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I- :مقدمة عامة 

ػجشد انًٕاد يُز انقذو ػهٗ  يسزٕٖ رطٕس انحضبسح الاَسبَٛخ ٔكبَذ ثذاٚبد الاَسبٌ ثبنؼصش       

فٙ يدبل  انحدش٘ انحذٚذ٘، انٕٛو ٔلا شك فّٛ  يٛذاٌ فٛضٚبء انًٕاد ٚهؼت دٔسا ْبيب ٔأسبسٛب ٔخبصخ 

 .انزقذو انزقُٙ إنٗ حذ كجٛش ػهٗ رطٕٚش يٕاد خذٚذح راد أداء يحسٍحٛث  ٚؼزًذ  انزطٕس  انزكُٕنٕخٙ ،

انزٙ ػشفذ  ْٙ انًٕاد انسجُٛبنٛخ ٔرطجٛقبرّ  يٍ أْى انًٕاد انزٙ أػطذ ثؼذا آخش نهزطٕس انزكُٕنٕخٙ   

 انحًشاء ٔانٛبقٕربد )انًدْٕشاد( انكشًٚخ الأحدبس رصُٛغ فٙ أسبسٛخ كًبدح اسزؼًهذ يُز انقذٚى حٛث 

 .[1]يذغشقش ٔ سٛشلاَكب سيبل فٙ انًزٕاخذح انسجُٛبنٛخ

 انًؼبدٌ ػهًبء نذٖ طٕٚهخ فزشح يُز يؼشٔفخ ثهٕسٚخ صهجخ يٕاد ْٙ  (spinels)انسجُٛبنٛخ نًٕادا

 يٍ ثًدًٕػخ انسجُٛبنٛخ انًٕاد ػبئهخ رزًٛض. انصهجخ انًٕاد ػهى فٙ انًزخصصٍٛ ٔانفٛضٚبئٍٛٛ ٔانكًٛٛبئٍٛٛ

 ػبنٛخ، اَصٓبس َقبط ػهٗ انخصبئص ْزِ رشزًم. يخزهفخ رقُٛخ نزطجٛقبد يُبسجخ ردؼهٓب انزٙ انخصبئص

 كٓشثبئٙ فقذاٌ ػبنٛخ، حشاسح دسخبد فٙ كًٛٛبئٛخ يقبٔيخ ػبنٛخ، صلاثخ الاَؼكبط، ػهٗ ػبنٛخ قذسح

 فٙ خبصخ يخزهفخ، صُبػٛخ يدبلاد فٙ ثقٕح يزٕاخذح انسجُٛبنٛخ انًٕاد أصجحذ نزنك، . يُخفض

 ٔانزحفٛض انفبئق ٔانُقم خٚذٚانكٓشٔحذ ٔ ٔانًغُبطٛسٛخ اندٕٛفٛضٚبء يثم انحذٚثخ انزكُٕنٕخٛخ انزطجٛقبد

 ٔأصجحذ ٔانُظشٚخ، انزدشٚجٛخ انذساسبد فٙ كجٛشًا اْزًبيًب انًٕاد ْزِ لاقذ ٔثبنزبنٙ،. انجٛئخ ٔحًبٚخ

 .[2]انجبحثٍٛ يٍ انؼذٚذ اْزًبو يٕضغ

يٍ ثٍٛ انًٕاد انسجُٛبنٛخ انزٙ نفزذ اْزًبيًب كجٛشًا فٙ انسُٕاد الأخٛشح، رأرٙ انشبنكٕخُٛٛذاد انسجُٛبنٛخ 

َظشًا نهخصبئص الإنكزشَٔٛخ ٔانضٕئٛخ ٔانًغُبطٛسٛخ انفشٚذح انزٙ رزًزغ ثّ، فٓٙ رسزخذو فٙ يدبلاد 

 انخصبئص يٍ انٕاسغ َظشا نهزُٕعنزحفٛض ٔالانكزشَٔٛبد انجصشٚخ.....إنخ ، يخزهفخ يثم رخضٍٚ انطبقخ ٔا

 Spinel، ٚزى رٕخّٛ ثحثُب  نذساسخ ثؼض انشبنكٕخُٛٛذاد سجُٛم انًٕاد ْزِ ػهٛٓب رحزٕ٘ انزٙ

chalcogenides    ٍٛانًزًثهخ فٙ انًشكجMgEr2Se4ٔMgTm2 Se4 انزٙ أظٓشد ٔػٕدا فًٛب ٚزؼهق ،

إٌٔٚ ، ٔكزنك نخٕاصٓب انضٕئٛخ ، كًب ًٚكٍ اسزؼًبنٓب فٙ أخٓضح –انهٛثٕٛو  نجطبسٚبدثًٕاد الأقطبة 

يٍ خلال ضجظ انزشكٛت انٓٛكم انجُٕٛ٘ نهًشكجٍٛ   انخلاٚب انشًسٛخ ٔانزحفٛض انضٕئٙ ٔانحسبسبد .

MgEr2Se4ٔMgTm2 Se4نكزشَٔٛخ ٔانضٕئٛخ ، انز٘ ٚسبػذَب نفٓى يخزهف انخصبئص الإ

ٔانًغُبطٛسٛخ، ْٔزا يب خؼهُب  َشكض دساسزُب ػهٗ ْزٍٚ انًشكجٍٛ  ٔانزٙ رٓذف إنٗ فٓى خصبئصًٓب 

انجُٕٛٚخ ٔالانكزشَٔٛخ ٔانضٕئٛخ، يٍ خلال انؼًهٛبد انحسبثٛخ انزٙ رى اخشائٓب ثٕاسطخ انجشَبيح انحسبثٙ 

(WEN2K)   فٙ إطبس َظشٚخ دانٛخ انكثبفخ(DFT)شٚجٙ  انًؼًى . ضًٍ رقGGA ٔرقشٚتmBJ ، 

 .(FP − LAPW)ثبلاػزًبد ػهٗ طشٚقخ الأيٕاج انًسزٕٚخ انًضادح خطٛب يغ انكًٌٕ انكبيم 
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 انخطٕاد انزبنٛخ: ثبرجبع  اَدبص ثحثُبرى  

 .، ٔخصبئصٓب   يٕاد انسجُٛبنٛخ حٕل ػبيهخ ى ْٛبرطشقُب فٛٓب نًف  يقذيخ ػبيخ:

  .ٛخُبنٛذ انسجانشبنكٕخُٛٛٔانًٕاد  ، رصُٛفٓب، ثُٛزٓبالأٔل: ػًٕيٛبد حٕل انًٕاد انسجُٛبنٛخانفصم 

،ٔرقشٚت LSDA، ثزقشٚجبرٓب : رقشٚت انكثبفخ انًٕضغ DFTدانٛخ انكثبفخ   ُبٔنُب  َظشٚخر:  ثبَٙانفصم ان

 GGA  ٔ.mBJ-GGAانزذسج انًؼًى 

، (FP − LAPW):  رى ششذ طشٚقخ الأيٕاج انًسزٕٚخ انًضادح خطٛب يغ انكًٌٕ انكبيم  نثانفصم انثب

 ٔرطجٛقبرّ. WIN2Kٔكزا رطشقُب نجشَبيح 

 الأخٛش رُبٔنُب فّٛ  يخزهف انُزبئح ٔيُبقشزٓب: انفصم  شاثغانفصم ان

 ٔانخصبئص الانكزشَٔٛخ ٔانخصبئص انًغُبطٛسٛخ ٔكزا انخصبئص انضٕئٛخ. انخصبئص انجُٕٛٚخ

 .نّ خلاصخ ػبيخ  رضى يخزهف يب رطشقُب

 يهخص  حٕل انجحث ٚجٍٛ يخزهف انُزبئح  انًزحصم ػهٛٓب. الأخٛشٔفٙ 
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I  - 1 :مركبات انمواد  انسبينانية 

 ج١ذا اٌّعشٚف MgAl2O4اٌّشوب  اعُ ِٓ اعّٙب اٌغب١ٕب١ٌت اٌّٛاد عبئٍت أخزث :أصم كهمة "انسبينال"

 ٚ اٌشٛوت اٌخٟ حعٕٟ "سبينا" اٌلاح١ٕ١ت اٌىٍّت ِٓ ِشخمت "انسبينال" وٍّت ئْ .اٌغب١ٕب١ٌت اٌّٛاد عبئٍت ضّٓ

 .[3] دبدة دٛاف عٍٝ MgAl2O4بٍٛسة  لادخٛاء رٌه

 

 

  .[3] : صٛسة ٌّشوببث عب١ٕب١ٌت فٟ شىً ِجٛ٘شاث(I.1)اٌشىً

 :[3] د١ذ        اٌى١ّ١بئ١ت اٌص١غت راثٟ٘ ِٛاد بٍٛس٠ت صٍبت   اٌغب١ٕب١ٌت اٌّٛاد    

A
 +2
     Mg, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn, Cd, Snرٕبئٟ اٌخىبفإ ِزً  وبح١ْٛ 

 Al, Ga, In, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Fe, Co, Niوبح١ْٛ رلارٟ اٌخىبفإ ِزً     

X )اٌّخبٌب )اٌشبٌىٛج١ٕبث (chalcogen; = O, S, Se , Te )       

 

I-2- :انبنية انبهورية 

، 1915 عٕت فBraggٟ) )  بشاغ طشف ِٓ ِشة لأٚي اٌغب١ٕب١ٌت اٌّٛاد ب١ٕت حذذ٠ذ حُ 

  اٌى١ّ١بئ١ت اٌص١غت راث اٌعبد٠ت اٌغب١ٕب١ٌت ٌٍّٛادحىْٛ  [،4]1915 عٕت فٟ (Nishikawa) ١ٔش١ىبٜٚٚ

 اٌٛجٖٛ ِّشوضة ِىعبت بٍٛس٠ت ب١ٕت ٚ ِخشاصت حعبئت      
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 (FCC : Face − centered cubic) اٌبٍٛس٠ت شبىخٗ رٛابج    a=b=c)  ٚα          )

 اٌّىعبت اٌغب١ٕب١ٌت ٌٍّٛاد الأ١ٌٚت اٌخ١ٍت حذخٛٞ، فٟ اٌجذاٚي اٌبٍٛس٠ت( 227)سلُ  Fd ̅mاٌضِشة اٌفضبئ١ت 

 فٟ،  B وبح١ْٛ A ٚ 16 بثوبح١ٛٔ X  ٚ8أ١ْٔٛ  32،       (A8 B16X32) جض٠ئبث 8 عٍٝ اٌعبد٠ت

فجٛة سببع١ت اٌغطٛح، فٟ د١ٓ  64( اٌـ 8/1رّٓ ) A، حشغً اٌىبح١ٛٔبث اٌّزب١ٌت اٌّىعبت اٌغب١ٕب١ٌت اٌّٛاد

فجٛة ب١ٓ الأ١ٔٛٔبث فٟ  96فجٛة رّب١ٔت اٌغطٛح، حٛجذ ٕ٘بن  32( اٌـ 2/1حشغً ٔصف ) Bاٌىبح١ٛٔبث 

 اٌص١غتوببث ٌٍّش أ١ٌٚت ٌخ١ٍت اٌبٍٛس٠ت اٌب١ٕت (I.2)٠ّزً اٌشىً ،  [4]اٌّٛاد اٌغب١ٕب١ٌت اٌعبد٠ت اٌّىعبت 

 .اٌّىعبت اٌعبد٠ت اٌغب١ٕب١ٌت ٌٍّٛاد اٌبٍٛس٠ت ٌٍب١ٕت وّٕٛرس  اٌغب١ٕبي اوبع١ذ       اٌعبِت

 .[5] اٌغب١ٕبي ب١ٕت فٟ اٌّٛالع حّز١ً :  (I.2)اٌشىً

 

  ٓحخٛضع ا٠ٛٔبث الأوغج١O
-2 

بٕفظ اٌطش٠مت فٟ ج١ّع اٌذٛاف عٍٝ سؤٚط سببعٟ اٌٛجٖٛ فٟ 

 اٌّىعب .

  حمع اٌزساثA  ٚعظ وً رّبٟٔ عطٛح
 √ 

 
 .[   ]الإحجبٖ عٍٝ طٛي  

  حمع اٌّٛالعB  ٟٔ[5]عٍٝ سبع لطش رّبٟٔ الاعطخ بذءا ِٓ اٌشؤٚط اٌزّب١ٔت ٌٍزّب. 
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 .[5]: ٠ٛضخ ب١ٕت ِشوب عب١ٕبي (I.3)اٌشىً  

د١ذ حّزً ِٛالع سببع١ت اٌٛجٖٛ ببٌْٛ اٌبٕفغجٟ ِٚٛالع رّب١ٔت اٌٛجٖٛ ِٛضذت ببٌٍْٛ الأصسق ٚرساث 

، [   ]فٟ احجب٘بث  O-Aسٚابظ  ببٌٍْٛ الأدّش ٠ٚخُ حّز١ً اٌخ١ٍت الأ١ٌٚت ببلأعٛد. ٠خُ حٛج١ٗ الأوغج١ٓ

  BO6. حُ بٕبء ب١ٕت اٌغب١ٕبي ببعخخذاَ [   ]٠خُ حٛج١ٙٙب فٟ الاحجب٘بث  B-Oب١ّٕب ٠خُ حٛج١ٗ سٚابظ 

 .[5] سببعٟ اٌغطٛح AO4رّبٟٔ اٌغطٛح ٚ 

 

 .[6] اٌغب١ٕبي ب١ٕت فٟ الأٚجٗ ٌزّبٟٔ حّز١ً: (I.4)اٌشىً  



المواد السبينالية حولعموميات                                 الفصل الأول :        
 

13 
 

(. a) (I.4)ِٓ ٔبد١ت أخشٜ، ٠خُ عضي سببعٟ اٌغطٛح عٓ بعضٙب اٌبعض وّب ٘ٛ ِٛضخ فٟ اٌشىً 

٠ّىٓ بعذ رٌه حٍخ١ص اٌشبىت الأ١ٌٚت ٌشبىت اٌغب١ٕبي وّجّٛعت ِٓ رلارت رّبٟٔ ٚسببعٟ  اٌغطٛح بٙب رسة 

 .b)) (I.4)أوغج١ٓ ِشخشوت وّب ٘ٛ ِٛضخ فٟ اٌشىً 

 

 .[6] اٌغب١ٕبي بنية في السطوح رباعي بياني تمثيل: (I.4)اٌشىً                  

I-3- انسبينانية انمواد بنية تصنيف: 

 :[7] أٛاع رلاد اٌٝ الا٠ٛٔبث حٛص٠ع اٌٝ اعخٕبدا اٌغب١ٕبي ٠صٕف

 اٌخىبفإ رلار١ت ٚا٠ٛٔبث اٌشببع١ت اٌّٛالع فٟ اٌخىبفإ رٕبئ١ت ا٠ٛٔبث حخٛاجذ :انعادي انسبينال -1

 :      اٌخب١ٌت ببٌص١غت ٠ٚىخب اٌزّب١ٔت، اٌّٛالع فٟ

                                                              [  ]      

 اٌّٛالع ب١ٓ ببٌخغبٚٞ اٌخىبفإ رلار١ت ا٠ٛٔبث حخٛصع إٌٛع ٘زا فٟ :انمعكوس انسبينال -2

 ببٌص١غت ٠ٚىخب فمظ اٌزّب١ٔت اٌّٛالع فٟ حخٛصع اٌخىبفإ رٕبئ١ت ا٠ٛٔبث ب١ّٕب ٚاٌشببع١ت، اٌزّب١ٔت

                           :[7] اٌخب١ٌت

                                                               [   ]      

 : انمختهط انسبينال -3

 اٌعبِت اٌص١غت ٚحىخب ٚاٌزّب١ٔت اٌشببع١ت اٌّٛالع ب١ٓ عشٛائٟ بشىً الا٠ٛٔبث حخٛصع إٌٛع ٘زا ٚفٟ

 :اٌخبٌٟ بشىً

                                    (    
    

  
) *  

  
    
  
+      

      X=0               

                   

  Å 0.67 ئ0.58ٌٝ ِٓ اٌّجبي فٟ ٠مع لطش٘ب ٔصف اٌخٟ الا٠ٛٔبث اٌشببع١ت اٌّٛالع حٕبعب

 .0.75Å [7] ئٌٝ 0.70 اٌّجبي فٟ ٠مع لطش٘ب ٔصف اٌخٟ الا٠ٛٔبث اٌزّب١ٔت اٌّٛالع حشغً ب١ّٕب
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I-4- كوجينات ناشانمركبات انChalcogine: 

