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 عامة مقدمة
لمسعادف (Les monocouches) الخقيقة  الأحادية كانت البشية الإلكتخونية والخرائص السغشاطيدية لمظبقات

 وتستمػ مغشاطيدية ذاتية   (Ferromagnétique)غشاطيديةوخاصة طبقات الحجيج نغخا لسيدتيا السالانتقالية 

(Aimantation spontanée)  مؾضؾعًا لمعجيج مؽ مجسؾعات البحث الشغخية والتجخيبية عمى مجار العقج

 .الرشاعي الساضي بدبب خرائريا الفيديائية السختمفة السثيخة للاىتساـ في السجاؿ التكشؾلؾجي

لعجد كبيخ مؽ التظؾرات الشغخية التي أدت، في الؾاقع، إلى استشتاجات  حيث كانت ىحه الشقظة مؾضؾعًا 

أكبخ مؽ تمػ  أو السداحات والظبقات الحجيجية الأحادية حؾ مغشاطيدية عمى الدظ عدوـمتؾافقة حؾؿ وجؾد 

 .(massif)الأشكاؿ الحجسية السؾجؾدة في 

، في استشداخ وشخح  (DFT)فةكثاالدالية القائسة عمى نغخية  ab-initio إف نجاح ما يدسى بظخؽ  
الخرائص الفيديائية لمسؾاد، يعكذ فعاليتيا ويبخر استخجاميا عمى نظاؽ واسع. تدسح ىحه الأساليب 
عمى وجو الخرؾص بفيؼ أفزل لفيدياء السعادف الانتقالية. في الؾاقع، أثبتت طخؽ حداب البشية 

فعاليتيا في تحجيج  (GGA) لتجرج السعسؼوتقخيب ا (LDA) الإلكتخونية في تقخيب الكثافة السحمية
خرائص الحالة الأرضية. تست دراسة الأفلاـ السعجنية الخقيقة بذكل خاص لخرائريا الفيديائية 

عمى ومشيا  السحجدة لمغاية والتي أثبتت أنيا مفيجة ججًا في مجسؾعة متشؾعة مؽ التظبيقات الرشاعية.
 ,cartes mémoires, CD, DVD) الأقخاصعمى  السعمؾماتوتدجيل  سبيل السثاؿ، تخديؽ

DD,,,,,,,,,) السغشاطيدية  رؤوس التدجيلوصشاعة  عمى الأقخاص(Les têtes magnétiques)  وما
بذكل مفرل  ثلاثة فرؾؿ: في الفرل الأوؿ، نقجـ سحكخةيتزسؽ العسل الحي نقجمو في ىحه ال. إلى ذلػ

 (GGA)  ، ثؼ تقخيب التجرج السعسؼ (LDA)السحمية الكثافة وكحلػ تقخيب  DFTالكثافة دالية نغخية عؽ
 ., وبذكل مؾجد عؽ التقخيبات الدابقة ليا انظلاقا مؽ معادلة شخوديشغخلتحديؽ ىحه الظخيقة الأخيخة

وىي السدتعسمة  (FLAPW)السؾجات السدتؾية الستدايجة خظياطخيقة لذخح الفرل الثاني مخرص 
 ةفي الفرل الثالث قسشا بجراسة الخرائص السغشاطيدية لظبق كخة.السحالبشية الإلكتخونية في ىحه  لحداب
 وانييشا بخلاصة عامة. الشتائجالأحادية مع تحميل ومشاقذة  الحجيج
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  مقدمة 1.1

نغاـ مكؾف مشح عذخيشيات القخف الساضي تؼ التؾصل الى انو يسكؽ التعبيخ عؽ التفاعل الحادث بيؽ 

جديؼ بعبارة رياضية متسثمة في عبارة شخوديشغخ والتي تعخؼ بجالة السؾجة وىي أساس الفيدياء   Nمؽ

 الكسية.

 صشفيؽ:والتي يسكؽ ترشيفھا في ىشاؾ عجة طخؽ وأساليب متبعة في حل معادلة شخودنغخ لشغاـ كسؾمي 

 (  empirical ) semi يبيةويذسل الظخؽ السدساة طخؽ شبو تجخ  الأول:الرنف  

لاحتؾاء ھحه الشساذج عمى بعض السعاملات التي لا يسكؽ تحجيج قيسھا إلا بالاستعانة ببعض  ػذلو 

 التجخيبية. السعظيات

ىحه الظخؽ تجعل مؽ السسكؽ ، ab-initio  فيذسل الظخؽ السدساة طخؽ السبادئ الأولى الثاني:الرنف 

 كييكمو الالكتخوني وطاقة التأيؽ ...الخ.تحجيج الخرائص الفيديائية والكيسيائية لشغاـ ما 

ادف في الؾاقع اتاحت ىحه الظخؽ دراسة وترشيف البشى وتحؾلات الظؾرالسدتحث تحت ضغط السع

التي تحتؾي عمى معادف اكثخ تعقيجا مثل السعادف بالشدبة لمسخكبات  حاؿالالبديظة، لكؽ ىحا ليذ ىؾ 

مؽ ناحية أخخى  (.5f( والأكتشيجات )4fأو الأتخبة الشادرة ))اللانثانيجات  fو dالانتقالية ذات السجارات 

 دراسة الخؾاص الفيديائية ليحا الشؾع مؽ السؾاد.

 Car and R .Parrinelloبخيشمؾ ور.كار مؽ قبل ـ. 5985اـ ع في ab-initioأوؿ استغلاؿ لحدابات 

[1] M ومشح ذلػ الحيؽ أصبح لجراسة الجيشاميػ الجديئية لأساليب ،ab-initio  صجى كبيخ وأثسخت ىحه

 الظخيقة وانتذخت في العجيج مؽ اتجاىات البحث.

لسعخفة مختمف الخرائص الفيديائية لمسؾاد الرمبة عميشا دراسة نغاـ الإلكتخونات في التفاعل مع بعزيا 

 البعض وتفاعميا مع الأيؾنات.
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وف في بمؾرة، لأف ىحه إلكتخ  Nرائص الحالة الأساسية يكؾف صعب ججا لشغاـ مكؾف مؽ خإيجاد ف إ

ة يمدتعرالسؾاد تحتؾي عمى أنؾية وإلكتخونات تتفاعل كيخبائيا فيسا بيشيا ، وليحا تكؾف معادلة شخوديشغخ 

 .DFTالحل حدابيا، لحلػ وضعت عجة تقخيبات مؽ بيشيا، طخيقة دالية الكثافة 

  Density Functional Theory نظریة دالیة الكثافة 2.1

وھي  الالكتخونات، في والستسثمة بيشھا فيسا الستفاعمة الجديسات كبيخمؽ عجد عمى مبةالر السؾاد تحتؾي 

 بمؾري  مؾجبة الذحشة وتكؾف عادة مختبة في نغاـ جديسات، وھي الحريةجديسات سالبة الذحشة، والأنؾية 

سات. مؽ الجديZN  +  Nد لعج كھخومغشاطيدي تفاعل مدألة أماـ سشكؾف  نؾاة  N لجيشا كافشبكي. إذا 

بسا أف الخؾاص الفيديائية لمسادة الرمبة مختبظة ارتباطا وثيقا بجيشاميكية ھحه الجديسات الخفيفة فإف 

تتعمق خؾاص السادة الرمبة بحخكية ھحه  الكسي. السيكانيػوصف ھحه الجسمة يتظمب استخجاـ قؾانيؽ 

نيكا الكؼ بؾاسظة معادلة الجديسات الخفيفة.تؾصف حخكية ھحه الجسمة مؽ الجديسات الخفيفة في ميكا

  : [2]شخوديشغخ السدتقمة عؽ الدمؽ والتي تعظى بالعبارة التالية

                                                                                         (   )  

 .الأساسٍتھً طاقت الحالت  Eھً دالت الموجت و  ⎹Ψ⟩حٍث 

Ĥ  ٌعطى  ًرجوفً غٍاب الحقل الخا ٌمثل جمٍع التفاعلاث بٍه الجسٍماث المكووت للبلورة،ھو الھاملتووٍان الذي

 لاقت:الھاملتووٍان بالع

  
   

   
 ∑   

 

 

 
  

   
 ∑   

   
 

     
 ∑

  

⎹       ⎹
 

 

       
∑

     

⎹     ⎹   

 
 

    
  ∑

       

⎹      ⎹   
                                                                            (   )   

