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 مقدمة عامة

عند مرور التيار الكهربائي الذي  المقاومة الكهربائية تتميز بانعدامالمادة  حالة جديدة منهي  الفائقة)الناقلية( الموصلية       

من قبل الفيزيائي الهولندي   1911في عام  مصادفة هذه الظاهرة  تم اكتشاف وقد  . لطاقةفي ا دون ضياعيكون تدفقه 

Kammerling Onnes Heike  ومساعدهGilles Holst ،  تنخفض بشكل أن المقاومة الكهربائية للزئبق  الاحظحيث 

  أحدث ثورة كبيرة في عالم الموصلات. الاكتشاف، هذا 4.25Kدرجة حرارة  تحت إلى الصفر مفاجئ 

 Meissner  هي التي اكتشفها المقاومة الكهربائية نعداما عند للاهتمام لهذه الظاهرةإن أكثر الخصائص إثارة       

 diamagnétisme) مثاليةال عاكسةمالهذه الخاصية هي المغناطيسية ، "تأثير ميسنر"والتي تحمل اسم  ، Oschenfeildو

parfait  )المغناطيسية الضعيفة المطبقة مجالاتأو طرد ال. 

 الفائقة الموصلية   صفت  التي  BCSنظرية  Schriefferو Cooper و Bardeen   كل من ضعو 1957عام  في     

يتم تجميع  أي أنه يمكن جذب الإلكترونات لبعضها البعض من خلال التفاعلات مع الشبكة البلورية، فسرت إذ  ،مجهريا

وهذه الظاهرة لا يمكن أن تحدث إلا عند درجة حرارة منخفضة عندما   ،الإلكترونات على شكل أزواج )تسمى أزواج كوبر(

 .(؟)وإلا فإن أزواج الإلكترونات تنفصل وتعود المقاومة الكهربائية للمادة ،لا تهتز ذرات المادة كثيرًا

أجهزة التصوير مجالات الصحة، الطاقة، النقل و أشهرها لظاهرة الموصلية الفائقة العديد من التطبيقات في  إن       

توليد حقل مغناطيسي عالي الشدة، ويستخدم في  لناقلية فائقة ذات ، حيث يتم استخدام وشائع IRM بالرنين المغناطيسي

  .عملية تصوير أجزاء الجسم المختلفة

سنركز دراستنا في هذا العمل على الموصلية الفائقة لكربيدات المعادن الانتقالية، حيث كانت لكربيدات المعادن       

صلابة فائقة ونقاط انصهار عالية  الديهف، الانتقالية أهمية لعدة عقود بسبب خصائصها الفيزيائية والكيميائية الفريدة

ن ناحية م .[1-3]المعدنية  التساهمية و الأيونية و : الروابطبثلاثة أنواع من  مواديمكن أن ترتبط هذه ال  ،وموصلية معدنية

 وتنقل الحرارة بشكل جيدلها موصلية حرارية مماثلة لتلك الموجودة في المعادن،  الإنتقالية ات المعادنأخرى، فإن كربيد

الكربيدات بعض  .(، وبالمثل، فإن موصليتها  الكهربائية مماثلة لتلك الخاصة بالمعادن النقية..YC,  TiC,  ZrCمثل ) جداً

هي من بين و  حرارتها الحرجة ةدرج بسبب فائقةبسبب تنظيمها الداخلي والبعض الآخر موصلات لها سلوك مغناطيسي 

الأحادية   بعض الكربيدات   فإن   بالإضافة إلى ذلك  (....,ZrC,  NbCالفائق مثل ) توصيلفي مجال ال مستوياتها  أعلى 

كربيدات بالنسبة للأما  ،(NbC, TaCكلفن مثل ) 25الفائقة عند درجات حرارة انتقالية تصل إلى  موصليتها[ تظهر 4-6]

الأعمال التجريبية والنظرية  المقدمة في السنوات  لكن هي أيضًا موصلات فائقة، ف 2LuCو  2LaCو  2YCالثنائية مثل 

مقارنة بالعمل التجريبي  محدودة الموصلية الفائقةو  ،الاهتزازيةو ،الإلكترونيةو ،البنيوية هاالأخيرة حول خصائص

 .[6] كثيرةفهي    CrC و TaC و  NbC لـهذه الخصائص نفس والنظري على 

من     (SBTc)في درجات حرارة منخفضة ( 2LuCو  2LaC) 2YCدراسة الموصلات الفائقة ب قمنا في عملنا الحالي      

من خلال العمليات  ،المركبات هتهدف هذه الدراسة إلى فهم الخصائص البنيوية والإلكترونية لهذ، B.C.Sخلال نظرية 

بواسطة و   (DFT) في إطار نظرية الكثافة التابعية  "ab-initio"الحسابية التي تم إجراؤها بواسطة حسابات المبدأ الأول 

تفاعل  الفونون و لدراسة (DFPT) المضطربةالكثافة التابعية استخدمنا نظرية ثم ،  Quantum ESPRESSOبرنامج
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نظرية النقل شبه  استعملنا  لحساب خصائص النقلو، ( 2LuCو  2LaC) 2YCئق لـفونون والتوصيل الفا-لكترونإ

 .BoltzTraPبرنامج في تحسب  التيبولتزمان  على الحل المباشر أو التقريبي لمعادلة النقلالتي تعتمد الكلاسيكية 

 :  إلى ثلاثة فصول لأطروحة وتنقسم هذه ا

  خصائص الموصلات الفائقة ثم  ،B.C.Sفي الفصل الأول نبدأ بنبذة تاريخية حول الموصلات الفائقة، والنظرية المجهرية 

 ....الحرجة، وفي نهاية هذا الفصل نلخص بعض تطبيقات الموصلات الفائقة مقاديرهاوأنواعها و

حسابات المبدأ  ، والتي تعد واحدة من طرق (DFT)فيه الأسس النظرية لنظرية الكثافة التابعية تناولنافأما الفصل الثاني 

في حالة الأنظمة  DFT  نظريةل تطبيق يهو DFPT نظرية وسوف نناقش .للتنبؤ بخصائص المواد ab-initio الأول

من   Boltzmann لبولتزمان نظرية النقلتطرقنا ل، ثم  Quantum ESPRESSOبرنامج تعريفبقمنا ، كما المضطربة

 حساب معاملات النقل.أجل 

تفاعل و، الفونوناتو، والإلكترونية ،الخواص البنيوية: وهي المتحصل عليهانتائج مختلف العرض نوفي  الفصل الأخير 

تفسيرها ومقارنتها ببعض ب قمنا ثم، من خلال حساب معاملات النقل الموصلية الفائقة، وخصائص النقلو، ونفون-إلكترون

 .لمختلف النتائج المتحصل عليها ةعام بخلاصة هذه الأطروحةالأعمال النظرية والتجريبية المتوفرة وسوف ننهي 
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I.1   مقدمة 

 ،السيليكون مثل موصلاتوأنصاف ال ،الخشب مثلقسم المواد من حيث قدرتها على توصيل الكهرباء إلى عوازل نت      

خاصةً منذ  ،احلم الموصلية الفائقة تعتبر ف ،الفائقة التوصيل ادالمو باسموهناك نوع أخر يعرف  ،النحاس مثل تالموصلاو

من جميع جوانبها سواء ما  ةوهي مثيراكتشاف وجودها في درجات حرارة يمكن الوصول إليها نسبيًا ولا تبدد الطاقة، 

 يتعلق بدراستها أو ما يتعلق بتطبيقاتها.

السمتان ( والمغناطيسي )طرد المجال المغناطيسي( هما  للتيار الكهربائيالمقاومة  انعدام) إن سلوكها الكهربائي     

،  والمواصلات  ،الصحيوالجانب المدني، ب تعلقجعلا منها مواد ذات تطبيقات غير محصورة، منها ما يحيث البارزتان لها، 

  ومنها ما يتعلق بالجانب العسكري........

I.2  :نبذة تاريخية حول المواد الفائقة التوصيل 

طور علماء الفيزياء في بداية القرن العشرين تقنيات مخبرية حديثة لتبريد المواد حتى تصل إلى درجات الحرارة         

 علماء لاحظير القدرة على نقل الكهرباء في ظل هذه الظروف. يث في كيفية تغوالبح تمطلق، وبدأالقريبة من الصفر ال

ً  الفيزياء ً  شيئا  معدومة بمقاومة كهرباءال نقل على وهي قدرتها والرصاص، الزئبق مثل البسيطة، العناصر بعض لدى رائعا

ً  العلماء اكتشف ،كتشافالا هذا لىع عقود مرور بعدمعينة.  قيمة  من أقل حرارة درجة عند ً  سلوكا  آلاف في  مطابقا

 من السيراميك إلى الأنابيب الكربونية النانوية. اانطلاق المركبات،

لا نصــنف المــادة بهــذه الحالــة الآن علــى أنهــا معــدن أو عــازل، بــل نضعهــا في فئــة ثالثــة غريبــة تسمى         

متدفق في سلكٍ فائق التوصيل ، التي تنقل الكهرباء بشكل مثالي، مما يعني أن التيار الكهربائي التوصيلبــالمواد فائقــة ال

 سيستمر في تدفقه بعد مليارات السنين في الدوائر الكهربائية دون أن يحدث أي تشتتٍ أو ضعف.

الهولندي  ئيعالم الفيزياال من طرف  وهو الزئبق ،فائق موصل أول كتشف احيث  ،1911عام في كانت البداية        

Onnes Heike Kamerlingh [1] بمساعدةوG. Holtz ، أن المقاومة الكهربائية للزئبق أصبحت فجأة غير  الاحظ

قاما بقياس المقاومة الكهربائية أكملا بحثهما وبعدها  .( (I.1)الشكل) K4.2 عند درجة حرارة الهليوم السائلقابلة للقياس 

درجة الحرارة التي تتحول عندها  ىعل Onnesأطلق  .الموصلات الكهربائية في درجات حرارة منخفضة جداً لمختلف

هذه المواد قام بتسمية ، و]cT ]2 ويرمز لها بالرمز الحرجة المادة من الحالة العادية إلي الحالة الفائقة بدرجة الحرارة

 . ملهذا الإنجاز العظيعلى جائزة نوبل للفيزياء  Onnes حصل 1913في عام  و ،بالمواد فائقة التوصيل
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 . [3] مقاومة عينة من الزئبق بدلالة درجة الحرارة: (I.1)الشكل

و ذلك عند   ، [4]أن الموصلات الفائقة تطرد المجال المغناطيسي Ochsenfeld و Meissnerوجد  1933في عام      

تم تفسير هذه الظاهرة على أنها إزالة  حيث ، درجة الحرارة الحرجة وفي وجود المجال المغناطيسي حتى تبريدها

الموصلات ويختلف هذا السلوك تماما مع ما يحدث في  ،[5]وغالبًا ما يشار إليها اليوم باسم "تأثير ميسنر"  ،المغناطيسية

المقاومة  بسبب اتالتيار ه هذ زولتولكن سرعان ما  ،عند وضعها في المجال المغناطيسي حريضيةحيث تنشأ تيارات ت

 ،تكون دائمة حريضيةلكن في المواد فائقة التوصيل فإن هذه التيارات الت. ويستطيع المجال اختراق المادة ،دةية للماائالكهرب

المجال المغناطيسي  يعاكسمغناطيسي  مجالمما يساعد في إنتاج  ،ية لتلك الموادائولا تنعدم نظرا لانعدام المقاومة الكهرب

 .الخارجي  فتمنعه من اختراقها

 John يينالأمريك ئيينعلماء الفيزياال بواسطة حدث تقدم ملحوظ في علم الموصلية الفائقة 1957في عام       

