] .)كمون الأنوية )طاقة التفاعل الكولومبي للإلكترونات مع النوى :  

        [𝝆( )]  بالنسبة     : كمون التبادل والترابط ونحصل عميو من مشتق طاقة التبادل والارتباط

 لمكثافة:

 (18 - II)                                              
    

 𝝆( )
  

 شام بالشكل: -كوىنتكتب معادلة 

(19 - II)              ( )         ( ) 

 حيث:

(20 - II)                                         

 (21 - II)                                       
 شام تكتب عمى الشكل: -كوىنإذن معادلة شرودينغر الإلكترونية حسب مقاربة 

(22 - II) * 
   

  
  

      +  ( )      ( ) 

 حيث:

 تعطي حالة الجسيم الواحد لكثافة الإلكترون.  :( )       

    𝝆( ) :مجموع المدارات المعطاة بالشكل : 

 (23 - II)              𝝆( )  ∑ |  ( )|
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حيث نعوض الكمون الخارجي بالكمون شام مماثمة لمعادلة شرودينغر  -كوىن نحصل أخيرا عمى معادلة

  الفعال:

(24 - I I) (              )   ( )         ( ) 
  شام تعتمد عمى: -كوىنإن حمول معادلة 

 -كوىن عمى أساس دالة الموجة التي يمكن اعتبارىا مزيجا خطيا من المدارات تسمى مدارات ختيارالا :أولا

 شام والتي تعطى بالشكل: 

(25 - II)         ( )  ∑     ( ) 

 حيث:

 : معاملات النشر لدالة الموجة.        

 .شام -كوىن مدارات:        

             SCF التي تسمى مجال المتسق الذاتي (II - 1) الممثمة بالشكل استخدام الدورات التكرارية :ثانيا

((Self Consistent Fieldولية الأافة الشحنة ثانطلاقا من ك ، وىذا𝝆
  

 ، وتعطى الحمول ب:

(26 - II)                (     )     
 حيث:

 مصفوفة الياممتونيان. :       

 مصفوفة التراكب. :       

𝝆يتم بناء كثافة الشحنة الجديدة 
   

جميع وذلك من خلال الجمع عمى  ه المعادلةذمع الاتجاىات الذاتية لي 

 والتي تمثل كثافة الشحنة الكمية. (II - 22)المدارات المشغولة من المعادلة 

𝝆 من أجل تحقيق تطابق الحسابات نستعمل خمط الكثافتين
  

𝝆 و 
   

 باستعمال العلاقة:  

(27 - II) 𝝆  
    (   )𝝆  

   𝝆   
  

 حيث:

 : يمثل التكرارات.       
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 :التي يجب أن تكون صغيرة بما يكفي لموصول إلى التقارب حيث )معامل المزج( إعدادات الخمط :      

𝜌) ويحدث ذلك عند:       ))       
   

 𝜌
  
). 

يصبح التقارب أسرع عندما يزيد حجم الخمية الأولية خاصة بالنسبة للأنظمة المعدنية و/ أو المغناطيسية 

 وبالتالي فإن الكثافة التي يتم الحصول عمييا عند التقارب تتوافق مع طاقة الحالة الأساسية لمنظام.

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .التكرارية  SCF  مخطط الحمقة: (II - 1) الشكل

     

 

𝝆ولية الأافة الشحنة ثك
  

 

 ( )     حساب الكمون 

      ( )     [𝝆( )]     [𝝆( )]      [𝝆( )] 

( )       شام -كوىنمعادلة حل          ( ) 

𝝆كثافة الشحنة الجديدة  حساب
   

 

ىل توافق التقريب 
 المطموب؟

 لا

 نعم

𝝆خمط 
  

𝝆و 
   

  

 توقف الحساب
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 تجعل من الممكن تحديد كثافة الإلكترون إذا كان احتمال الارتباط التبادلي معروفا شام -كوىنإن طريقة     

محددة فإن الكثافة      ، حيث إذا كانت قيمة الطاقة    ارتباط -كمون تبادل عمى مدى دقةفيي تعتمد 

 . والطاقة الكمية تكون بقيمة دقيقة محددة

وىذا ما     غموض عبارة الكمون أي  غير معمومة العبارة أو القيمة     الطاقة لكن ولسوء الحظ فإن

بالأمر الصعب مما يجبرنا عمى استخدام تقديرات تقريبية لمتوصل إلى الشكل  شام -كوىن حل معادلة يجعل

  .LDAنذكر منيا: تقريب كثافة الموضع  التحميمي الدقيق ليذا الكمون 

 ((Local Density Approximationتقريب كثافة الموضع  .5-3

عمى فكرة الغاز حيث يرتكز  ،[16]ارتباط -التبادل أبسط تقريب لطاقة LDA يعتبر تقريب كثافة الموضع    

 -وذلك بافتراض أن شروط التبادل [17]موضعيا المتجانس أي اعتبار النظام غير المتجانس عمى أنو متجانس

     الفكرة الرئيسية ليذا التقريب ىي افتراض صيغةف، ( )𝝆ارتباط تعتمد فقط عمى القيمة الموضعية ل

 كالتالي:

(28 - II)                               
   [𝝆]  ∫    (𝝆( ))𝝆( )     

 حيث:

        (𝝆( )) :  ارتباط لجسيمات غاز الإلكترون المتجانس )المنتظم(، وتنقسم إلى -تبادل  طاقةتمثل 

  :    الارتباط طاقةو    التبادل  طاقة

(29 - II)                    (𝝆( ))    (𝝆( ))    (𝝆( )) 

 LSDAسبين كثافة الموضع لم إلى تقريب LDAتمديد التقريب  يتم المغناطيسية الأنظمةفي     

Local Spin Density Approximation))، من الضروري التمييز بين إلكترونين يممكان نفس الطاقة  حيث

 .(   Spin Down)وسبين أسفل  (  Spin up)التي تعين كثافة الإلكترونات المرتبطة في حالة سبين أعمى 
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 :[18،19]بالعلاقة حالةارتباط في ىذه ال -تبادل عطى طاقة تو  

(30 - II)             
    [𝝆

 
 𝝆

 
]  ∫    (𝝆 

( ) 𝝆
 
( ))𝝆( )    