 وتبدط العلاقة الى :

                                                                     (   ) 

 حيث:
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 الكتخوف. –طاقة تفاعل الكتخوف      الظاقة الحخكية لمشؾاة ،     الظاقة الحخكية للالكتخونات ،     

 نؾاة. –طاقة تفاعل نؾاة :      الكتخوف، –طاقة تفاعل نؾاة       

 شحشة الأنؾية .   ،  αة كتمة الشؾاة   ،  تمة الالكتخوف ك    

 .βو  𝛼السدافة بيؽ الشؾاتيؽ  ⎹      ⎹

 .  و الإلكتخوف  αالسدافة بيؽ الشؾاة ⎹     ⎹

 . و الإلكتخوف   الساسفة بيؽ الإلكتخوف  ⎹       ⎹ 

  
                                                                        : قتومؤثخ لابلاس  علا  

                                                    

   
       

  

   
   

  
  

   
 

وبالتالي حل معادلة شخوديشغخ الستفاعمة ، تتكؾف السؾاد الرمبة مؽ عجد كبيخ مؽ الإلكتخونات والأيؾنات 

، و  5       مؽ البمؾرة التي تحتؾي عمى حؾالي  3سؼ5مثاؿ : بأخح ، غيخ واضح ومدتحيل  يربح

54   Z  ا سيتقخيبا ، ومؽ السدتحيل إيجاد حل عاـ تحميميا او رق 2       فإف عجد الستغيخات يربح

 لتبديظيا وحميا.خجاـ عجد مؽ التقخيبات عمى مدتؾيات مختمفة كاف ليحه السعادلة ، لحا يتظمب است

 اوبنهايمر –تقریب بهرن  1.3

ويدسى أيزا التقخيب الاديباتيكي الكاعؼ ،مؽ أجل تقميل تعقيج حل معادلة شخوديشغخ ،تؼ تقجيؼ تقخيب 

حخكة الالكتخونات بؾرف استشادا الى حكيقة أف الشؾى أثقل بكثيخ مؽ الالكتخونات .أي الاعتساد عمى فرل 

الى     تداوي تقخيبا مؽ  Mعؽ الأنؾية ،بحيث أف كتمة الالكتخوف أقل بكثيخ مؽ الشؾاة ) كتمة الشؾاة 

 .( m كتمة الالكتخوف     

 . [3]في حيؽ أف سخعة الالكتخونات أكبخ بكثيخ مؽ سخعة الشؾاة 
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 ،     ث تعتبخ ساكشة أماـ الالكتخونات شغخ يتؼ اىساؿ الظاقة الحخكية لمشؾاة ، بحييفي معادلة شخود

.أي يربح الياممتؾنياف الكمي لمجسمة مؤلف مؽ ىاممتؾنياف     تفاعل الانؾية فيسا بيشيا ثابت  و

 إلكتخوني وىاممتؾنياف نؾوي عمى الذكل :

                                                                               (   ) 

 : ػػيعخؼ ب   حيث: الياممتؾنياف الإلكتخوني 

                                                                        (   )                                           

 خفة كالتالي :مع للإلكتخونات شخود يشغخإذف تربح معادلة 

    (   )  [                ]  (   )                                       (   ) 

رل السذكمة الالكتخونية عؽ مذكمة يف لأنو adiabatic يؾصف ىحا التقخيب بانو ثابت الحخارة )كاعؼ (

)الفؾنؾنات( عمى  لسعالجة مذكمة الاىتدازات الذبكة    و    جيؼ اىتدازات الذبكة. يسكششا دائؼ تق

 انو لا يؾجج تبادؿ لمظاقة بيؽ الشغاـ الالكتخوني مؽ ناحية ، وانساط الاىتداز مؽ ناحية أخخى.افتخاض 

وفي الغالب لا جديسا ،  ZN( جديؼ الى 5+Z)Nبؾاسظة ىحا التقخيب تؼ اخترار متغيخات الشغاـ مؽ 

 شخود يشغخ( تحميميا ولا رقسيا ، لحا أوججت وطؾرت طخؽ أخخى لحل معادلة 6   يسكششا حل السعادلة )

 ρكثافة الالكتخوف  باستخجاـفؾؾ، وأخخى  –كالتي تعتسج عمى الجالة السؾجبة السدساة طخيقة ىارتخي 

 لشغخية دالية الكثافة. 

 تقریب هارتري  14.

حيث يعتسج تقخيب ىارتخي عمى نسؾذج الإلكتخوف السدتقل أي أف  ويعخؼ أيزا بتقخيب الحقل الستؾسط،

 .كل إلكتخوف يتحخؾ بذكل مشفخد ومدتقل في حقل متؾسط متؾلج عؽ الأنؾية وباقي الإلكتخونات الأخخى 
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وبالتالي يربح مؽ  ، [4] السذكل مؽ عجد كبيخ مؽ الإلكتخونات إلى إلكتخوف وحيج يتغيخ لجيشاأي 

  :السؾجية لمشغاـ الإلكتخوني بججاء مباشخ لمجواؿ الأحادية الإلكتخونية بحيثالسسكؽ وصف الجالة 

  (       )  ∏    (  )  
  
      (  )   (  )       

 (   
)                           

   (7 - 1) 

 :الإلكتخوناتؽ مجسؾع طاقات جسيع كسا تربح طاقة الشغاـ عبارة ع

  =∑   
  
                                                                       (8 – 1) 

        بالذكل التالي : i للإلكتخوف يسكؽ كتابة الياممتؾنياف 

(9 - 1)                                           )   (  )        
     

  
        

 حيث:

  (  )  
 

 
∑ (

   

⎹     ⎹
  الكسؾف الفعاؿ ليارتخي                                        (

      ∑ (
      

 . αفي الحقل الانؾية   الظاقة الكامشة للإلكتخوف : (  )     ⎹     ⎹

 الشحؾ التالي: ىلإلكتخوف الؾاحج والتي تدسى معادلة ىارتخي عمل شخود يشغخإذف يسكششا كتابة معادلة 

              (   

  
  

     (  )     (  ))    (  )      (  )                 (10 -1)  

 قریب هارتري_فهكت 5 1.

لا تحتخـ ( شخوديشغخ لمجديؼ الؾاحج معادلة) ـ بيؽ العالؼ فؾؾ أف الجالة السؾجية ليارتخي 5931في عاـ

لأف الإلكتخوف عبارة عؽ فيخميؾف وبالتالي دالة السؾجة ضج متشاعخة بالشدبة  الاستبعاد لباولي، مبجأ

وىحا ما أىسمو ىارتخي، و لتجاوز ىحا القرؾر السؾجؾد في تقخيب ىارتخي قاـ فؾؾ أي إلكتخونيؽ  لتبادؿ 
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إلكتخوف Nاحتساؿ لؾضع!Nالعيب وذلػ بإدخاؿ مبجأ الدبيؽ لشغاـ الإلكتخونات بحيث يؾجج بترحيح ىحا

 مؾضع : Nعمى

 :  Nإلكتخوف في مؾضع   Nعمى سبيل السثاؿ أوؿ احتساؿ وضع

(   (  )   (  )    (  )     (   )                                                    (    ) 
 :   احتساؿ اخخ

(   (  )   (  )    (  )     (   )                                
 .الشؾع حج لشفذ N!وىكحا بتظبيق كل التبجيلات نحرل عمى

لتربح بكل محجد (-)و  (+)دالة السؾجة ىي مجسؾع كل الحجود مع الأخح بعيؽ الاعتبار الإشارتيؽ
 [5]"محجد سلاتخ"يدسى 

      (            )  
 

√  
|
   (  )    (  )     (  )

   (  )    (  )     (  )
|           (    ) 

   حيث:
 

√  
 rثابت التؾحيج :

  ∫   (          ) [(
   

  
  

     (       ))]   (          )  

 
 

 
∑ ∫   (          )

  

   
   

  (          )                    (    ) 

 :ويسكؽ كتابتيا أيزا بالذكل التالي
   

  
  

   ( )    ( )  ( )  ( )  ( )  ∑ ∫
  

|    |
  

 

 

( )  ( )  ( )  

     ( )                                                                                                              (    ) 

فؾؾ ىؾ حج كسؾف التبادؿ الحي يعظى - الحج الحي أحجث فخقا بيؽ تقخيب ىارتخي وتقخيب ىارتخي 
 :بالعلاقة

    ∑ ∫
  

|    |
  

 

 

( )  ( )  ( )      ( )                          (    ) 
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باستخجاـ ىحا التقخيب يربح الحداب ثكيلا نؾعا ما، بالإضافة إلى أنو غيخ دقيق، ففي الؾاقع ييسل 

 لستعاكدةفؾؾ تفاعلا كسيا ىاما وىؾ طاقة الارتباطات بيؽ الإلكتخونات ذات الدبيشات ا-تقخيب ىارتخي 

فسؽ بيؽ الرعؾبات التي ترادؼ حداب بشية عرابات الظاقة ىؾ تحجيج الكسؾف داخل البمؾرة حيث .