Bardeen،Leon Cooper و ،John Schrieffer. المجهرية نظريةال سسوهؤلاء  العلماء الثلاثة أ BCS [6] 

 ميكانيكية يفسر  حلا النظريةهذه  وجدت .للموصلية الفائقة  للمواد عند درجات الحرارة  القريبة من الصفر المطلق

، وفي النظرية مؤسسي أحد كوبر العالم إلى نسبة كوبر أزواج فكرة على بنيت والتي الفائقة المواد في ائيالكهرب التوصيل

ع أنظمة التوصيل في درجات الحرارة المرتفعة وم لوحظ أنه .لقاء عملهم هذا حصل الثلاثي على جائزة نوبل  1972سنة 

في ثمانينيات القرن  اكتشفوهو ما  ،الفائق توصيللتفسير الكامل لظاهرة الغير كافية ل نظريةهذه ال تصبح، الفائق المختلفة

 .الغرفةحرارة يحاول العلماء الوصول بدرجة الحرارة الحرجة لدرجة  الآنالماضي، وحتى 

I.3 الناقل( الطبيعة الفيزيائية للموصل( : 

 ،البلورة في كل تقريبًا  تتحرك  التي، [7]التوصيل الجيد هي الإلكترونات الحرة  المسؤول عن الموصلحالة في       

±spinفرميونات ) على أنهاميكانيكا الكم الإلكترونات  يعتبر .لكترونات التوصيلبإ هذه الإلكتروناتسمي ت
1

2
(، يتم 

 عيني الذيديراك -المستمد من إحصاء فيرمي ويخضعون لمبدأ الاستبعاد لباولي  نواة وفقًا لمستويات الطاقة،الحول  اهتوزيع
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من نفس النظام أن يكونا في نفس  الفرميونات إثنين من يمنع الإستبعاد لباوليمبدأ  .لفرميوناتلنصف عدد صحيح  سبين

 ).نفس السبين الحالة نفسها لهمالا يمكن أن يشغل إلكترونان أي الحالة الكمية )

هناك  ، و(valance) نطاق الطاقة بين المستوى الأساسي والمستوى الأخير المشغول باسم عصابة التكافؤ يسمى      

الشكل  ، مستويات الطاقة للإلكترونات الحرة انجد فيه تيال ( conduction) توصيلالعصابة  تسمى أخرىعصابة طاقة 

 :يوضح ذلك التالي

 

 .[8] و أنصاف الموصلات والعوازل دناعصابات الطاقة للمع:  (I.2)الشكل

المادة   صبحتف، حرةاللكترونات الإ حركة إلى  يؤديوهذا ، توصيلعصابة التكافؤ مع عصابة التتداخل   المعدن في       

التصادمات  اختلافات صغيرة  هذه نتجت فتحدث تصادمات، الإلكترونات عقبات هذه تواجه نفسه،لكن في الوقت  موصلة،

 .جميع الموصلاتالتي تميز المقاومة ب نسميه هذا ما[، و9" ]ها"تبطئأي في الطاقة 

، وبالتالي دون  لطاقةلالتيار دون تبديد  بنقل ةالإلكتروني بنيتهاسمح تحيث  ،، فإن الوضع مختلفبالنسبة للموصل الفائق     

 .بالتفصيل BCS نظرية حول، دعونا نلقي نظرة لفهم هذه الظاهرة جيداًومقاومة، 

I.4  نظرية:BCS  للموصلية الفائقة  جهريمالوصف  ال 

 John Bardeen أخيرًا ثلاثة علماء في الفيزياء عامًا على اكتشاف الموصلية الفائقة، تمكن 40بعد مرور أكثر من        

،  1957من العثور على التفسير الصحيح للتوصيل الفائق في المعادن عام  John Schrieffer و Leon Cooper و

ترابط  تنشأ بين الإلكترونات في المواد فائقة التوصيل بخلاف ما  ىقو  اكهن أن   ىأشارت إلالتي  (BCS)وهي نظرية  

على اقتران   BCS نظرية ستندت ، بين الإلكترونات سالبة الشحنة التنافر لكولوم ىوجود قو فيه النظرية الكلاسيكية تملي

 .أزواج تسمى )أزواج كوبر( مشكلةإلكترونات المعدن 

تجذب الجسيمات  التي ،مع الشبكة البلورية المكونة من أيونات موجبة وصلية الفائقةفي الم تتفاعل الإلكترونات        

تفاعل بين ال يسمح هذا .[10](كمّ اهتزاز الشبكة ) الفونونات نسميها بلورية هتزازاتا فتنشأوتتحرك قليلاً ، المشحونة الحرة
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جعل أحد الإلكترونات كما لو كان محاط بحاجز من الشحنات الموجبة بحيث تكون أكبر بكثير من ب الإلكترونات والفونونات

مما يؤدي إلي تقارب   ،التنافر ىقو ىالتجاذب عل ىقو ىوبذلك تطغ ،السالبة التي يمتلكها الإلكترون الثانيالشحنات 

د ستبعاالامبدأ ل لا يخضع  لبوزونهذا ا وسبين صحيح، ذو ن وبوز نسميها ،الإلكترونين من بعضهما مكونين أزواج كوبر

مختلفة،  الطاقة اللم يعد ملزمين بتقسيم أنفسهم على مستويات  وبالتالي ،[11]الفرميونات يطبق فقط على حيث  يباولل

، إذا كانت طاقة المادة منخفضة بدرجة ذلك ىعلاوة عل .لطاقةانفس مستوى  فيولكنهم على العكس من ذلك يترابطون 

يتحرك   لذلكنتيجة ، [7]أنشتاين( -بوز كافية، فستكون جميع أزواج كوبر في المستوى الأساسي الذي يطلق عليه )تكاثف

ظاهرة المقاومة   شرحب  BCS نظرية تقوم  ومنه ،البوزون المكون من زوج كوبر بحرية دون مواجهة أي مقاومة

 .منخفضةالحرارة الالصفرية للمعادن عند درجة 

 

 

 

 

 .[12]أزواج كوبر: )I)3.الشكل

ويبدو أنها تفشل في الموصلات الفائقة  فقط، بشكل جيد في حالة الموصلات الفائقة التقليدية النظرية هذه تعمل         

وصلات الفائقة يعُتقد أنه في حالة بعض الم ومع ذلك، فإن آراء العلماء النظريين تختلف في هذا الموضوع، حيث  .الأخرى

 .واج كوبرالتفاعلات المغناطيسية هي المسؤولة عن تكوين أز ف غير التقليدية

I.5   :الخواص الفيزيائية للمواد فائقة التوصيل 

I.5 .1  يةصفرالالمقاومة: 

 نقول أن فمثل المعدن اعتماداً على درجة الحرارة، ، (CC)مستمرالتي يمر بها تيار  التوصيل مادة فائقةالتتصرف        

تحت درجة حرارة  لمقاومةاهذه ل التام الاختفاءلكن  ،موجودة كهربائيةالمقاومة ال إذا كانت عاديةفي الحالة ال تكون المادة

 .فائقة التوصيل هذه المادة تصبح ،cT  معينة تسمى درجة الحرارة الحرجة

I.5 .2 ظاهرة ( ميسنرperfect diamagnetism:) 

 لهالمجال المغناطيسي ولا تسمح  أو تدفع عندما يتم تبريد الموصلات الفائقة تحت درجة الحرارة الحرجة، فإنها تطرد      

هذه الظاهرة مصادفة، من قبل الألمانيين  اكتشفت .يسنرم بتأثيرتسمى هذه الظاهرة في الموصلات الفائقة  ،باختراقها

التيار  ، عندما كانا يقومان بقياس1933" في عام Robert Ochsenfeld " و "Walther Meissner" الفيزيائيين 

 الكهربائي في عينة مبردة من الرصاص و معرضة لحقل مغناطيسي.

 

https://en.wikipedia.org/wiki/Walther_Meissner
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ل مجافإنها ممغنطة في الاتجاه المعاكس لل  cT من أقل أما ممغنطة، تكون غير cT فوق التوصيل فائقة وادمعظم الم يف      

 نظرا لحدوث هذه الظاهرة  .)I)4. الشكلموضح في ما هو  ذاهو ،لغاء المجال المغناطيسي بالكاملذلك لإالخارجي و

 perfect) المثالية  المغناطيسية المعاكسة عائلةعلى أنها من  المواد فائقة التوصيل Ochsenfeld و Meissnerصنف 

diamagnetism) لأن القابلية المغناطيسية للمادة الفائقة  ، (المغناطيسي داخل الموصل الفائق معدومة تحريضشدة ال) يأ

مغناطيسي مضاد ومساو للمجال الخارجي وبالتالي هذا الأخير لا يستطيع  مجالمما يؤكد أن المادة الفائقة تولد  -1تساوي 

 اختراقها.

 

                               𝑇 > 𝑇𝑐             𝑇 < 𝑇𝑐 

 . [13]تأثير ميسنر في كرة فائقة التوصيل :(I4.) الشكل

 :في إحدى الشروط التالية يفقد الموصل الفائق حالة ميسنر 

 . cTدرجة حرارة المادة تتجاوز درجة الحرارة الحرجة  ✓

 . cHتجاوز المجال المغناطيسي الخارجي المطبق قيمة حرجة تسمى المجال الحرج   ✓

 . cJ في المادة أكبر من كثافة التيار الحرجة كثافة التيارتصبح  ✓

I .6 حسب درجة الحرارة  فائقة التوصيل تصنيف المواد : 

 منخفضةالحرجة الحرارة الدرجات موصلات فائقة ذات   إلى، cT الحرارة الحرجة درجاتحسب الموصلات الفائقة  تصنف        

 )c(SBTدرجات الحرارة الحرجة العاليةموصلات فائقة ذات   ، و  (cSHT) . 

I .6 .1  الموصلات الفائقةcSBT   :)الموصلات الفائقة التقليدية( 

والشبكة تبقى مستقرة   K 30تكون أقل بالتقريب من   cT  ، حيثBCS ةنظري بق فيهاالموصلات الفائقة التي تط هي       

حرارة البعض الأمثلة على المواد فائقة التوصيل في درجة  يوضح (I.1ل )الجدو .الفائق توصيلحتى اختفاء حالة ال

 K 4الذي يتميز بدرجة حرارة  لسائلا الهليومبالنسبة لهذا النوع من الموصلات الفائقة، يتم استخدام  .حرجةالمنخفضة ال
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فائقة التوصيل،  )وشائع( لفات لصناعةيستخدم هذا النوع من المواد   ،لكن من سلبياته أن تكلفته مرتفعة ،كوسيلة مبردة

 .[14]فائقة التوصيل اللات أو المحولات الآ صناعةعلى نطاق واسع لأيضا ويستخدم 

 

 . [14] الحرارة المنخفضة الحرجةالموصلات الفائقة ذات درجة  :(I.1) الجدول

I .6 .2  الموصلات الفائقةcSHT  :)الموصلات الفائقة غير التقليدية( 

عالية للغاية، حيث لا  cT تكون  ،(cuprates)النحاسيات  تسمى،  BCSالموصلات الفائقة التي لا تخضع لنظرية هي    

في هذا النوع من  .[15]هيكل رقائقيذات السلوك الكلاسيكي للموصلات الفائقة التقليدية، وتكون  مجال المغناطيسييسلك ال

، ويتميز بتكلفة منخفضة للغاية ( لتبريد هذا النوع من الموادK 77، يتم استخدام النيتروجين السائل )درجة حرارة المواد

 .[14]درجة الحرارة الحرجة  معهذه المواد  نالأمثلة عبعض ( I.2) الجدول يعطي .السائل الهليوممقارنة بتكلفة 

 

 .[14] الموصلات الفائقة ذات درجة الحرارة  العالية الحرجة   (:I.2) الجدول



 التوصيل الفائقة المواد حول مقدمة                                                                                                I الفصل     
 

9201-2020  Page 10 
 

I.7 المواد الفائقة التوصيل أنواع:   

 :تقسم المواد الفائقة التوصيل حسب مجالها الحرج إلى

I.7 .1 النوع  الموصلات الفائقة منI : 

ومثالية عاكسة م وتكون المغناطيسية  cH واحد حرج مجال مغناطيسيتتميز الموصلات الفائقة من النوع الأول ب     

(parfait diamagnétisme )مغناطيسي خارجي  مجال ما يطبق عليهاعند cH<Hالمغناطيسي تحريض، فإن الB    داخل

= M⃗⃗⃗المادة يكون صفرًا تقريبًا والمغنطة  −H⃗⃗  . إذا كانت cTT >  أو cH>Hعادية، فستعود المادة إلى الحالة ال. 