إلا نعمم أنو في الأنظمة الحقيقية الكثافة الإلكترونية لا تكون منتظمة موضعيا وىذا التقريب لا يستعمل     

ليذا السبب يستعمل تقريب آخر يأخذ بعين الاعتبار عدم التجانس في الكثافة  في حالة غاز إلكتروني منتظم

 .GGAالالكترونية يعرف بتقريب التدرج المعمم 

     ((Generalized Gradient Approximation التدرج المعممتقريب  .4 -5

GGAتقريب التدرج المعمم  أدخل    
[20]

 لتحسين كثافة اسم الطريقة غير الموضعية أيضاالذي يطمق عميو  

  تدرجيا بل يعتمد أيضا عمى ( )𝝆 فقط الموضعية لكتروناتفيو لا يعتمد عمى كثافة الإ .LDA الموضع

،  𝝆( )   وبالعودة إلى النتيجة المحصل عمييا في تقريب كثافة الموضع لمسبينLSDA (30 - II)   فإن

        لتأخذ الشكل التالي: تايمورترجمتيا كسمسمة لمنشور في ىذا التقريب تتم     الطاقة 

(31 - II)     
   [𝝆

 
( ) 𝝆

 
( )]  ∫ (𝝆

 
 𝝆

 
  𝝆

 
  𝝆

 
)     

 حيث:

      𝝆( ).التدرج في الكثافة الإلكترونية : 

        
 ارتباط في نظام غير منتظم. -: طاقة تبادل   

 المستعممة(. GGA)عامل تحسين يعتمد أساسا عمى  الكثافة المحمية: دالة      

[( )𝜌( )  𝜌]    داليةالمن بينيا الاختلاف في   GGAفي تقريب  الاختلافاتتتعدد    . 

تعطي قيمة الفاصل الطاقي أقل بكثير من  GGA تقريب التدرج المعممو  LDA ن تقريبات كثافة الموضعإ    

 لذلك نمجأ إلى تقريبات أخرى لتصحيح الفجوة الطاقية نذكر منيا:، ريبيةجالت القيم

           EV-GGA  و TB-mBJ. 
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  (EV-GGA)فوسكو  -التدرج المعمم لأونقلتقريب  .5 -5

 تحتوي عمى يا، ويرجع ذلك أساسا إلى أنيقملان من فجوات الطاقة GGA  و LDA المعروف أن من    

 لمحصول عمى الشكل الدقيق لكمون التبادل والارتباط. كافيةبدرجة مرنة  ليستأشكال بسيطة 

Engel   -  Voskoأعطى النيج المسمى حيث تقريب التدرج المعمم تحسينلذلك تم 
 شكلا جديدا من مزايا [21]

 قلأارتباط والتي تكون فييا قيمة طاقة التبادل  –صيغة لكمون تبادل أفضل من أجل إيجاد  GGA الدالية

 .وبالتالي توفير فجوة أفضل

 الكميات التي تعتمد عمى الوصف الدقيق لمطاقة التبادلية وجدت ىذا التقريبفي  ناحية أخرى  منو إلا أنو     

 .التجربةمع لا تتوافق   مثل حجم التوازن ومعامل الانضغاطية      

 Johnson  (TB-mBJ) و  Becke التقريب المعدل ل .6 -5

 Johnsonو Becke  النسخة المعدلة من تقريب ىو TB-mBJىنا  المشار إليوالتقريب     
 تم حيث[ 22]

Blahaو  Transالعالمين  من طرف تصميميا لإعادة إنتاج الشكل المحتمل لمتبادل الدقيق
[23]

 .م 9006  سنة  

 استعمالا الأكثرطرق الحساب ب مقارنة في حساب فجوة الطاقةوفعاليتو  ىذا التقريب بسرعة نجاعتو أثبت

LDA  و GGA،  وذلك بالتغيير في كمون Becke  وJohnson  :عمى الشكل التالي 

(32 - II)      
   ( )     

  ( )  (    )
 

 
√

 

  
√

   ( )

𝝆 ( )
 

 حيث:

       
 .Becke-Roussel [24]: طاقة كمون تبادل ل ( )  

      𝝆 ( ) .الكثافة الإلكترونية : 

 Trans -   .Blaha : كثافة الطاقة الحركية ل ( )         

|( )𝝆 |الجذر التربيعي ل  : ثابت مختار يتعمق خطيا مع            

𝝆( )
.  
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 يكون:  مثابت والشكل المقترح ل

(33 - II)             (
 

     
∫  

|  ( )|

 ( )
   )

    

 حيث:

 : ثوابت.   و         

 حجم الخمية العنصرية لمنظام. :            

 خاتمة .6

حل المشاكل التي يواجييا ميكانيك الكم في دراسة الأنظمة الفيزيائية، حيث  في ىذا الفصل تطرقنا إلى    

 فصمنا في دراستنا نظرية دالية الكثافة التي شكمت خطوة ميمة في فيم الخواص الفيزيائية لممواد الصمبة،

حيث تغمبت عمى العديد من الصعوبات التي واجيتيا التقريبات والنظريات التي سبقتيا وبالرغم من أنيا 

 في وصف الأنظمة الكمية المعقدة إلا أنيا تعتبر اتالتقريب استعمالمن خلال مازالت تعاني بعض المشاكل 

 متغمب عمى ىذا القصور. الأساس والأحسن من بين التقريبات المعروفة وىي دائما في تطور مستمر ل
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 مقدمة  .1

 الحسابية العديد من الطرق  إلى تطويرشام  -أدى البحث عن إيجاد طريقة فعالة لحل معادلة كوىن    

يا البنيوية، وبالتالي التنبؤ بخواص لممواد الصمبة والجزيئات الإلكترونية ةبنيالدقة وفعالية لحساب الأكثر 

نظرية دقتيا وفعاليتيا من دقة وفعالية  ، والتي تستمدالمغناطيسية وغيرىالكترونية، الميكانيكية، الضوئية، الإ

 :بين الطرق  نذكر من .دالية الكثافة

   الكاذبطريقة الموجة المستوية مع الكمون(PP-PW))   Method (Pseudo-Potential Plane -Wave  

 د عمى إلكترونات التكافؤ أكثر منالمعروف أن معظم الخصائص الفيزيائية والكيميائية لممواد تعتم من