 اٌغب١ًٕ ٌّٛاد ا١ٌٙى١ٍت اٌخصبئص ب١ٓ حجّع اٌخٟ اٌّشوببث ِٓ فئت ٟ٘ اٌغب١ٕب١ٌت بٌىٛج١ٕبثشٌا   

 أ٠ٛٔبث حشح١ب ِٓ اٌغب١ًٕ ١٘ىً ٠خىْٛ. ٚاٌخ١ٍٛس٠َٛ ٚاٌغ١ٕ١ٍ١َٛ اٌىبش٠ج ِزً بٌىٛج١ٓشاٌ ٚعٕبصش

 اٌزّب١ٔت ٚاٌّٛالع اٌشببع١ت اٌّٛالع فٟ الأوغج١ٓ أ٠ٛٔبث ٚجٛد ِع اٌّىعب١ت، اٌذشٛ لش٠بت شبىت فٟ اٌّعذْ

 ِّب بٌىٛج١ٓ،شاٌ بأ٠ٛٔبث الأوغج١ٓ أ٠ٛٔبث اعخبذاي ٠خُ اٌغب١ٕب١ٌت، بٌىٛج١ٕبثشاٌ فٟ .اٌّعذْ أ٠ٛٔبث ب١ٓ

 بخصبئص اٌّٛاد ٘زٖ حخّخع. اٌخم١ٍذ٠ت اٌغب١ٕبي ببٌّشوببث ِمبسٔت ِخخٍفت ٚخصبئص حى٠ٛٓ ئٌٝ ٠إدٞ

 الأجٙضة ِزً ِخٕٛعت حطب١مبث فٟ ِف١ذة ٠جعٍٙب ِّب ٌلا٘خّبَ، ِز١شة ِٚغٕبط١غ١ت ٚبصش٠ت وٙشببئ١ت

  .اٌطبلت ٚحخض٠ٓ اٌىبحب١ٌخٟ ٚاٌخذف١ض اٌىٙشٚضٛئ١ت

ب اٌغب١ٕب١ٌت بٌىٛج١ٕبثشاٌ لالج ٌمذ   ًِ  ٚاٌخذف١ض اٌشّغ١ت اٌطبلت خلا٠ب حطب١مبث فٟ ئِىب١ٔبحٙب بغبب ا٘خّب

 حشو١بت حغ١١ش خلاي ِٓ اٌّطٍٛبت اٌخصبئص ٌخذم١ك حخص١صٙب ٠ّىٓ. ٚاٌبطبس٠بث ٚالاعخشعبس اٌضٛئٟ

 ِٛاد حص١ٕع عٍٝ اٌّجبي ٘زا فٟ الأبذبد حشوض. ا١ٌٙىً فٟ بٌىٛج١ٓشاٌ ٚعٕبصش اٌّعذ١ٔت الأ٠ٛٔبث

 فٟ اٌّذخٍّت حطب١مبحٙب ٚاعخىشبف ٚاٌخصبئص ا١ٌٙىً ب١ٓ اٌعلالت ٚفُٙ جذ٠ذة عب١ٕبي بٌىٛج١ٕبثش

 .اٌّخخٍفت اٌخم١ٕت ِجبلاث
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II-1- :يقديت 

 صسذ٠ذ فئْ ٚدجٌضجٌٟ،. ثلإٌىضش١ٔٚز دذ١ٕضٙج ٚث١ك دشىً ثٌظٍذز ٌٍّٛثد ٚثٌى١ّ١جة١ز ثٌف١ض٠جة١ز ثٌخٛثص صشصذظ      

 . ثٌظٍذز ثٌّٛثد ٚو١ّ١جء ف١ض٠جء ِدجلاس فٟ سة١غ١جً ٘ذفجً ٠ؼضذش ثٌظٍذز ٌٍّٛثد ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌذ١ٕز

 ثٌضٟ ٚثٌى١ّ١جة١ز ثٌف١ض٠جة١ز دجٌخٛثص ٚثٌضٕذؤ ثٌضدش٠ذ١ز ثٌٕضجةح ٌضفغ١ش ضشٚسٞ ٌٍّٛثد ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌذ١ٕز فُٙ   

 ِؼجدٌز زً طش٠ك ػٓ ٔظش٠جً ٌٍّٛثد ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌذ١ٕز ػٍٝ ثٌسظٛي ثٌّّىٓ ِٚٓ. صدش٠ذ١جً دؼذ صسذ٠ذ٘ج ٠ضُ ٌُ

 .ثٌى١ّز ث١ٌّىج١ٔىج ٔظش٠ز إطجس فٟ ششٚد٠ٕغش

 ٌٍزسثس ششٚد٠ٕغش ِؼجدٌز ٌسً ٚثٌّٕجرج ثٌطشق ِٓ ثٌؼذ٠ذ ثٌٕظش٠ْٛ ٚثٌف١ض٠جة١ْٛ ثٌى١ّ١جة١ْٛ طٛس لذ

ِٓ د١ٓ أُ٘ ثٌطشق ٟ٘ ثٌطش٠مز ثٌسغجد١ز ثٌضٟ صؼضّذ ػٍٝ ثٌطش٠مز ثٌٕظش٠ز دث١ٌز     صضضّٓ. ٚثٌّٛثد ٚثٌدض٠تجس

 صىْٛ ِج ٌٕظجَ ثٌى١ٍز ثٌطجلز أْ ٘ٛ ثٌٕظش٠ز ٘زٖ أعجطٚ  (Density functional theory (DFT))ثٌىثجفز  

 .ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌىثجفز دث١ٌز

 ؟. ثٌىثجفز دث١ٌزفّج٘ٛ ِذذأ ٔظش٠ز     -

 

II-2- نهبهورة شروديُغر يعادنت  : 

( ٌٕظجَ دٍٛسٞ شذىٟ ، ٚرٌه ثٔطلالج ِٓ ِؼجدٌز ششٚد٠ٕغش ٠ضُ دسثعز ثٌّجدر ثٌظٍذز دسثعز و١ّز )وٛثٔض١ز      

 [1،2]ثٌىضشٚٔجس( ثٌّضفجػٍز دثخً دٍٛسر وجٌضجٌٟ: +ثٌضٟ صظف ٔظجَ ثٌدغ١ّجس )أ٠ٛٔجس

    

 (II.1                                                                                           ) ̂     

 

   𝛙  الموجة للبلورة .دالة 

 E .)طجلز ثٌٕظجَ )ثٌطجلز ثلأعجع١ز ٌٍذٍٛسر 

  دثخً )ثلاٌىضشٚٔجس ٚ ثلأ٠ٛٔز(ثٌدغ١ّجس د١ٓ ثٌىٙشٚعضجص١ىٟ ثٌزٞ ٠ظف ثٌضفجػًيمثل الهاملتونيان   ̂ 

 : ثٌذٍٛسر

 

 ̂     ̂   ̂   ̂     ̂     ̂         ) .2 II)  

  ز١ث أْ:          
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m ثلاٌىضشْٚ ثٌسش.: وضٍز 

e.ثٌشسٕز ثٌؼٕظش٠ز : 

M  11 ِٓ ٚصغجٚٞ ثٌٕٛثر :وضٍز
3

11 إٌٝ 
4

   m .ثلإٌىضشْٚ وضٍز ِٓ 

 ، ػٍٝ ثٌضشص١خ.(j)وi) ): ِضدٙج ِٛضؼٟ ثلإٌىضش١ٔٚٓ    ⃗  ٚ  ⃗ 

 ، ػٍٝ ثٌضشص١خ.k) و ) (l): ِضدٙج ِٛضؼٟ ثٌٕٛثص١ٓ   ⃗⃗  ٚ  ⃗⃗  

 [2،3] ، ػٍٝ ثٌضشص١خ.(k)و l) ): ثٌؼذد ثٌزسٞ ٌٍٕٛثص١ٓ    ٚ   

1cmِضغ١شث،  ز١ث ٌىً  N(Z+1)3ػٍٝ رسر   N ٌـششٚد٠ٕغش ِؼجدٌز صسضٛٞ    
3 

ِٓ ثٌذٍٛسر ثٌظٍذز زٛثٌٟ 

11
22

11فئْ ػذد ثٌّضغ١شثس ع١ىْٛ ِغج٠ٚج  Z=14رسر ٚدٛضغ  5×
24

، ٚفٟ ٘زٖ [4]ِضغ١شث ِدٙٛلا صمش٠ذج2×

ٚلا ٠ٛخذ أٞ طش٠مز ػجِز فٟ ١ِىج١ٔه ثٌىُ ثٌسذ٠ث  ، ثٌسً ِغضس١ٍز ثٌى١ف١ز دٙزٖ ششٚد٠ٕغش ثٌسجٌز فّؼجدٌز

 صمش٠ذجس ٌضذغ١ظ ػذر ٚضؼش ٌزٌه صغّر دج٠دجد زً ٌٙزٖ ثٌّغأٌز ثٌضٟ صسضٛٞ ػٍٝ ثٌؼذد ثٌىذ١ش ِٓ ثٌدغ١ّجس 

 :[11،1 ] وجٌضجٌٟز١ث ٔزوش ِٕٙج   ،ثٌّؼجدٌز ٘زٖ

II-3- ابُھايًر-بورٌ تقريب Born −Oppenheimer Approximation 

11صغجٚٞ صمش٠ذج   M وضٍز ثٌٕٛثر أثمً دىث١ش ِٓ وضٍز ثلاٌىضشْٚ )ز١ث وضٍز ثٌٕٛثر    
3

11إٌٝ  
4

ِٓ وضٍز  

( ٚ٘زث ِج ٠دؼً  أْ زشوز  ثلاٌىضشْٚ أعشع دىث١ش ِٓ زشوز ثلأ٠ٛٔز، ٚدزٌه فجٌضمش٠خ ثلأٌٟٚ  mثلاٌىضشْٚ

ٚدجٌضجٌٟ ٠ّىٓ ثّ٘جي ثٌطجلز ثٌسشو١ز [ 5] ثجدضز ػٕذ دسثعز زشوز ثلاٌىضشٚٔجس ٠ؼضّذ ػٍٝ  ثػضذجس زشوز ثلأ٠ٛٔز
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( ػٍٝ ثٌٕسٛٞ I-2وثجدش، ٚدجٌضجٌٟ صذغظ ثٌّؼجدٌز )(VN-N)  ٠ٚؤخز زذ صفجػً  ثلأ٠ٛٔز ف١ّج د١ٕٙج  TNٌلأ٠ٛٔز 

 ثٌضجٌٟ:

(3-II)                                                  ̂   ̂   = ̂    

II)-4)                                           ̂   ̂   ̂     ̂    

٘ٛ ثٌٙجٍِض١ٔٛجْ ثلاٌىضشٟٚٔ. ٠ٕسظش ثٌّشىً ث٢ْ فٟ ثٌذسث ػٓ ثٌم١ُ ٚثٌذٚثي ثٌزثص١ز ِٓ أخً   ̂ ز١ث   

 ثلاٌىضشٚٔجس، أٞ زً ثٌّؼجدٌز ثٌضج١ٌز:

 (5- II)                                       

 ٌىٓ صذمٝ ٚ خغ١ّج ZNِغأٌز  إٌٝ خغ١ّجN(Z +1)خٍّز  ِٓ ثٌّغأٌز صذغ١ظ صُ ثدٕٙج٠ّش-دٛسْ صمش٠خ دفضً

غ١ش ِّىٓ لا صس١ٍ١ٍج ٚ لا سل١ّج. ٌمذ طٛسس ثٌؼذ٠ذ ِٓ ثٌطشق ِٓ أخً زً ،  ِؼجدٌز  (I -5)ثٌّؼجدٌز  زً

 ٚ (Hartree-Fock)فٛن -، ٘جصشٞ(Hartree)طش٠مز ٘جسصشٞ ششٚد٠ٕغش ِضؼذدر ثلاٌىضشٚٔجس ٔزوش ِٕٙج 

ثٌىثجفز ثٌضٟ صُ ثعضؼّجٌٙج فٟ دسثعز  دث١ٌز ٌٕظش٠ز ثلأعجع١ز ثٌّذجدا دئػطجء ٕ٘ج ثٌىثجفز. عٕىضفٟ دث١ٌز ٔظش٠ز

 [1،11]ِٛضٛع ِزوشصٕج.

II-4- انكثافت دانيت َظريت Density Functional Theory 

صمَٛ ٔظش٠ز ثٌىثجفز ػٍٝ أْ ثلاٌىضشٚٔجس ٟ٘ خغ١ّجس لا ٠ّىٓ فظٍٙج ٚلا ٠ّىٓ ص١١ّض٘ج ، ٚ٘زث ِج ٠ذ١ٕٗ    

ثٌٛثلغ ز١ث  لا ٠ّىٓ صٛط١ٓ أٞ صسذ٠ذ ِٛضغ ثلاٌىضشْٚ ودغ١ُ فشدٞ، ٚثٌٕظش إٌٝ ثلاٌىضشٚٔجس فٟ شىً 

ْ فٟ ػٕظش ِٓ ثٌسدُ ٚ٘زث ِج خّجػٟ )عسجدز إٌىضش١ٔٚز(  ٚ٘ٛ ِج ٠ّىٓ ِٓ صمذ٠ش ثزضّجي ٚخٛد ثلاٌىضشٚ

 . p) )٠ؼشف دىثجفز ثلاٌىضشْٚ 

)  صِٛجط ٚفجسِٟ ثٌؼجٌّجْ ٠ذ ػٍٝ 1927 ػجَ (DFT)ثٌىثجفز  دث١ٌز ٌٕظش٠ز ثلأعجع١ز ثٌفىشر ظٙشس      

(Thomas and Fermi  [6،7] ٌٍْىثجفز دث١ٌز ٘ٛ ٌلإٌىضشٚٔجس ثٌّضدجٔظ ثٌغجص طجلز أْ أثذضج ثٌٍزث 

 ػٍٝ ِشزٍض١ٓ:  DFTـ ثٌ صط٠ٛش صُ ٌمذ .ثلاٌىضش١ٔٚز

 .[8]1964 ػجَ ،(Hohenberg and Kohn) وٛ٘ٓ ٚ ٕ٘ٛ٘ذجسؽ ٔظش٠ز - 

 ػجَ خجةضر ٔٛدً وٛ٘ٓ ِٕر صُ لذ. [9]1965 ػجَ، (Kohn −Sham equations) شجَ ٚ وٛ٘ٓ ِؼجدلاس  -

 .DFT ثٌـ صط٠ٛش فٟ جٌّغجّ٘ضٙ 1998

II-5- كوھٍ و ھُبارغ َظريتي Theorems of Hohenberg and Kohn 

ٔظش٠ز دث١ٌز ثٌىثجفز ػٍٝ ِذذأ٠ٓ ثٚ ٔظش٠ض١ٓ صُ ششزٙج دجٌضفظ١ً  ثٌضٟ طٛسس وٛ٘ٓ  ٚ صغضٕذ  ٔظش٠ز  ٕ٘ذجسؽ 

 :[8] ٍٔخض ِضّّٛٔٙج فٟ ِج٠ٍٟز١ث  1964فٟ ِمجي ٌّٙج عٕز 

ثٌٕظش٠ز ثلأٌٚٝ: ثٌضٟ صمَٛ ػٍٝ أخز ثٌطجلز ثٌى١ٍز ٌٕظجَ ثلإٌىضشٚٔجس ثٌّضفجػٍز فٟ وّْٛ خجسخٟ  )وّْٛ 

 .p(r) [1،11]ثلأ٠ٛٔز( ٘ٛ دث١ٌز ٚز١ذر ٌىثجفز ثلإٌىضشٚٔجس 

                                          E(p)=⟨ | | ⟩=E 
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 ٌٍدغ١ّجس ثلأعجع١ز ثٌسجٌز وثجفز ٟ٘ ثلأدٔٝ ثٌسذ صؼطٟ ثٌضٟ ثٌىثجفزصُ ف١ٙج دش٘جْ أْ  :ٚثٌٕظش٠ز ثٌثج١ٔز

 خظجةض ثٌسجٌز ثلأعجع١ز ٟ٘ دث١ٌز ٌىثجفز ثلإٌىضشٚٔجس. ، ٚوًدجٌضذظ

 ثلأعجع١ز ٌٍدٍّز ٌٍسجٌز ثٌى١ٍز ثٌطجلز ، فئVextْ خجسخٟ وّْٛ دثخً ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌدٍّز ٘جٍِض١ٔٛجْ H ١ٌىٓ

 :[1] وجٌضجٌٟ صؼطٝ

H(p)=EVext(p)                                                                ( 7- II )                                 

EVext(p)= ⟨ | ̂   ̂| ⟩  + ⟨ | ̂   | ⟩                                                                          

    