 

 .I [13] مخطط الطور لفائق التوصيل من النوع (:I.5) الشكل

الموصلية الفائقة، تتطلب درجة حرارة منخفضة جداً للحصول على حيث أولاً  Iالموصلات الفائقة من النوع اكتشفت       

 diamagnétisme)المثالية    عاكسةمال  و المغناطيسية  الفائق  توصيلوتتميز هذه الأنواع من المواد بانتقال مفاجئ إلى حالة ال

parfait). 

 

 .I ]6[1في بعض الموصلات الفائقة من النوع  cB و cT ،cH (:I.3) الجدول
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I.7 .2 النوع  الموصلات الفائقة منII : 

 الثاني أعلى بكثير من حقلال فيظهر c2H و c1H ينحرجطيسيين امغن مجالينتحتوي هذه الموصلات الفائقة على       

 ميسنر من النوع الأول، وحتى لو كانت حالةمن النوع الثاني أكثر تعقيداً يعد مخطط الطور لموصل فائق  .الأول الحقل

وبالتالي نجد أنفسنا في  ،بواسطة منطقة إضافية، تسمى غالبًا الحالة المختلطة عاديةموجودة أيضًا، يتم فصلها عن الحالة ال

 . c2Hو  c1H  يرمز لهماوجود حقلين حرجين مختلفين ، 

 

 .II [17] مخطط الطور لفائق التوصيل من النوع(: I6.) الشكل

، هذه الخطوط محاطة في شكل "خطوط تدفق" موضعيا،المغناطيسي العينة  مجاليخترق ال المختلطة،في الحالة       

  عادية تكون العينة في الحالة ال (vortex)فداخل هذه الدوامات  الدوامة،بومن هنا جاءت تسميتها  موضعية،بتيارات دائرية 

أساسية في سلوك الموصلات الميزة هذه  ،الفائقحالة التوصيل وجود نفس الوقت  فيو (وجود مقاومة كهربائية ضعيفة)

 لفائق ا توصيلتفقد المادة عنده حالة ال 2Hc علىالحقل لتبلغ قيمة الحقل الحرج الأترتفع شدة  مادعن .IIالفائقة من النوع 

 .عاديةلتعود إلى الحالة ال

 

 .II ]6[1في بعض الموصلات الفائقة من النوع  c2B و cT ،c2H (:I.4) الجدول
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I.8   :المقادير الحرجة 

I .8 .1  درجة الحرارة الحرجةcT: 

لكل مادة وتعتمد على الحرجة تختلف درجة الحرارة  ، حيثهي القيمة التي تظهر عندها الموصلية الفائقة في المادة     

الحرارة الحرجة لبعض المعادن والمركبات  ةدرج في الجدول التالي نعرض و .المغناطيسي المطبق حقلوال تياركثافة ال

[18]. 

 

 .بعض المواد فائقة التوصيل ودرجة الحرارة الحرجة(: I.6) الجدول

 

I .8 .2 المغناطيسي الحرج مجالال:  

قيمة حرجة، تختفي  مجالمجرد أن يتجاوز هذا الب، فمغناطيسي خارجي مجالسلوك الموصل الفائق في وجود يكون     

 المغناطيسي الحرج يختلف باختلاف نوع الموصلات الفائقة.  مجالالو، الموصلية الفائقة

I .8 .3  كثافة التيار الحرجةcJ: 

الة  ح لا توجد ، فوق هذا التيار الحرج، بعدها المقاومة ظهركثافة التيار الحرجة هي القيمة القصوى المقابلة التي ت     

   .حتى لو كانوا تحت درجة الحرارة الحرجة عاديةإلى الحالة ال انتقاليحدث فائق وال التوصيل

، يكون الأمر أكثر تعقيدًا بسبب الاختراق الجزئي IIفي الموصل الفائق من النوع  كثافة التيار الحرجة بالنسبة إلى     

 . و فائقة التوصيل ادة والتعايش بين مرحلتين عاديةفي الم مجاللل

I .8. 4  طاقة الفجوةEg  (Energy gap): 

لقد كان المعتقد عدم وجود  و .في الموصلات تنعدم تقريبا طاقة الفجوة وتكون عصابة التكافؤ ملاصقة لعصابة التوصيل

ووجد أن هناك طاقة فجوة تنشأ من  ولكن  تبين العكس  ،الموصلاتطاقة فجوة في المواد فائقة التوصيل كما هو الحال في 

فارغ    مما يتسبب في وضع الإلكترون في مستوي ،[19-20خلال التفاعل بين الإلكترونات لتكوين ما يسمي بأزواج كوبر ]

 .(I7.) الشكلفيرمي  كما يوضحه  ىبالنسبة لموضعه  في مستو
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 للحالة العادية  وطاقة الفجوة للحالة فائقة التوصيل.  توصيلعصابة ال :(I7.) الشكل

 ، حيث تتشكل فجوة في الطاقة بين الحالات المملوءة بالإلكتروناتهي ميزة خاصة بالموصلات الفائقة  Egطاقة الفجوة

 .وبين الحالات الفارغة ، وهي تمثل الطاقة اللازمة لكسر الرابطة بين زوج من الإلكترونات

I.9 أمثلة حول تطبيقات الموصلية الفائقة  : 

ً  تشهد       الكثير في  أفاقا فتحت وذلك لتطبيقاتها التي ، ظاهرة التوصيل الفائق هذه الأيام ضجة إعلامية وتنافسا دولياً عجيبا

 :المجالات وأهمهامن 

   .صنع قطارات تسير بسرعة هائلة على وسادة من المغناطيس ✓

 .وسريعة الأداء  كترونية المختلفة وخاصة صناعة أجهزة حاسوب صغيرة الحجملالإصناعة الأجهزة  ✓

 .صناعة أسلاك ضخمة فائقة التوصيل لنقل الكهرباء لإنارة المدن مثلاً  ✓

 ائية.الكهربالطاقة عملاقة لكي تخزن  وشائععمل  ✓

 .صناعة الأجهزة ذات التوصيل الفائق والتي تستخدم في مجال البحوث بدلاً من المغانط التقليدية  ✓

 .صناعة أجهزة خاصة لتوليد الطاقة الكهربائية ✓

 : نذكر منها مواد فائقة التوصيللناك العديد من التطبيقات المختلفة له 

I .9 .1 أو الطافية( القطارات الطائرة(:  

ظاهرة الطرد المغناطيسي بحيث تطفو أو تعوم عجلات القطارات المصنوعة   ى القطارات علبنيت فكرة تصميم هذه         

ينعدم الاحتكاك بين عجلات القطارات والقضبان مما يساعد في زيادة   ،  هنامغناطيس فائق ىعل فائقة التوصيلالمن المواد 

    ، وهذه القطارات تسير مرتفعة عن الأرض.العائمة أو الفائقةيت بالقطارات سرعة القطارات ولذا سم

I.9 .2 :خطوط النقل 

   ،الطاقة  نقللجداً  همة م  ، فهيعاديةال  الخطوط  خسائر أقل بكثير من  فائقة التوصيل  النقل )كابلات( خطوط تنتج         

صل إلي  خمسة  توذلك  لقدرتها على  حمل تيارات كهربائية  ،والمصنعين لباحثين ا  قبل من   اهتمامًا متزايداً لاقت حيث 

  يذكر. ل الطاقة من مكان لآخر دون فقدان، وبالتالي تنقالنحاس بنفس الأبعاد أضعاف ما يتحمله كابل من
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I .9 .3 التطبيقات العسكرية: 

جعل الصورة وت على طرد المجالات المغناطيسية، تهالقدر دارات العسكرية،الرا  فيقة استعملت الموصلات الفائ       

 ذات مقاسات مختلفة  اسطوانات والتي هي عبارة عن استعمال الدروع المغناطيسيةب وذلكالرادارية غاية في الوضوح، 

 .من المجالات الخارجية فيحميها، كتروناتلللإيوضع بداخلها مصدر ، مصنوعة من مواد فائقة التوصيل 

 ودوره رصد  ،وصلتين من مواد فائقة التوصيل( وهي عبارة عن)يتكون من حلقة  في كاشف السكويدأيضا تستخدم       

لكشف عن أدق الأعطال المتمثلة في الشقوق و الشروخ في أجسام الطائرات العسكرية  او التغير في الحقل المغناطيسي،

 .والمدنية

I .9 .4 طبيقات الطبيةالت: 

دراسـة  ل وذلك ،الإشارة إليها في تطبيقات طبيـة كثيرة التي سبق المغناطيسية لاستفادة من نفس الدروعيمكن ا       

. وتستخدم المواد الفائقة الإشارات الكهربائيـة والمغناطيسية الصغيرة جداً المتولدة من المخ أو القلب أو الجهاز العصبي

 لها بالحصول على صور داخل جسم المريض. التوصيل في أجهزة الرنين المغناطيسي لتوليد مجال مغناطيسي كبير، يسمح 

I.10  الخاتمة : 

تتميز المواد فائقة التوصيل بمقادير مغناطيسية وحرارية حرجة، ولكل منها خصائص رائعة تجعل استخدامها ممكنًا       

في مختلف مجالات التطبيقات الصناعية، وخاصة في الهندسة الكهربائية، ومن المتوقع أن يكون لاستخدام المواد فائقة  

التي تمكن الباحثين من تصنيع هذه المواد وتشكيلها بالكيفية المطلوبة ورية إذا توفرت الوسائل الضرالتوصيل مستقبلًا كبيرًا 

ً من  فقد تكون تلك المواد في صورة أسلاك أو كابلات وقد تدخل في تركيب الشرائح الإلكترونية وقد تكون جزءاً رئيسيا

  .ذلكغير وأجزاء محرك الطائرة 
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II .1  مقدمة:  

البنيوية  صصائسنشرح في هذا الفصل النظريات والأساليب المستخدمة خلال هذه الأطروحة لحساب الخ       

النقل   صائصالمواد فائقة التوصيل، بالإضافة إلى  خ  صائصوخ ،فونون-إلكترون تفاعلوات، الفونونو ،والإلكترونية

 مواد الكهروحرارية. لل

ى حل  عل  الاعتماديتم معرفة البنية الإلكترونية  و ،و الكيميائية للأنظمة البلورية ،إيجاد الخصائص الفيزيائيةمن أجل       

 لذلك نقوم ،ةمعقدفي أغلب الحالات مهمة جد  كوني دلة االمعهذه  إلا أن حل كتروناتالإل معادلة شرودينغر المتعددة

تعتبر حيث  ،التابعية الكثافة نستعمل لهذا التقريب نظريةالإلكترونات ليسهل حلها عدديا.  يةبتبسيطها إلى نظام معادلات أحاد

 .في برامج المحاكاة مطبقةوأهم طرق الحساب ال ،المعتمدة لمختلف التقريباتمن أهم نظريات الحساب 

الأساسية للأنظمة  تالحالا ةالكمون لحساب طاقشبه و ،إلى طريقة الموجة المستوية التابعية تستند نظرية الكثافة      

 باستخدام برنامجنظرية الكثافة التابعية المضطربة، وقد أجرينا كل حساباتنا    استخدمنا، ولحساب الخواص الاهتزازية  الذرية

 ESPRESSO Quantum ، برنامج  ىبالإضافة إلBoltzTraP النقل. ص صائلحساب خ 

II .2  (1926)معادلة شرودينغر للبلورة : 

وصف الحالة المستقرة تحيث  ،و الثقيلة )الأنوية( ،النظام البلوري هو مجموعة من الجسيمات  الخفيفة  )الإلكترونات(    

 :  [1]لجسيمات بواسطة معادلة شرودنينغرهذه ال

  𝐻|𝜓〉 = 𝐸|𝜓〉                                                                                                                      (II-1) 

 . الكلية للنظام الطاقةهي : 𝐸 حيث

 𝜓 :هي دالة الموجة البلورية . 