مباشر في الروابط الكيميائية ولا الإلكترونات القمبية القريبة من النواة شديدة الارتباط لأنيا لا تشارك بشكل 

تتألف  الكمونات الكاذبة أو الزائفة والتي ومن ىذا المنطمق تأسست فكرة طريقة تتأثر بتعديلات الوسط الذري،

 حالاتوبالتالي الحصول عمى  ،لكترونات( إلى نظام إلكترون التكافؤجميع الإ +من اختزال النظام )نواة 

                                                   الحاجة إلى حساب حالات القمب. ورة( دون التكافؤ لنظام )ذرة، جزيء، بم

  طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا مع الكمون الكامل (           (FP-LAPW                      

Full - Potential Linearized Augmented Plane Wave Method) )  الكمون الكاذب الذيعمى عكس  

حيث تستخدم  ،لكترونات النظام في الحسابإخذ كل ألكترونات التكافؤ فقط فإن الكمون الكامل يإيختص ب

ثارة المت ىذه الطريقة من أجل إيجاد المعمومات المحتواة حول منطقة النواة عمقة بالحقول فائقة الدقة وا 

 .الصمبة دقة لحساب البنية الإلكترونية لممواد البمورية تعتبر من بين الطرق الأكثرف، المستويات الداخمية

                FP-LAPW  طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا مع الكمون الكامل في دراستنا الحالية تم استعمال   

 .  WIEN2kوالمدمجة في برنامج 
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 (Augmented Plane Wave)طريقة الموجة المستوية المتزايدة   .2

م 1337 عام  Slaterبواسطة  APW تم تطوير طريقة الموجة المستوية المتزايدة    
[1،2]

ىذه  عتمد مبدأي حيث، 

الحرة  تتصرف بالقرب من الأنوية تصرفا مشابيا لتصرفاتيا داخل الذرات أن الإلكترونات فكرة الطريقة عمى

  لكترونات الحرة في المناطق البعيدة نسبيا عن الأنوية داخل المادة.  وتتصرف تصرفا مشابيا للإ
 " " Muffin-Tin أنو في محيط النواة الذرية تكون كمونات ودوال الموجة عمى شكل الكمون  سلاتر اعتبر    

MT  الشكلكما ىو موضح في  منطقتين إلىسمى كمون خمية النحل الذي يقسم الفضاء المحيط بالذرات الم 

(III-1) ، ول معادلة شرودينغر حسب المنطقةمختمف حتحيث. 

 

  

 

 

 
 ."" Muffin-Tin تمثيل الكمون  :(III-1) الشكل

 

  :تشغميا كرات غير متداخمة فيما بينيا تسمى كرات ميفنتين المنطقة الأولىMuffin tin spheres   (MT)  

ويرمز لو  𝜶 تحيط بيا كرة نصف قطرىا  𝜶 ذرةكل ) تصف المجالات التي تركز عمى المواقع الذريةحيث 

 وتشمل كل من الأنوية والإلكترونات شديدة الارتباط بيا. (   كذلك ب 

 بالعلاقة: MTشعاعية لمعادلة شرودينغر داخل الكرة الحمول ال تعطى

(III-1)                               𝝋    ∑                  

  حيث:

 )التوافقية( الكروية. : الدالة اليرمونية           
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 : معاملات النشر.        

 ىي الحمول المنتظمة لمعادلة شرودينغر لمجزء الكروي تكتب كالتالي::           

(III-2) { 
  

   
 

      

          }          

 حيث:

 .: الطاقة الخطية       

 .MT داخل كرة الكروي  الكمون :          

التعامد  ، حيث تنتيي شروطتكون معامدة لكل الحالات الذاتية القمبية (III-2)الدالة الشعاعية المعرفة في العلاقة 

MTعند حدود كرة 
[3]. 

  البينية تصف المجالات حيث ىي المنطقة المحددة بالفضاء غير المشغول بالكراتو الثانية: المنطقة  

 .ةينو ضعيفة الارتباط بالأ الخارجية المدارات لكتروناتإتشمل و  MT بكرات ةحيطالم

 أمواج مستوية في المنطقة البينية:

(III-3)                                          𝝋    
 

√ 
∑    

       
  

 حيث:

       Ω :.حجم الخمية 

 : معاملات النشر.      

تنشر  MT عمى سطح الكرة    𝝋لضمان استمرارية الدالة و   APWفي طريقة الموجة المستوية المتزايدة     

 :الخاصة بالأمواج المستوية في المنطقة البينية    بدلالة المعاملات     المعاملات

(III-4)    
    

√       
∑       |   | 𝜶    

                            

وبالتالي نتحصل عمى دالة  MTمتوافقة مع الدوال الشعاعية في كرة   تصبح الدوال الذاتية المعرفة ب 

 .  الموافقة لمطاقة  MTداخل الكرة التي تعتبر حل لمعادلة شرودينغر  APWأساسية 
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 ففي حالة نقصان ، 𝜶    بعض الصعوبات المتعمقة بالدالة  طريقة الموجة المستوية المتزايدةتعترض 

مما يؤدي إلى فصل  MT صفرا عمى سطح الكرة  𝜶  𝜶 يمكن أن تصبح قيمة الدالة      تالمعاملا

 الدوال الشعاعية عن دوال الموجة المستوية في المنطقة البينية.