                                      .[11] صّثلاْ ثٌطجلز ثٌسشو١ز ٚوّْٛ ثٌضفجػً ػٍٝ ثٌضشص١خ T  ٚVز١ث 

                             

EVext(p)=FHK(p)+∫ ( ⃗ )    ( ⃗ )  ⃗    

FHK(p)= ⟨  | ̂   ̂| ⟩ 

 حيث: 

FHK(p)= ⟨ | ̂  ثلاٌىضشٚٔجس. ِضؼذد ٔظجَ فٟ ٚوٛ٘ٓ ٕ٘ٛ٘ذجسؽ دث١ٌز ٟ٘: ⟨ |̂  

EVext(p) :ٟ٘ ٌـ  ثٌى١ٍز ثٌطجلزN ثٌخجسخٟ  ثٌىّْٛ ٚخٛد فٟ ِضفجػٍز خغ١ّزVext ٚ ٟثٌم١ّز  صؼطٟ ثٌض

  .[1] ثلأعجع١ز ٌٍسجٌز ثٌى١ٍز ثٌطجلز أٞ ثلأعجع١ز ثٌسجٌز ٌىثجفز ثٌّمجدٍز ثٌى١ٍز ٌٍطجلز ثٌظغشٜ

II-6- شاو-كوھٍ يعادلاث Kohn − Sham equations 

،  صمذَ ِؼجدلاس وٛ٘ٓ ٚشجَ طش٠مز ػ١ٍّز ٌسغجح ثٌىثجفز [9]1965 ػجَ فٟ شجَ ٚ وٛ٘ٓ ِؼجدلاس ٔششس    

ثلإٌىضش١ٔٚز ٚ ثٌطجلز ثٌى١ٍز ٌدٍّز ِٓ ثلإٌىضشٚٔجس ثٌّضفجػٍز ف١ّج د١ٕٙج دثخً وّْٛ خجسخٟ. صشصىض٘زٖ ثٌطش٠مز 

دٛخٛد وّْٛ خجسخٟ ثجدش إٌٝ ِغأٌز خٍّز  ػٍٝ فىشر صس٠ًٛ ِغأٌز خٍّز ثلإٌىضشٚٔجس ثٌّضفجػٍز ف١ّج د١ٕٙج

إٌىضشٚٔجس غ١ش ِضفجػٍز ف١ّج د١ٕٙج ٚثٌضٟ صضسشن فٟ وّْٛ فؼجي. ٠ضضّٓ ثٌىّْٛ ثٌفؼجي ثٌىّْٛ ثٌخجسخٟ 

ٚصأث١ش دم١ز ثلإٌىضشٚٔجس ػٍٝ ثلإٌىضشْٚ ثٌّؼضذش. ٌمذ د١ٓ وٛ٘ٓ ٚشجَ أٔٙج ٠ّىٓ زغجح وثجفز ثٌسجٌز ثلأعجع١ز 

(ρ (   ِٓ ٌدٍّز ِضىٛٔز N  ٟإٌىضشٚٔج ِضفجػلا دٛخٛد وّْٛ خجسخ(Vext (   ثٌؼلالز دجعضؼّجي: 

   (  )  ∑   (  )
   

 
   (  )                                         ( 10 -II )                                 

 :   ̂    شجَ -ٟ٘ دٚثي ثٌزثص١ز ٌٙجٍِض١ٔٛجْ وٛ٘ٓ ( ⃗ )øiز١ث     

                        (11-II)    ̂     ( ̂   ̂   ̂    ̂   )                                                                    

 ̂    ̂   ̂   ̂    ̂      
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 ̂    
  

  
 ⃗⃗  
  

  

    
∫

 ( ⃗̀ )

    | ⃗   ⃗ ́|
  ⃗ ̀   ̂    ̂    

 ز١ث:

 Kinetic energy of the non −interacting) ثٌّضفجػٍز غ١ش ٌلإٌىضشٚٔجس ثٌسشو١ز ثٌطجلز:  ̂  

electrons) 

 (Hartree potential) ٘جسصشٞ وّْٛ :  

 (Exchange − correlation potential functional) ثسصذجط-صذجدي وّْٛ دث١ٌز :   

 .[1]    ((    ثٌزثص١ز ٌٍذثٌز ثٌّمجدٍز ثٌزثص١ز ثٌم١ّز :  

II-5- شاو-كوھٍ يعادلاث حهول Solving Kohn − Sham equations 

   ثلأعجط ثخض١جس ِٕج ٠ضطٍخ شجَ-وٛ٘ٓ ِؼجدلاس زً
 :ثٌضجٌٟ دجٌشىً     ثٌّٛخز دثٌز ػٓ ٚثٌضؼذ١ش  

                           (II – 12                                          )∑   
   

  
    =   

    أْ دس١ث     
  .ثٌّٛخز ٌذثٌز ثٌٕشش ِؼجِلاس ٟ٘   

   ثٌّؼجِلاس إ٠دجد فٟ شجَٚ وٛ٘ٓ  ِؼجدلاس زٍٛي   ٠خضظش     
   [1]. 

  ثٌّؼجِلاس ٌسغجح ػ١ٍّج 
 دس١ث: ثٌضىشثس٠ز ثٌذٚسثس دطش٠مز ثلأعجع١ز ثٌّؼجدلاس زًخ ٠د    

 - N)  ثلإٌىضشٚٔجس ِضؼذد ٔظجَ فٟ ρ  ( ⃗ )  ثلأعجع١ز ثٌسجٌز وثجفز :٠ٍٟ وّج ٚشجَ وٛ٘ٓ ٔظش٠ز ط١جغز ٠ّىٕٕج

electron system)      ٟ٘  (  )  ∑   ( ⃗ )
   

 
 ز١ث:، ( ⃗ )   

 : رثص١ز ل١ّز أدٔٝ Nٌـ  ثٌّمجدٍز شجَ-وٛ٘ٓ ِؼجدٌز زٍٛي ٟ٘    ((  

              (13-II     )                                           ̂          

 ثٌضٟ ٚ،  (  )  ثلاٌىضش١ٔٚز  ثٌىثجفز دث١ٌز ػٍٝ   ̂ ثسصذجط -صذجدي ِؤثش ٚ  ̂  ٘جسصشٞ ِؤثش ِٓ وً ٠ؼضّذ

    رثصٟ صّجعه ِغأٌز أِجَ إٔٔج ٠ؼٕٟ ٘زث ػٕٗ ٔذسث ثٌزٞ ثٌّدٙٛي ٟ٘ ثلاخ١شر ٘زٖ ٚ،   ((  دـ صضؼٍك دذٚس٘ج

(self - consistency) ثٌّؼجدٌز ٌسً ٔسضجج (13-I) ٌٝدئدخجي ل١ّز أٚلا ثٌضىشثس٠ز، ٔمَٛ ثٌذٚسثس طش٠مز إ 

   ثٌٙجٍِض١ٔٛجْ  ٕٔشب دٛثعطضٙج ثٌضٟ ٚ   ثلادضذثة١ز  ٌٍىثجفز صخ١ٕ١ّز
( (rٔسظً ػٍٝ (I-13)ثٌّؼجٌز  دسً.  

  
 ػٓ صخضٍف ثٌسجلاس أغٍخ فٟ صىْٛ ثٌضٟ ٚ (  )   ثلاٌىضش١ٔٚز  ثٌىثجفز زغجح ٠ّىٓ دٛثعطضٙج ثٌضٟ ٚ  

 .[1]    ثلادضذثة١ز ثٌىثجفز

    ثٌٙجٍِض١ٔٛجْ ٕٔشب دٛثعطضٙج ثٌضٟ ٚ (  )    ثٌدذ٠ذر ثٌىثجفز ٔذخً
 . 
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  ( (r زغجح دؼذ (  )   ثٌىثجفز صسغخ
 ػ١ٍٙج ٚٔسغخ ثٌّضسظً ثٌدذ٠ذر ثٌىثجفز ٔذخً ِشر وً فٟ ٚ٘ىزث.  

 ٕٔشب ٚثٌضٟ دٛثعطضٙج ثٌّسذد ثٌضمجسح صسمك (  )   ل١ّز  إٌٝ ثٌٛطٛي زضٝ ثٌؼ١ٍّز ٚٔٛثطً ثٌّٛخز دثٌز

   ثٌٙجٍِض١ٔٛجْ
 

 .[1] ثٌزثصٟ ثٌضّجعه ٌسغجح دٚسر ِخطظ II.1 ثٌشىً ٠ذ١ٓ. 

 

 

. 

 DFT[1] .الكثافة دالية لنظرية مخطط (:II-1الشكل)                                      

II-6-  تقريب كثافت انًوضعLDA: 

 [11] ِضدجٔظ ِٛضؼ١ج دجػضذجسٖ ثٌلاِضدجٔظ ثلإٌىضشٚٔجس ٌٕظجَ صمش٠خ ٘ٛ ثٌّٛضغ وثجفز صمش٠خ

 : دـ ثٌضمش٠خ ٘زث فٟ إسصذجط -صذجدي طجلز صؼطٝ دس١ث



  DFTدانيت انكثافت  نظرية                                                          : ثاَيانفصم ان
 

23 
 

                (Iِ-14 )                                         
   ( )   ∫ ( )   ( ( )  

  

 : دـ ثسصذجط-صذجدي طجلز صىضخ عذ١ٓ ِذذأ دجعضخذثَ ٚ

        (II-15      )               
    (     )  ∫ ( )   (  ( )   ( )  

  

                                                       .لغ١ّٓ إٌٝ صمغُ إسصذجط -صذجدي طجلز أْ ثٌؼٍُ ِغ
                                (II-16               )    ( )    ( )    ( ) 

طجلز صذجدي ٟ٘:
   𝟖𝟓 

  
)     (، ٚرٌه دجعضخذثَ ثٌٛزذثس ثٌزس٠ز ٚ  = -⁄

    
 

 
⁄. 

طجلز إسصذجط ٟ٘:
     

     𝟓
 =  . 

 : أٞ ثٌّشغٌٛز ثٌّذثسثس وً ػٍٝ ثٌدّغ ٠ضُ ثلإٌىضشٚٔجس وثجفز ٌٚسغجح

(-II 17             )                                                       ( )  ∑  
 ( )  ( ) 

II-6- انًعًى انتدرج تقريب Approximation du gradient generalize) GGA:) 

 ( )   صذسج ػذش  ( ) ثلإٌىضشٚٔجس وثجفز صغ١ش ثلاػضذجس دؼ١ٓ أخزس زج١ٌجً ـمستخدمال LDA صظس١سجس

 ٌّٕشٛس وغٍغٍز صشخّضٙج ٔؼ١ذ L(S)DA ثٌّٛضغ وثجفز صمش٠خ فٟ ػ١ٍٙج ثٌّسظً ثٌٕض١دز أْ أٞ، [12،13]

 L(S)DA. ثٌّؼُّ ثٌضذسج صمش٠خ فٟ صج٠ٍٛس

 : ثٌضجٌٟ ثٌشىً صأخز ثٌّؼُّ ثٌضذسج صمش٠خ فٟ إسصذجط -صذجدي طجلز : إرْ

(II-18)         ∫ (             )   =   ( )   ( )) )   
    

 . ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌىثجفز سج صذ ػٓ ٠ؼذش ( )   

II-7- تقريب: LSDA+U 

 ٔدجذ ػذَ أثذجس ، ثٌّؼذ١ٔز ثٌٕجدسر ثلأسض١ز ثٌؼٕجطش أٚ ثلأضمج١ٌز دْجثٌّؼ صسٛٞ ثٌضٟ ثلأٔظّز ِٓ وث١ش فٟ

 ثلأٔظّز ِؼجٌدز ٚ ٚطف فٟ ٔدر LSDA+U صمش٠خ , ثلاٌىضش١ٔٚز ثٌخظجةض ٚطف فٟ LSDA صمش٠خ

 .ثٌط٠ٍٛز ثٌخط١ز ثٌضشص١ذجس زجٌز فٟ ثلاٌىضش١ٔٚز

 د١ٓ ثٌضذجدي ِؼجِجي ٚ ثٌّغٕجط١غٟ ثٌؼضَ ,ثٌطجلٟ ثٌّجٔغ ِثً ثٌخظجةض دؼض ٚصسذ٠ذ ِؼجٌدز ٚدٕدجذ صُ وّج

 [.14] ثٌزسثس

 :ِٕفظ١ٍٓ ٔظج١ِٓ ػٍٝ دجٌؼًّ ٠شصىض ثٌضمش٠خ ٘زٖ

 ثٌّٛطٛفز d-d ثٌّذثسس دج٠ٓ ثٌىٛلاِٚذٟ ٚثٌضفجػجيF,d  ثٌطجل١جْ ثٌغ٠ٛجْ ِغجّ٘ز ػٍٝ ٠شوض ثلأٌٚٝ ثٌٕظجَ  

 :دجٌسذ ٚثٌّؼشفز، [15] ١٘شدجد ّٔٛرج فٟ
 

 
 ∑  ثلاٌىضشٚٔجس ِغجّ٘ز ػٍٝ ٠شوض ثٌثجٟٔ ثٌٕظجثَ          

 .ثٌّٕفشد ثلإٌىضشْٚ وّْٛ ثٌّغضمٍز ثٌّذثسثس ّٔٛرج فٟ ثٌّٛطٛفز ٚ p,s ثٌطجل١جْ ٌٍغ٠ٛجْ ثٌّغضمٍز
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 :بـ الكلية الطاقة دالية وتعطى

     (II – 19  )                U∑         
 

 
  +     

  (   )
 
⁄ =         

 فٟ ثٌضظس١سجس ٠ظف ثٌثجٟٔ ثٌسذ، LDAفٟ  ػٕٙج ثٌّسظٍز ٚ p,s ثٌغ٠ٛجْ ثٌىضشٚٔجس ٠ظف ثلأٚي ثٌسذ

 .ثٌٕظج١ِٓ د١ٓ ثٌضفجػً ٘ٛ ,١٘ذجسد ٔٛرج فٟ ثٌّؼٍٕز ٚ d-d ٌٍّذثسثس ثٌىٌِٛٛذٟ ثٌضفجػً

 . dثٌطجلٟ ثٌغٛٞ ثٌىضشٚٔجس    

U ً١ٌٙذجسد. ثٌؼ٠ٍٛز ٚ ثٌغف١ٍز ِذثسثس د١ٓ ثٌفظً طجلز ٠ّث 

II-8- تقريبGGA+U: 

 ثٌٕجدسر ثلأسض١ز ثٌؼٕجطش أٚ ثلأضمج١ٌز ثٌّؼجدْ صسٛٞ ثٌضٟ ثلأٔظّز ٌّؼجٌدز أعجعج ٟٚ٘ صمش٠ذجس ِٛضٛػز

 ٚصؼطٝ ١٘ذجسد دئضجفز زذ ٚرٌه d  ٚF ِذسثس د١ٓ ثٌىٌِٛٛذٟ ثٌضفجػً ثٌّسضٛثر ثلأٔظّز دّؼٕٝ أٞ ،[16]

 :دـ ثٌطجلز

  (II-21  )
 ̅

 
 
 ̅

 
)∑ [(∑     

 
 )  (∑     ́

    ́  
 )   ]     + )      =       

 .ثٌىٌِٛٛذٟ ٌضفجػً ثٌّظفٛف١ز ثٌؼٕجطش ِمٍٛح ّ٘ج ̅̅̅  ٚ̅  

n 3 ثٌطجلٟ ٌغٛٞ ثٌّشغٌٛز دجٌّذثسثس ثٌخجطز ثٌّظفٛفزd. 

m ثٌّذثسثس ٌّخضٍف صش١ش 1،2، 1، 1-، 2- ثٌم١ُ صأخز ́ و d. 