 𝐻 : اعتماداً على شحنة الجسيمات  (التنافر أو التجاذب)ينتج  من وجود قوى التفاعل الكهروستاتيكي  الذيهي الهاميلتونيان

 ، ويكتب بهذا الشكل:)الأيونات والإلكترونات(

𝐻 = 𝑇 + 𝑉                                                                                                                             (II-2) 

𝐻 = 𝑇𝑒 + 𝑇𝑁 + 𝑉𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒−𝑁 + 𝑉𝑁−𝑁                                                                                   (II-3) 

 

𝐻 = ∑
−ℏ2

2𝑚𝑖 ∆𝑖 + ∑
−ℏ2

2𝑀𝑘 ∆𝑘 + ∑
𝑒2

8𝜋𝜀0|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|
𝑖≠𝑗 − ∑

𝑧𝑘𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑅𝑘⃗⃗⃗⃗  ⃗−𝑟𝑖⃗⃗⃗  |
𝑖,𝑘 + ∑

𝑧𝑘𝑧𝑙𝑒
2

8𝜋𝜀0|𝑅𝑘⃗⃗⃗⃗  ⃗−𝑅𝑙⃗⃗⃗⃗ |𝑘≠𝑙               (II-4) 

 .الحركية للإلكترونات الطاقةهي   𝑇𝑒 : حيث   

𝑇𝑁 :الحركية للأنوية  الطاقة . 
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𝑉𝑒−𝑒 :إلكترون-تفاعل إلكترون طاقة. 

𝑉𝑒−𝑁  :نواة-تفاعل إلكترون طاقة. 

𝑉𝑁−𝑁  :نواة-تفاعل نواة طاقة. 

e :شحنة الإلكترون. 

m: كتلة الإلكترون. 

M: كتلة النواة. 

𝑟𝑖، 𝑟𝑗  موضع الإلكترون :i   و الإلكترونj. 

 𝑅𝑘، 𝑅𝑙:  موضع النواةk   و النواةl. 

𝑍𝑘، 𝑍𝑙   العدد الذري للنواة :k  وl. 

   عندما  مثلا البلورة،   اتذر   عدد Nحيث   متغير N(Z+1)3  على  حتويت  هاالحل العام لمعادلة شرودينغر مستحيل لأن

Z = 14   31وفيcm  2نجد عدد المتغيرات يصل إلى. ترح ماكس بورن  من أجل تبسيط حل هذه المعادلة، اق .1024

 .رغنيتقريبًا لتبسيط معادلة شرود وروبرت أوبنهايمر

II .3 أوبنهايمر -تقريب بورن(Born-Oppenheimer) : 

≪  𝑀𝑁  أي ،الاعتبار الفرق في الكتلة بين الإلكترونات والنواة بعينهذا التقريب  أخذي        𝑚𝑒    ، سرعة  تكون وبالتالي

𝑇𝑁) عتبرها بلا حراكيو النواة اهتزازات همل ي منهالإلكترونات أكبر بكثير من سرعة النواة، و = 0, 𝑉𝑁−𝑁 = 𝑐𝑡𝑒 ) ،

  [2] .أوبنهايمر-هذا التقريب يسمى أدياباتيك أو بورن

 :هذا الشكلعطى بي ذيلإلكترونات الايمكننا تحديد هاميلتونيان جديد، إنه هاميلتونيان  لهذا

𝐻𝑒 = 𝑇𝑒 + 𝑉𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒−𝑁                                                                                                         (II-5) 

𝐻𝑒 = ∑
−ℏ2

2𝑚𝑖 ∆𝑖 + ∑
𝑒2

8𝜋𝜀0|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|
𝑖≠𝑗 − ∑

𝑧𝑘𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑅𝑘⃗⃗⃗⃗  ⃗−𝑟𝑖⃗⃗⃗  |
𝑖,𝑘                                                                (II-6) 

 

 :[3] اوبنهايمر بالشكل التالي-بورن تقريب ر فيمعادلة شرودنينغتكتب  

           (II-7)                                                                                                    𝐻𝑒𝜓𝑒 = 𝐸𝑒𝜓𝑒   

تطوير  أصبحوبالتالي  إلكترون،-إلكترون ، بسبب تعقيد تفاعلرفي حد ذاته لحل معادلة شرودنينغ هذا التقريب لا يكفي

 فوك.-كتقريب هارتري أخرى أمر ضروري لحل هذه المشكلة تقريبات
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II .4 تقريب هارتري- ( فوكHartee-Fock) : 

أن كل   يعتمد فيه على نموذج الإلكترون المستقل، أي ،[4] هارتري  أول من اقترح تقريبًا كان 1928في عام        

يقلل هذا التقريب من  وبالتالي، الأخرى الإلكتروناتباقي الأنوية و متولد عن في الحقل المتوسط ال امنفرد إلكترون يتحرك

 .إلكترون وحيدمشكلة إلى  العدد الكبير للإلكتروناتمشكلة 

 :ياتكمجموع من هاميلتون يانيمكن كتابة هاميلتون

𝐻𝑒 = ∑ 𝐻𝑖
𝑛
𝑖=1                                                                                                                         (II-8) 

 :( هوiالمطابق للإلكترون ) يانحيث يكون هاميلتون

𝐻𝑖 = −
ℏ2

2𝑚
Δ𝑖 + 𝑢𝑖(𝑟 𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟 𝑖)                                                                                             (II-9)   

 :هي k  حقل كل الأنويةفي  i الكامنة للإلكترون الطاقةكما أن 

𝑢𝑖(𝑟 𝑖) = −∑
𝑍𝑘 

|𝑟 𝑖+𝑅⃗ 𝑘
0|𝑘                                                                                                           (II-10) 

𝑅𝑘
 .: يمثل موضع الأنوية  0

 تري هو:روالكمون الفعال لها

 𝑉𝑖(𝑟 𝑖) =
1

2
∑

1

|𝑟 𝑖+𝑟 𝑗|
𝑗                                                                                                             (II-11) 

الموافقة طاقات الهي مجموع  الطاقةدالة الموجة للنظام الإلكتروني تكون على شكل جداء دالة موجة لكل الإلكترونات، و

 : بالشكل التالي  حالة إلكترونية حيث تكتبكل ل

(II-12)  

(II-13) 

 :بالشكل التالي عادلة شرودينغر للإلكترون الواحدم تكتب

[−
ℏ2

2𝑚
Δ𝑖 − ∑

𝑍𝑘 

|𝑟 𝑖+𝑅⃗ 𝑘
0|

+
1

2
∑

1

|𝑟 𝑖+𝑟 𝑗|
𝑗𝑘 ]𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟)                                                        (II-14) 

وبالتالي يتم استبدال  تم تقديمه ليأخذ في الاعتبار سبين الإلكترونات لحل معادلة شرودينغر،  [4-5]فوك -تقريب هارتري

 .دالة الموجة الكلية بمحدد سلايتر

 

 

 

 ( ) ( ) ( ) ( )1 2 3 1 1 2, , ,..... .........n nr r r r r r r   =

 
 

1 2 ......... nE E E E= + +
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(II-15) 

 

  حيث يسمى الثابت
1

√𝑁!
 .تعامد بثابت ال  

رات ق واسع في كيمياء الكم لدراسة الذالتقريب يعتمد على نموذج الإلكترونات الحرة، فهو يستخدم على نطا هذا

  (DFT).التابعيةولذلك جاءت نظرية الكثافة  الخصائص الفيزيائية للجسم الصلب والجزيئات، إلا أنه أقل دقة في حساب

II .5 نظرية الكثافة التابعية  DFT (Density Functional Theory)  : 

 : DFT     بداية القرن الحادي   يف حيث كانت ،هي طريقة حساب كمية تسمح بدراسة البنية الإلكترونية وتكون دقيقة

  .والعشرين تعد واحدة من أكثر الطرق المستخدمة على نطاق واسع في فيزياء المواد المكثفة وكيمياء الكم

، ومع ذلك لم يتم تأسيس النظرية 1927عام في  Fermi و  Thomasإلى النموذج الذي طوره  DFT تعود أصول       

التي تعتمد عليها الطريقة ، وShamو ،Kohnو ،Hohoenbrgeكل من  نتيجة للدراسات التي قام بها 1964عام حتى 

، ويمكن تلخيص هذه على أنها المقدار الأساسي ρ (r) الكثافة  اعتبارالنظام من خلال  التابعيةتصف نظرية الكثافة  .الحالية

 :مايليفي  نظرية الكثافة التابعيةالتطورات التي شهدتها 

 :(1927رمي )يف -نموذج توماس -1

، كدالة لكثافة الإلكترونات المعروفة لغاز متجانس ةالكلية لغاز الإلكترونات اللامتجانس الطاقة ميوفيرصاغ كل من توماس 

ة في كل منطقة من المناطق تالكثافة الإلكترونية ثاب اعتبارتقسيمات صغيرة جدا، مع  إلىبريليون حيث تم تقسيم منطقة 

 الإلكترونات.  ارتباط الاعتبارالمقسمة، وتعتبر هذه النظرية هي تقريبا موضعيا لكثافة الإلكترونات الذي لا يأخذ بعين 

 :(1930)بعد عام نموذج ديراك  -2

 والعائق الرئيسي ،فيرمي-المستقل، حيث أضاف فعل التبادل للتحسين في نظرية توماسانطلق من نموذج غاز الإلكترون 

 في هذا النموذج هو عدم قدرته على تكرار البنية الإلكترونية لطبقة من الذرات. 