ونتيجة لحلػ فإف .    عمى وجؾد الإلكتخونات في السؾضع    يعتسج احتساؿ وجؾد إلكتخوف في السؾضع

 ييا.دائسا مبالغ ف فؾؾ-الظاقة التي يتؼ الحرؾؿ عمييا بؾاسظة تقخيب ىارتخي 

ىشاؾ بجيل فعّاؿ وواعج لمغاية لمتغمب عمى ىحه الرعؾبات وىي طخيقة عسمية تعخؼ بشغخية الجالة 

 الؾعيفية لمكثافة.

 نظریة دالیة الكثافة6.1 

اليا واحجة مؽ أكثخ الظخؽ ح DFT(   Density Functional Theoryتعج نغخية دالية الكثافة )

لكسية لمبشية الالكتخونية لمسادة )الحرات ،الجديئات والسؾاد السدتخجمة عمى نظاؽ واسع في الحدابات ا

وتعؾد أصؾليا الى الشسؾذج الحي طؾره العالساف الرمبة( في فيدياء السؾاد السكثفة وكحلػ في كيسياء الكؼ ،

 .[6 ,7]تؾماس وفيخمي في أواخخ العذخيشات

ة الإلكتخونية لشغاـ السادة ،لكشو لؼ تؼ استخجاـ الكثافة الإلكتخونية كستغيخ أساسي لؾصف خرائص البشي

 شكل الكسؾف،–يبخىؽ إلا مؽ خلاؿ نغخيتي ىؾىشبارغ وكؾىؽ ،والتي استعسمت في كتابة كل السؤثخات 

 للإحجاثياتالتي تكؾف كجالة   ( )ρ، وعشرخ الكثافة الالكتخونية دالة السؾجة لتحيج الظاقة الكمية 

(x,y,z)-  الإلكتخونات بالذكل: لشغاـ  تكتب الظاقة الكمية 

   ρ( )                                                                                 (    ) 

الإلكتخونية والسغشاطيدية لبمؾرة دورية واحجة  تعج الجراسة عمى السدتؾى الحري لمخرائص البشيؾية ،السخنة،

 الرمبة.مؽ السؾضؾعات التقميجية لفيدياء الحالة 
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في نغخية دالية الكثافة ،يتؼ التعبيخ عؽ خرائص الحالة الأساسية )دالة السؾجة( لشغاما بمؾريا دوريا 

نؾى ذرية في تفاعل متبادؿ مع الإلكتخونات كجالة لكثافة الإلكتخوف ،أي تقميل إحجاثيات  Nيتكؾف مؽ 

كمة أحادية الجدؼ أو ثشائية ،وتؼ جدؼ الى مذ Nالستغيخات غيخ السعخوفة ،وإعادة صياغة مذكمة الكؼ 

 او تذكيل مؾاد ججيجة .اقتخاح العجيج مؽ الشساذج الشغخية لتفديخ الكياسات التجخيبية أو التشبؤ بآثار 

  فيرمي -نظریة تهماس1.6.1 

ـ صاغ كل مؽ تؾماس وفيخمي الظاقة الكمية لغاز الإلكتخونات اللامتجاندة كجالة لكثافة 5927في سشة

 ؾف وىؾ تقخيبيمي، وذلػ بإجخاء عجة تقديسات عمى مشظقة بخ  [8, 9]ت السعخوفة لغاز متجانذالإلكتخونا

أي أنو نسؾذج إحرائي لتقخيب التؾزيع الإلكتخوني  مؾضعي لا يأخح بعيؽ الاعتبار ارتباط الإلكتخونات،

ؾف يمشاطق بخيم حيث أنو عشج آخخ تقديؼ تعتبخ الكثافة الإلكتخونية ثابتة في كل مشظقة مؽ.حؾؿ الحرات

 السقدسة.

ىحا الشسؾذج أعظى صؾرة عؽ إمكانية الاعتساد عمى الكثافة الإلكتخونية لحداب الظاقة الحخكية، وتكتب 

 :عمى الذكل التالي  ـالظاقة الكمية لمشغا

  ∫   [ ( )]                                                                     (    ) 

 :ػػوتعظى كثافة الغاز الستجانذ ب

ρ   
 

 
 (

   

  
)

 

   
                                                                    (    ) 

 :ػػػوالظاقة الحخكية لغاز متجانذ تعظى ب

  
 

 
                                                                             (    ) 

  حيث:
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 .x:طاقة الشغاـ عشج السؾضع     

ρ :  .كثافة الغاز الستجانذ 

 طاقة فيخمي. :     

 نجج : (    )و(    ) مؽ السعادلتيؽ الدابقتيؽ 

    
   

 
 

   

(   )
 
                                                                               (    ) 

  
 

 

   
 
 

   

(   )
 
                                                                                 (    ) 

 فيخمي ىي: -الظاقة الحخكية لتؾماس

    ∫                                                                                (    )  

 أي:

    
 

 

  

   

(   )
 
  ∫  

 
                                                                          (    ) 

تقخيب مؾضعي لكثافة الإلكتخونات ولا يأخح بعيؽ الاعتبار  فيخمي ىي-وكسا ذكخنا فإف نغخية تؾماس

 فيخمي تأخح الذكل التالي:-إذف الظاقة الكمية لشغاـ الإلكتخونات في تقخيب تؾماس.ارتباط الإلكتخونات

    
 

 

  

   
(   )

 

  ∫  
 

    ∫  ( ) ( )   
 

 
∫

 ( ) (  )

|    |
                (    )

                      
  

 كسا أجخيت بعض التحديشات ليحه الشغخية: 

 :فعل التبادؿ السقتخح مؽ طخؼ ديخاؾ:أولا

           ∫  
 
                                                                         (    ) 

 فعل الارتباط السقتخح مؽ طخؼ فيغشد::ثانيا
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  [ ]   
      

 
 

       
 
 

                                                                    (    ) 

 نظریتا هههنبارغ وكههن 2.6.1

ؾىؽ بؾضع القاعجة الأساسية لمشغخية الجالية لمكثافة مؽ ـ قاـ كل مؽ العالساف ىؾىشبارغ وك5964في عاـ

 خلاؿ نغخيتيسا التي أثبتت إمكانية استغلاؿ الكثافة في حداب خرائص

 .الشغاـ، لكشيا بقيت مؽ غيخ تظبيق إلى أف أكسل العالؼ كؾىؽ ما بجأ بو و أوجج تظبيقا لو

ت الستفاعمة وتتمخص في نغخيتي كؾىؽ قابمة لمتظبيق عمى أي نغاـ مؽ الجديسا-نغخية ىؾىشبارغ

 أساسيتيؽ ىسا:

 بالشدبة لأي نغاـ جديسي في الحالة الأساسية في تفاعل مع كسؾف خارجي :النظریة الأولى     

،أي جسيع خرائص  ( ) لمشغاـ تعخؼ بالكثافة الإلكتخونية )كسؾف الانؾية( فاف الظاقة الكمية  

 الشغاـ 

 الإلكتخونية. كثافةيسكؽ معخفتيا إذا عخفت ال

                                                                       (    ) 

 ( )   [ ]  ∫  ( )    ( )                                                   (    ) 

∫ حيث:  نؾاة. -إلكتخوف يسثل  :       ( )    ( ) 

كؾىؽ وتعخؼ عمى أنيا دالة وحيجة مؽ أجل أي نغاـ متعجد الإلكتخونات -ىي دالة ىؾىانبخغ:  [ ] 

 كتابتيا عمى الذكل التالي : ويسكؽ

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



12 
 

 لة شاممة لمكثافة الإلكتخونية.دا : ( ) 

 الظاقة الحخكية لمشغاـ الإلكتخوني. : [( ) ] 

 إلكتخوف.-طاقة التفاعل إلكتخوف :   [( ) ]    