 .ثٌغذ١ٓ زجلاس إٌٝ صش١ش +    *        

II -9-تقريب (Modified Becke-Johnson Generalized Gradient Approximation) mBJ-GGA  

 GGA صمش٠خ ػ١ٛح صظس١ر إٌٝ ٠ٙذف ،2119 ػجَ فٟ وٛصشجس٠ظ ٚخ١ٗ ِٛس٠شضٟ خ١ٗ لذً ِٓ صط٠ٛشٖ صُ

 ٠ؼضذش  فٙٛ ، ثلاٌىضش١ٔٚز ٌٍفدٛر أفضً دضمذ٠ش  mBJ-GGA صمش٠خ ٠ض١ّض. ثلاٌىضش١ٔٚز ثٌخظجةض زغجح فٟ

 .ٚثٌدض٠تجس ثٌظٍذز ٌٍّٛثد دلز أوثش ٔضجةح ػٍٝ ٚثٌسظٛي ثٌٛظ١ف١ز ثٌىثجفز صمش٠ذجس صسغ١ٓ فٟ إضجفز خطٛر
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-1-III :مقذمت 

 يٍ ٔدقزٓب زٓبٛفعبن الأٔنٗ انًجبدئ أعبط عهٗ خٛانًجُ ضخٚانؾذ خٛانؾغبث انطشق رغزًذ     

 خَٚظش إطبس ضًٍ خٛانؾغبث انطشق يٍ ذٚانعذ ذٛثُ   نقذ. انكضبفخ خٛدان خَٚظش  ٔدقخ خٛفبعه

 انٕقذ فٙ انظهجخ نهًٕاد خٛالإنكزشَٔ خٛانجُ نؾغبة دقخ الأكضش انطشق ٍٛث ٔيٍ. انكضبفخ خٛدان

 قخٚطش َغذ خٚانجهٕس انًٕاد خٕاص يٍ ذٚثبنعذ انزُجؤ عهٗ قذسرٓب أصجزذ انزٙ ٔ انؾبنٙ

  انكبيم انكًٌٕ يع بٛخط انًضادح خٚانًغزٕ الأيٕاط

 (Full-Potential Linearized Augmented PlaneWave (FP-LAPW)) 

 .[1] خٛدساعزُب انؾبن فٙ اعزعًبنٓب رى ٔانزٙ

 

-III2- ة خطيا والكمون الكامل زادالم المستویت جاموالأ طریقتFP-LAPW : 

 :(APW)طریقت الأمواج المستویت  -1

 يٍ(APW)  انًضادح انًغزٕٚخ انًٕعخ طشٚقخ، [2] 1937اقزشػ عهزش فٙ عُخ     

، رعزًذ ْزِ انطشٚقخ عهٗ يجذأ أٌ ٔاؽذ لإنكزشٌٔ ششٔدُٚغش نًعبدنخ ؽم إٚغبد أعم

الانكزشَٔبد انقشٚجخ يٍ انُٕاح  )الانكزشَٔبد انقهجٛخ( رزظشف رظشف انُٕاح ثًُٛب 

 .[3] الانكزشَٔبد انجعٛذح َغجٛب رزظشف يضم الانكزشَٔبد انؾشح

 :[3] (III..1ٔٔفقب نٓزا انًجذأ رقغى خهٛخ انٕؽذح نًُطقزٍٛ انشكم )

 

 .MT [3]: كًٌٕ (III.1)انشكم  
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 رشغهٓب، رشًم كم يٍ الإَٔٚخ ٔالانكزشَٔبد شذٚذح الاسرجبط ثٓب :  Iانًُطقخ  -1

 رؾٛظ α رسح كم) (MT) يٛفُٛزٍ كشاد رغًٗ ثُٛٓب فًٛب يزذاخهخ غٛش كشاد

 (. Rα قطش  َظف كشح ثٓب

 ثبلإَٔٚخ.)انًُطقخ انجُٛٛخ( : رشًم الانكزشَٔبد ضعٛفخ الاسرجبط  IIانًُطقخ  -2

 :رعطٗ عجبسح ٔؽٛذح انًٕعخ

 

 :انذانخ انزٕافقٛخ انكشٔٚخ.  

𝛀: ٕؽذحنًا انخهٛخ ؽغى ًٚضم. 

 .[3] انُشش يعبيلاد :   ٔ    

 :كبنزبنٙ ٌركٕ ششٔدُٚغش يعبدنخ هٕلؽ ٛشالأخ ٔفٙ

 

 : رًضم انطبقخ انخطٛخ.  

 .[3] : ًٚضم انكًٌٕ داخم انكشح( ) 

 :(LAPW) خطيا المزادة المستویت الموجتطریقت  -2

، انخبطخ ثبنعبنى عهزش، APW [4]نزؾغٍٛ طشٚقخ  LAPWطٕس انعبنى أَذسعٌٕ طشٚقخ 

 ( )   ( )         ْٙ عجبسح عٍ يضٚظ خطٙ نذانخ انشعبعٛخ MTدانخ انكشح ؽٛش أٌ 

 رخضع نششٔط انزبنٛخ: ( )   ( )  ، انذانخ   ثبنُغجخ نهطبقخ  ( )  ̇ ( ) ̇ ٔاشزقبقٓب
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ٌ يضًَٕخ الاعزًشاسٚخ  أ٘ ٕرك ( ) ̇ ٔ   ( )  فٙ ؽبنخ انلاَغجٛخ  انذٔال انشعبعٛخ 

انًٕعخ انًغزٕٚخ فٙ انًُطقخ انجُٛٛخ، إرٌ رظجؼ دانخ انًٕعخ انًغزٕٚخ انًزضاٚذح يغزًشح يع 

 . ٔرعطٗ عجبسح دانخ أعبعٛخ كبنزبنٙ:FP-LAPWأعبعٛخ نهطشٚقخ 

 
، APWْٙ عجبسح عٍ يٕعخ يغزٕٚخ فٙ انًُطقخ انجُٛٛخ يضم طشٚقخ   LAPWSانذٔال 

 انًغبٔس نٓب.   ًٚكٍ َششْب ثبعزعًبل َشش ربٚهٕس لاٚغبد انطبقخ  ( )   انذانخ انقطشٚخ 

 

 

(    ) ؽٛش 
 [3]ًٚضم انخطأ انشثبعٙ انطبقٕ٘.  

 

 :FP-LAWطریقت   -3

ْٙ ، FP-LAPW[5]طشٚقخ الأيٕاط انًغزٕٚخ انًزضاٚذح خطٛب ٔانكًٌٕ  انكبيم    

ٔكضبفخ انشؾُبد الانكزشَٔٛخ، ثذٌٔ أ٘  FPٔانكًٌٕ انكبيم  LAPWعجبسح عٍ ديظ 

. ثبعزعًبل علاعم فٕس٘ فٙ انًُطقخ انجُٛٛخ رُشش انًعبدنخ MTرقشٚت داخم انكشح 

 :MTثذانخ رٕافقٛخ داخم انكشح 

 

 :ρثـ V( ٚكٌٕ ثُفظ انطشٚقخ ثبعزجذال  ρنهزعجٛش عٍ رطٕس كضبفخ انشؾٍ ) 
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III-3-  برنامجWIEN2K: 

 فٙ ٕادًان كًٛٛبء يعٓذ فٙ رطٕٚشِ رى انجهٕساد خٕاص ثذساعخ ٚغًؼ ؽغبثٙ ثشَبيظ ْٕ    

، كزت Schwartz ,Luizz [6] ٔيغبعذِٔ  Blahaطشف    يٍ فُٛٛب فٙ انزقُٛخ انغبيعخ

، رى رطجٛقّ عهٗ يشبكم كجٛشح UNIX، ٚعًم ٔفقب نُظبو (FORTRAN)انفٕسرٌٕ ثهغخ 

، أَظًخ انزٕطٛم انفبئقخ نذسعبد انؾشاسح انعبنٛخ ٔانًعبدٌ [7]يضم رذسط  انًغبل انكٓشثبئٙ 

. ٚعزًذ [11]ٔؽزٗ عضٚئبد  [11]أكبعٛذ غٛش يغُبطٛغٛخ ، [9]، أعطؼ انًعبدٌ الاَزقبنٛخ[8]

WIEN2K  ٔ عهٗ َظشٚخ دانٛخ انكضبفخ ثذيظ طشٚقخ الأيٕاط انًغزٕٚخ انًزضاٚذح خطٛب

 (.FP-LAPWانكًٌٕ انكبيم )

فٕٓ ٚؾزٕ٘ عهٗ يغًٕعخ يٍ انجشايظ انفشعٛخ انًُفظهخ انزٙ رعًم عهٗ إعشاء عًهٛبد  

 :[6]الانكزشَٔٛخ َزجع  انخطٕاد انزبنٛخ  ؽغبثٛخ نهجُٛخ 

 

 :(case. Struct)تحضير ملف البنيت  - أ

انز٘ ٚؾٕ٘ عهٗ عًٛع يعهٕيبد انًزعهقخ ثبنجُٛخ  case. Structٚزى إعذاد ثُٛخ انًهف 

انجهٕسٚخ يضم انضيش انفضبئٛخ، يٕاقع انزساد، صبثذ انشجكخ انجهٕسٚخ َٔظف قطش انكشح 

MT [3]. 

 

 :(Initialisation)برنامج الإعذاد  - ب

 NN الأقشة نزساد كًب ٚغبعذ فٙ اٚغبد  انًغبفخ ثٍٛ انغخاس: ٚؾذد ْزا انجشَبيظ

 .أقطبس انزساد

 SGROUP:  ْٕثشَبيظ انًغًٕعخ انفضبئٛخ ٚؾذد انضيش انفضبئٛخ نهجُٛخ

 انًذسٔعخ.

 LASTART:  ثشَبيظ ٚؾذد انكضبفخ انزسٚخ ٔكٛفٛخ انزعبيم يع انًذاساد انًخزهفخ

 فٙ ؽغبة عظبثبد انطبقخ.

 SYMMETRY:  ٔٚؾغت انًغًٕعخ انُقطٛخ ٕٚنذ عًهٛبد انزُبظش فٙ انغًهخ

نًٕاقع انخبطخ ثبنزساد، ٕٚنذ انًعبيم الأعبعٙ نٓشيَٕٛخ انشجكخ ٔؽغبة 

 يظفٕفخ دٔساٌ انًٕضعٙ

 KGEN:  ٕٚنذ انشجكخK ٗفٙ يُطقخ ثشٚهٌٕٛ الأٔن 

 DSTART: ٕٚنذ انكضبفخ الأٔنٛخ اَطلاقب نذٔسحSCF   انُبرغخ يٍ انكضبفخ  انزسٚخ

 .LASTART [3] ٔانًٕنذح يٍ

 :SCF إعذاد  دورة   - ث

ٚزى فٙ ْزِ انًشؽهخ ؽغبة طبقخ ٔانكضبفخ الانكزشَٔٛخ نهؾبنخ الأعبعٛخ ثبعزعًبل انجشايظ 

 .انفشعٛخ

LAPW0.ٕٚنذ كًٌٕ ثٕاعٌٕ اَطلاقب يٍ انكضبفخ : 
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LAPW1.ؽغبة عظبثخ انزكبفؤ يٍ الأشعخ انزارٛخ : 

LAPW2انزكبفؤ يٍ الأشعخ انزارٛخ. : ؽغبة كضبفخ 

LCORE انؾبلاد ٔانكضبفخ انقهجٛخ.: ؽغبة 

MIXER.ًٚضط انكضبفخ انذاخهٛخ ٔانخبسعٛخ : 

 
III – 4--  استخذاماث برنامجWIEN2K 

 .ٙؽغبة عظبثبد انطبقخ ٔكضبفخ انذٔال نغطؼ فٛشي 

 .......رؾذٚذ انخظبئض انًغُبطٛغٛخ، انجظشٚخ، انًشَخ 

  انغُٛٛٛخ.اٚغبد انكضبفخ الانكزشَٔٛخ ٔكضبفخ عجٍٛ ٔعٕايم انجُٛخ نلأشعخ 

 .يعشفخ ؽٕل انطبقخ الاعًبنٛخ، انقٕٖ انُٕٔٚخ، ُْذعخ رٕاصٌ انزساد فٙ انفضبء 

   رؾذٚذ طبقخ اَجعبس ٔايزظبص الأشعخ انغُٛٛخRX. 

 ٙ[3] رذسط انؾقم انكٓشثبئ. 

 

 

 .WIKN2K [3]: ثُٛخ ثشَبيظ ( III.2)الشكل  
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  IV- 1- :مقذمة 

 ُِٔشًج٤ٖ ذساعخ اُخظبئض اُج٣ٞ٤٘خ، الاٌُزش٤ٗٝخ ، أُـ٘بؽ٤غ٤خ، ٝ اُؼٞئ٤خ ك٢ ٛزا اُلظَ هٔ٘ب ث     

MgTm2Se4 ٝ MgEr2Se4   َٓاعزخذٓ٘ب ؽش٣وخ أُٞعخ أُغز٣ٞخ أُضاح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُب(FP-

LAPW)  ٝأُذٓغخ ك٢ ثشٗبٓظWien2k ٝرْ إعشاء ٛزٙ اُؾغبثبد ك٢ اؽبس ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ ،

اسرجبؽ اعزخذٓ٘ب اُزوش٣جبد اُزب٤ُخ: روش٣ت ًضبكخ  –، ؽ٤ش أٗٚ ُؾغبة ًٕٔٞ رجبدٍ (DFT)الاٌُزش٤ٗٝخ 

لأٜٗب الاؽغٖ ُٞطق أُشًجبد اُز٢   GGA ٝ ،EV-GGA ٝmBJروش٣جبد  (LSDA)أُٞػغ 

 .رؾ١ٞ أُؼبدٕ الاٗزوب٤ُخ أٝ اُؼ٘بطش اُزشاث٤خ اُ٘بدسح

IV-2-  انخظبئض انجنيوية  : 

 ٣ؼط٠ اُزٞص٣غ الاٌُزش٢ٗٝ ُِؼ٘بطش ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ػ٠ِ اُشٌَ اُزب٢ُ:

12Mg: 1s
2
2s

2
2p

6
3s

2 

        68Er: 54[  ]
 

Se:                           34  

                      
      54[  ]  :  69Tm 

 

ٝرُي ، Kpoint ، Rmt× Kmax اُخبطخ ُِ٘وبؽ اخزجبس١ اٗزوبء رْ،  RMTٝ حأهطبسًش أٗظبف اخز٤بس ْر  

 (IV.1)، ًٔب ٣ٞػؾخ اُغذٍٝ GGAؽغت روش٣ت 

type-I RMT x Kmax RMT(Co) RMT(X) RMT(S) k-point 

MgEr2Se4 8,5 2.3300 2.5000 Se 2.5000 1000 

MgTm2Se4 8,5 2.3200 2.5000 2.5000 1000 

ثبعزؼٔبٍ روش٣ت  MgX2 Se4(X=(Er,Tm))ُـ   RMTxKmax, RMT  ٝ k-point: ه٤ْ صٞاثذ  (IV.1)عذٍٝ      

GGA. 

  انتركيجة انجنيوية انجهورية نهمركجين:وطف  - أ

  ٤ٖ جًُِٔش اُخ٤ِخ ُؾغْ ذاُخً الأعبع٤خ اُؾبُخ دبؽبه ؽغبة رْ ُوذMgTm2Se4 ٝ 

MgEr2Se4   ثبعزؼٔبٍ روش٣تGGA ًٌَٔب ٣ٞػؾٚ اُش٤ٌِٖ  اُش ،(1.IV)  ٌَاُش ٝ(2.IV)

 : ؽ٤ش 

٣ٌٞٗبٕ أًضش   MgTm2Se4 ٝ MgEr2Se4رج٤ٖ  ؽغت ؽبهخ الاعزوشاس الأد٠ٗ  إٔ ًلا أُشًج٤ٖ     

 .اعزوشاسا ك٢ ؽبُخ اُج٤٘خ اُؼبد٣خ
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 .GGAثٞاعطخ   MgEr2Se4: رـ٤شاد اُطبهخ ا٤ٌُِخ ثذلاُخ اُؾغْ اُخ٤ِخ ُٔشًت (IV.1)اُشٌَ 

 

 .GGA ثٞاعطخ MgTm2Se4: رـ٤شاد اُطبهخ ا٤ٌُِخ ثذلاُخ اُؾغْ اُخ٤ِخ ُٔشًت (IV.2)اُشٌَ

 ُثٞاعطخ ثشٓغ٤خ  ٔؼِٞٓبدؽغت ٓؼبُغخ اVesta    ٖ٣زجِٞس ًلا أُشًج٤MgTm2Se4  ٝ

MgEr2Se4  ٙٞػٖٔ ٓغٔٞػخ اُلؼبء ٝكن ث٤٘خ ٌٓؼجخ ٓٔشًضح اُٞعCFC) (227)Fd ̅ m )

 .ػ٘ذ دسعخ اُؾشاسح اُـشكخ

 انمركت MgEr2Se4: 

 :ؽ٤ش  ٣MgEr2Se4ٞػؼ اُج٤٘خ  اُجِٞس٣خ ُٔشًت  (IV.3)انشكم 

ٓٞػٞػخ ك٢ اؽذاص٤بد  Mgٖٓ أُـ٘ض٣ّٞ  رسح8 ٜٓ٘ب رسح 56 اُٞؽذح خ٤ِخ ؾز١ٞر

 (8/1،8/1،8/1) ٓٞػٞػخ ك٢ أُٞاػغالإسث٤ّٞ  Erرساد  16( 2/1،2/1ٝ، 2/1)