 :(1964نظرية هوهنبرغ وكوهن ) -3

الحالة  و ،الطاقةاد علاقة تابعية بين وذلك من خلال نظريتهم الأساسية، والمتمثلة في إيج ،كانت البداية الحقيقية للنظرية

 وكثافة إلكتروناتها. ،الأساسية

 : (1965شام ) -معادلة كوهن -4

 .الارتباط طاقةوذلك لإيجاد كثافة الحالة و  شام بطريقة ذاتية-معادلة كوهنتحل 

 

 ( )

( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

1 2
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II.5.1 الكثافة الإلكترونية: 

  الموضع فييتمركز    𝑑𝑟للنظام في عنصر حجم   N بين إلكتروناتمن التعبير عن احتمال العثور على إلكترون  يتم        

𝑟   على النحو التالي: 

 

 :يالتال بالشكلف هي كثافة الاحتمال الإلكترونية التي تعُر   ρ (r) حيث

(II-17)                                                                      𝜌(𝑟 ) = 𝑁 ∫|𝜓(𝑟 1 …𝑟 𝑁)|2 𝑑𝑟 1 …𝑑𝑟 𝑁 

 مهمتين:كثافة الاحتمال لها خاصتين 

 تمامًا: وتكون موجبة، في كل نقطة اتم تعريفهي ✓

(II-18)                                                                                                      𝜌(𝑟 )𝑑𝑟 = 𝑁 

   :نهايةلا  ما قيمتها معدومة عند ✓

(II-19)                                                                                                    lim[𝜌(𝑟 )]𝑟→∞ = 0 

ي كل ما إن معرفة الكثافة الإلكترونية هف E. Bright Wilson (1965) وحسب   ،كثافة الإلكترون غنية بالمعلومات

 .لخواص الجزيئيةلنحتاج إليه لتحديد كامل 

II .5 .2 رمييف -نموذج توماس (Thomas-Fermi model): 

و فيرمي -توماس، حيث قام ، لأنها تحتوي على المعلومات الكاملة للنظامأساسيةالموجة ككمية دالة تستخدم الطرق التقليدية 

 :الحركية  طاقةالتالي لل تابعال باقتراحبناءً على غاز الإلكترون المتجانس، 

𝑇𝑇𝐹[𝜌(𝑟)] =
3

10
(3𝜋2)2 3⁄ ∫ 𝜌5 3⁄ (𝑟)𝑑𝑟                                                                               (II-20) 

 :بهذا الشكل إلكترون-ة وكمون إلكترونانو-ةالكمون نو كلاسيكيالذرة باستخدام التعبير ال طاقةيتم الحصول على 

𝑇𝑇𝐹[𝜌(𝑟)] =
3

10
(3𝜋2)2 3⁄ ∫ 𝜌5 3⁄ (𝑟)𝑑𝑟 − 𝑍 ∫

𝜌(𝑟)

𝑟
𝑑𝑟 +

1

2
∬

𝜌(𝑟1)𝜌(𝑟2)

𝑟12
𝑑𝑟1𝑑𝑟2                   (II-21) 

 الكثافة الإلكترونية. بدلالةبالكامل  الطاقةيتم إعطاء 

 بحيث، (principe variationnel)غايرمبدأ الت ا، استخدم (II-21)معادلةالفي  عويضهاليتم ت من أجل تحديد الكثافة

 الاعتبار شرط الأخذ في بها إلى الحد الأدنى ب الطاقةوالتي يتم تقليل ،  ρ (r)أن الحالة الأساسية للنظام مرتبطة بـ اافترض

𝜌(𝑟)𝑑𝑟∫  هذه الخاصية  = 𝑁. 
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II.3.5 هونبرغ وكوهن تينظري (Hohenberg-Kohn theorems): 

 هوهنبرغ وكوهن ا تم نشره من أبحاث من طرفمع م 1965و  1964في عامي  تابعية بدأ تطوير نظرية الكثافة ال     

 :التاليتين نيالنظريت حيث قدما، [6]

 النظرية الأولى: ✓

لكثافة  وحيد تابع ي)كمون الأنوية( ه 𝑽𝒆𝒙𝒕(𝒓)الكلية لنظام الإلكترونات المتفاعلة في كمون خارجي  الطاقة «

 »                𝝆(𝒓)الإلكترونات 

يكفي معرفة الكثافة الإلكترونية فقط  منهو، والكثافة الإلكترونية كمونتتكون هذه النظرية من تبرير نظري للعلاقة بين ال

 .E [ρ (r)] للكثافة الإلكترونيةتابع  الكلية للنظام ستكون  الطاقةفإن ، وبالتالي الموجة دواللتحديد جميع 

 النظرية الثانية: ✓

 principe غايرمبدأ الت) الكلية لأي نظام متعدد الجسيمات له حد أدنى يتوافق مع الحالة الأساسية الطاقة تابع «        

variationnel ) « 

   𝐸(𝜌0) = 𝑀𝑖𝑛𝐸(𝜌)                                                                                                           (II-22) 

 :الكلية للحالة الأساسية على النحو التالي  الطاقة تابعتتم كتابة 

    𝐸[𝜌(𝑟)] = 𝐹[𝜌(𝑟)] + ∫𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) 𝜌(𝑟)𝑑𝑟                                                                        (II-23) 

   

 يمثل الكمون الخارجي الذي يؤثر على الجسيمات.    𝑉𝑒𝑥𝑡حيث : 

       𝐹[𝜌(𝑟)]  كوهن حيث: -هوهنبرغل التابع الكليتمثل 

𝐹[𝜌(𝑟)] = 𝑇[𝜌(𝑟)] + 𝑉𝑒−𝑒[𝜌(𝑟)]                                                                                       (II-24) 

 

لكترون،  لكن لم تعرف هذه إ -لكترونإتفاعل  طاقة : 𝑉𝑒−𝑒[𝜌(𝑟)]و لكتروني،الإالحركية للنظام  الطاقة :𝑇[𝜌(𝑟)] تمثل

 النظرية العبارة التحليلية لهذين المقدارين.

وكثافة الشحنة للحالة الأساسية من اجل   ،الكلية الطاقةيمكننا من تحديد  𝐹[𝜌(𝑟)]كوهن -هوهنبرغلالكلي  التابع معرفةإن 

لذلك   ،لكن للأسف هذا ما عجزت عنه النظرية ،principe variationnel غايرباستخدام مبدأ التو عينكمون خارجي م

 كوهن.-هوهنبرغ  ةشام، والتي تسمح بالاستغلال الفعال لنظري -وهي معادلة كوهن استخدام تقريبات أخرى روريالضمن 
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II.4.5 شام  -معادلة كوهن (Kohn-Sham): 

  ساسية حالة الأللنظام الجسيمات المتفاعلة على أنها الكثافة الإلكترونية ل الأساسيةيمكن حساب الكثافة الإلكترونية للحالة   «

   »نظام دون تفاعل ل

ً  [7] م كل من كوهن وشامقد   والكثافة   ،يغير تفاعل خيالينظام ب ياستبدال النظام التفاعلي الحقيق يتكون من ،تطوراً إضافيا

 .هي نفسها في النظام الحقيقي ρ (r) الإلكترونية

  : بالصيغة F [ρ] شام تكتب-كوهن لتطبيق نظرية

𝐹[𝜌] = 𝑇[𝜌(𝑟)] + 𝐸𝐻[𝜌(𝑟)] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]                                                                               (II-25) 

 .نفس الكثافة الإلكترونيةلها الحركية لغاز الإلكترونات دون تفاعلات و الطاقةهي   : 𝑇[𝜌(𝑟)] حيث 

𝐸𝐻[𝜌(𝑟)]  إلكترون لهارتري -تفاعل إلكترون طاقة  هي: 

   𝐸𝐻[𝜌(𝑟)] =
1

2
∬

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟′)

|𝑟−𝑟′|
𝑑𝑟𝑑𝑟 ′                                                                                        (II-26) 

𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)] إرتباط -تبادل طاقة تابع هي: 

 𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)] = ∫𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐 [𝜌(𝑟)]𝑑𝑟                                                                                       (II-27) 

 :بالصيغة شام-كوهن لذلك يمكن كتابة معادلة

𝐻𝜓𝑖(𝑟 ) = {−
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟)}𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟)                                                            (II-28) 

 ، يعطى هذا الكمون بالشكل التالي : من الأنوية والإلكترونات الأخرىالناتج  فعالتأثير الكمون اليواجه كل إلكترون 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻 + 𝑉𝑥𝑐(𝑟)                                                                                      (II-29) 

𝑉𝐻 :  كمون هارتري∫
𝜌(𝑟′)

|𝑟−𝑟′|
𝑑𝑟 ′.  

 𝑉𝑒𝑥𝑡 :كمون الأنوية. 

𝑉𝑥𝑐(𝑟): أي  ارتباط-كمون تبادل:  𝑉𝑥𝑐(𝑟) = 𝑉𝑥 + 𝑉𝑐  :ويعطى بالشكل التالي 

𝑉𝑥𝑐(𝑟) =
𝜕𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]

𝜕𝜌(𝑟)
                                                                                                              (II- 03 ) 
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II.5.5 :حلول معادلة كوهن شام 

موضحة  (un cycle auto cohérent) حلقة تكراريةبشكل متكرر باستخدام   Shamو   Kohn  يتم حل معادلات    

 نبدأ بالكثافة التي تسمح بتبسيط الحساب. في منطقة بريليون الأولى النقاط العالية التناظر من أجلوذلك  ،(II.1) الشكلفي 

إذا   ،𝜌𝑜𝑢𝑡 حساب الكثافة الجديدةيتم ، في هذه المرحلة Kohn-Sham عادلةم ل، ثم نحللتكرار الأول 𝜌𝑖𝑛  الابتدائية

 . 𝜌𝑜𝑢𝑡 و  𝜌𝑖𝑛 من خلال مزج كثافتي الشحن  نعود إلى المرحلة الأولى ارب(معيار التق كثيرًا ) الطاقةتغيرت الكثافة أو 

 

 شام. -مخطط حلول معادلة كوهن(: II.1) الشكل                                        

 II.5 .6 ارتباط -تبادل تابع (Functional exchange-correlation): 

فهناك العديد من التقريبات  ،ارتباط-تبادل طاقةلتابع هي إيجاد تقريب جيد  شام-وفقًا لمعادلة كوهن  DFTإن مشكلة     

 .لكي نكون قادرين على القيام بالحساب، نحتاج الآن إلى تقريباتو ،ارتباط-لكمون تبادل

II.5 .6 .1 تقريب كثافة الموضع (Local Density Approximation LDA): 

متجانس  كنظامنظام الإلكترونات غير المتجانس  ، وقد اعتبرا1965في  من طرف كوهن وشام هذا التقريب طرح       

 :التالي بالشكل ارتباط-تبادل طاقة تابعويمكن تعريف  ،محليًا

 𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝜀𝑥𝑐[𝜌(𝑟)] 𝜌(𝑟)𝑑𝑟                                                                                   (II-31) 
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 يمكن تقسيم، 𝜌(𝑟) له كثافة إلكترونية ةمتجانسال اتكترونللإافي غاز  مالجسي ارتباط-تبادل طاقة هي  ε𝑥𝑐[𝜌(𝑟)] حيث

 .ارتباط طاقةتبادل و طاقةإلى  قسمين  𝜀𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]مقدار  ال

𝜀𝑥𝑐[𝜌(𝑟)] = 𝜀𝑥[𝜌(𝑟)] + 𝜀𝑐[𝜌(𝑟)]                                                                                       (II-32) 

 :التبادل تحليليا طاقة يمكن حساب

𝜀𝑥[𝜌(𝑟)] = −
3

4
(
3𝜌(𝑟)

𝜋
)
1

3⁄

                                                                                                  (II-33) 

-Ceperly)  الكمومية Monte Carlo ولكن يمكن الحصول عليها من حسابات لارتباطا طاقةعبارة تحليلية ل لا توجد

Alder, 1980 :وأشهرها ،)Perdew-Wang،  و Perdew-Zunger ، وVosko-Wilk-Nusair. 