 .لكؽ لؼ تُعخؼ العبارة التحميمية ليحيؽ السقجاريؽ

 النظریة الثانیة:  

ثافة الإلكتخونية لمحالة ق مع الكتشص ىحه الشغخية عمى أف الحج الأدنى لمظاقة الكمية لمشغاـ يتؾاف

 وتكتب بالذكل التالي:   ( )     الأساسية

            ( )                                                                  (    ) 

 ( )  ⟨ | | ⟨                                                                        (    ) 
 ( )  ⟨ |   | ⟨                                                                (    ) 
 ( )  ⟨ | ( )| ⟨                                                                  (    ) 

 الظاقة الحخكية للإلكتخونات. :   

 .الإلكتخونات كسؾف تفاعل:    

 دالة شاممة لمكثافة الإلكتخونية. :  ( ) 

 الخرائص الإلكتخونية لجسيع الأنغسة.يسكششا حداب  ( ) إذف بسعخفة 

 شام-معادلة كههن 3.6.1

إف حخكة الإلكتخونات يرعب وصفيا بذكل دقيق مؽ خلاؿ كثافتيا الإلكتخونية، كسا أف مبجأ باولي 

ولتحقيق  .[10]تعقيجا بدبب الجواؿ السختمفة التي يجب أخحىا بعيؽ الاعتبارللاستبعاد يجعل الأمؾر أكثخ 
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مؽ خلاؿ وضع  (   ) لغاية، قاـ كل مؽ كؾىؽ وشاـ بتظؾيخ نغخية الجالة الؾعيفية لمكثافةاىحه 

 .معادلات محاكية لسعادلة شخوديشغخ بيجؼ تحجيج الجواؿ السؾجية التي تؾافق أقل قيسة لمظاقة الكمية

تخزع  ( غيخمتفاعمة)التغمب عمى ىحه السذكمة باستخجاـ نغاـ فعمي لإلكتخونات مدتقمة  إذف تؼ

ناتجة عؽ الانؾية والإلكتخونات الأخخى، بحيث يكؾف لجييا نفذ الكثافة       ( )خارجية فعّالةلكسؾنات 

شاـ بالعلاقة -ى طاقة كؾىؽ، وتعظ [11]الإلكتخونية لمشغاـ الحكيقي، مع الأخح بعيؽ الاعتبار مبجأ باولي

 :الآتية

      ( )   ∫  ( )     ( )                                                            (    ) 

      ( )    ( )     ( )  ∫  ( )     ( )                                (    ) 

    ∑    

  

   

|
   

  
  

 |                                                                       (    ) 

   
  

 
∫

 ( ) (  )

|    |
                                                                                   (    ) 

 حيث:

السدتقمة، يسكؽ كتابتيا عمى أساس الحالات الإلكتخونية لجديؼ  للإلكتخوناتالظاقة الحخكية :    

 . (  )واحج

 .طاقة ىارتخي أو طاقة التفاعل الكؾلؾمي السختبظة بالتفاعل الحاتي لكثافة الإلكتخوف :     

نات الحخة عمى كل مؽ طاقة ىارتخي وطاقتيا الحخكية، رياضيا يتؼ أخح يعتسج وصف حالات الإلكتخو 

بيؽ الظاقة الحخكية الحكيكية وطاقة الإلكتخونات غيخ الستفاعمة بالإضافة إلى الفخؽ بيؽ طاقة  الفخؽ 

 و التي تعظى بالذكل:    ارتباط-وطاقة ىارتخي في عبارة طاقة التبادؿ التفاعل الحكيكية
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   ( )  [ ( )    ( )]  [   ( )    ( )]                                          (    ) 

 وبتظبيق مبجأ التغايخ:

    

   
 ( )

 
   

   
 ( )

 [
   

  ( )
 

    

  ( )
 

     

  ( )
]

  ( )

   
 ( )

                         (    ) 

 :شاـ-نحرل عمى ما يدسى بسعادلات كؾىؽ ⟨  |  ⟩        وبتظبيق شخط السحافغة عمى التدؾية

     ( )  (       ( ))   ( )      ( )                            (    ) 

ρ( )  ∑|  ( )| 

   

                                                                                       (    ) 

                                                                                      (    ) 

     
   

  ( )
 

    

  ( )
 

     

  ( )
                                                                   (    ) 

    

  ( )
  .ارتباط-كسؾف التبادؿ:       

 شام  -حلهل معادلة كههن4.6.1 

 :[12]كالتاليعظى دالة السؾجة الأساسية ت

  ( )  ∑      ( )                                                               (    ) 

 حيث:

 .معاملات الشذخ لجالة السؾجة:     

 .دالة السؾجة:    

كؾف الظاقة الكمية عشج مجار مذغؾؿ، بحيث تلكل     شاـ يتظمب تعخيف السعامل-حل معادلة كؾىؽ

ؾف الأولى لتدييل الحداب، ولؾجؾد يالكيسة الجنيا، ويتؼ حدابيا في الشقاط عالية التشاعخ في مشظقة بخيم

قؾى التشافخ بيؽ الإلكتخونات لذحشتيا الدالبة تؼ استخجاـ حمقة تكخارية والسسثمة في الذكل أسفمو ، ولأجل 

 .في الحداب     ؾب أدخمت الكثافة الأولية لمذحشةتحقيق التقخيب السظم
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 :شاـ تعظى بالعلاقة التالية -حمؾؿ معادلة كؾىؽ

(     )                                                                                  (    ) 
 .شام - ھامٍلتون كوھه:  :حٍث

 .مصفوفت التغطٍت   

 

 شاـ-حمقة تكخارية لحل معادلة كؾىؽ :(1.1الذك )

يجعل حل السعادلات  ارتباط ما-شاـ يتسثل في غسؾض عبارة كسؾف التبادؿ-يؾجج عيب في طخيقة كؾىؽ

  صعبا

                                                                                (    ) 

ارتباط بالعجيج مؽ العسميات التقخيبية، لكؽ لحج الآف لؼ يتؼ التؾصل إلى الذكل -ف التبادؿلحلػ مخ كسؾ  

 .الجقيق والسزبؾط ليحا الكسؾف 
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 LDA تقریب كثافة المهضع 5.6.1

والتي  ،(LDA) يتسثل في تقخيب الكثافة السؾضعية،  1965طُخح ىحا التقخيب مؽ طخؼ كؾىؽ وشاـ عاـ

بكثافة غاز الإلكتخوف الستجانذ ،بسعشى اخخ  الإلكتخونية لشغاـ حكيقيلكثافة تعتسج عمى فكخة استبجاؿ ا

أنو في مشظقة صغيخة ،يتؼ تؾزيع شحشة غاز غيخ متجانذ عمى كثافة سائمة لذحشة غاز متجانذ ،أي 

 :ػبفي ىحا التقخيب  والارتباط.يتؼ التعبيخ عؽ طاقة التبادؿ [13]اعتبار الشغاـ غيخ الستجانذ أنو متجاندا 

     
    ∑  ( )     ( )                                                                  (    )  

 أيؽ:

السشتغؼ )الستجانذ(، ويتؼ تحجيجىا بؾاسظة  طاقة التبادؿ والإرتباط لجديسات غاز الإلكتخوف  ( )     

 لى قدسيؽ : طاقة التبادؿ وطاقة الارتباط حيث :تقدؼ إإعجادات أولية و 

     ( )      ( )      ( )                                                                (    ) 

خ رتباط لكل إلكتخوف مؽ ذرة غاز متجانذ السعبثابت ، فإف طاقة التبادؿ والا ρو   أي عشج نقظة واحجة 

 تداوي طاقة التبادؿ والارتباط لإلكتخوف غاز غيخ متجانذ . ( )     ػػػػػػػػػػػعشو ب

 :الستجانذمداىسة التبادؿ يسكؽ تحجيجىا بؾاسظة معادلة ديخاؾ لمغاز 

                                            
 

 
(

 

 
)

 
 

   ( )
 
                                                   (    ) 

ما بالشدبة لسداىسة الارتباط التي يرعب تقييسيا، وعادة ما يتؼ تحجيجىا مؽ خلاؿ محاكاة مؾنتي كارلؾ أ

 الكسؾمية

  GGA قریب التدرج المعممت  6.6.1

لارتباط، والتي ىؾ تحديؽ لتقخيب كثافة السؾضع في معالجة طاقة التبادؿ وا  GGAتقخيب التجرج السعسؼ 

وبالتالي فإف  ( )   يسكؽ جعميا تعتسج ليذ فقط عمى الكثافة الإلكتخونية ولكؽ أيزا عمى تجرجيا 
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يسكؽ جسع  في ىحه الحالة،  [14]حدب الظبيعة غيخ السشتغسة لغاز الإلكتخوف  ( )    الجالة 

از غيخ مشتغؼ كسا لؾ كاف محميا ،وتكتب مداىستيا مؽ الظاقة الكمية لمشغاـ بذكل تخاكسي مؽ كل جدء لغ

 عمى الذكل:

   
   ( )  ∫   ( )   ( )                                       (    )      

    

 يعبخ عؽ التجرج في الكثافة الإلكتخونية. : ( )  

 نغاـ تفاعمي غيخ مشتغؼ.الإلكتخوني في  والارتباطيسثل طاقة التبادؿ  :( )    

 الحدابية.: دالة الكثافة السحمية ويعخؼ معامل تجرجيا في شكل تحميمي لتدييل العسميات   

 وعمى سبيل السثاؿ:  GGAىشاؾ العجيج مؽ إصجارات

 [15] GGA-PBE  ، GGA-SOL[16]، [16]GGA-WC  [17]واخخوف ، وبيخدو. 