 ( 0.25،0.25،0.25الاؽذاص٤بد )ع٤٘٤ِّٞ  رزٔٞػغ ك٢  Seرساد 32  ًٝزا 

2300 2400 2500 2600 2700 2800 2900

-144484,50

-144484,45

-144484,40

-144484,35

-144484,30

-144484,25

-144484,20

-144484,15

-144484,10

E
ne
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y 

(R
yd

)

Volume (a.u)
3
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2
Se

4
-GGA
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 ٣MgEr2Se4ٞػؼ اُج٤٘خ  اُجِٞس٣خ ُٔشًت  (IV.3)انشكم  

  أُشًتMgEr2Tm4: 

 : ؽ٤ش٣MgTm 2Se4ٞػؼ اُج٤٘خ  اُجِٞس٣خ ُٔشًت  (IV.4)انشكم 

ٓٞػٞػخ ك٢ اؽذاص٤بد  Mgٖٓ أُـ٘ض٣ّٞ  رسح8 ٜٓ٘ب رسح 56 اُٞؽذح خ٤ِخ ؾز١ٞر

 ًٝزا   (8/1،8/1،8/1) ر٤ِ٤ّٞ ٓٞػٞػخ ك٢ أُٞاػغ Tmرساد  16( 2/1،2/1ٝ، 2/1)

 (. 0.25،0.25،0.25ع٤٘٤ِّٞ  رزٔٞػغ ك٢ الاؽذاص٤بد ) Seرساد 32

 

 .٣MgTm 2Se4ٞػؼ اُج٤٘خ  اُجِٞس٣خ ُٔشًت  (IV.4)انشكم 
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، a0ر٢ٌ٤ ، ٝاُز٢ رشَٔ صبثذ اُشجٌخ اُجِٞس٣خ  ثزؾذ٣ذ ٓؼبٓلاد اُج٤٘خ اُجِٞس٣خ ك٢ ؽبُخ اُزٞاصٕ اُغزبهٔ٘ب  

ًٔب ٣ٞػؾٚ   Bp أُشزوخ  الا٠ُٝ ُٔؼبَٓ الاٗؼـبؽٝ Bٝٓؼبَٓ الاٗؼـبؽ  uأُؼبَٓ اُذاخ٢ِ الأ٢ٗٞ٣ 

  (IV.2)اُغذٍٝ 

 ؽ٤ش رج٤ٖ إٔ ٓؼظْ اُ٘زبئظ أُزؾظَ ػ٤ِٜب ًبٗذ ع٤ذح ٓوبسٗخ ٓغ اُو٤ْ  اُزغش٣ج٤خ  

  a0 B(GPa) BP u(anion) E0  [9] a 0 اُزغش٣ج٢ 

MgEr2Se4 11.6382 

 

49.0053 

 

3.9737 

 

0.25409030  -144484.402291 

 

11.5207 

MgTm2Se4 11.6276 

 

48.4013  

 

4.2337 

 

0.25399641  -148343.830674 

 

11.48493 

 Bٝٓؼبَٓ الاٗؼـبؽ  uأُؼبَٓ اُذاخ٢ِ الأ٢ٗٞ٣ صبثذ اُشجٌخ اُجِٞس٣خ،  a0: نتبئج نكم من (IV.2)انجذول 

 .a0اُزغش٣ج٤خ ،  ه٤ٔخ  E0ٝه٤ٔخ اُطبهخ الأعبع٤خ،   Bp أُشزوخ  الا٠ُٝ ُٔؼبَٓ الاٗؼـبؽٝ

، أٓب  ُِ٘زبئظ اُزغش٣ج٤خ ٓزوبسثخ إ٠ُ ؽذ ًج٤ش a0إٔ ه٤ٔخ  صبثذ اُشجٌخ اُجِٞس٣خ   IV.2)اُغذٍٝ )ٗزبئظ ج٤ٖ ر

 أُشزوخ  الا٠ُٝ ُٔؼبَٓ الاٗؼـبؽٝ Bٝٓؼبَٓ الاٗؼـبؽ  uأُؼبَٓ اُذاخ٢ِ الأ٢ٗٞ٣ ثبُ٘غجخ ُو٤ْ ًَ ٖٓ 

Bp     ُِٖٔشًج٤  MgEr2Se4 ٝMgTm2Se4  اُو٤بّ ثزغبسة ػ٠ِ ٛز٣ٖ  ُؾذ ا٥ٕ  اُذساعبد ُْ رضجذ

 أُشًج٤ٖ، ٓٔب رأخز  ٗزبئغ٘ب ًٔشعغ ُِذساعبد اُوبدٓخ. 

IV-3- :انخظبئض الانكترونية 

أٝ  ٗبهَ أٝ  ػبصلا ًبٕ عٞاء أُشًت ٓب٤ٛخ ثزؾذ٣ذ رغٔؼ ُِٔشًجبد الاٌُزش٤ٗٝخ اُخظبئضدساعخ     

 كْٜ أعَ ٖٓ  . ُِغغْ اُل٤ض٣بئ٤خ ُِخظبئض اُغ٤ذ ُِلْٜ ٝرُي راسرٚ ث٤ٖ اُشٝاثؾ رؾذ٣ذ ًٝزُي ٗبهَ،ٗظق 

                      .MgTm2Se4  ٝMgEr2Se4ٌُلا أُشًج٤ٖ    ٤ٗٝخشالإٌُز اُج٤٘خ ثزؾ٤َِ هٔ٘ب ٤ٗٝخشالإٌُز ُِخٞاص ع٤ذ

 (TDOS)كْٜ اُج٤٘خ الاٌُزش٤ٗٝخ ُِٔبدح ٝػظبثبد اُطبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ   ٣زطِتاُز١ 

٢ رزشٌَ ث٤ٖ ، ٝاُز٢ رؼزجش ٜٓٔخ ُزؾ٤َِ ٝكْٜ ؽج٤ؼخ اُشٝاثؾ اُز(PDOS)ًٝضبكخ اُؾبلاد اُغضئ٤خ 

 . اُزساد أُخزِلخ ُٜز٣ٖ  أُشًج٤ٖ

 عظبثبت انطبقة: -1

داخَ  أُٞاد اُظِجخ، رشٌَ ٛزٙ اُو٤ْ ٢ٛ ٗٔزعخ ُو٤ْ اُطبهخ اُز٢ ٣ٌٖٔ إٔ ٣زخزٛب الاٌُزشٕٝ    

، ػظبثبد اُزٌبكؤ ( overlap)ٓزذاخِخ ٗٞػ٤ٖ ػظبثبد ؽبه٤خ ٓغٔٞؽخػظبثبد اُطبهخ ٝر٘وغْ إ٠ُ 

valance band  َٝػظبثبد اُزٞط٤conductions bands  ٝأخشٟ ٓٔ٘ٞػخ ٝثٞاعطخ ػشع
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أٝ شجٚ ٗبهَ   metalروّٞ ثزظ٤٘ق أُٞاد إ٠ُ ٗبهَ )ٓؼذ٢ٗ(  bandgapاُؼظبثخ أُٔ٘ٞػخ 

semiconductor  ٍأٝ ػبصisolator ًٔب ٣ٞػؾٚ اُش ٌَ(5.IV) [1].   

 

 ٞطَٔاُ ٚٝشج اُؼبصٍ :ٞادٔاُ ٖٓ ٓخزِلخ أٗٞاع ك٢ ٝٗبدشٝالإٌُز   اُطبهخ ؽضّ: (IV.5)اُشٌَ 

 .[2] ٜٓ٘ب ًَ ك٢ ٢ٓك٤ش ٞسٓغزٟٜٞظٝٞطَ،ٔٝاُ

 ثبعزؼٔبٍ MgEr2Se4  ٝMgEr2Tm4 ٌَ ٖٓ ُـ الاٌُزش٤ٗٝخ اُخظبئض ٝٓ٘بهشخ ثؼشع ع٘وّٞ

 ٣ٖ ُٜز الاٌُزش٤ٗٝخ اُطج٤ؼخ ُٝذساعخ الاٌُزش٤ٗٝخ اُطج٤ؼخ رؾذ٣ذ أعَ ٖٓ ،( GGA  ٝmBJ) روش٣ت

 أُغبٍ ك٢ أُشًت ُٜزا أُشٌِخ ُِزساد الاٌُزش٤ٗٝخ أُذاساد ًَ ٖٓ ٓغبٛٔزٚ ثزؾذ٣ذ هٔ٘ب ٤ٖ أُشًج

   أُؾبًبح ثشٗبٓظ ثبعزخذاّ  5V ا10V٠ُ-  ث٤ٖ أُؾظٞس اُطبه١ٞ

 :MgEr2Se4انمركت  - أ

لاٌُزشٝٗبد  راد   ػظبثبد اُطبهخ ك٢ اُ٘وبؽ ػب٤ُخ اُز٘بظش ك٢ أُ٘طوخ ثش٣ِٞإ: ٣ٞػؼ (IV.6)اُشٌَ 

spin down  ٝ spin up ُِٔشًتMgEr2Se4 .  



النتائج والمناقشة                                             :       رابعالفصل ال  
 

39 
 

 
 

: ٣ٞػؼ ػظبثبد اُطبهخ ك٢ اُ٘وبؽ ػب٤ُخ اُز٘بظش ك٢ أُ٘طوخ ثش٣ِٞإ (IV.6)اُشٌَ 

 .GGA   - mBJثبعزؼٔبٍ روش٣ت  MgEr2Se4ُِٔشًت spin down  ٝ spin upلاٌُزشٝٗبد  راد  

  IV.6)ك٢ اُشٌَ ) GGA- mBJثزوش٣ت ػ٤ِٜب ؾظِ٘بر اُز٢ اُطبهخ ػظبثخ ث٤٘خ خلاٍ ٖٓ ٗلاؽع    

 ُؼظبثخ ه٤ٔخ ٝأد٠ٗ اُزٌبكؤ ُؼظبثخ ه٤ٔخ أػ٠ِ ث٤ٖ ٓجبشش ؽبه٢ ٓبٗغ ٝعٞدًٝزُي ؽغت ٗزبئظ أُٞعٞدح 

 إر ٣ٌٖٔ رظ٤٘ق أُشًت ، MgEr2Se4   ُِٔشًت ثش٤ِ٣ٕٞ ُٔ٘طوخ اُز٘بظش ٗوطخ ك٢ روؼبٕ اُ٘وَ

MgEr2Se4 ٓ٘طوخ أُبٗغ اُطبه٢    اخزلاف ك٢ ه٤ٔخ ٝعٞد ، ؿ٤ش أٗ٘ب ٗلاؽع  ٗبهَ ً٘ظقband Gap، 

 ك٢ ًَ ٖٓ ؽبُز٢ اُغج٤ٖ ؽ٤ش  ٗغذ :

 . up :2.4259evؽبُخ اُغج٤ٖ 

 . down :1.547evؽبُخ عج٤ٖ 

 رزخَِ  ٓ٘طوخ أُبٗغ اُطبه٢ downك٢ ؽبُخ عج٤ٖ ٝٛزا ٓبرلغشٙ  ٓلاؽظخ ٝعٞد ٓ٘طوخ )ؽضٓخ( طـ٤شح 

band Gap  ثٔب ٣ؼشف ثبُزطؼ٤ْ  اُز١ ٣ٜذف  ُزو٤َِ ٖٓ ه٤ٔخ  أُبٗغ اُطبه٢ لأشجبٙ اُ٘ٞاهَ ٓٔب ٣غبػذ ،

 ػ٠ِ اُض٣بدح ك٢ اُزٞط٤َ اٌُٜشثبئ٢

 : MgTm2Se4انمركت  - ة

  لاٌُزشٝٗبد ثش٣ِٞإ أُ٘طوخ ك٢ اُز٘بظش ػب٤ُخ اُ٘وبؽ ك٢ اُطبهخ ػظبثبد ٣ٞػؼ(: (IV.7 اُشٌَ

 . MgEr2Tm4 ُِٔشًتspin down ٝ  spin up  راد
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: ٣ٞػؼ ػظبثبد اُطبهخ ك٢ اُ٘وبؽ ػب٤ُخ اُز٘بظش ك٢ أُ٘طوخ ثش٣ِٞإ لاٌُزشٝٗبد  راد  (IV.7)اُشٌَ

spin down  ٝ spin up ُِٔشًتMgTm2Se4 ثبعزؼٔبٍ روش٣تGGA-PBE  . 

 IV.7)( ك٢ اُشٌَ )(GGA-PBE بتقريب عميها حصمنا التي الطاقة عصابة بنية لخلا من حظنلا   
 نقطة في تقعان النقل لعصابة قيمة وأدنى التكافؤ لعصابة قيمة أعمى بين مباشر طاقي مانع وجود

 ً٘ظق MgTm2Se4إر ٣ٌٖٔ رظ٤٘ق أُشًت  MgTm2Se4  لممركب بريميون لمنطقة التناظر

، ك٢ ًَ band Gapٝعٞد اخزلاف ك٢ ه٤ٔخ    ٓ٘طوخ أُبٗغ اُطبه٢ ؿ٤ش أٗ٘ب ٗلاؽع   ، )شجٚ ٗبهَ(ٗبهَ

 ٖٓ ؽبُز٢ اُغج٤ٖ ؽ٤ش  ٗغذ :

 . up :2.685 evؽبُخ اُغج٤ٖ 

 . down :0.806evؽبُخ عج٤ٖ 

 رزخَِ  ٓ٘طوخ أُبٗغ اُطبه٢ downك٢ ؽبُخ عج٤ٖ طـ٤شح  (ؽضٓخ)ٝٛزا ٓبرلغشٙ  ٓلاؽظخ ٝعٞد ٓ٘طوخ 

band Gap  ثٔب ٣ؼشف ثبُزطؼ٤ْ  اُز١ ٣ٜذف  ُزو٤َِ ٖٓ ه٤ٔخ  أُبٗغ اُطبه٢ لأشجبٙ اُ٘ٞاهَ ٓٔب ٣غبػذ ،

 ػ٠ِ اُض٣بدح ك٢ اُزٞط٤َ اٌُٜشثبئ٢.

 :Density Of States (DOS)كثبفة انحبلات الانكترونية  -2

٢ٛ ٝاؽذح ٖٓ أًضش اُخظبئض الاٌُزش٤ٗٝخ إصبسح ك٢ اُل٤ض٣بء  DOS)) لمحالات الإلكترون كثافة    

اُغٞآذ ، ك٢ اُٞاهغ ، رغٔؼ ُ٘ب ؽغبثبثذ اٌُضبكخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُِؾبلاد ثزؾذ٣ذ اُزٞص٣غ اُؼبّ ُِؾبلاد ًذاُخ 

ُِطبهخ، ٝٓؼشكخ اُطج٤ؼخ ٝاُؾبلاد  أُغؤُٝخ ػٖ اُشٝاثؾ، ٝٗٞع اُزٜغ٤ٖ، ُزؾذ٣ذ اُظلخ اُغبئذح ٌَُ 

، ُلْٜ ث٤٘خ اُ٘طبم  [3،4]٣ٌٜٝٔ٘ب أ٣ؼب رؾذ٣ذ ه٤ٔخ ُطبهخ  ُلغٞح ٗطبم أشجبٙ أُٞطلاد  ٓ٘طوخ

أُٔضِخ  (PDOS.TDOS)الاٌُزش٢ٗٝ ُِٔشًت ثشٌَ أكؼَ، ٗوّٞ ثزؾ٤َِ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝاُغضئ٤خ 

 ُِٔشًج٤ٖ: (IV.9)ٝ اُشٌَ  (IV.8)ك٢ اُشٌَ 
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 :MgEr2Se4انمركت  - أ

 

  . MgEr2Se4ُِٔشًت  ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ:  (IV.8)اُشٌَ  
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ٝث٤بٕ اٌُضبكخ اُغض٣ئ٤خ ُزساد  MgEr2Se4: ٓطبثوخ ث٤بٕ اٌُضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُِٔشًت  (IV.9)اُشٌَ   

. downٝ عج٤ٖ up ، ٌَُ ٖٓ عج٤ٖ mBJ( ؽغت روش٣ت Mg ،Se ،Erاُؼ٘بطش اُذاخِخ ك٢ رش٤ًجٚ )

 ا٢ٌُِ ٌَُ رسح.