II  .5 .6 .2  تقريب التدرج المعمم(GGA Gradient Generalized Approximation): 

عبر تدرج  𝜌(𝑟) تغيرات الكثافة اعتباراتههو تصحيح لتقريب كثافة الموضع ويأخذ في  GGAمن نوع هذا التقريب      

 بالشكل التالي:   الطاقةتابع ، تكتب عبارة 𝜌(𝑟)∇الكثافة الإلكترونية 

 𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝜀𝑥𝑐[𝜌(𝑟), ∇𝜌(𝑟)] 𝜌(𝑟)𝑑𝑟                                                                       (II-34) 

 

  fعامل التحسين  وذلك بواسطة،  LDAقبل الدقيقة التي تم التحقق منها بالفعل من للحفاظ على الخصائص GGAعى تس

 يحقق: الذي

 𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝑓[𝜌(𝑟), ∇𝜌(𝑟)]𝜌(𝑟) 𝑑𝑟                                                                           (II-35) 

 

ولكنها لا تؤدي  رتباط،الا طاقةالكلية أو  الطاقةبعدد من الخصائص مثل  LDA على تحسين GGA تعمل بشكل عام        

من  .الإلكترونية امعرفة خصائصهك ،(semiconducteur) الموصلات نصافلجميع خصائص مادة أإلى وصف دقيق 

 .Ernzerhof (PBE) [8]و ، Burkeو ، Perdewالذي اقترحه    هو التقريبا هذالمستخدمة في  توابعال شهر وأكثرأ

II  .6  الكمون والموجة المستويةشبه  (PP-PW):   

 أساسا وتعتمد  ،DFTالتابعية  الكثافة نظرية إطار في وذلك ،كميا الالكترونية لتفاعلاتا وصفل الكمونشبه  يستعمل   

 التحويلية لفوريي. الطريقة عبر الكمونشبه و المستوية الأمواج بين الناتج  الاقتران على

II.6 .1 الموجة المستوية طريقةالنظام الدوري و : 

 .من أجل كمون  دوري معين زمنالمستقلة عن ال معادلة شرودينغرل حلولاتقدم حيث ، [9تعتبر نظرية بلوخ مهمة ]      

تتعلق ، R شبكة برافيبشعاع هذا التكرار  ميزتيو Ω هاحجم  الأساسية خليةالنظام بلوري دوري يعتمد على تكرار  نعتبر

 . 𝑢𝑖(𝑟 )الممثلة بالدالة   المستوية الموجاتب  𝜓𝑖(𝑟 )كل دوال الموجة الإلكترونية 

𝜓𝑖(𝑟 ) = 𝑢𝑖(𝑟 )𝑒
(𝑖𝑘⃗ 𝑟 )                                                                                                           (II-36) 
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𝑢𝑖(𝑟 ) = 𝑢𝑖(𝑟 + 𝑅⃗ )                                                                                                             (II-37) 

𝑘⃗  و ،هي شعاع الموجة 𝑅⃗  .شعاع الشبكة المباشرة 

 نكتبها دائما بالشكل:  𝑢𝑖(𝑟 )لدالة  ل بالنسبة

𝑢𝑖(𝑟 ) = ∑ C𝑖G𝐺 𝑒(𝑖𝐺 𝑟 )                                                                                                        (II-38) 

= 𝐺 𝑟هو شعاع الشبكة المعكوسة ويعرف ب    𝐺: حيث  2𝜋𝑚   (m   عدد صحيح ) 

 :المستويةلموجات لن وضع دالة الموجة في شكل مجموع بعبارتها، يمك 𝑢𝑖(𝑟 )  باستبدال

 𝜓𝑖𝑘(𝑟 ) = ∑ C𝑖,(𝐺 +𝐾⃗⃗ )𝐺 𝑒𝑖(𝐺 +𝑘⃗ )𝑟                                                                                          (II-39) 

 فإن المعاملات ذلك، ومع الموجات المستويةحاجة إلى عدد كبير للغاية من الهناك  جيدالموجة بشكل  دالةن أجل تمثيل م

C𝑖,(𝐺 +𝐾⃗⃗ )   صغيرة ال حركية ال الطاقةللموجات المستوية ذات
ℏ2

2
|𝑘⃗ + 𝐺 |

2
 المرتبطة بالمعاملات مهمة جدا مقارنة  

تقتصر على الموجات  حيث المستوية محدودة  مواجمنه تكون الأو .[10] الحركية العالية  الطاقة بالموجات المستوية ذات 

 مواج الحد من الألكن ،  "cutE off energy-cut )طعالق طاقة(" حركية أقل من القيمة الحرجة  طاقةالمستوية التي لها 

،  الحرجة  الطاقةيمكن تقليل مقدار هذا الخطأ عن طريق زيادة قيمة  الكلية، الطاقةطاء في حساب ى أخالمستوية يؤدي إل

 .يحدد درجة دقة الحساب cutE يعني أن اختيار  وهذا، الكلية طاقةلل قاربحتى تت

 .الحرجة  الطاقةمشكلتين رئيسيتين، حتى مع استخدام يطرح الموجة المستوية  طريقة تمثيل دالة الموجة في 

 .( مع زيادة حجم الذراتلزمنا )من ناحيةلاً : تصبح الحسابات أكثر تكلفة أو

الحركية القصوى، وفي   الطاقةي ؤدي إلى زيادة كبيرة فيمما  ،شام متعامدة مع بعضها البعض-مدارات كوهانتكون ثانياً : 

ر الثقيلة أو العناصر الأخرى مثل العناصة، في حين أن يعناصر الجدول الدوري يمكن محاكاتها بفعالبعض  حالةال ههذ

 .سوف تتطلب وسائل حساب مهمة للغاية المعادن الانتقالية

ويمكن  ،(the approximation of the frozen heart) دولى باستخدام تقريب القلب المتجميمكن تجنب المشكلة الأ

 . pseudopotentialالكمون شبه استخدام طريقة على  المشكلة الثانية  قتصرأن ت

II .6 .2  تقريب القلب المتجمد(the approximation of the frozen heart): 

الفيزيائية والكيميائية للمواد الصلبة على إلكترونات التكافؤ أكثر من  واصخال معظمتعتمد  ،في فيزياء الجسم الصلبة    

مباشرة في الروابط الكيميائية، ولا تتأثر كثيرًا بتعديلات لا تشارك إلكترونات القلب ، لأن اعتمادها على إلكترونات القلب

ما وهذا  ،لتشكيل أيونات صلبة نويةتجميعها مع الأب وهذا يسمح، معزولة داخل الذرةاعتبارها  وبالتالي يمكنوسط الذري، ال

 .[11]تقريب القلب المتجمد  يسمى
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، وتقتصر الدراسة الآن على البحث عن سلوك  الحل هو إلكترونات القلب التعامل مع يعتبر  هذا التقريب في       

جميع الأنظمة  التعامل مع وبالتالي يمكن بواسطة إلكترونات القلب، تولد الذي  الجزئيكترونات التكافؤ في الكمون إل

 .بطريقة مماثلة، بغض النظر عن عدد الإلكترونات في الأنواع الموجودة

II .6 .3  الكمونشبه تقريب (The pseudo-potential approximation): 

وتأثير الإلكترونات المرتبطة  ،للنواة coulombعلى استبدال كمون   (PP) لكمونشبه ايعتمد المفهوم الأساسي ل       

  .على إلكترونات التكافؤ يؤثرارتباطًا وثيقًا بالنواة )إلكترونات القلب( بواسطة كمون أيوني فعال 

انظر  𝜓𝑝𝑠(𝑟 )دوال الموجة شبه تمثل إلكترونات التكافؤ ب التي 𝜓(𝑟)يتم استبدال دوال الموجة  في هذا التقريب       

𝜓𝑝𝑠(𝑟 )المساواة يتم فرض .(II.2) الشكل = 𝜓(𝑟)    يتم اختيار شكل هذه المنطقةوداخل  منطقة القلب خارج  𝜓𝑝𝑠(𝑟⃗ ) 

 .[12]الذبذبات الناتجة عن تعامد دوال الموجة لإزالة العقدة و

فضاء فورييه بعدد صغير جداً من بهذه الطريقة ميزة التمثيل في  الموجة التي تم الحصول عليها دوالشبه تقدم      

شبه بحيث تكون  الكمونشبه يتم اختيار شكل  .، وهذا من شأنه أن يقلل بشكل كبير الحسابات العدديةمستويةموجات الال

 .[13] ا نفس الطاقاتمدوال الموجة ودوال موجة التكافؤ له

 

 

 [13].       دالة الموجة الموافقة لهوإلكترونات التكافؤ  كمون(: II.2) الشكل
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II .6 .4 كمونشبه ال إنشاء: 

 الكمون الخصائص التالية: شبه يجب أن يحقق 

 كمون لذرات فردية.شبه اليجب أن يكون تجميعي، مما يعني أن الكمون الكلي لعدة ذرات هو مجموع  ✓

 الكمون. شبه أن يكون تحويلي، مما يعني أنه في الأوساط الكيميائية المختلفة يمكن استعمال نفس يجب ✓

الحقيقي، وذلك عن طريق تقليل عدد الموجات   ينتج من التغيرات المنخفضة للكمون كما في حالة كمون القلب ✓

 .المستوية اللازمة لوصف دوال الموجة

II .6 .5  الكمونشبه أمثلة على: 

II .6 .5 .1 الطويلة المحفوظة وذ الكمون   (norm-conserving pseudopotentials ):  

بثورة في هذا المجال، عندما اقترحوا طريقة  Chiang   (HSC )[14]و Schluterو Hamannقام  1979في عام      

" مكانًا ذو الطويلة المحفوظة"الكمون  نشاءلإ كان حيث، ab-initioللحساب  الأول دأكمون من المبشبه لاستخراج أحسن 

ويمكن  ،ويجعلها أكثر دقة ها،، لأنه يبسط تطبيق ab-initioالأول دأالكمونات في حسابات المبشبه خاصًا في تطوير 

أن تتقارب الشحنة و خارج منطقة القلب، ودوال الموجة الحقيقية متطابقة دالة الموجة شبه يجب أن تكون  حيث ،تحويلها

ذو الطويلة   الكمون شبه الموجودة في منطقة القلب مع الشحنة الحقيقية في تلك المنطقة، لهذا السبب يقال أن هذا النوع من 

 .المحفوظة

II.6 .5 .2  ليونة لفاندربيلتفائق الالكمون (Ultra-Soft):  

حيث تكون ب، Ultra-Soft [15] كمون جديد سمي بالكمون الفائق الليونة شبه قام فاندربيلت بإنشاء  1990في عام        

، وذلك عن طريق استعمال قطر cutE طعالق طاقةتقليص قيمة  الهدف منه ، منطقة القلبداخل دوال الموجة سلسة في شبه 

 الكمون ذو الطويلة المحفوظة. شبه أكبر من المستعمل في  طعق

مع الكمون ذو الطويلة المحفوظة فإن الكمون فائق الليونة حقق تحسنا واضحا من حيث الدقة والليونة لدوال   بالمقارنة       

   الموجة، ولكن هذه الطريقة تزيد من تعقيد المشكلة وكذلك زمن الحساب.