سؾاد التي تحتؾي عمى عشاصخ ة في إعجادات الذبكة لبعض الىحه الظخيقة تؤدي بالتأكيج إلى زيادة مشيجي

قات وخرائص الحالة عمى تحديؽ الجقة عمى إجسالي الظا  GGAتعسل LDAولكؽ بالسقارنة مع  ثقيمة،

  مؽ قبل الفيديائييؽ والكيسيائييؽ. DFTػ ل وىحا ىؾ سبب الاستخجاـ السكثف الأساسية،

  LSDAتقریب كثافة المهضع للدبين 1. 7.6

إف استخجاـ مبجأ الدبيؽ الإلكتخوني أو ما يدسى بسبجأ باولي يعظي درجة حخية إضافية ،لحلػ استخجـ 

مؽ  LSDAالى  LDAمؽ أجل الأنغسة السغشاطيدية وذلػ بتسجيج   LSDAالعالساف كؾىؽ وشاـ التقخيب 

 ارتباط.-طاقة التبادؿأجل تحجيج 

 ف مؽ الذكل:الحالة تكؾ  ارتباط في ىحه-عبارة طاقة التبادؿ
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    (     )  ∫  ( )   (  ( )   ( ))                                     (    ) 

ρ : حيث          

عسؾما، تقخيب كثافة السؾضع وتقخيب كثافة السؾضع لمدبيؽ يعظياف نتائج جيجة مؽ أجل وصف 

 يج التغيخات في مجاؿ الظاقة وإعظاء قيؼ جيجة لثؾابت السخونة.الخرائص البشيؾية، وذلػ مؽ خلاؿ تحج

  تقریب هيبار 8.6.1

و ذلػ  fأو  dعسؾما ىحا التقخيب وجج مؽ أجل الأنغسة ذات التفاعل الكؾلؾمبي القؾي بيؽ السػجرات 

( و ىاممتؾنيػػاف ىيبػار و GGAأو  LSDA) DFTالتي تجسع بيؽ طخيقة  DFT+Uباستخجاـ طخيقة 

. ىشاؾ [18]ى آخخ معالجة الأنغسة التي تحتؾي عمى السعادف الانتقالية أو العشاصخ الأرضية الشادرة بسعش

 ندخة بديظة اقتخحيا ديجاروؼ وآخخوف تعتسػج عمى الياممتؾنياف والسعظى بالعلاقة:

 

            
 

 
∑         ̂    ̂      

(   )

 
∑        ̂    ̂      (    )  

 حيث:

U  وJ  .ىسا مسيدا التفاعل الكؾلؾمبيU والتي ترف تكمفة  ر ذات الستؾسط الكخوي،ىي إعجاد ىيبا

 التبادؿ. طاقة Jالظاقة لؾضع إلكتخوف إضافي في مؾضع معيؽ، و يسثل 

n السذغؾلة لمدؾي الظاقي  : السذغل الحي يعظي عجد الإلكتخونات بالسجاراتd أوf .  

 وتذيخ لسختمف السجارات. 2، 5، 1، 5-، 2-تأخح الكيؼ    و   

σ     ،σ  تذيخ إلى حالات الدبيؽ.    

 وتأخح الظاقة العلاقة التالية :
 

            
(   )

 
∑    ( ̂     ̂   

 )                           (    ) 
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 الكثافة دالیة محدودية وآفاق نظریة   7.1

مؽ العجيج مؽ الخرائص الفيديائية والكيسيائية لمسؾاد، أخحت (DFT)  لكثافةا داليةنغخا لسا قجمتو نغخية 

الرعؾبات التي  الكثيخ مؽأيؽ تغمبت عمى .محل اىتساـ الكثيخ مؽ العمساء والأبحاث الفيديائية والكيسيائية

 .جيتيا الشغخيات الدابقة الكسؾميةوا

ىؾ تحؾي العجيج مؽ العيؾب والسذاكل ، أىؼ ىحه السذاكل  تبقىإلا أنو ورغؼ إيجابيات ىحه الشغخية ، 

التقخيبات في وصف أنغسة متعجدة، فميدت ىشاؾ قؾاعج دقيقة أو معاييخ لاختيار دالة دوف دالة  استعساؿ

جالة الؾعيفية لمكثافة لازالت ىي الأساس والأحدؽ مؽ بيؽ أخخى ،رغؼ ىحه العيؾب إلا أف نغخية ال

 السعخوفة حاليا وىي دائسا في تظؾر مدتسخ لمتغمب عمى ىحه العيؾب. التقخيبات

 خاتمة 8.1

في ىحا الفرل تظخقشا إلى أىؼ الشغخيات والتقخيبات التي وضعيا العمساء لجراسة الأنغسة الفيديائية والتي 

 أوبشيايسخ-مؽ أىؼ ىحه التقخيبات تقخيب بؾرف .دراستيا وواجيت صعؾبات في ذلػ لؼ تدتظع ميكانيػ الكؼ

والتي جاءت أساسا لتبديط   (DFT)لكثافةاة يكسا تظخقشا بالتفريل إلى نغخية دال .فؾؾ-وتقخيب ىارتخي 

 كجالة لكثافة الإلكتخونات الكمية، معادلة شخوديشغخ مؽ خلاؿ استعساؿ الظاقة حيث مؽ مسيدات ىحه

 ارنة بالتقخيبات الأخخى الدابقة.لشغخية إجخاء الحدابات وإعظاء قيؼ دقيقة في وقت قريخ مقا

 



 

 

                                    

 

  

             

 الفصل الثاني
 طرق الحساب

ية المتزايدة خطيا  يقة الأمواج المستو طر
 والكمون الكامل

FP-LAPW 
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 مقدمة 21.

 والجديئاتلمحرات  الإلكتخونيةمؽ الظخؽ الأكثخ دقة وفعالية لحداب البشية  العجيج تظؾيخى إللقج أدى البحث 

تدتسج  حيث  وغيخھا،  والسغشاطدية والزؾئيةوالسيكانيكية  والإلكتخونيةوالسؾاد ومشو التشبؤ بخؾاصھا البشيؾية 

فة ومؽ بيؽ الظخؽ الأكثخ دقة لحداب نغخية دالية الكثافعاليتھا ودقتھا مؽ فاعمية ودقة  الحدابيةىحه الظخؽ 

بالعجيج مؽ خؾاص السؾاد  البشية الإلكتخونية لمسؾاد الرمبة في الؾقت الحالي والتي أثبتت قجرتھا عمى التشبؤ

 .البمؾرية نجج طخيقة الأمؾاج السدتؾية السدادة خظيا مع الكسؾف الكامل والتي تؼ استعسالھا في دراستشا الحالية

  ة المدتهیة المتزايدةطریقة المهج 2.2

 APW (Augmented Plane Wave، تؼ تظؾيخ طخيقة السؾجة السدتؾية الستدايجة )5937في سشة 

الحي اعتبخ أنو في محيط الشؾاة الحرية، تكؾف كسؾنات ودواؿ السؾجة عمى شكل  Slater[19]بؾاسظة سلاتخ 

مؽ دائخة نرف قظخىا  MT الحي يؾجج بو تشاسق كخوي داخل السجاؿ MT "Muffin-Tinالكسؾف "

 .(2.5الذكل )حدب  الػحي يقدؼ الفزاء السحيط بالحرات إلى مشظقتيؽ   

 

 

 (.II( وانغخاسية )Iتقديؼ الفزاء إلى مشاطق كخوية ) :(21.الذك  )
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وتذسل  (  تحيط بيا كخة نرف قظخىا αحيث تحاط كل ذرة بكخة )ذرة  MTداخل الكخة  المنيقة الأولى:

 مؽ الأنؾية و الإلكتخونات الذجيجة الارتباط بيا.كل 

السشظقة البيشية التي تحيط بالكخات، أو الفزػاء غيخ السذغػؾؿ بالكخات وتذسػل الإلكتخونات المنيقة الثانیة: 

 ضعيفة الارتباط بالأنؾية.