وذلك لبطئيا  بصيغتيا ىذه غير مستعممة في البرامج الحسابية APWتجدر الإشارة إلى أن طريقة ال     

Koelling لحل ىذا المشكل أدخلو  وتكمفتيا الزمنية،
Andersonو [4]

 التغيرات عمى طريقة مجموعة من [3]

 MT ميفنتين كرة داخل    𝜑الأمواج المستوية المتزايدة التي ترتكز أساسا عمى تمثيل الدالة الشعاعية 

المتزايدة سميت بطريقة الأمواج المستوية ،    بالنسبة لمطاقة يامشتقاتو        لمدالة القطرية بترتيبات خطية

 .(Linearized Augmented Plane Wave) خطيا

                   والكمون الكامل طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا  .3

Full - Potential Linearized Augmented Plane Wave Method)) 

FP-LAPW والكمون الكامل المتزايدة خطيا المستويةفي طريقة الموجة     
 فيتكون الدالة الأساسية  [5]

بالنسبة        ̇  يامشتقاتو         خطية لمدالة القطرية  مجموعات عمى شكل MT ميفنتين اتكر مجالات 

  APWفي طريقة  نفس الصيغة المعرفة                حيث يكون ليذه الدوال،    لمطاقة

 لمشرط التالي:         وتخضع الدوال ،تكون ثابتة    لكن الطاقة، ((III-2) المعادلة)

(III-5)   { 
  

   
 

      

          }   ̇              

 والدوال الأساسية تعطى ب:

(III-6)                          𝜑    {
∑ {              

̇    }                                
 

√Ω
∑    

       
                                                      

}  

 :حيث

   مدالةل ةوافقالمالمعاملات          
̇       .     المعاملاتوليا نفس طبيعة     
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كما ىو الحال  (MT)خارج  الموجة المستوية في منطقة الفراغات البينية نستعمل FP-LAPWفي طريقة     

المتزايدة طقة كرة ميفنتين الموجة المستوية بينما نستعمل في من ،APWفي طريقة الموجة المستوية المتزايدة 

 .LAPW خطيا

حسب   التي تختمف عن عصابة الطاقة    والطاقة        ̇ وفقا لمشتقتيا        يمكن نشر الدوال

 العلاقة:
(III-7)                            ̇               

    
 حيث:

             
 : يمثل الخطأ الرباعي الطاقوي.  

لكنيا تفقد دقة الحسابات مقارنة مع  MTاستمرارية دالة الموجة عمى سطح كرة  FP-LAPWتضمن طريقة    

       ، بينما تسبب ىذه الطريقة خطأ في دوال الموجة بترتيبAPW طريقة الموجة المستوية المتزايدة
  

      الطاقة بترتيب في عصبآخر و 
  . 

يسمح بالحصول عمى جميع عصب التكافؤ في  جيدا أساساتشكل   LAPWفإن الدوال  عمى الرغم من ذلك

 .مناطق عالية الطاقة وفي حالة التعذر يمكن تقسيم الطاقة إلى جزأين

ىي موجات مستوية في المنطقة البينية والدوال الشعاعية الرقمية  FP-LAPWالدوال الأساسية لطريقة    

، وبالتالي فإن بناء الدوال MTح الكرة بشرط استمرار الدوال الأساسية ومشتقاتيا عمى سط MTداخل الكرات 

 الأساسية لطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل يحدد:

  ومشتقاتيا بالنسبة لمطاقة         الدوال الشعاعية  . 

 و      الشروط الحدودية ومعاملات   . 

والممثل لمكرات في حدود معاملات الأمواج      إن توفير الشروط الحدودية تسمح بتحديد قطع العزم الزاوي 

 .   ذات نصف القطر MTفي الكرة  ىو أكبر طول موجة     القطع  ،المستوية
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ملائم في الحسابات نظرا لأن التقارب مضمون في طريقة             =        المغمق ب  القطعاختيار 

FP-LAPW  9و 7يتغير بين         إذا كان. 

ولكن ليا عددين كميين   يحدث أحيانا أن تكون لحالات إلكترونية تكافئية نفس العدد الكمي الزاوي     

    أي طاقة مختمفين.   رئيسيين 
 يجب أن نختار في ىذه الحالة؟.  

Singhحيث قام  بأساس جديد LAPWفي ىذه الحالة يتم دعم ال 
[6]

من خلال إضافة  بتعديل ىذا النيج  

 والذي يعطى كما يمي: ، (local orbital (LO)) مدارات محمية في القاعدة

(III-8)  φ
  

 {
                                                                                                                 

|            
        

̇        
               

  |                
} 

 حيث:

         
𝜶

     طاقة و أعمىىي  
𝜶  لمحالات الإلكترونية لمذرة  طاقة خفضأىي𝜶  التي أدخل من أجميا

  .(LO)المدارات 

 .    و     من نفس طبيعة المعاملات     المعاملات     

 تحدد المعاملات بفرض الشرطين:

 مقننة. (LO)يجب أن تكون المدارات الموضعية  -

 عند حدود كرة ميفنتين. قيمة وميل مساويان لمصفر (LO)يجب أن تكون لممدارات الموضعية  -

 WIEN2kبرنامج  .4

 بدراسة يسمح عبارة عن برنامج حاسوبي Wien2Kبرنامج     

 البنية التي تخص يستعمل لإجراء الحساباتحيث  ،خواص البمورات

 إطار تحت لممادة الصمبة الأخرى  الإلكترونية والعديد من الخصائص

 .لكترونات وباستعمال التقريبات المذكورة سابقاالإ بإعتماد طريقة كلوذلك  ، DFT الكثافةنظرية دالية 
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والمدمجة  FP-LAPW  مواج المستوية المتزايدة خطيا مع الكمون الكاملاستخدمنا في حساباتنا طريقة الأ    

كيمياء المواد في في معيد  هتم تطوير  الذيو  ،(FORTRAN90)المكتوب بمغة الفورترون  Wien2Kبرنامج  في

[7]ومساعدوه  Blahaمن طرف العالم  الجامعة التقنية في فيينا
. 

 للإجراء عمميات حسابية لمبنية الإلكترونية نتبع تسمسل البرامج الفرعية المرتبطة ببعضيا البعض     

Wien2K  الشكلالممثمة في و (III-2): 

 (Structure generator) التهيئة تحضير ممف البنية أو 1.4.

عمى جميع المعمومات  الذي يحتوي  ”case.struct“من الضروري إنشاء بيانات البدء في الممف الرئيسي     

، معاملات البنية البمورية (space group)مثل الزمرة الفضائية  المتعمقة بالبنية البمورية لممادة المراد دراستيا

 لكل ذرة.    الذرات...الخ( ونصف قطر كرة ميفنتين )ثوابت الشبكة البمورية، مواقع 

 (Initialization) برنامج الإعداد 2.4.