 

 :PDOS انجزئية انحبنة كثبفبت -3
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 . Seُزسح  ا٤ٌُِخ : ًضبكخ اُؾبُخ (IV.10)اُشٌَ                        

 

 
 

ٝعج٤ٖ upُغج٤ٖ أػ٠ِ  Seٓوبسٗخ ث٤ٖ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُزسح  :(IV.11)اُشٌَ 

   .mbj-GGAثزوش٣ت  downأعلَ 
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 .Er: ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُزسح (IV.12)اُشٌَ                                 

 
 

ٝعج٤ٖ upُغج٤ٖ أػ٠ِ Er: ٓوبسٗخ ث٤ٖ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُزسح (IV.13)اُشٌَ 

  .mbj-GGAثزوش٣ت  downأعلَ 

 

 

  .Mg: ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُزسح (IV.14)اُشٌَ  
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ٝعج٤ٖ upُغج٤ٖ أػ٠ِ  Mg: ٓوبسٗخ ث٤ٖ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُزسح (IV.15)اُشٌَ 

 .mbj-GGAثزوش٣ت  downأعلَ 

 

 اُ٘زبئظ اُزب٤ُخ:اعز٘زبط ٣ٌٖٔ  ا٤ٌُِخ ٝ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ  ٖٓ خلاٍ رٔض٤َ ًضبكخ اُؾبلاد

   ٖٓ ٌٕٞٓغٔٞػبد ًج٤شح ٗشٓض ُٜب ثـ  3ػظبثبد اُزٌبكؤ رزV1،V2 ،.V3 

 ٞٔػخ أُغV1  4-رزٔشًض ك٢ ؽٞا٢ُev  ػٖ اُؾبلاد ٗبرغخ   f    ُِؼ٘ظشEr  

 .  spin up راد ُلاًزشٝٗبد

   أُغٔٞػخV2  ٖٓ 4-ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ev 2-إ٠ُev  ٗبرغخ ػٖ اُؾبلادf  ُِؼ٘ظشEr 

 . spin downُلاٌُزشٝٗبد  راد 

  أُغٔٞػخ اُؼ٤ِب ُؼظبثخ اُزٌبكؤV3  2- ٖٓ ؽٞا٢ُev  إ٠ُ ؿب٣خ ٓغزٟٞ كبس٢ٓ، رشٌِذ

ٝ  pٓغ رٞص٣غ ػئ٤َ ُِٔذاساد  Se  ٝMgأُٜغ٘خ ث٤ٖ اُزساد    pأعبعب ٖٓ اُؾبلاد 

dT2g 

  أُغٔٞػخV4  ٗبرغخ ػٖ ٓغبٛٔخ ٌُِزشٝٗبد رادspin down  ُِـٔذسادf  ُِؼ٘ظشEr 

 ثخ أُٔ٘ٞػخ باُز٢ رؼَٔ ػ٠ِ رو٤َِ ػظ   Seُِؼ٘ظش  pٝ رٞص٣غ ػئ٤َ ُِٔذاساد 

  ثبُ٘غجخ ُؼظبثخ  اُ٘وَ رٔضِٜب أُغٔٞػخV5     2)اُز٢ روغ ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ev – 

6ev)  أُزشٌِخ أعبعب ٖٓ  خ٤ِؾ  ُِؾبلادs ٝp ٝdT2g   ُِؼ٘ظشMg  َرٞص٣غ ػئ٤ ٝ

 .Seُِؼ٘ظش pعذا ُِٔذاساد 

 : MgTm2Se4انمركت  - ة
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   .MgTm2Se4: ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُِٔشًت (IV.16)اُشٌَ  
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ٝث٤بٕ اٌُضبكخ اُغض٣ئ٤خ ُزساد  MgTm2Se4: ٓطبثوخ ث٤بٕ اٌُضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُِٔشًت IV.17)الشكل )

. downٝ عج٤ٖ up ، ٌَُ ٖٓ عج٤ٖ mBJ( ؽغت روش٣ت Mg ،Se ،Tmاُؼ٘بطش اُذاخِخ ك٢ رش٤ًجٚ )

  ا٢ٌُِ ٌَُ رسح.

 :PDOS انجزئية انحبنة كثبفبت -

 

   .Seًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُزسح :(IV.18)اُشٌَ  
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ٝعج٤ٖ upُغج٤ٖ أػ٠ِ  Se: ٓوبسٗخ ث٤ٖ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُزسح (IV.19)اُشٌَ 

 .mbj-GGAثزوش٣ت  downأعلَ 

 

  .Tm: ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُزسح (IV.20)اُشٌَ                               

 
 

ٝعج٤ٖ upُغج٤ٖ أػ٠ِ  Tmٓوبسٗخ ث٤ٖ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُزسح  :(IV.21)اُشٌَ 

 .mbj-GGAثزوش٣ت  downأعلَ 
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 .Mgُزسح ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ  :(IV.22)اُشٌَ              

  
ُغج٤ٖ أػ٠ِ  Mg ٓوبسٗخ ث٤ٖ ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ٝ ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُزسح: (IV.23)اُشٌَ 

up َٝعج٤ٖ أعلdown  ثزوش٣تmbj-GGA. 

 ٖٓ خلاٍ رٔض٤َ ًضبكخ اُؾبلاد ٣ٌٖٔ ٓلاؽظخ اُ٘زبئظ اُزب٤ُخ:

   ٖٓ ٌٕٞٓغٔٞػبد ًج٤شح ٗشٓض ُٜب ثـ  5ػظبثبد اُزٌبكؤ رزV1،V2،V3،V4،V5. 

  أُغٔٞػخV1  3-رزٔشًض ك٢ ؽٞا٢ُev   ٗبرغخ ػٖ اُؾبلاد  f    ُِؼ٘ظشTm  

 .  spin upُلاًزشٝٗبد راد 

  أُغٔٞػخV2  3-ك٢ ؽٞا٢ُev  ٗبرغخ ػٖ ؽبلادp  ُِؼ٘ظشSe  ُٖلاًزشٝٗبد راد عج٤

down. 

   أُغٔٞػخV3  ٖٓ 3-ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ev 2-إ٠ُev  ٖاُؾبلاد خ٤ِؾ  ٗبرغخ ػf 

 .Seُِؼ٘ظش p ٝؽبلاد  Tmُِؼ٘ظش 

 2-ٖٓ ؽٞا٢ُ ٖٓ أًضش   أُغٔٞػخ اُؼ٤ِب ُؼظبثخ اُزٌبكؤev  ، إ٠ُ ؿب٣خ ٓغزٟٞ كبس٢ٓ

 ؽ٤ش  V4 ٝV5ر٘وغْ ُٔغٔٞػز٤ٖ  

  V4  ٖخبطخ ثبُغج٤up  ٝاُز٢ رشٌِذ أعبعب ٖٓ ؽبلادp  أُٜغ٘خ ُزسادSe. 

 V5  ٖخبطخ ثبُغج٤down  ٝاُز٢ رشٌِذ أعبعب ٖٓ ؽبلادf ُزسادTm  َٝرٞص٣غ ػئ٤

 .Seُِزساد  pُِٔذاساد 
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  أُغٔٞػخV6  ٗبرغخ ػٖ ٓغبٛٔخ ٌُِزشٝٗبد رادspin down  ُِـٔذسادf  ُِؼ٘ظش

Tm  اُز٢ رؼَٔ ػ٠ِ رو٤َِ ػظبثخ أُٔ٘ٞػخ.  

  ثبُ٘غجخ ُؼظبثخ  اُ٘وَ رٔضِٜب أُغٔٞػخV7     3)اُز٢ روغ ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ev – 

6ev)  ُِؾبلاد   ػٖ رشاًت أُزشٌِخ أعبعبd  ُِادسز Tm رٞص٣غ ػئ٤َ عذا ٝ

 . Seُِؼ٘ظشpُِٔذاساد 

IV- 4- :انخواص انمغنبطيسية 

 رِؼت ـ٘بؽ٤غ٤خٔاُ أخشٟ ٗبؽ٤خ ٖٓ ٝ عًِٜٞب ثلؼَ ٝرُي ًج٤شح رٌُ٘ٞٞع٤خ أ٤ٔٛخ بُٜ ـ٘بؽ٤غ٤خٔاُ ٞادٔاُ

 . ُِٔبدح الأعبع٤خ اُخظبئض ٝطق ك٢  ٜٓٔب دٝسا

 :٣٘شأ ٖٓ ٔؼبدٕ ٝثبُخظٞص ُزساد أُؼبدٕ أُـ٘بؽ٤غ٢ ُِإٕ أطَ اُؼضّ 

 الاٌُزش٢ٗٝ اُ٘برظ ػٖ ؽشًزٚ ؽٍٞ اُ٘ٞاح ٣غ٠ٔ ثبُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢ أُذاس١  اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢

L. 

  اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢ أُـض٢ُ أُغؤٍٝ ػٖ اُؼضّ اُغج٢٘٤S. 

ثبُ٘غجخ ُجؼغ اُزساد اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢ اُزس١ ؿ٤ش ٓؼذّٝ رؾذ رأص٤ش ؽوَ ٓـ٘بؽ٤غ٢ خبسع٢ رُي    

 إٔ اُؼضّ  أُـ٘بؽ٤غ٢ ٣زؾشى ك٢ ٗلظ اُغٜخ أُـ٘بؽ٤غ٤خ  ٝٗغ٢ٔ ٛزٙ اُظبٛشح ثبُجبسآـ٘بؽ٤غ٤خ.

ٓؼذٝٓخ. ٝكن  S أٝ عج٤٘٤خ ٣Lٌٕٞ ُِزساد اُز٢ ؽجوزٜب الاٌُزش٤ٗٝخ ٓٔزِئخ عضئ٤ب ػضّٝ ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ٓذاس٣خ

 :٘بؽ٤غ٤خ ٓذاس٣خ ٝعج٤٘٤خ( ًبُزب٤ُٔ٢ٌُب٤ٗي اٌُْ ٣زْ ًزبثخ اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢ )ًٔغٔٞع ػضّٝ ٓـ

 ⃗   ⃗   ⃗⃗        √ (   ) 

 ثٞس ٓبع٤٘زٕٞ ٝٛٞ ًْ اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢.:      

g  :ٓؼبَٓ ُٞٗذ اُؼبَٓ اُِٞسٗزض١ 

 MgEr2Se4و  MgTm2Se4انعزوو انمغنبطيسية انخبطة ثبنمركجين  -3-1

  
ثذلاُخ ؽغْ اُخ٤ِخ   MgTm2Se4 ٝ MgEr2Se4: ث٤بٕ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِٔشًج٤ٖ (IV.24)اُشٌَ          

 . GGAخ أُـ٘بؽ٤غ٤خ  ٝؿ٤ش أُـ٘بؽ٤غ٤خ ثزوش٣ت ُِؾبُ
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ثذلاُخ ؽغْ اُخ٤ِخ   MgTm2Se4 ٝ MgEr2Se4ث٤ب٢ٗ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِٔشًج٤ٖ  (IV.24)٣ج٤ٖ اُشٌَ     

ٝث٘بءا ػ٠ِ ٗزبئغٜٔب  اُز٢ روّٞ ػ٠ِ أخز اُؾذ  GGAُِؾبُخ أُـ٘بؽ٤غ٤خ  ٝؿ٤ش أُـ٘بؽ٤غ٤خ ثزوش٣ت 

 اُز٢ رٞاكن ك٢ ًلا أُشًج٤ٖ أٜٗٔب ٓشًج٤ٖ ٓـ٘بؽ٤غ٤٤ٖ.ٝالأد٠ٗ ُِطبهخ )ؽبُخ الاًضش  اعزوشاس(  

  PDOSوكثبفة انحبنة انجزيئية   DOSكثبفة انطبقة انحبنة انكهية  -3-2

 :(IV.23)إ٠ُ اُشٌَ  (IV.8)ٖٓ خلاٍ الأشٌبٍ  

 MgTm2Se4أػ٠ِ ٝاُغج٤ٖ أد٠ٗ ُٔ٘ؾ٤٘بد ًضبكخ اُؾبُخ ا٤ٌُِخ ُِٔشًج٤ٖ  ٗلاؽع ػذّ ر٘بظش ث٤ٖ اُغج٤ٖ   

 ٝMgEr2Se4  ًٝزُي ػذّ ر٘بظش ث٤ٖ عج٤ٖ أػ٠ِ ٝعج٤ٖ أد٠ٗ ُٔ٘ؾ٤٘بد ًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ  ُـTm 

ػذّ ر٘بظش ث٤ٖ عج٤ٖ أػ٠ِ ٝعج٤ٖ أد٠ٗ ُٔ٘ؾ٤٘بد  ، ٝ MgTm2Se4ك٢ أُشًت  Seر٤ِّٞ ٝ ع٤٘٤ِ٤ّٞ 

ٓٔب٣ذٍ ػ٠ِ ٝعٞد ٓغبٛٔخ  MgEr2Se4ك٢ أُشًت  Mgإسث٤ّٞ ٝ ع٤٘٤ِّٞ   Erًضبكخ اُؾبُخ اُغض٣ئ٤خ ُـ 

  .ٓـ٘بؽ٤غ٤خ ػب٤ُخ ك٢ أُشًج٤ٖ

  ٖاُؼضّٝ أُـ٘بؽ٤غ٤خ اُخبطخ ثبُٔشًج٤MgTm2Se4  ٝMgEr2Se4 

  ؽ٤غ٢بٓـ٘  ػضّ اُزوش٣ت  أُشًت 

 Mgُِزسح

  ُِزسح   ؽ٤غ٢بٓـ٘  ػضّ  

Er 

 ؽغ٢ ا٢ٌُِ باُؼضّ أُـ٘

MgEr2Se4 GGA 0,00956 2,74306 11,7485 

  -GGA+mBJ 0,00717 2,9152 12 

 ؽغ٢ ا٢ٌُِ باُؼضّ أُـ٘ Tm  ؽ٤غ٢بٓـ٘  ػضّ       Mg ؽ٤غ٢بٓـ٘  ػضّ     أُشًت 

MgTm2Se4 GGA 0,00223 1,60834 8,16055 

  -GGA+mBJ -0,0029 1,74391 8,00121 

 .MgTm2Se4  ٝMgEr2Se4ٖ  ُِٔشًج٤: ه٤ْ اُؼضّٝ أُـ٘بؽ٤غ٤خ (IV.5)اُغذٍٝ  

ه٤ْ اُؼضّ أُـ٘بؽ٤غ٢ أُؾغٞثخ ك٢ الأٗٔبؽ الأًضش اعزوشاسا ٢ٛ ٓزٞاكوخ ٓغ اُ٘زبئظ اُ٘ظش٣خ  -

 .أُزٞكشح

IV- 5-  :انخواص انضوئية 

رؼزٔذ أ٤ٔٛخ ك٤ض٣بء اُؾبُخ اُظِجخ ُِٔٞاد ػ٠ِ اُخٞاص اُؼٞئ٤خ ٓضَ الآزظبص، الاٗؼٌبط،    

 .[8،7.] الاٗزشبسٝالاٗجؼبس

 :( )𝛆دانة انسمبحية  -5-1

 رزشعْ اُخبط٤خ ٛزٙ ، ( )ε اُغٔبؽ٤خ  داُخ خبط٤خ ػ٠ِ اُؼٞئ٤خ ٝاُخٞاص أُوب٤٣ظ ع٤ٔغ رؼزٔذ

 ؽ٤ش :  اٌُٜشٝٓـ٘بؽ٤غ٢ ُلإشؼبع اُظِجخ أُبدح اٌُزشٝٗبد اعزغبثخ

ε( )    ( )     ( )    

 :  اُغضء اُؾو٤و٢  ٣زشعْ  اٗزشبساُؼٞء داخَ أُبدح .( )  

 : اُغضء اُزخ٢ِ٤ ٤ٔ٣ض آزظبص أُبدح ُِؼٞء.( )  
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 ٓضَ الأخشٟ اُجظش٣خ اُضٞاثذ ؽغبة أٌُٖٔ ٖٓ ٣غؼَ غٔبؽ٤خاُ ُذاُخ ٝاُزخ٢ِ٤ اُؾو٤و٢ اُغضء ٓؼشكخ إٕ

 δ( ) ...[9] اُجظش١ اُزٞط٤َ ٝٓؼبَٓ α (ω) الآزظبص ٝٓؼبَٓ ، 𝑛(𝜔) الاٌٗغبس ٓؼبَٓ

  

ٝ  ٖٓ داُخ اُغٔبؽ٤خ ُِٔشًت ( )   حاُغضء اُؾو٤و٢   ( )  : اُغضء اُزخ٢ِ٤  (IV.25)اُشٌَ 

MgEr2Se4. 