II .6 .6  الكمونشبه  تقريبالكلية في  الطاقةالتعبير عن: 

في  ومنه  .الكلية هي كمية أساسية الطاقةفإن  يةسواء من وجهة نظر كلاسيكية أو كم الدراسة الفيزيائية للنظام  في     

لأنه يسمح باستنتاج كل الخصائص البنيوية للمادة الصلبة المدروسة،   ،الفيزياء الصلبة، يلعب هذا المقدار دورًا مهمًا للغاية

التعقيد  ةانتقالات الطور، لكن حساب هذه الكمية الفيزيائية شديدومعامل الصلابة، وة، البلوريثابت الشبكة  : على سبيل المثال

، العديد من الطرق التقريبية استخدمت ل هذه المشكلة لح .عندما يتعلق بعدد كبير من الإلكترونات التي تشكل المادة الصلبة

  مستويةال  الموجةوالكمون شبه   طريقة  مع DFT  نظرية تجمع التي   تلك  وهي ،فقط واحدة   طريقة  درسنا  لكننا

(PP-PW)،  هيفوريالشبكة المعكوسة أو فضاء فضاء  استخداميتم  عندماالكلية يأخذ شكلاً بسيطًا  الطاقةالتعبير عن. 
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II .6 .7   الأولىمنطقة بريليون: 

الأولى هي خلية أولية محددة بشكل فريد في الفضاء المعكوس، حيث يتم  تقسيم  مناطق بريليون بنفس  منطقة بريليون       

في الشبكة الحقيقية. منطقة بريليون لها أهمية في وصف   Wigner – Seitz إلى خلايا  Bravais طريقة تقسيم شبكة

وعند  .فقط بريليون  طقامن أحد  للنظام الدوري حيث وجد أن الحلول يمكن وصفها بالكامل بسلوكها في موجات بلوخ

 :بالشكل التالي   kN  بمجموع  منفصل من نقاط بريليون  إجراء عملية حسابية، يمكننا استبدال التكامل على  منطقة

(II-40)                                                                                                                

 جموعالواجب حسابها في الم حدوديقلل من عدد ال الذي في النظام المدروس،  اتالاعتبار التناظرعين في  مع الأخذ

غير  الأولى بريليون  على منطقةفيقتصر   k تقليل عدد النقاط راجع إلىهذا ، والحسابفي  زمن نكسب بالتاليو ،السابق

 .(Brillouin Zone Irreducible (ZBI))  القابلة للاختزال

 

II .7 المضطربة  التابعية نظرية الكثافة   (DFPT) : 

 (Theory of perturbations of the functional density)   

هي أحسن   DFPTوتعتبر ، الاضطرابتعتمد العديد من الخصائص الفيزيائية على استجابة النظام لبعض أشكال       

رأينا دراسة المادة الصلبة   التابعية الكثافة في نظريةف، [16-17] لحساب الخواص الاهتزازية للمواد الصلبة البلورية نظرية

عليه اضطراب  نطبق ، سوف ندرس نفس النظام ولكن المضطربةالتابعية في النظام الدوري ولكن في نظرية الكثافة 

 .𝜆 الثابتتميز بي ذي ال  كمونخارجي صغير على ال

 :تكتب معادلة شرودينغر كما يلي

𝐻(𝜆)|𝜓𝑖(𝜆)〉 = 𝐸(𝜆)|𝜓𝑖(𝜆)〉                                                                                            (II-41) 

 يعطى الكمون الخارجي بالعبارة: 

𝑣𝑒𝑥𝑡(𝜆) = 𝑣𝑒𝑥𝑡
(0)

+ 𝜆𝑣𝑒𝑥𝑡
(1)

+ 𝜆2𝑣𝑒𝑥𝑡
(2)

+ ⋯                                                                               (II-42) 

وتكتب بهذا  ، ......(الموجة الإلكترونيةكثافة الإلكترون، دالة  ،الطاقة)على الكميات الفيزيائية الأخرى  الشيءنفس وينطبق 

 : الشكل 

𝐴(𝜆) = 𝐴0 + 𝜆𝐴(1) + 𝜆2𝐴(2) + 𝜆3𝐴3 + ⋯                                                                        (II-43) 

 :هيو تعلق بالاضطرابت عندما الكلية طاقةللمشتقات  هيالخصائص الفيزيائية العديد من 

 .....: القوة، الجهد، عزم ثنائي القطب، ىالأول  درجةال
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 ،..... الإجهاد الداخلي ، ، القابلية  للعزل الكهربائي، الثوابت المرنةفونونللديناميكية المصفوفة  ال: ةالثاني  درجةال

 .....، توافقيةفونون، الثوابت المرنة اللا-: قابلية العزل الكهربائي اللاخطي، تفاعل فونونةالثالث  درجةال

II .7 .1 إلكترون اقتران-( فونونElectron-Phonon coupling): 

، مع شبه جسيمات لفونونات ا وتعتبر  الفونون هو عبارة عن حالة اهتزاز مكممة تحدث في الشبكات البلورية الصلبة،      

مع وجود الفونونات )والعديد من مراكز الانتشار  تفاعل الإلكتروناتيكون   عمر افتراضي في حجم ودرجة حرارة معينة،

 .الإلكترونات ومسارها الحرمن عمر يحد  ، وهذا التفاعلالأخرى(

 الفائقة أمرًا أساسيًا في الموصلية  (EPC : The Electron Phonon Coupling) فونون-يعتبر اقتران إلكترون      

BCS  ، استعرض  حيثAllen  و Mitrovic [18نظرية ] EPC في كتاب Grimvall  [19]،   أول حسابات أجريتوقد 

DFT   في هذا الإطار من قبلMarvin Cohen   تبسيط يرجع و ،[20] 1980ومعاونيه في عامDFPT  في نظرية

𝑔𝑘+𝑞𝑖′𝑘𝑖  ، وهوعنصر المصفوفة  إلى فبفضله أصبح بالإمكان الوصول، Savrasov [21]الفونون إلى  اضطراب
𝑞𝑚

الذي    

 يكتب بالشكل التالي:

𝑔𝑘+𝑞𝑖′𝑘𝑖
𝑞𝑚 =

1

√𝜔𝑞𝑚
∑ 𝜂𝑞𝑚(𝜅𝛼)𝜅𝛼 ⟨𝜓𝑘+𝑞𝑖′

(0)
|𝐻𝑞𝜅𝛼

(1)
|𝜓𝑘𝑖

(0)
⟩                                                              (II-44) 

 حيث :

 mنمط الفونون : 

q : شعاع الموجة 

𝜂𝑞𝑚(𝜅𝛼) شعاع إنتقال الفونون : 

𝜔𝑞𝑚 د : الترد 

لذلك نحتاج إلى ، [22] فقط مع انتشار فونون واحد EPC ، يتم النظر في شروط التفاعل الذاتي لـMigdalفي تقريب و 

يعطى ف 𝜖𝐹فيرمي  على مستوىيكون تفاعل الفونونات مع الإلكترونات (. élément de matriceعنصر المصفوفة )

 :بالشكل التالي  m  للنمط الفونون عرض خط

𝛾𝑞𝑚
𝑝ℎ = 2𝜋𝜔𝑞𝑚 ∑ |𝑔𝑘+𝑞𝑖′𝑘𝑖

𝑞𝑚 |
2
𝛿(𝜖𝑘𝑖 + 𝜖𝐹)𝑘𝑖𝑖′ 𝛿(𝜖𝑘+𝑞𝑖′ − 𝜖𝐹)                                                (II-45) 

II .7 .2 ( الموصلية الفائقةSuperconductivity): 

  دالةالذي كتب نظرية كاملة عن ال ،Eliashbergالفونون إلى  سيرهايرجع السبب في نظرية الموصلية الفائقة التي ي     

،  EPCفونون-اقتران إلكترون انطلاقا من الذاتية دالة طيفية مماثلة لكثافة الحالات الطاقة ىعطت .BCSالمجهرية 

 : Eliashbergدالة  والمعروفة باسم 
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𝛼2𝐹(𝜔) =
1

2𝜋𝑁(𝜖𝐹)
∑

𝛾𝑞𝑚

𝜔𝑞𝑚
𝑞𝑚 𝛿(𝜔 − 𝜔𝑞𝑚)                                                                          (II-46) 

أفضل في  وضعهاوالتي يمكن  ،λ  ورمزها  lambdaفونون -إلكترون اقترانبثابت يسمى ثابت   EPC  قوة اقتران مثلت

 ( .....Allen Dynes [24] و ،McMillan [23])  لـ فائقة التوصيلللمواد الصيغة للتنبؤ بدرجات الحرارة الحرجة 

بين   Coulombميز تنافري تجريبي ابتثالنهائية، هو الحاجة إلى  Eliashberg وصياغة العيب التاريخي لمثل هذه الصيغ

  .في النظام (Cooper-pairأزواج كوبر)  إلكترونات

 II  .8  سبريسو اكوانتوم برنامج(Quantum ESPRESSO) : 

II .8 .1 :مفهوم المحاكاة 

مماثلا على أنها برامج حاسوبية تتصف بالديناميكية كالتفاعلية مع مستخدميها، ويتم تصميمها لتكون نموذجا  تعرف      

  .[25] واكتساب الجوانب المعلوماتية ،والتجارب التعليمية، ليدرسها المتعلم من خلال المشاركة ،لأصل المعلومات

الآلي  ب وأو مشكلة موجودة في الواقع، حيث يبرمج هذا الواقع داخل الحاس ،تعرف المحاكاة أيضا بأنها نموذج لنظام      

ب مختبرا له القدرة الفائقة وعلى شكل معادلات،  تمثل بدقة العلاقات المتبادلة بين مكوناتها المختلفة، وبالتالي يصبح الحاس

  .[26]على التنويع في مجال التعليم المبني على التجريب

، وهذا راجع للجمع بين الخوارزميات وقوة يبدءًا من المقياس النانوأحدثت المحاكاة ثورة كبيرة في نمذجة المواد      

لإلكترونية القائمة على نظرية الكثافة  . كانت عمليات محاكاة البنية ا[27]الحواسيب المتزايد إبتكارها باستمرار

خارج مجموعة مقيدة من الباحثين في نظرية المواد  حاليا انتشر تطبيقها، حيث  [28-30]مفيدة لهذه الثورة  (DFT)التابعية

  .والكيمياء الكمومية ،المكثفة

 ،لعديد من مجالات العلوما في مثل تحديًا متعدد الأوجه، يوتوسيع نطاق تأثيراتها المفيدة ،هذه الثورة استمرار نإ      

 .والتكنولوجيا

II .8 .2 ووم اسبريسمفهوم برنامج كوانت: 

QUANTUM ESPRESSO        إجراء  ، الهدف منها هو بوحاسعبارة عن مجموعة متكاملة من رموز ال هو

 ونظرية الكثافة التابعية المضطربة ،DFT التابعية والمواد القائمة على نظرية الكثافة ،عمليات حسابية للبنية الإلكترونية

DFPT، المستوية اتموجال طريقة ذلك باستخدامو PW الكمونشبه و PP.  من وهو برنامج مجاني مفتوح المصدر

مثل معهد )إيطاليا( وشركائها، بالتعاون مع مراكز مختلفة في جميع أنحاء العالم  في تريست المركز الوطني للمحاكاة

  توزيعه يتم   .، جامعة مينيسوتا أو كلية العلوم التطبيقية الفيدرالية في لوزانماساتشوستس للتكنولوجيا، جامعة برينستون

مجيات حرة مستخدمة هي رخصة بر، و  GNU (General Public License (GPL))جنوا العمومية  وفقًا لشروط

 وتعديله. ،ومشاركته ،ودراسته ،، والتي تضمن للمستخدمين النهائيين حرية تشغيل البرنامجعلى نطاق واسع
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 :  ESPRESSOمعنى  

ESPRESSO= opEn Source Package for Research in Electronic Structure, Simulation, and 

Optimization 

والتي تم تطويرها  ،إلى رموز البنية الإلكترونية التي تمت إعادة هيكلتها مؤخرًا QUANTUM ESPRESSO يستند