 ويتم SCFاللازمة لحل معادلة كوىن وشام بطريقة التماسك الذاتي  المقاديرو المعطيات  يقوم بتحضير كل    

 المساعدة التالية: استخدام سمسمة من البرامج الفرعيةذلك بفضل 

    برنامج حساب البعد. 2.41-

يعطي المسافات بين الذرات انطلاقا من مسافة الجوار الأقرب الأول )يجب أن تكون مسافة الجوار     

 .الأقرب بين ذرتين أكبر من مجموع أنصاف قطرييما(

 (SGROUP) برنامج المجموعة الفضائية. 2.42-

 .”case.struct“المعطاة في ممف  بنيةلميحدد الزمرة الفضائية     
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 (SYMMETRY) برنامج التناظر. 2.43-

يسمح بحساب عمميات التناظر لفضاء المجموعة )الدوران،الانعكاس،...الخ(، وذلك باستعمال معمومات     

 مدة الحساب اعتمادا عمى التناظر. ممف البنية من أجل تقميص

 (LSTART)  برنامج. 2.44-

ويحدد كيفية معالجة المدارات الذرية المختمفة في حساب شرائط الطاقة )أي حساب  يولد الكثافة الذرية    

 بنية العصب في حالة القمب والتكافؤ، مع أو بدون مدارات موضعية...الخ(.

  (KGEN)  برنامج. 2.45-

 بريموان الأولى. ةفي منطق K يقوم بتوليد الشبكة    

 (DSTART) برنامج. 2.46-

عن طريق تراكب الكثافة الذرية المتولدة من  SCF الأولية لبداية دورات الحساب الذاتييولد الكثافة     

LSTART. 

  Wien2Kفي برنامج  SCFحساب مجال الاتساق الذاتي  3.4.

 بإتباع الخطوات التالية: لكترونية لمحالة الأساسية وفقا لمعيار التقاربتحسب الطاقة والكثافة الإ    

 LAPW0:  لكترونية.من الكثافة الإ نطلاقااالكمونات يولد 

 LAPW1: الذاتية. والأشعةالتكافؤ، القيم الذاتية  )شرائط( حساب عصب 

 LAPW2:  الذاتية. الأشعةحساب كثافة التكافؤ من 

 LCORE: .حساب الحالات والكثافة القمبية 

 MIXER: .مزج الكثافة الداخمية والخارجية 
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                Oui                                                       

    
Non                                        

 

 .Wien2K بنية البرنامج :(III-2) الشكل

 

LSTART 

Calcul atomique 

               

NN 

Vérifier le non-

chevauchement des 

sphères 

SYMMETRY 

 

Densités atomique 

(Fichier d’entrée) 

KGEN 

Fichier Structure 

(Fichier d’entrée) 

Génération de la 

maille K 

DSTART  

Superposition des 

densités 

  

          

LAPW0 

           

V      

STOP 

MIXER 

                          

 

 

 

Convergence 

LAPW2 

     ∑  
 
     

 

LCORE 

Calcul atomique 

               

 

[     ]          

LAPW1 
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 مقدمة .1

        :لمركب (الحراريةو  لكترونيةالإ، البنيويةالخصائص الفيزيائية ) ييدف ىذا الفصل إلى دراسة    

(Rubidium Tantalum Oxide)  المحاكاةطرق ونظريات النمذجة العددية التي تعتمد عمى ل اباستعم وذلك 

البرنامج  ، حيث تمت كل الحسابات المنجزة في عممنا ىذا باستعمالإلييا في الفصول السابقة ناوالتي تطرق

 FP-LAPWالمعتمد عمى طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا مع الكمون الكامل  Wien2kالحسابي 

  .] DFT ]1والمؤسسة عمى نظرية دالية الكثافة 

 تعمق بحسن اختيار عدد من معاملاتدقة نتائج الحسابات باستعمال ىذه الطريقة ت الجدير بالذكر أن

 منيا الشروط الحدودية التالية: ومدخلات الحسابات، نذكر

        . 

        :  العزم الزاوي. 

            .عدد النقاط المختارة في منطقة بريموان الأولى : 

           الأمواج المستوية لنشر الدوال الموجية: عدد.  

 :Muffin-Tin نصف قطر كرات                             

           (  )             ،     (  )              ،     ( )          . 
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 (Structural Properties) الخصائص البنيوية .2

      يندرج ضمن المجموعة الفضائية ، ذو بنية بمورية مكعبة        المركب المدروس    

 .( IV–1) الشكل كما ىو موضح فيحيث تتموضع الذرات  ،(   )

 

  

 

 

 

 

 

 

 .      الهيكل البلىري للمركب : (IV-1) الشكل

 

 والمشتقة الأولى   يةالانضغاط، معامل (  )   )ثابت الشبكةمن أجل تحديد الخصائص البنيوية     

  Murnaghanمعادلة الحالة ل نستخدم       لممركب (   يةالانضغاط لمعامل
 كالتالي:تكتب  والتي ]  2 [

(IV–1 )                  ( )     
 

  (    )
[ (

  

 
)
  

   ]  
 

  
(    )                       

 حيث:

 .  الحجمالطاقة الكمية لمنظام بدلالة  :( )     

 في حالة التوازن.الطاقة الكمية  :          

 المعرف بالمعادلة: (bulk modulus) يةالانضغاطمعامل  :         

 (IV–2 )                                                                   (
   

   
)  
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 يعطى بالعلاقة:   يةالانضغاط المشتقة الأولى لمعامل :          

 (IV–3 )                                                                  (
  

  
)  

 .(IV-2) الشكلالمبينة في      والموافق لمحد الأدنى من الطاقة  قيمة حجم الخمية عند التوازن  :      

 بتطبيق العلاقة:   حيث يمكن إيجاد الثابت 

    
 .           بالتحويل للانغستروم نجد:               √   ومنو   (   )      

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .الطاقة الكمية لمنظام بدلالة الحجم: (IV-2) الشكل
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، معامل (  )   ثابت الشبكة)القيم المتحصل عمييا لممعاملات البنيوية  (IV-1)يمخص الجدول     

 GGA-PBEباستعمال التقريب  (   يةالانضغاط لمعامل والمشتقة الأولى   يةالانضغاط
[3]

برفقة القيم  

نلاحظ التوافق الجيد الموجودة في بعض المنشورات العممية الخاصة بالمركب المدروس قصد المقارنة، حيث 

 والكبير بين نتائج حساباتنا والنتائج المتوفرة.