ُِٔشًت  ٖٓ داُخ اُغٔبؽ٤خ  ( )  اُغضء اُؾو٤و٢ ٝ   ( )  اُغضء اُزخ٢ِ٤  : (IV.25)٣ٞػؼ اُشٌَ 

MgEr2Se4  ثزوش٣تmBJ-GGA إٔ ًَ عغ آٔب ٗلاؽع إٔ اُج٤ب٤ٖٗ ٣زطٞسإ ثشٌَ ػبًغ٢، ٝٛزا س

، ٓٔب ٣زغ٠٘ ُ٘ب رؾ٤َِ أؽذ ٗزبئظ  اُج٤ب٤ٖٗ ٝٗغز٘زظ ٜٓ٘ٔب ٣لغش ظبٛشح ك٢ الأؿِت رٌٕٞ ٓؼبًغخ ُلأخشٟ 

 ا٥خش، ؽ٤ش:

ُذاُخ اُغٔبؽ٤خ ثذلاُخ ؽبهخ اُلٞرٕٞ، ؽ٤ش رزشعْ ٛزٙ  ( )  ٗأخز ث٤بٕ اُخبص ثزـ٤ش اُغضء اُؾو٤و٢ 

ٗغغَ ه٤ْ  ٖٓ ؽبهخ اُلٞرٕٞ  (0ev- 6ev)الاخ٤شح ظبٛشح اٗزشبس اُؼٞء ك٢ أُبدح، ٗلاؽع إٔ ك٢ ٓغبٍ 

ك٢ ٛزا أُغبٍ ٝٛزا ٣ٌٕٞ ُِٔشًت هذسح  ػب٤ُخ ػ٠ِ  ٗشش اُؼٞء  أ١  ( )  ٓشرلؼخ ُِغضء اُؾو٤و٢

 UVBًٝزا الأشؼخ كٞم اُج٘لغغ٤خ أُشئ٤خ   1.65ev -3.1ev)شاٝػ ث٤ٖ )ٓب٣شَٔ اُؼٞء أُشئ٢ اُز١ ٣ز

 ك٢ أُغبٍ اُطبه٢، ك٢ أُوبثَ 

 (7ev-14ev)  ٕٞاُطبهبد  ٣ٌٕٞ الاٗزشبس ػؼ٤ق عذا   ( )  = 1-ر٘خلغ إ٠ُ ؽٞا٢ُ  ٖٓ ؽبهخ اُلٞر

ك٢ أؿِت ك٢ اُج٤بٕ اُخبص ثبُغضء  غ٤خ اُوظ٤شح، ٝٛزا ٓب٣ؼبًغخك٢ ٓغبٍ الأشؼخ  كٞم اُج٘لغ اٌُج٤شح

 . ( )  اُخ٤ب٢ُ 
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  ٝ  ٖٓ داُخ اُغٔبؽ٤خ ُِٔشًت( )  اُغضء اُؾو٤و٢ ٝ   ( )  اُغضء اُزخ٢ِ٤   :IV.26)اُشٌَ )

4.MgTm2Se 

ٝ  ٖٓ داُخ اُغٔبؽ٤خ ُِٔشًت ( )  حاُغضء اُؾو٤و٢    ( )  اُغضء اُزخ٢ِ٤  : (IV.26)٣ٞػؼ اُشٌَ 

4MgTm2Se  ثزوش٣تmBJ-GGA  ًَ ٕٓٔب ٗلاؽع إٔ اُج٤ب٤ٖٗ ٣زطٞسإ ثشٌَ ػبًغ٢، ٝٛزا ساعغ أ

ٜٓ٘ٔب ٣لغش ظبٛشح ك٢ الأؿِت رٌٕٞ ٓؼبًغخ ُلأخشٟ ، ٓٔب ٣زغ٠٘ ُ٘ب رؾ٤َِ أؽذ ٗزبئظ  اُج٤ب٤ٖٗ ٝٗغز٘زظ 

 ا٥خش، ؽ٤ش:

ثذلاُخ ؽبهخ اُلٞرٕٞ، ؽ٤ش رزشعْ ٛزٙ  ُذاُخ اُغٔبؽ٤خ ( )  ٗأخز ث٤بٕ اُخبص ثزـ٤ش اُغضء اُؾو٤و٢ 

صْ ر٘خلغ   ( )  =  4رٌٕٞ ه٤ٔخ E=oev  ػ٘ذ  الاخ٤شح ظبٛشح اٗزشبس اُؼٞء ك٢ أُبدح، ٗلاؽع إٔ 

ٓشرلؼخ ُِغضء  خٗغغَ ه٤ٔ (0.2ev- 6ev)ك٢ ٓغبٍ ُزؼٞد ُلاسرلبع   ( )  = -8.5ثشٌَ عش٣غ

  ( )  = 1-  خه٤ٔ إ٠ُ (7ev-14ev)ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ ُز٘خلغ  ،  (4ev)ػ٘ذ  ( )     =8اُؾو٤و٢

اُز٢ رٌٕٞ ػب٤ُخ ك٢ أُغبٍ أُشئ٢  ك٢  4MgTm2Seُِٔشًت ٝٛزا ٓب٣لغش ظبٛشح اٗزشبس اُؼٞء 

ؽٍٞ  ك٢ ٓغبٍ الأشؼخ كٞم اُج٘لغغ٤خ راد ر٘خلغ  ُي ك٢ ٓغبٍ الأشؼخ كٞم اُج٘لغغ٤خ أُشئ٤خ، ث٤٘ٔبزًٝ

 ( )  ، ُ٘لاؽع اُؼٌظ ثبُؼّٔٞ ك٢ اُج٤بٕ اُخبص ثبُغضء اُزخ٢ِ٤ ٗبٗٞٓزش كأًضش  206أُٞعخ ٓب٣لٞم 

ؽبهخ اُلٞرٕٞ  ٓب٣وبثَ  4MgTm2Se ؽ٤ش ٗلاؽع آزظبص ػب٢ُ ك٢ ؽبُخ اُطبهخ الأعبع٤خ ُِٔشًت 

E=0ev ،  ٓٔب ٣لغش اٗخلبع الآزظبص ُِٔشًت   0ُز٘خلغ ه٤ْ اُغضء اُزخ٢ِ٤  إ٠ُ ؽٞا٢ُ ه٤ٔخ ،

4MgTm2Se .  

  :α (ω)الامتظبص  معبمم -5-2

  .أُبدح ؽج٤ؼخ ػ٠ِ ٣ؼزٔذ ًٔب اٌُٜشٝٓـ٘بؽ٤غ٤خ أُٞعخ ؽبهخ آزظبص ٣و٤ظ ْٜٓ ؼبَٓٓ ٛٞ 

 :MgEr2Se4انمركت  - أ

 :ؽ٤ق ٓؼبَٓ الآزظبص ُجِٞسح (III.25)اُشٌَ
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 .MgEr2Se4ُـ  الآزظبص ٓؼبَٓ ؽ٤ق: (IV.27)اُشٌَ                      

، ٣ٌٖٔ ٖٓ رؾذ٣ذ MgEr2Se4ؽ٤ق ٓؼبَٓ الآزظبص اُؼٞئ٢ ُِٔشًت  (IV.25)٣ٞػؼ اُشٌَ 

اخزشام ٓبدح ٖٓ اُؼٞء ثطٍٞ أُٞعخ ٓؼ٤ٖ هجَ آزظبطٜب ثٞاعطخ ٓؼبَٓ الآزظبص اُؼٞئ٢، رْ 

رغغ٤َ الأخ٤ش ًذاُخ ُطبهخ اُلٞرٞٗبد ػ٘ذ اُظشٝف اُؼبد٣خ ٖٓ ػـع ٝؽشاسح، ُٞؽع أٗٚ ك٢ أُغبٍ 

٣ٌٕٞ   (1.65ev-3.1ev)ٝٛزا ٓب٣شَٔ أُغبٍ اُؼٞء أُشئ٢  ( 4evإ٠ُ ؽٞا٢ُ  0evاُطبه٢ ٖٓ )

 ٓؼبَٓ شجٚ ٓ٘ؼذّ، ٣ٝغغَ ص٣بدح ِٓؾٞظخ ك٢ أُغبٍ 

(4ev- 5ev)   َثؾٞا٢ُرظcm
-1

صْ ٣٘خلغ ه٤ِلا  ٤ُزضا٣ذ ٓغ رضا٣ذ  ؽبهخ اُلٞرٕٞ  إ٠ُ إٔ        

ٗلاؽع رزثزة ك٢ ه٤ٔخ ٓؼبَٓ الآزظبص إٌُزشٕٝ كُٞؾ،  ٣14جِؾ اُزسٝح ػ٘ذ ؽبهخ اُلٞرٕٞ  رجِؾ ؽٞا٢ُ 

اُؼٞئ٢ ؽ٤ش ٣زضا٣ذ ٣ٝز٘بهض ك٢ اُغؼخ ٝٛزا ٣ؼزٔذ ػ٠ِ ؽبهخ اُؼٞء اُز٢ ٣زْ آزظبطٜب. ثبُؼّٔٞ ٣ٌٖٔ 

 .ٗبٗٞٓزش  310اُز١ ٣لٞم  ك٢ ٓغبٍ هذسح آزظبص ػب٤ُخ MgEr2Se4 اُوٍٞ إٔ ُِٔشًت 

               :   MgTm2Se.4 مركت   - ة
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 MgTm2Se.4نـ الامتظبص معبمم طيف: (IV.28)اُشٌَ  

، GGAثزوش٣ت  MgTm2Se 4ؽ٤ق ٓؼبَٓ الآزظبص اُؼٞئ٢ ُِٔشًت  (IV.25)٣ٞػؼ اُشٌَ . 

٣ٌٖٔ ٖٓ رؾذ٣ذ اخزشام ٓبدح ٖٓ اُؼٞء ثطٍٞ أُٞعخ ٓؼ٤ٖ هجَ آزظبطٜب ثٞاعطخ ٓؼبَٓ الآزظبص 

ُٞؽع ك٢  ،رْ رغغ٤َ الأخ٤ش ًذاُخ ُطبهخ اُلٞرٞٗبد ػ٘ذ اُظشٝف اُؼبد٣خ ٖٓ ػـع ٝؽشاسح اُؼٞئ٢

cmإ٠ُاسرلبع ٓؼبَٓ الآزظبص   (0ev-1ev)أُغبٍ اُطبه٢ 
-1

ٓب٣لغش آزظبص ٝٛزا   20×104

 ، ٤ُؼٞد ك٢ الاسرلبع ك٢ أُغبٍ اُطبه٢  2.5ev، صْ ٣٘خلغ ػ٘ذ اُطبهخ أُشئ٤خ  أُشًت  ُلاشؼخ 

 (2.5ev-12.5ev) ٤ُغغَ  ٓؼبَٓ الآزظبص  ك٢ ؽٞا٢ُcm
-1

 10
4

×140 . 

٣cm٘خلغ ٓؼبَٓ الآزظبص إ٠ُ ه٤ٔخ  (12.5ev- 25ev)ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ 
-1

10
4

، ك٢ أُغبٍ   20×

10رضداد ه٤ٔخ ٓؼبَٓ الآزظبص إ٠ُ إٔ رظَ إ٠ُ اُزسٝح  (25ev-30ev)اُطبه٢ 
4
 cm

-1
ػ٘ذ  160×

30ev  َك٢ أُغبٍ ٗبٗٞٓزش41.33ؽٍٞ ٓٞعخ  ٝٛزا ٓب٣وبث ،(30ev-40ev)  ك٢  ًج٤ش ٗغغَ ر٘بهض

ٗلاؽع رزثزة ك٢ ه٤ٔخ ٓؼبَٓ الآزظبص اُؼٞئ٢ ؽ٤ش ٣زضا٣ذ ٣ٝز٘بهض ك٢  .ه٤ٔخ ٓؼبَٓ الآزظبص 

 اُغؼخ ٝٛزا ٣ؼزٔذ ػ٠ِ ؽبهخ اُؼٞء اُز٢ ٣زْ آزظبطٜب. 

 

 :Refractive index معبمم الانكسبر  -5-3

ٛٞ ٓو٤بط ُغشػخ اٗزشبس اُؼٞء ك٢ ٝعؾ ٓبد١ ٓوبسٗخ  ثغشػزٚ  (Refractive index) الاٌٗغبسٓؼبَٓ 

ٔؼبَٓ شٓضُ. ٣  إ٠ُ عشػزٚ ك٢ أُبدحC ك٢ اُلشاؽ. ٝٛٞ ٣ؼجش ػٖ ٗغجخ عشػخ اُؼٞء ك٢ اُلشاؽ 

 :  ."n" الاٌٗغبس ثبُشٓض
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 آخش إ٠ُ ٝعؾ ٖٓ اُؼٞء ٣ٔش ػ٘ذٓب. ٥خش ٝعؾ ٖٓ اٗزوبُٚ ػ٘ذ اُؼٞء ارغبٙ رـ٤ش ٣ؾذد الاٌٗغبس ٓؼبَٓ

 ارغبٙ ك٢ اُزـ٤ش ٛزا. ع٤َ٘ اٌٗغبس هبػذح ػ٠ِ ث٘بء   عذ٣ذ ثبرغبٙ ٣زؾٍٞ كئٗٚ ٓخزِق، اٌٗغبس ٓؼبَٓ رٝ

 .اُٞعط٤ٖ ث٤ٖ الاٌٗغبس ٓؼبَٓ كبسم ػ٠ِ ٣ؼزٔذ اُؼٞء

 أُٞاد ث٤ٖ الاٌٗغبس ٓؼبٓلاد رخزِق. اُغض٣ئ٢ ٝرش٤ًجٜب أُبدح خظبئض ػ٠ِ رؼزٔذ الاٌٗغبس ٓؼبَٓ ه٤ٔخ

 . ٓبدح ٌَُ ٤ٔٓضح خبط٤خ ٝرؼزجش أُخزِلخ

 :MgEr2Se4انمركت  - أ

 

 .MgEr2Se4ؽ٤ق ٓؼبَٓ  الاٌٗغبس ُـ : (IV.29)اُشٌَ  

، ؽ٤ش ٗغغَ   ه٤ْ  ٓشرلؼخ  ك٢ أُغبٍ   MgEr2Se4ؽ٤ق ٓؼبَٓ الاٌٗغبس ُـ  (III.29)٣ٞػؼ اُشٌَ 

[0ev- 6ev ٝٗغغَ اُزسٝح ػ٘ذ ه٤ٔخ ُِطبهخ ]3.8ev ٣ظَ ك٤ٜب ٓؼبَٓ الاٌٗغبس إ٠ُ ه٤ٔخn=2.45  ،

   .6evٓغ ًَ ص٣بدح ُطبهخ اُلٞرٕٞ كٞم ه٤ٔخ  ٓؼبَٓ الاٌٗغبس  ٤ُز٘بهض

 MgTm2Se4انمركت  - ة
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 .MgTm2Se4: ؽ٤ق ٓؼبَٓ الاٌٗغبس ُـ (IV.30)اُشٌَ  

، ؽ٤ش ٗغغَ ه٤ٔخ MgTm2Se4ؽ٤ق ٓؼبَٓ الاٌٗغبس ُـ  (IV.30)٣ٞػؼ اُشٌَ 

ك٢  n=2، ٤ُز٘بهض إ٠ُ ؽذٝد ه٤ٔخ n= 13ثو٤ٔخ E=0evػظ٠ٔ ػ٘ذ اُطبهخ الأعبع٤خ 

أُغبٍ اُؼٞئ٢  أُشئ٢  ٝأُغبٍ كٞم اُج٘لغغ٢ اُوش٣ت ٝأُشئ٢ ، صْ ٣ز٘بهض أهَ ٖٓ 

 . 8evًِٔب صادد ؽبهخ اُلٞرٕٞ أًضش ٖٓ  n=0evرُي ٓوزشثب ٖٓ ه٤ٔخ 

 :Electron energy loss  فقذ انطبقة الانكترونية -5-4 

 ػ٘ذ ؽبهزٜب اُؼب٤ُخ اُطبهخ راد الإٌُزشٝٗبد ك٤ٜب ٣لوذ اُز٢ اُظبٛشح إ٠ُ ٣ش٤ش الإٌُزش٤ٗٝخ اُطبهخ كوذ  

 (TEM) اُ٘وَ ػجش الإٌُزش٢ٗٝ أُغٜش رو٤٘بد ك٢ ػبدح اُزلبػَ ٛزا ٣ؾذس. ٓبدح أٝ ػ٤٘خ ٓغ رلبػِٜب

 (STEM) .اُلؾض ػجش الإٌُزش٢ٗٝ أُغٜش أٝ

 ٓغ ه١ٞ ثشٌَ ٣زلبػَ الإٌُزشٕٝ كئٕػ٤٘خ، خلاٍ ٖٓ اُؼب٤ُخ اُطبهخ رٝ الإٌُزشٝٗبد شؼبع ٣ٔش ػ٘ذٓب