 بالذكل : ( )∅في ىحه الحالة تكتب دالة السؾجة 

∅( )  

{
 
 

 
 ∑    

  
  ( )   ( )                      

 

√ 
 ∑     (   )                                        

 }
 
 

 
 

                          (   ) 

 .MTنرف قظخ الكخة  :   

 حجؼ الخمية .:    

 .    الكخوية افكيات : ىي معاملات التظؾر في التؾ     و     

 ىي حل مشتغؼ لسعادلة شخوديشغخ لمجدء الذعاعي السكتؾب عمى الذكل:   الجالة 

{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )    }    ( )                                               (   )  

تسثل الظاقة الخظية ،في حيؽ أف الجالة الذعاعية السعخفة في    ، و يسثل الجدء الخاص بالكسؾف   ( ) 

مؽ  .MTلكل الحالات الحاتية القمبية. تشتيي شخوط التعامج عشج حجود كخة  متعامجةتكؾف  (2-2)العلاقة  

 ديشغخ كالتالي:تربح معادلة شخو    و    السؾافقة لمكيؼ الحاتية    و    أجل الجواؿ الذعاعية  

(     )        

     

   
   

     

   
                                           (   ) 
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   بجلالة السعاملات     السعاملات  تشذخ MTعمى سظح الكخة  ( )∅ولزساف استسخارية الجالة 

تدسى معاملات التغايخ في طخيقة    . السعاملات الظاقؾية خاصة بالأمؾاج السدتؾية في السشظقة البيشيةال

 وبعج الحدابات الجبخية نحرل عمى : APWالسؾجة السدتؾية الستدايجة 

    
    

√   (  )
∑     (|   |

 
  )   

 (   )                                  (   ) 

وبالتالي تتحرل عمى دالة  MTتربح متؾافقة مع الجواؿ الذعاعيػة في كخة  G ػالجواؿ الحاتية السعخفة ب

، والحرؾؿ عمى   السؾافقة لمظاقة MTداخل الكخة  ، والتي تعتبخحل لسعادلة شخوديشغخAPWأساسية 

 . Gسعامل عرابة الظاقة السؾافقة لم

والتي تغيخ في  (  )   طخيقة السؾجة السدتؾية الستدايجة تعتخضيا بعض الرعؾبات الستعمقة بالجالة

صفخاً عمى سظح الكخة (  )   ، يسكؽ أف تربح قيسة الجالة   (، وفقا لكيسة السعامل 3-2(السعادلة 

MTدواؿ السؾجة السدتؾية في السشظقة البيئية. لحل ىحا السذكل  ، مسا يؤدي إلى فرل الجواؿ الذعاعية عؽ

مجسؾعة مؽ التغييخات عمى طخيقة الأمؾاج السدتؾية الستدايجة  [21]وانجرسؾف  Koelling  [20]أدخل كؾليشغ 

، ونغخا  ( )   بتختيبات خظية MTخارج الكخة  ( )∅التي تختكد أساسا عمى تسثيل الجالة الذعاعية 

 .سسيت بظخيقة الأمؾاج السدتؾية الستدايجة خظيا  ( )   كيا مذتقات بالشدبة لمظاقةلامتلا

(Linearized  Augmented Plane Wave). 

  مبدأ طریقة الأمهاج المدتهیة المتزايدة خيیا والكمهن الكام  3.2

مؽ ي مجسؾعات خظية ى MTفي طخيقة الأمؾاج السدتؾية الستدايجة خظيا ، الجواؿ الأساسية في مجالات 

 الجواؿ الذعاعية 
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APW ( 2- 2 )كسا ىؾ الحاؿ في طخيقة      ومذتقاتيا. يتؼ تعخيف الجالة   ( )   ،  ( )   

 الذخط التالي :   ( )   و ( )    ويجب أف تحقق الجالتيؽ 

{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )    }    ( )      ( )                                   (   ) 

الاستسخارية    و    في الحالة غيخ الشدبية ، وعمى سظح الكخة تزسؽ ىاتاف الؾعيفتاف الذعاعيتاف  

ظخيقة  اسية لدالة أس LAPW، ثؼ تربح دالة السؾجة السدتؾية الستدايجة MTلمسؾجات السدتؾية خارج الكخة 

 .FP-LAPWالأمؾاج السدتؾية الستدايجة خظيا والكسؾف الكامل 

( كسا ىؾ الحاؿ في طخيقػة الأمؾاج  MTىي مؾجات مدتؾية فقط في السشاطق الحخة ) خارج  LAPWالجواؿ 

 عؽ قميلاً     باختلاؼ  APWىي الأندب مؽ الجواؿ  LAPWأما داخل الكخة فالجواؿ  السدتؾية الستدايجة.

. لحلػ يسكؽ APW.التخاكب الخظي يعيج إنتاج الجواؿ الذعاعية بذكل أفزل مؽ الجواؿ   Eعرابة الظاقة

 العلاقة :حدب     والظاقة      وفقا لسذتقيا   نذخ الجواؿ 

    (   )      (    )  (    )   (   )   ((    )
 )                        (   ) 

(    )) يؽ أ
 : يسثل الخظأ الخباعي الظاقؾي. ( 

، لكشيا تفقج دقة الحدابات مقارنة MTاستسخارية دالة السؾجة عمى سظح الكخة  FP-LAPWتزسؽ طخيقة 

)، بيشسا تدبب ىحه الظخيقة خظأ في دواؿ السؾجة بتختيبAPWمع طخيقة السؾجة السدتؾية الستدايجة 
  
   

)
 

 

(    )و آخخ في عرب الظاقة بتختيب 
تذكل أساسا جيجا  LAPW. عمى الخغؼ مؽ ذلػ فإف الجواؿ   

يدسح بالحرؾؿ عمى جسيع عرب التكافؤ في مشظقة عالية الظاقة، و في حالة التعحر يسكؽ تقديؼ ىحه 

 .APWخيقة الأخيخة )الظاقة( الى جدأيؽ، وىؾ تبديط كبيخ مقارنة بظ

صفخاً عمى    إذا كانت LAPWفي طخيقة  MTبذكل عاـ لا تشذأ مذكمة الاستسخارية عمى سظح كخة 

 Takeda and Kubler [22]كيجة وكيبمخ تاتختمف عؽ الرفخ. لحلػ اقتخح      سظح الكخة، و مذتقتيا 



18 
 

(، وكل دالة شعاعية ليا N-5ا )ومذتقاتي Nالتي تدتخجـ فييا الجواؿ الذعاعية  LAPWتعسيسا لظخيقة 

قياسية مؽ  FP-LAPWلتجشب الخظأ الستعمق بالخظية، حيث نجج أف طخيقة      الإعجادات الخاصة بيا 

، والحي يتظمب استخجاـ السذتقات  N> 2لسا  الخظأمتقاربيؽ، ويسكؽ تقميل        و      و N=  2أجل 

، ايؽ تدتغخؽ وقت حداب أكبخ بكثيخ مؽ الظخيقة الكياسية، لحا قاـ سيشغ عالية السدتؾى لتحقيق التقارب

Singh [23]. 

 (.cutoffبتعجيل ىحا الشيج مؽ خلاؿ إضافة مجارات محمية في القاعجة، دوف زيادة طاقة القظع )

خقسية ىي مؾجات مدتؾية في السشظقة البيشيػة و الػجواؿ الذعاعية ال FP-LAPWالجواؿ الأساسية لظخيقػة  

وبالتالي فإف بشاء   MT، بذخط استسخار الجواؿ الأساسية ومذتقاتيا عمى سظح الكخة  MTداخل الكخات 

 الجواؿ الأساسية لظخيقػة الأمػؾاج السدتؾية الستدايجة خظيػا و الكسؾف الكامل يحجد:

 ( الجواؿ الذعاعيةr)     ( ومذتقاتيا بالشدبة لمظاقةr)    . 