 

    (   )   (  )  

 نتائج عممنا الحالي 4.07 181.923 4.713

...4.4
[4] 

...4
[5] 

── 

── 

144.4272
[4] 

14..47
[5] 

── 

── 

...421
[4]  

...44
[5] 

3.9846
[6] 

...41
[7] 

 

 نتائج متوفرة

 
    يةالانضغاطوالمشتقة الأولى لمعامل    يةالانضغاطمعامل ، (  )   ثابت الشبكة :(IV-1)الجدول 

 .       لممركب
 

  (Electronic Properties)  لتترونيةال ص الخصائ .3

 تعرف فجوة الطاقة )مانع الطاقة( بأنيا الطاقة اللازمة لنقل الإلكترونات من قمة شريط التكافؤ    

 (Valence band maximum) إلى أسفل شريط النقل (Conduction band minimum) تعد من أىم  حيث

عوازل، أنصاف نواقل،  مواد إلىالبتصنيف تسمح  قيمتياالثوابت التي تحدد الخواص الإلكترونية لممركبات ف

سنقوم ىنا بعرض ومناقشة الخصائص الإلكترونية )عصابات الطاقة وكثافة و  أنصاف معادن، معادن ونواقل.

 .      لمركب الحالات الكمية والجزيئية( مع تحديد الطبيعة الإلكترونية 
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 (Electronic band structure) اللتترونية الطاقةة عصاب بنية .3-1

في الشبكة المعكوسة  kلكترونات بدلالة شعاع الموجة تمثل عصابة الطاقة كل حالات الطاقة الممكنة للإ    

  Brillouin (W ،L،Γ، X، K) العالية المختارة في منطقة ذات التناظر تجاىاتالاولمتبسيط يتم التعامل فقط مع 

 GGA-PBE باستعمال التقريبات:        بنية عصابة الطاقة لمركب  يوضح ( IV-3) الشكل   
[3]              

 

 EV-GGA و
[8]

 TB-mBJ و 
[9]

 عند Fermiويكون مستوى سطح eV  8إلى eV  -8من  في المجال الطاقوي  

مركب نصف ناقل وىو يمتاز بانتقال  عبارة عن :      ، حيث يظير من خلال الشكل أن المركبالصفر

المتحصل عمييا في التقريبات  ممركبقيمة المانع الطاقوي ل إن .(Γ – L)غير المباشر  من النوعإلكتروني 

                    E V-GGA في تقريب           و GGA-PBE في تقريب          المستعممة ىي: 

كما  أعمال أخرى متوفرة نتائجمع  النتائجقمنا بمقارنة ىذه  وقد .TB-mBJ في تقريب           و

 المانع الطاقوي المحسوبة باستعمال التقريبات السابقة نتائجأن  ناحيث لاحظ ،(IV-2) الجدوليوضحو 

 .متقاربة بشكل جيد مع النتائج المتوفرة باختلاف التقريبات المستعممة
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 .mBJ و  EV-GGA و GGA-PBE تقريبات في        بنية عصابة الطاقة لمركب: ( IV-3) الشكل

 
Eg(eV) 

 نتائج متوفرة
Eg(eV)  

 عممنا الحالينتائج 

 التقريب

1.74
[4] 

2.1.
[5] 

2..1
[7]

 

 

1.93 

 

 

GGA-PBE 

── 2.06 EV-GGA 

2..4
[4]

 2.75 mBJ 

 لمركب  mBJ  و  EV-GGA و GGA-PBE تقريباتقيمة المانع الطاقوي باستعمال  :(IV-2)الجدول 
      . 
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نلاحظ ، حيث (  )  بدلالة ثابت الشبكة        لمركب بنية عصابة الطاقةيمثل  ( IV-4) الشكل    

بعممية التمدد يزداد ثابت  أنو عندما نقوممن جية ومن جية أخرى نلاحظ  Fermiواضح لمستوى التغير ال

محافظة المركب عمى طبيعتو كنصف  مع           ،         ،          الشبكة إلى القيم: 

 خلالفنلاحظ من             القيمة  عن بعممية الضغط يتناقص ثابت الشبكة، بينما عند القيام ناقل

عند  طبيعة معدنيةيظير بوضوح أن لممركب  وىو ما  Fermiأن عصابة التوصيل تقطع مستوى  الشكل

 .          القيمة

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 .(  )  بدلالة ثابت الشبكة        لمركب بنية عصابة الطاقةيمثل  :( IV-4) الشكل
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 (Density Of States Total and Partial) كثافة الحالات التلية والجزئية. 3-2

لتحديد و  الإلكترونية التي يمكن شغميا ولدييا طاقة، عدد الحالات عمى أنيا DOSتعرف كثافة الحالات     

 فيم طبيعة التجاذبات التي تحدث بينأصل الحالات التي شكمت عصابات التكافؤ وعصابات التوصيل مع 

الممثمة في  (PDOS و TDOS) نقوم بتحميل كثافة الحالة الكمية والجزئية        المدروس ركبذرات الم

 .    [        ] لمجال تغير الطاقة (IV– 7) الشكل

محور الطاقة أي نلاحظ وجود تطابق لمنحنى الكثافة عمى  (TDOS) من خلال مخطط الكثافة الكمية    

،    [   ]و    [         ]،   [          ]وجود فجوات خالية من الإلكترونات في المجالات:

والتي تبين أن المركب  حيث يوافق ىذا الأخير طاقة الفجوة الموجودة في عصابات الطاقة المذكورة سابقا

 الفاصل بين عصابتي التوصيل والتكافؤ. Fermiنصف ناقل، والطاقة صفر توافق مستوي        

مختمفة تفصل  إلى أربع بنيات (IV- 7)الموضح في الشكل (TDOS) مخطط الكثافة الكميةإذا يمكن تقسيم 

   بينيا الفجوات الخالية من الإلكترونات، حيث:

 ىي: مناطق ثلاثإلى  (VB) تقسم عصابة التكافؤ -

  وىي، (      ،         ،       )توجد بيا قمم مختمفة  :   [            ]المجال 

 مشاركة ضعيفة مع       و         المنطقة الأخفض طاقة تتشكل من مساىمة الحالات الإلكترونية

 .       و        لمحالات

  مساىمة  منتتشكل  وىي أكبر قمة (      )تتمركز ىذه المنطقة عند  :   [          ]المجال 