ٝ ٛزا ٓب ٣ؼشف ثبلاٗزشبس   ؽبهزٚ ٖٓ عضء كوذإ إ٠ُ ٣ؤد١ ٓٔب ُِٔبدح، اُذاخ٤ِخ ٝالإٌُزشٝٗبد اُزساد

 .ؿ٤ش ٓشٕ

 الإٌُزشٝٗبد رلبػلاد ٝدساعخ أُٞاد رؾ٤َِ ك٢ ٜٓٔخ ظبٛشح ٣ؼذ الإٌُزش٤ٗٝخ اُطبهخ كوذ ػبٓخ، ظلخث

 .أُخزِق ُِٔٞاد ٝاُل٤ض٣بئ٤خ ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُج٘بئ٤خ اُخظبئض كْٜ ك٢ ٣ٝغبْٛ داخِٜب،

 MgEr2Se4انمركت  - أ
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 .Mg Er2Se4: ؽ٤ق كوذ ؽبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُـ ) (IV.31اُشٌَ 

ؽ٤ش ٣غغَ  ًِٔب صادد ؽبهخ  Mg Er2Se4ؽ٤ق كوذ ؽبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُـ  (IV.31)٣ٞػؼ اُشٌَ 

ٗغغَ ه٤ْ ٓشرلؼخ ُلوذ اُطبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ  Mg Er2Se4اُلٞرٕٞ  ًِٔب صادد ه٤ْ ُلوذ اُطبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُـ 

ٗلاؽع رزثزة ك٢ ه٤ْ ، 12evكٔب ٣لٞم ػٜ٘ب، رٌٕٞ اُزسٝح ػ٘ذ ه٤ٔخ ؽٞا٢ُ  8evُِٔشًت ك٢ أُغبٍ ٖٓ 

 اُزؼشع ُٜب.ض ك٢ اُغؼخ ٝٛزا ٣ؼزٔذ ػ٠ِ ؽبهخ اُؼٞء اُز٢ ٣زْ ز٘بهرزضا٣ذ ٝرؽ٤ش   كوذ ؽبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ

 MgTm2Se4 انمركت - ة

 

 .MgTm2Se4: ؽ٤ق كوذ اُطبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُـ (III.32)اُشٌَ  
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، ؽ٤ش ٣غغَ ك٢ أُغبٍ اُطبه٢  MgTm2Se4ؽ٤ق كوذ اُطبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ ُـ   (III.32)٣ٞػؼ اُشٌَ 

 ٖٓ0ev  1.8إ٠ُ ؽٞا٢ُev  0.2ٛ٘بى كوذ ُِطبهخ ٌُِزش٤ٗٝخ ٣زضا٣ذ إ٠ُ ؽٞا٢ُarb.unit  صْ ٣ؼٞد ٤ُِز٘بهض

، ٣ٝؼٞد ُِظؼٞد ٓغ   اسرلبع ًَ ه٤ٔخ ُطبهخ اُلٞرٕٞ ٤ُغغَ  3.8evإ٠ُ ؽٞا٢ُ اُظلش ػ٘ذ ه٤ٔخ رزشٝاػ  

إ٠ُ 12evثؼذ رُي ك٢ أُغبٍ ٖٓ أًضش ٖٓ ، ٤ُز٘بهض 12evػ٘ذ ه٤ٔخ 0.4arb .unitروذس ثـ  ه٤ٔخ ػظ٠ٔ 

14ev.  ٗلاؽع رزثزة ك٢ ه٤ْ كوذ ؽبهخ الاٌُزش٤ٗٝخ  ؽ٤ش رزضا٣ذ ٝرز٘بهض ك٢ اُغؼخ ٝٛزا ٣ؼزٔذ ػ٠ِ ؽبهخ

 اُؼٞء اُز٢ ٣زْ اُزؼشع ُٜب.
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 : خلاصة عامة  

 MgEr2Se4في هزا انعًم قًُا بذساست انخىاص انبُيىيت والانكخشوَيت وانضىئيت  وانًغُاطيسيت نًشكبيٍ

في اطاس َظشيت  LAPW، ورنك باسخعًال طشيقت شبه انكًىٌ وانًىجت انًسخىيت  MgTm2Se4و 

و  GGA، يع الاعخًاد عهى انخقشيبيٍ انًعًًيٍ WIN2Kانًذسجت ضًٍ َظاو  DFTانكثافت انخابعيت 

mBJ-GGA. 

 انُخائج انًخحصم عهيها في هزا انعًم كانخاني :

  يثم ثابج انشبكت( انثىابج انبُيىيت انًحسىبتa0   نهًشكب انخي حًج دساسخها حخفق جيذا يع )

يخخزاٌ   MgTm2Se4و   Mg Er2Se4 كلا يٍ انًشكبيٍ انُخائج انخجشيبيت ةانُظشيت انًخىفشة.

 بُيت  يكعبيت يًشكزة الأوجه عاديت  وهي ياحىافق بُيت انًشكباث انسبيُانيت انعاديت.

  ٍححهيم بُيت انعصابت انًحسىبت بيُج باٌ انبهىسة نكم يMg Er2Se4  وMgTm2Se4  

 . downوسبيٍ  up، غيش أَها حخخهف بانُسبت نكم يٍ سبيٍ هي َصف َاقم رو فجىة طاقيت يباششة        

 :MgTm2Se4انًشكب              

 . up :2.685 evحانت انسبيٍ                  

 . down :0.806evحانت سبيٍ                  

 :Mg Er2Se4انًشكب              

 . up :2.4259evحانت انسبيٍ                    

 . down :1.547evحانت سبيٍ                    

 انحالاث كثافت ححهيم طشيق عٍ ححذيذها حى وانُقم انخكافؤ نعصابت الانكخشوَيت انحالاث يصذس 

 .وانجزئيت انكهيت الانكخشوَيت

  في انحانت انعاديت انًسخقشة.وجذَا اٌ كهُا انًشكبيٍ رو طبيعت يغُاطيسيت 

  نكلا انًشكبيٍ خصائض ضىئيت ) دانيت انسًاحيتε( ) الاَكساس يعايم 𝑛(𝜔) ، ويعايم 

بانخفصيم في انفصم انثانث حغيشاث بذلانت طاقى انفىحىٌ  حى ششحها (  انخي ω) α الايخصاص

 .نبحثُا

 Mg Er2Se4في الأخيش نعذو وجىد دساساث سابقت حطشقج بشكم خاص في دساست خىاص انًشكبيٍ 

 ة في دعم الدراسات المستقبلية الواعدة.مساهم، فاَه حعخبش َخائجُا MgTm2Se4و  
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 ملخص:

 spinel(  بًب حعشف بعبئهت انشبنكٕجٍٍُذاث انسبٍُبنٍت X=Er, Tm)MgX2Se4انٓذف يٍ ْزِ انًزكشة ْٕ دساست يشكببث انسبٍُبل راث انصٍغت انعبيت  

chalcogenidesٍث لًُب بذساست ، انخً لالج اْخًبيًب بسبب إيكبٍَبحٓب فً حطبٍمبث خلاٌب انطبلت انشًسٍت ٔانخحفٍز انعٕئً ٔالاسخشعبس ٔانبطبسٌبث ، ح

اسخخذيُب غشٌمت انًٕجت انًسخٌٕت انًزادة خطٍب   MgEr2Se4 ٔMgTm2Se4انخصبئص  انبٌٍُٕت ٔالانكخشٍَٔت ٔانًغُبغٍسٍت ٔانعٕئٍت نكلا انًشكبٍٍ 

(  ببسخخذاو DFTٍَٔت )، ٔحى إجشاء ْزِ انحسبببث فً اغبس َظشٌت دانٍت انكثبفت الانكخشWien2k( ٔانًذيجت فً بشَبيج FP-LAPWٔانكًٌٕ انكبيم )

، بٍُج دساست انخصبئص انبٌٍُٕت أٌ كلا انًشكبٍٍ ٌخخزاٌ بٍُت يكعبٍت يًشكزة الأٔجّ نهبهٕساث انسبٍُبنٍت انعبدٌت، لٍى  mBJ-GGA ٔGGAحمشٌب يٕظع  

خبهٕسة  انخً ححصهُب عهٍٓب حكٌٕ لشٌبت جذا يٍ انمٍى انخجشٌبٍت انسببمت، كى بٍُج َخبئج حسبببث انخصبئص الانكخشٍَٔت اٌ انًٕاد انًذسٔست ٔانً  a0ثببج انشبكٍت

ًٍت نعصببت انُمم حمعبٌ َظشا نٕجٕد يبَع غبلً يببشش بٍٍ أعهى لًٍت نعصببت انخكبفؤ ٔأدَى ل )أَصبف انُٕالم(فً انُظبو انًكعب حُخًً نعبئهت أشببِ انُٕالم

ٔسبٍٍ up، فً كم يٍ حبنخً انسبٍٍ band Gapفً َمطت انخُبظش نًُطمت بشٌهٌٍٕ نهًشكببٍٍ غٍش أَُب َلاحع  ٔجٕد اخخلاف فً لًٍت  يُطمت انًبَع انطبلً 

down عهى انزٌبدة فً انخٕصٍم انكٓشببئً، ًْٔ يٍ ، ْٔزا يب ٌعشف ببنخطعٍى  انزي ٌٓذف  نخمهٍم يٍ لًٍت  انًبَع انطبلً لأشببِ انُٕالم يًب ٌسبعذ

نًٓب انخً  PDOSنهًشكبٍٍ ٔكزنك دساست انكثبفت انجزٌئٍت  DOS انخصبئص انخً حعفٍٓب انًشكببث الأسظٍت انُبدسة، ٔبعذ انذساست بٕاسطت انكثبفت انكهٍت

ٔ  MgEr2Se4فً انًشكب  Erنكم يٍ انعُصشٌٍ   downَٔبث سبٍٍ لإنكخش fبٍُج أٌ انًسؤٔل عهى انفشق فً الاخخلاف فً لٍى انًبَع انطبلً ْٕ حبلاث  

ًٌخهكبٌ بٍُت يغُبغٍسٍت فً  MgEr2Se4  ٔMgTm2Se4، أيب ببنُسبت نهخصبئص انًغُبغٍسٍت فكلا انًشكبٍٍ MgTm2Se4فً انًشكب  Tmانعُصش 

انسببمت، فًٍب ٌخص انُخبئج انعٕئٍت نكم يٍ انًشكبٍٍ خصبئص ظٕئٍت  حبنخًٓب انعبدٌت، ٔأٌ لًٍت انعزيٍٍ نكم يًُٓب حخٕافك نحذ كبٍش يع انمٍى انخجشٌبٍت

ى حٕافك يع انُخبئج فشٌذة ٔيًٍزة  حُفشد حسب انغشض  يٍ اسخعًبنٓب، فً الأخٍش ًٌكٍ انمٕل َظشا نمهت انذساسبث انعهًٍت فً ْزا انصذد فبَُب َجذ  بعط انمٍ

 ٓب ، فخأخز كًشجع نهذساسبث انٕاعذة.انخجشٌبٍت فًٍب بععٓب اَخش نعذو حٕفش دساسبث بخصٕص

 mBJ-GGA ٔGGA،   حمشٌب يٕظع  DFT، دانٍت انكثبفت  spinel chalcogenidesانشبكٕجٍٍُذاث انسبٍُبنٍت  : الكلمات المفتاحية

 .PDOS،  انكثبفت  انجزئٍت  DOS، انكثبفت انكهٍت band Gapيُطمت انًبَع انطبلً  ،(FP-LAPWانكًٌٕ انكبيم )

AbstracT 

The objective of this memorandum is to study the spinel chalcogenides compounds with the general formula MgX2Se4 

(X=Er, Tm), known as spinel chalcogenides family, which have gained interest due to their potential in applications such 

as solar energy cells, optical stimulation, sensing, and batteries. We have investigated the structural, electronic, magnetic, 

and optical properties of both compounds, MgEr2Se4 and MgTm2Se4. We utilized the full potential linearized 

augmented plane wave (FP-LAPW) method within the Wien2k program. These calculations were performed within the 

framework of density functional theory (DFT) using the mBJ-GGA and GGA approximations. The study of structural 

properties revealed that both compounds adopt a face-centered cubic structure similar to regular spinel crystals. The 

obtained lattice constant values (a0) were very close to the previous experimental values. Furthermore, the results of 

electronic property calculations indicated that the studied materials, when crystallized in the cubic system, belong to the 

family of semiconductor materials due to the presence of a direct energy band gap between the highest valence band and 

the lowest conduction band, located at the Brillouin zone symmetry point. However, we observed a difference in the 

band gap value (bandgap energy) between the spin-up and spin-down states. This difference is known as spin 

polarization, which aims to reduce the band gap value of semiconductors, thereby increasing electrical conductivity. This 

characteristic is provided by rare earth compounds. Additionally, the study included the total density of states (DOS) and 

partial density of states (PDOS) for both compounds. It revealed that the f states of spin-down electrons for Er in 

MgEr2Se4 and Tm in MgTm2Se4 compounds play a significant role in the difference in the band gap values. As for the 

magnetic properties, both compounds, MgEr2Se4 and MgTm2Se4, exhibit magnetic structures in their normal states, and 

their magnetic moments largely agree with the previous experimental values. Regarding the optical results, each 

compound exhibits unique and distinct optical properties that can be utilized based on specific purposes. Finally, due to 

the limited scientific studies in this field, some of the obtained values are in agreement with experimental results, while 

others lack corresponding studies. Therefore, this work serves as a reference for promising future studies. 

 

Keywords: spinel chalcogenides, DFT, mBJ-GGA approximation, GGA, Full potential-linearized augmented plane 

wave (FP-LAPW), Band gap, Total density of states (DOS), Partial density of states (PDOS) 
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Résumé  :  

L'objectif de cette note est d'étudier les composés spinelles chalcogénures ayant la formule générale MgX2Se4 (X=Er, 

Tm), connus sous le nom de famille des chalcogénures de spinelle, qui suscitent un intérêt en raison de leurs applications 

potentielles dans les cellules solaires, la stimulation optique, la détection et les batteries. Nous avons examiné les 

propriétés structurales, électroniques, magnétiques et optiques des deux composés, MgEr2Se4 et MgTm2Se4. Nous 

avons utilisé la méthode de plan d'onde linéarisée augmentée à potentiel complet (FP-LAPW) dans le programme 

Wien2k. Ces calculs ont été effectués dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) en utilisant les 

approximations mBJ-GGA et GGA. L'étude des propriétés structurales a révélé que les deux composés adoptent une 

structure cubique à faces centrées similaire à celle des cristaux de spinelle réguliers. Les valeurs des constantes de réseau 

obtenues (a0) étaient très proches des valeurs expérimentales précédentes. De plus, les résultats des calculs des 

propriétés électroniques ont indiqué que les matériaux étudiés, lorsqu'ils sont cristallisés dans le système cubique, 

appartiennent à la famille des matériaux semi-conducteurs en raison de la présence d'une bande interdite d'énergie 

directe entre la bande de valence la plus élevée et la bande de conduction la plus basse, située au point de symétrie de la 

zone de Brillouin. Cependant, nous avons observé une différence de valeur de la bande interdite (énergie de la bande 

interdite) entre les états de spin vers le haut et les états de spin vers le bas. Cette différence est appelée polarisation de 

spin, qui vise à réduire la valeur de la bande interdite des semi-conducteurs, augmentant ainsi la conductivité électrique. 

Cette caractéristique est fournie par les composés des terres rares. De plus, l'étude a inclus la densité d'états totale (DOS) 

et la densité d'états partielle (PDOS) pour les deux composés. Elle a révélé que les états f des électrons de spin vers le 

bas pour Er dans MgEr2Se4 et Tm dans MgTm2Se4 jouent un rôle important dans la différence des valeurs de la bande 

interdite. En ce qui concerne les propriétés magnétiques, les deux composés, MgEr2Se4 et MgTm2Se4, présentent des 

structures magnétiques dans leurs états normaux, et leurs moments magnétiques correspondent largement aux valeurs 

expérimentales précédentes. En ce qui concerne les résultats optiques, chaque composé présente des propriétés optiques 

uniques et distinctes pouvant être utilisées en fonction des besoins spécifiques. Enfin, en raison du nombre limité 

d'études scientifiques dans ce domaine, certaines des valeurs obtenues concordent avec les résultats expérimentaux, 

tandis que d'autres manquent d'études correspondantes. Par conséquent, ce travail sert de référence pour de futures 

études prometteuses. 

Mots-clés : spinelles chalcogénides, théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), approximation mBJ-GGA, GGA, 

onde plane augmentée linéarisée en potentiel total (FP-LAPW), bande interdite, densité d'états (DOS), densité partielle 

d'états (PDOS) 

 