 و       جودية و معاملات الذخوط الح     . 

الأمؾاج  كخات في حجود معاملاتلموالسسثل  إف تؾفيخ الذخوط الحجودية تدسح بتحجيج قظع العدـ الداوي 

 .   ذات نرف القظخ  MTىؾ أكبخ طؾؿ مؾجة في الكخة      السدتؾية، القظع 

ملائؼ في الحدابات نغخا لأف التقارب مزسؾف في                            إختيار القظع 

 .9و 7يتغيخ بيؽ        إذا كاف    FP-LAPWطخيقة 

 المداري  -التفاع  الدبيني 4.2

ج ىحا الح .السجاري يسكششا حداب العدـ السجاري لمسؾاد ذات السغشاطيدية الحجيجية -بإدخاؿ التفاعل الدبيشي

، , الإضافي كسا سشخى لاحقا ىؾ عبارة عؽ الججاء الدمسي بيؽ العدـ الحخكي السجاري والعدـ الحخكي الدبيشي

 السجاري يسكششا كتابة: –لسعالجة التفاعل الدبيشي اوية بيؽ السحاور البمؾرية والسغشظة. حجوث ز ىحا يعشي 
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                                                                          (    )    

H0 :  شاـ -يسثل ىاميمتؾنياف كؾىؽ  

Hsoc :  الدبيشي والحي يعظى بالعلاقة : –يسثل ىاميمتؾنياف التفاعل السجاري 

      ( )                                                (8 - 2)                          

 حيث :

 ( )  
 

      

  

  
                                                      (   ) 

 : تسثل مرفؾفات باولي  

 : ىؾ مؤثخ العدـ السجاري   
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 الفصل الثالث

 النتائج والمناقشة
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



21 
 

  مقدمة 1.3

في  Fe (115) الحجيج الأحادية السغشاطيدية لظبقةص الخرائ تأثيخ العيشة عمىفي ىحا الفرل سشجرس 

جمجة في البخنامج الس   FLAPWطخيقة الأمؾاج السدتؾية الستدايجة خظيا  باستعساؿ ىحا و Fe/Rhالجسمة 

– [24]Code Fleur  التجرج السعسؼ  تقخيباستعساؿ بوGGA.  نأخح ذرة الحجيجZ=26  ذات التؾزيع

مؾاضع  cubique centrée)) .CC مسخكد ؾر الحجيج  في ليكل مكعبيتبم 4s2 3d6 [Ar]. الإلكتخوني

و   (1.1.1التي سشقؾـ بجراستيا في ىحا العسل ىي: ) Fe (001) طبقة الحجيج الأحاديةذرتيؽ مؽ 

 .(3 .1) عمى التؾالي كسا ىؾ مؾضح في الذكل  (1/2.1/2.0)

  

 

 

 

 

   

 تفاصي  الحداب 2.3

 السدتعسمة عجد اشعة الذبكة السعكؾسة مؽ الحي يحج اؿ السؾجية السدتؾيةحج الجو                 

 لشذخ الجواؿ السؾجية لكؾف شاـ.

القظع في فزاء الذبكة السعكؾسة الحي يحج مؽ عجد السؾجات السدتؾية :                  

 السدتخجمة لشذخ كثافة الذحشة والجيج في السشظقة الإنغخاسية.

 -" التبادؿ جيج الحي يحج مؽفزاء الذبكة السعكؾسة الحج الفاصل في                    

 ."الارتباط 

 .             فشتيؽ ينرف قظخ كخات م

لظبقة الحجيج الأحادية  البشية الحجيجية السغشظة : (3 .1)الذك 
Fe(001) 
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lmax = 10  كخات ميفشتيؽ.: يحجد نذخ الجواؿ السؾجية وكثافة الذحؽ والجيج داخل 

   Fe (001) لأحاديةا الحديد الخرائص المغناطیدیة ليبقة 3.3

 (a0 = 2.866 Å = 5.4177 u.a ىؾ: الذبكة التجخيبي حيث ثابت ."مسخكدةمكعبة يتبمؾر الحجيج في بشية "

        .   √  في الذكل أعلاه ىؾ :  لظبقة الحجيج الأحاديةوثابت الذبكة   [25]

باستعساؿ تقخيب التجرج  mor ري السجاالعدـ السغشاطيدي و  mspالدبيشي  قسشا بحداب العدـ السغشاطيدي

 فتحرمشا عمى الشتائج التالية: GGAالسعسؼ 

mor(µB) msp(µB)  ثابت الذبكة  (u. a) a    

0.14 3.24 7.67 

  

  Fe(001)لظبقة الحجيج الأحادية : نتائج العدـ السغشاطيدي ( 3 .1الجدول )          

 Fe/Rh  نظامفي ال Fe (001)ليبقة الحديد الأحادية الخرائص المغناطیدیة  4.3

في لتكؾيؽ مغشاطيدي  Fe (001) في ىحه الحالة سؾؼ نجرس الخرائص السغشاطيدية لمظبقة الأحادية

لسعخفة . aFe = aRh =3.8A° = 7.1834 u.aأي أف  (Substrat)بثابت شبكة العيشة Fe/Rh شغاـال

لظبقة الحجيج سغشاطيدية الدبيشية والسجارية الخرائص السغشاطيدية, قسشا بحداب العدوـ الالاجياد عمى تأثيخ 

 %5+تسجد مؽ )  aلكيؼ مختمفة لثابت الذبكة GGAباستعساؿ تقخيب التجرج السعسؼ  Fe (001) الأحادية

                      .(2.3. الشتائج الستحرل عمييا مبيشة في الججوؿ )(%51-إلى غاية  %5-مؽ  وتقمص %51+ غاية إلى
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 لظبقة الحجيج لعدـ السغشاطيدي الدبيشي والسجاري ا قيؼ :( 3 .2الجدول )                
 a.بجلالة ثابت الذبكة  Fe (001) الأحادية                                 

                                         

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  
 

 

 

 

 

 

 

ثابت  معطخديا تتشاسب  عدوـ السغشاطيديةنلاحظ أف قيؼ ال(, 3 .2( والذكل )3 .2)انظلاقا مؽ الججوؿ 

بالشدبة   µB1.56 إلى µB1.168مؽ  بالشدبة لمعدوـ الدبيشية و  µB 3.29إلى   µB2.84)مؽ   aالذبكة

أف قيؼ العدـ السغشاطيدي السجاري صغيخة ججا مقارنة بكيؼ العدـ السغشاطيدي  , نلاحظ كحلػلمعدوـ السجارية(

السغشاطيدية سجاري في العدـ الكمي تعتبخ ميسمة مسا يجؿ أف الدبيشي وبالتالي فسداىسة العدـ السغشاطيدي ال

msp (µB) mor(µB) ثابج الشبكت a (u. a)  

2.84251 0.068 -10% a = 6.4651 

2.93503 0.076 -8% a = 6.6087 

3.02794 0.084 -6% a = 6.7524 

3.07083 0.092 -4% a = 6.8961 

3.11073 0.10 -2% a = 7.0397 

3.12662 0.105 -1% a = 7.1116 

3.13949 0.109 a = 7.1834 

3.15231 0.114 +1% a =7.2552 

3.17321 0.119 +2% a = 7.3271 

3.19725 0.124 +3% a =7.3989 

3.21465 0.129 +4% a = 7.4707 

3.23916 0.144 +6% a =7.6144 

3.26120 0.150 +8% a =7.7581 

3.28950 0.163 +10% a =7.9017 

 

  mor (µB)والسجاري msp (µB) العدـ السغشاطيدي الدبيشي ختغي : (3 .2)الذك 
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عمى ذلػ نلاحظ اف ىشاؾ زيادة معتبخة لمعدـ  . زيادةفي السعادف الانتقالية ناتجة عؽ التفاعلات الدبيشية

 (µB2.56) الحجسي لمحجيج السغشاطيدي مقارنة بالعدـ Fe (001)لظبقة الحجيج الأحادية السغشاطيدي 

نقراف عجد الجؾار يؤدي الى القؾؿ أنو كمسا قل عجد الجؾار لمحرات زاد العدـ السغشاطيدي.  . يسكششا[26]

عجد الجؾار ىؾ  Zحيث   (W Z1/2)نقراف عخض العرابة  لأنيسا متشاسباف طخديا حدب العلاقة 

 الأقخب. 