 .      مساىمة قميمة جدا لمحالات مع       الحالات الإلكترونية 

  قمم تمتاز ىذه المنطقة باتساع عرضيا مقارنة بالبنيتين السابقتين، توجد بيا  :   [       ]المجال 

مع بعض        و       الحالات الإلكترونية المساىمة فييا ، (     ،        ،        )مختمفة 

 .(  و )   من مدارات  المساىمة
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 العصابة  أي بعد :   [     ]البنية الرابعة الممتدة عمى طول المجال  (CB)وصيل عصابة الت وتمثل -

مع    (  و ) و   (  و )  الحالات الإلكترونية المساىمة فييا تأتي من الذرات الطاقة(، الممنوعة )فجوة

 .(  )  من ذرة  بعض المساىمة

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 .      الكمية والجزئية لمركب  تكثافة الحالا :(IV- 5) الشكل
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 (Thermodynamic Properties) تارموديناميكيةالص الخصائ .4

 ومعامل   الشبكة البموريةعمى كل من حجم    والضغط   سنقوم ىنا بدراسة تأثير درجة الحرارة    

 لمركب كيةيحيث من أجل تحديد الخواص التارمودينام ،   والسعة الحرارية بثبوت الحجم   يةالانضغاط

Gibssفي برنامج  المدمجو  Debye  ( لاليرموني) التوافقي استخدمنا النموذج شبو       
، حيث يتيح [11]

 في جميع درجات الحرارة والضغوط. ىذا النموذج حساب الكميات الديناميكية الحرارية

ية الانضغاطتم حساب التغير في الحجم، معامل     و    التي تم الحصول عمييا     من البيانات

          ). إلى (    الحرارة  ودرجات GPa 30)إلى  (      والسعة الحرارية كدالة لمضغط في المجال

 والضغطتغيرات الحجم مع درجة الحرارة  .4-1

لممركب  ضغوط مختمفةتحت   درجة الحرارة مع تغيرات    تغيرات الحجم (IV-4) الشكليبين     

، يزداد الحجم ببطء مع تزايد درجة الحرارة (     ) حيث نلاحظ أنو من أجل ضغط ثابت ،      

 مع تزايد الضغط. يتناقص الحجم (     ) ومن أجل درجة حرارة ثابتة

 :       لممركب   يكون الحجم (       ) والضغط (        )عند درجة حرارة الغرفة     

 .(           )أي ثابت الشبكة  (   )        
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  عند ضغوط مختمفة  بدلالة درجة الحرارة        لممركب    تغيرات الحجم: (IV-6) الشكل
        (0 GPa ،5 GPa،10 GPa ،15 GPa ،20 GPa ، 25 GPa، 30 GPa). 

 

 مع درجة الحرارة والضغط الانضغاطية معاملتغيرات  .4-2

 ضغوط مختمفةتحت   درجة الحرارة مع تغيرات    يةالانضغاطمعامل تغيرات  (IV-4) الشكليبين     

مع  يةالانضغاطيتزايد معامل  (     )درجة حرارة ثابتة  حيث نلاحظ أنو من أجل ،      لممركب 

ثابتا في درجات الحرارة  يةالانضغاطيكون معامل  (     )ضغط ثابت  تزايد الضغط، ومن أجل

 .ثم يتناقص ببطء مع تزايد درجة الحرارة (        )المنخفضة 

 لممركب   يةالانضغاطمعامل يكون  (       ) والضغط (        )عند درجة حرارة الغرفة     

      :           . 
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  عند ضغوط  بدلالة درجة الحرارة        لممركب  ية الانضغاطمعامل  تغيرات: (IV-7) الشكل
 .(GPa ،5 GPa،10 GPa ،15 GPa ،20 GPa ، 25 GPa، 30 GPa 0) مختمفة              

 

 السعة الحرارية بثبوت الحجم مع درجة الحرارة والضغط تغيرات .4-3

ضغوط تحت   درجة الحرارة مع تغيرات     بثبوت الحجم السعة الحرارية تغيرات (IV-4) الشكليبين      

 إلى مجالين: من حيث درجة الحرارة والتي يمكن تقسيميا ،      لممركب  مختمفة

 تزايد تتزايد بسرعة كبيرة مع    السعة الحرارية أين نلاحظ أن         : إلى     من درجة الحرارة   -

     ) درجة الحرارة
              حتى تبمغ القيمة ( 

  .(        )عند درجة حرارة        

 لتقترب  العالية الحرارة اتدرجمع ببطء تتزايد    السعة الحرارية أن نلاحظ  :         درجة الحرارة  -

(limit Petit - Dulong)تدريجيا من قيمة حدية 
                القيمةتبمغ  [11]

        . 
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تزداد بتناقص الضغط، إلا أنيا تتعمق    السعة الحرارية  أن (IV– 4)من جية أخرى يظير من خلال الشكل 

             .بدرجة الحرارة أكثر من تعمقيا بالضغط

 لممركب   السعة الحرارية يكون  (       ) والضغط (        )عند درجة حرارة الغرفة     

      :             
       . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 عند ضغوط مختمفة  بدلالة درجة الحرارة        لممركب    السعة الحرارية  تغيرات :(IV-8) الشكل
(0 GPa ،5 GPa،10 GPa ،15 GPa ،20 GPa ، 25 GPa، 30 GPa). 
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 عامة خاتمة

منا بدراسة ق، حيث       لمركب البيروفسكيتإن اليدف من ىذا العمل ىو تحديد الخصائص الفيزيائية 

باستعمال طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا مع وذلك  ،البنيوية، الإلكترونية والحرارية نظرية لمخصائص

 :حيث ،DFT نظرية دالية الكثافة إطارفي  Wien2K المدمجة في برنامج  FP-LAPWالكاملالكمون 

  تقريب  باستعمال تمت الخصائص البنيويةدراسةGGA-PBE، المحسوبة  وقد بينت أن الثوابت البنيوية 

تتفق  لممركب المدروس (  لمعامل الانضغاطية  والمشتقة الأولى   ، معامل الانضغاطية  )ثابت الشبكة

 جيدا مع النتائج المتوفرة.

 الإلكترونية كثافة الحالات( مع تحديد الطبيعة )بنية عصابات الطاقة و  دراسة الخصائص الإلكترونية 

 بنية العصابة حميلت حيث أظير ،TB-mBJو EV-GGAو GGA-PBE التقريبات:باستعمال  تمت لممركب

 أن: وكثافة الحالات الكمية والجزئية الإلكترونية المحسوبة

 .(Γ – L) من النوعة غير مباشر  ذو فجوة طاقيةنصف ناقل         لمركبا -

الطرق  تتوافق مع النتائج المتوفرة لنفس القيم المحسوبة لمانع الطاقة باستعمال التقريبات المذكورة -

 .الحسابية

 انطلاقا من تحميل كثافة الحالات الكمية والنقل تم تحديدىامصدر الحالات الإلكترونية لعصابة التكافؤ  -

 والجزئية، والتي تؤكد وجود الفجوة الطاقية مما يثبت الخاصية شبو الناقمة لممركب. الإلكترونية

 عند القيام بعممية التمدد، بينما عند القيام بعمميةيحافظ عمى طبيعتو كنصف ناقل        المركب  -

 لممركب طبيعة معدنية.الضغط يصبح 

 م النموذج شبو التوافقي ل ااستخدب تم تحديد الخصائص التارموديناميكيةDebye في برنامج والمدمج 

Gibss، ومعامل  عمى كل من حجم الشبكة البمورية   والضغط   درجة الحرارة  حيث قمنا بدراسة تأثير 

 وقد كانت النتائج المتحصل عمييا كالتالي: ،  والسعة الحرارية بثبوت الحجم   الانضغاطية 
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 .  مع تزايد درجة الحرارة   يزداد الحجم ثابت  من أجل ضغط -

 .  مع تزايد الضغط   يتناقص الحجم ثابتة   من أجل درجة حرارة -

            ثابتا في درجات الحرارة المنخفضة   الانضغاطيةيكون معامل  ثابت   من أجل ضغط -

 ثم يتناقص ببطء مع تزايد درجة الحرارة.(        ) 

 .  مع تزايد الضغط   الانضغاطيةيتزايد معامل  ثابتة   من أجل درجة حرارة -

مع  بسرعة كبيرة، حيث يكون التزايد   درجة الحرارةتزايد تتزايد مع     بثبوت الحجم السعة الحرارية -

 .درجات الحرارة العالية لتقترب من قيمة حديةببطء مع ( و         درجات الحرارة المنخفضة )

 .  تزداد بتناقص الضغط    بثبوت الحجم السعة الحرارية -

من خلال ما تقدم من عرض لعممنا ونتائجو ونظرا لأىمية الموضوع نأمل استكمال ىذه الدراسة في مراحل 

يمكن أن تكون مفيدة عمى التي و  ،من البحث العممي من أجل اكتشاف خصائص جديدة لممركبمتقدمة 

 . الشمسية ثل الخلاياالكيروضوئية م ةالتطبيقات التكنولوجي خاصة نطاق واسع لمتطبيقات التكنولوجية

 

 



 ملخص

انثيشًفسكيد كرشًنيح ًانراسيٌديناييكيح نًشكة الإن ذساسح نظشيح نهخصائص انثنيٌيح،تقًنا في ىزه انًزكشج 

 انًذيدح في FP-LAPW)) طشيقح الأيٌاج انًسرٌيح انًرزايذج خطيا يع انكًٌٌ انكايم تاسرخذاو       

 .GGA اخ يخرهفح نهرذسج انًعًىذقشيثعًال اسرتًرنك  ،DFTنظشيح دانيح انكثافح  في إطاس Wien2k  تشنايح

 نًعايم يعايم الانضغاطيح ًانًشرقح الأًنىل ثاتد انشثكح انثهٌسيح،  انرٌافق انديذ أظيش انحساب

 حناقهاننصف  انطثيعح أظيش كثافح انحالاخً تنيح عصاتاخ انطاقح ذحهيم .الانضغاطيح يع اننرائح انًرٌفشج

 طيح ًانسعحيعايم الانضغاحدى انشثكح انثهٌسيح، انحشاسج ًانضغظ عهى دسخح  دساسح ذأثيش .نهًشكة

 .Gibssانًذيح في تشنايح  Debyeل  اسرخذاو اننًٌرج شثو انرٌافقيت ذًد انحشاسيح تثثٌخ انحدى

    .Wien2k ،FP-LAPW، DFT ،GGA ،تيشًفسكيد الكلمات المفتاحية:

Abstract 

In This study, we have theoretically studied the structural, electronic and thermodynamic 

properties of the perovskite compound        by using the full potential linearized augmented 

plane wave method (FP-LAPW ( integrated in the Wien2k program within the framework of the 

density functional theory DFT, using different approximations of the generalized gradient GGA. 

The calculation showed good agreement of the crystal lattice constant, the compressibility 

modulus and the first derivative of the compressibility modulus with the available results. 

Analysis of the structure of the energy bands and the density of states revealed the 

semiconductor nature of the compound. The study of the effect of temperature and pressure on 

the crystal lattice size, compressibility modulus and heat capacity in constant volume was 

carried out using Debye quasi-harmonic model integrated in Gibss program.  
Key words: Perovskite, Wien2k, FP-LAPW, DFT, GGA. 

Résumé 

Dans cette note, nous avons étudié théoriquement les propriétés structurelles, électroniques et 

thermodynamiques du composé pérovskite        en utilisant la méthode des ondes planes 

linéairement incrémentées à plein potentiel (FP-LAPW ( intégrées dans le programme Wien2k 

dans le cadre de la théorie de la  fonction de densité DFT, en utilisant différentesapproximations 

du gradient généralisé GGA. le calcul a montré un bon accord de la constant de réseau cristallin 

du module de compressibilité et de la dérivée première du module de compressibilité avec les 

résultats disponibles. L’analyse de la structure des bandes d’énergie et de la densité d’états a 

révélé la nature semi-conductrice du composé. L’étude de l’effet de la température et de la 

pression sur la taille du réseau cristallin, le module de compressibilité et la capacité calorifique 

à volume constant a été réalisée à l’aide du modèle quasi-harmonique de Debye intégré à Gibss.   

Mots clés: pérovskite, Wien2k, FP-LAPW, DFT, GGA.            