   (DOS) كثافة الحالات 5.3

. الأشكاؿ GGAتعساؿ تقخيب التجرج السعسؼ  لظبقة الحجيج الأحادية باس (DOS)تؼ حداب كثافة الحالات 

في الحالة  Fe (001)( تسثل عمى التختيب كثافة الحالات لظبقة الحجيج الأحادية  3 .5 و 3 .4, 3 .3)

 –بتقمص  Fe (001)لظبقة الحجيج الأحادية % و 51بتسجيج +  Fe(115) طبقة الحجيج الأحادية, العادية

51.% 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 GGAمحدؾبة بتقخيب   Fe (001)كثافة الحالات لظبقة الحجيج الأحادية :  (3 .3)الذك 
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 % لثابت 10بتسجيج + Fe (001)كثافة الحالات لظبقة الحجيج الأحادية :  (3 .4)الذك 
 GGAمحدؾبة بتقخيب  aالذبكة                                

  % لثابت 10-بتقميص  Fe (001)كثافة الحالات لظبقة الحجيج الأحادية :  (3 .5)الذك 
 GGAمحدؾبة بتقخيب  aالذبكة                      
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 في وحجة الظاقة.ىي عجد الحالات   (DOS : Density of states)كثافة الحالات الالكتخونية

وكثافة الحالات   (DOST)نلاحظ مؽ الأشكاؿ أعلاه عمى كثافة الحالات الالكتخونية الكمية لكل حالة سبيشية

تقع تحت   (spin up)بجلالة الظاقة الكمية أف الحالات السذغؾلة لمدبيشات العميا   dلمظبقة الالكتخونية

تقع فؾؽ مدتؾى فيخمي مسا يشتج  (spin down)مدتؾى فيخمي والحالات الغيخ مذغؾلة لمدبيشات الدفمى 

 ة:عشو قيسة معتبخة لمعدـ السغشاطيدي. عمسا أف قيسة العدـ السغشاطيدي تحدب وفق العلاق

    (     ) 

 حيث :

 : عجد الالكتخونات ذات سبيؽ أعمى    

 عجد الالكتخونات ذات سبيؽ أسفل    

 : مغشاطيذ بؾىخ    

مسا يعشي  d ىي نفديا كثافة الحالات لمظبقة  DOSTأو (spdf) علاوة عمى ذلػ، فإف كثافة الحالة الكمية

, وبالتالي فسغشاطيدية طبقة الحجيج تعتبخ ميسمة في العدـ السغشاطيدي الكمي ( spf )  أف مداىسة الظبقات

 d.ناتجة عؽ الظبقة  Fe (001)الأحادية 

   kتغيرات العزم المغناطيسي بدلالة 6.3

 .  kدراسة تغيخات كل مؽ العدـ السغشاطيدي الدبيشي والسجاري بجلالة عجد الشقاطارتأيشا في ىحه الفقخة اف 

( أف قيؼ كل مؽ العدـ السغشاطيدي الدبيشي والعدـ 3 .3)مو والذكل فحظ مؽ الججوؿ أسحيث نلا

 السختدلةداخل مشظقة بخيميؾف  k السغشاطيدي السجاري تبقى شبو ثابتة مع تغيخ عجد الشقاط

(Zone de Brillouin irréductible) . 
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msp (µB) mor(µB) Nb de points k 
3.13949 0.10942 100 

3.14266 0.10982 200 

3.14430 0.10995 300 

3.14446 0.10997 400 

3.14366 0.10997 500 

3.14453 0.10998 600 

3.14380 0.10993 700 

3.14393 0.10994 800 

3.14422 0.10996 900 

3.14385 0.10994 1000 

 لظبقة الحجيج قيؼ كل مؽ العدـ السغشاطيدي الدبيشي والسجاري : (3 .3الجدول )

  . kبجلالة عجد الشقاط Fe (001)الأحادية                  

 

 .kات كل مؽ العدـ السغشاطيدي الدبيشي والسجاري بجلالة عجد الشقاط  تغيخ :  (3 .6)الذك 



28 
 

  العامة لاصةالخ

لظبقة  عمى الخرائص السغشاطيديةFe/Rhفي الشغاـ لعسل قسشا بجراسة نغخية لتأثيخ العيشة خلاؿ ىحا ا

 وىحا باستعساؿ طخيقة السؾجات السدتؾية الستدايجة خظيا والكسؾف الكمي  Fe (001) الحجيج الأحادية

(FPLAPW)  نغخية دالية الكثافة واستخجاـ تقخيب التجرج السعسؼ في اطارGGA . 

وكحلػ  ,aيشت أف قيؼ العدوـ السغشاطيدية الدبيشية والسجارية تتشاسب طخديا مع ثابت الذبكة الحدابات ب

أف قيؼ العدـ السغشاطيدي السجاري صغيخة ججا مقارنة بكيؼ العدـ السغشاطيدي الدبيشي وبالتالي فسداىسة  لؾحظ

طيدية في السعادف الانتقالية ناتجة العدـ السغشاطيدي السجاري في العدـ الكمي تعتبخ ميسمة مسا يجؿ أف السغشا

 عؽ التفاعلات الدبيشية. زيادة

مقارنة بالعدـ  Fe (001)لظبقة الحجيج الأحادية عمى ذلػ نلاحظ اف ىشاؾ زيادة معتبخة لمعدـ السغشاطيدي 

 السغشاطيدي الحجسي لمحجيج.

 ,sوأف مداىسة الظبقات    dظبقةبيشا أف السغشاطيدية ناتجة عؽ الانظلاقا مؽ مشحشيات الكثافة الالكتخونية 

p, f .في العدـ السغشاطيدي الكمي ميسمة 

 في مشظقة بخيميؾف السختدلة. kكحلػ الحدابات بيشت اف العدوـ السغشاطيدية ليذ ليا ارتباط بعجد الشقاط 
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 ملخص

هذا بطريقة و Fe(001)  الأحادية لحديدالطبقة  مغناطيسيةلالخصائص اعلى  لعينةتأ ثير الفي هذا العمل قمنا بدراسة 

نظرية دالية التي تتركز على و (FPLAPW) وذلك باستعمال دالة الموجات المستوية المتزايدة خطيا (GGA)التدرج العام 

أن  لك لوحظوكذ ,aأن قيم العزوم المغناطيسية السبينية والمدارية تتناسب طرديا مع ثابت الشبكة  أظهرت الحسابات .الكثافة

قيم العزم المغناطيسي المداري صغيرة جدا مقارنة بقيم العزم المغناطيسي السبيني وبالتالي فمساهمة العزم المغناطيسي 

انطلاقا من منحنيات  السبين.ل أن المغناطيسية في المعادن الانتقالية ناتجة عن المداري في العزم الكلي تعتبر مهملة مما يد

في العزم المغناطيسي الكلي  s, p, f وأن مساهمة الطبقات   dناتجة عن الطبقة بينا أن المغناطيسيةالكثافة الالكترونية 

 مهملة.

 

Abstract 

We have study in this work the effect of substrate on the magnetic properties of the 

monolayer Fe(001) by the generalized gradient approximation (GGA), within the Full 

potential linearized augmented plane waves method (FPLAPW) based on density functional 

theory. The calculations showed that the values of the spin and orbital magnetic moments are 

proportional to the lattice parameter a, and the values of the orbital magnetic moment are very 

small compared to those of the spin magnetic moment, which implies that the magnetism 

becomes from the spin. From the figures of the density of state, we showed that the 

magnetism is due to the d layer and that the contribution of the s, p and f layers to the total 

magnetic moment is negligible. 

 

Résumé 

Dans ce travail nous avons étudié l'effet de substrat sur les propriétés magnétiques de la 

monocouche Fe(001) par l'approximation du gradient généralisé (GGA), dans le cadre de la 

méthode des ondes planes augmentées linéarisées à potentiel complet (FPLAPW) basée sur la 

théorie de la fonctionnelle de densité. Les calculs ont montré que les valeurs des moments 

magnétiques de spin et d'orbital sont proportionnelles au paramètre de réseau a, et les valeurs 

du moment magnétique orbital sont très petites par rapport à celles du moment magnétique de 

spin, ce qui implique que le magnétisme devient du spin. 

A partir des courbes de la densité d’état, nous avons montré que le magnétisme est dû à la 

couche d et que la contribution des couches s, p et f au moment magnétique total est 

négligeable. 

 