وتطبيقها على مدار العشرين عامًا   ،يدةواختبارها من قبِل بعض المؤلفين الأصليين لخوارزميات البنية الإلكترونية الجد

 .لمواد الرائدة في العالمابعض نماذج  طرفالماضية من 

 :  QUANTUM ESPRESSOبعض رموز 

✓ PWSCF: Self-consistent field with plane waves     (لحساب الحالات   شام-نهمعادلات كو حل ي

 .(والإلكترونيةالأساسية، و الخصائص البنيوية، 

✓ CP: molecular dynamics Car-Parrinello ( البيانات  بتحليل يسمح الجزيئات حيث خاص بديناميكية 

 .والتخطيط(

✓ PHONON: phonon calculations  (يطبق نظرية الكثافة التابعية المضطربة (DFPT)  لحساب مشتقات

 (....... ،فونون-، تفاعلات إلكترونترددات الفونون إيجاد مثلا:، ومن الدرجة الثانية والثالثة   الطاقة

المعرفة   الأخرى لها بنية إدخال مماثلة ويجب  رموزحيث ال PHONONو  PWSCF سنتعامل بشكل رئيسي مع

 .الأساسية للفيزياء الذرية والحالة الصلبة

II .9  الكهروحراريةخصائص النقل (thermoelectric :) 

كهربائي  حقلخارجي ) حقلعبر مادة صلبة تحت تأثير  مرت تي وتدفق الحرارة الامل نظرية النقل مع تدفق الشحنات تتع     

فتحدث تفاعلات ينتج   ،و الفونونات( بواسطة حقول خارجيةالحاملات )الإلكترونات أ . تنتقلحرارة(الأو تدرج درجة و/

 لا يتملكن في حالات التوازن ، ووالعزم الطاقةفي تبادلات هناك  تكونفي هذه الحالة  التوصيل الكهربائي والحراري،عنها 

  .الحاملات هذه نقل

-semi) نقل شبه الكلاسيكيةالونظرية  ،Green-Kubo [31]، وهما نظرية ثل هذا النقل غير المتوازنهناك طريقتان لم

classical) لـBoltzmann [32] ،تناول تف ةبمعاملات النقل لدالة الارتباط لتدفق التيار أو الحرارة، أما الثاني ىتعلق الأولت

  .الاسترخاء زمنالنقل، من حيث  خواصتأثيرات الانتشار المختلفة في آليات 

معاملات النقل المحسوبة بسهولة بالنتائج ، حيث يمكن مقارنة حالاتبولتزمان صحتها في العديد من اللنقل الأثبتت نظرية 

  .التجريبية

في     DFTباستخدام نظرية الكثافة التابعية  ab-initio في هذا الجزء، نوضح كيفية دمج البنية الإلكترونية من حسابات

 .، من أجل استخلاص معاملات النقل Boltzmannنظرية النقل
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II .9 .1  نظرية النقل شبه( الكلاسيكيةsemi-classical): 

التي تحددها دالة التوزيع  بولتزمانل على الحل المباشر أو التقريبي لمعادلة النقل عتمد نظرية النقل شبه الكلاسيكيةت       

 .t  زمنفي ال (k+dk) و  (r, r+dr) عطي احتمال العثور على جسيم في المنطقةت التيو ،nf(r, k, t) شبه الكلاسيكية

 .الطاقةوكثافة  ،وكثافة التيار ،تعطينا عزوم دالة التوزيع معلومات عن كثافة الجسيمات

حيث تكون  ،التي تقدمها دالة فيرمي ،تصف نظرية بولتزمان نظام الإلكترون عن طريق إدخال دالة التوزيع      

يمثلان الأرقام الكمومية  ، وهما kالموجةوشعاع   n عصابةالعلى  واضحعتمد بشكل ت ، وهيالإلكترونات في حالة توازن 

 تتميز بـ، و tزمنوال r  المكانية  الإحداثيات  على التوزيع  دالة  تعتمد  في حالات عدم التوازن،  .للحالات الإلكترونية

(r, k, t)nf . 

 :بسبب الآليات التالية ،r في جوار   nf(r, k, t) يمكن أن تتغير دالة التوزيع      

 الإلكترونات ، بينما تغادرr لـمجاورة المناطق ال بالقرب من 𝜈(𝑘)  سرعةالذات  كتروناتللااالانتشار: تبقى  ✓

 .الأخرى، بسبب الانتشار

  حقل هذه الحالة ال فيوهي  الخارجية،الحقول  تم تحريك الإلكترونات بواسطة قوى ناتجة عنالحقول الخارجية: ي ✓

 .الكهربائي وتدرج درجة الحرارة

-إلكترون المختلفة، منها تفاعلات تفاعلاتالالاصطدامات: تنتشر الإلكترونات من حالة إلى أخرى عن طريق  ✓

 .ذلك غير وإلى ،شائبة-وتفاعل إلكترون  ،إلكترون-إلكترونو ،ونونف

II .9 .2 معاملات النقل: 

 : [34] ويمكن وصف هذه الظاهرة على النحو التالي، أو تدرج حراري/كهربائي و حقلنقل الشحن عند وجود  يحدث     

𝐽 = 𝑒 ∑𝑓𝑣 = 𝜎𝐸                                                                                                                (II-47) 

 :حيث

 J  :هو تدفق الشحنة. 

 e  : هي الشحنة الإلكترونية. 

 f   :توزيعال ي دالةه . 

   𝑣 : .هي سرعة الشحن 

 σ : الكهربائيةأو الناقلية هي الموصلية. 

 E  :المجال الكهربائي هو. 

 .  نه يمكن تحديد تدفق الشحنةإف تعلق بالزمن والمكانت توزيعدالة الإذا علمنا أن 
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 :  [33] كدالة للزمن على النحو التالي توزيعدالة اليمكن وصف  

𝜕𝑓

𝜕𝑡
+

𝑑𝑟

𝑑𝑡
. 𝛻𝑟𝑓 +

𝑑𝑝

𝑑𝑡
. 𝛻𝑝𝑓 = (

𝜕𝑓

𝜕𝑡
)
𝑐
                                                                                         (II-48) 

فإن المعادلة   منهو .الاصطدام ( تعنيcollision)c و ، العزم يمثل p(moment) وهو موضع الإلكترونات،  r حيث

وهو  τ يفترض هنا تقريب زمن الاسترخاء ثم ،توزيع الشحنة بعد الاصطدامدالة المذكورة أعلاه تشير إلى التغيير في 

 . الذي ينقضي بين صدمتين يتعرض لهما الإلكترون في الموصل زمنمتوسط ال

𝜕𝑓

𝜕𝑡
= −

𝑓−𝑓0

𝜏
                                                                                                                         (II-49) 

𝑓 − 𝑓0 = 𝐶𝑒−𝑡∕𝜏                                                                                                                 (II-50) 

 : ى، يمكننا الحصول عل(II-50) و (II-48)من المعادلة 

𝑓 = 𝑓0 + 𝑒 (−
𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) 𝜏𝑣. 𝐸                                                                                                     (II-51) 

 بالعلاقة:، يمكن وصف الموصلية الكهربائية  (II-51)بالمعادلة  (II-47)وعندما نستبدل 

𝜎 = 𝑒2 ∑(−
𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) 𝑣2𝜏                                                                                                         (II-52) 

 : بالشكل التاليحسابات البنية الإلكترونية المعطاة  ضمن (tensorالمُمْت د  )يمكن إعادة كتابة هذه المعادلة كنموذج 

𝜎(𝜀) =
𝑒2

𝑁Ω
∫𝑑𝜀 (−

𝜕𝑓0

𝜕𝜀
)∑ 𝜏𝑛,𝑘𝑛,𝑘 𝑣 𝑛,𝑘𝑣 𝑛,𝑘𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛,𝑘)                                                       (II-53) 

المستخدمة   k-points  هو عدد النقاط  N و ،عصابةال طاقةهي    𝜀 و هي الشحنة،   e، لأوليةخلية االهو حجم  Ω   حيث

هي   δ و ،لشحنا مجموعهي سرعة  𝑣 و ،هو زمن الاسترخاء  τو،  Fermi-Diracهي دالة توزيع 𝑓0 و ،في الحساب

 .[34-35]  دالة دلتا

 :بالعلاقة التالية الطاقة عصابةمن بنية   𝑣   يمكن تقدير السرعة

𝑣 𝑛,𝑘 =
1

ℏ

𝜕𝜀𝑛,𝑚

𝜕𝑘
                                                                                                                      (II-54) 

 ثابت بلانك  ℏ  يمثل

بسبب الحقل الذي ينشأ  (II-47)عندما يكون هناك اختلاف في درجة الحرارة، يختلف الحقل الكهربائي الكلي عن المعادلة 

 : بالشكل التالي (II-47)المعادلة  ، ثم يتم تغيير Seebeckمن  تأثير

𝑗 = 𝜎𝐸 − 𝜎𝑆∇𝑇                                                                                                                  (II-55) 

 في درجة الحرارة على النحو التالي:  الاختلاف ن ع( الناتج qويمكن وصف تدفق الحرارة ) 
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𝑞 = 𝑇𝐽𝑠 = 𝑆𝑇𝐽 − 𝜅∇𝑇                                                                                                        (II-56) 

 .نتروبيهو تدفق الأ 𝐽𝑠 حيث

  الطاقة  عصابةحساب بنية و المعادلتينهاتين باستخدام ، Onsager [36] بعلاقة (II-56)و  (II-55)تسمى المعادلتان      

 :[34-35]، والنتائج موضحة بالشكل التالي (𝜅𝑒)والموصلية الحرارية الإلكترونية Seebeck يمكننا الحصول على معامل

𝑆 =
𝑒𝑘𝐵

𝑁Ω
𝜎−1 ∫𝑑𝜀 (−

𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) (

𝜀−𝜇

𝑘𝐵𝑇
)∑ 𝜏𝑛,𝑘𝑛,𝑘 𝑣 𝑛,𝑘𝑣 𝑛,𝑘𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛,𝑘)                                          (II-57) 

𝜅𝑒 =
𝑘𝐵

2𝑇

𝑁Ω
∫𝑑𝜀 (−

𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) (

𝜀−𝜇

𝑘𝐵𝑇
)
2
∑ 𝜏𝑛,𝑘𝑛,𝑘 𝑣 𝑛,𝑘𝑣 𝑛,𝑘𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛,𝑘) − 𝑇𝜎𝑆2                                (II-58) 

 :حيث

 𝜇  :الكمون الكيميائي. 

 𝑘𝐵  :.ثابت بولتزمان 

 Seebeckافترضنا أن زمن الاسترخاء ثابت، يمكن اشتقاق معامل إذا .هو قيمة زمن الاسترخاءوثابت واحد لا نعرفه بعد 

 مثل م برامج خصائص النقلتقوم معظ .في المواد عصابةطاقة اليعتمد زمن الاسترخاء على ، والطاقة عصابةمن بنية 

BoltzTraP  وBoltzWann  التي يتم الحصول عليها  اتعصابطاقة ال بتقييم الخواص بتقريب زمن الاسترخاء الثابت و

 .من شبكة دقيقة للغاية في الشبكات المعكوسة

II.3.9 :تطبيقات المواد الكهروحرارية 

الأماكن البعيدة عن  ، مثل الفضاء أو لها خصصةاد الكهروحرارية  في الأماكن الميتم استخدام المو في الوقت الحالي       

في الآونة  حيث استعملتالمولدات على نطاق واسع في التطبيقات الفضائية، في  تستخدم و ،ئر التوزيع الكهربائيةدوا

فعاليتها، حيث أن المولدات    أظهرت تكنولوجيا المواد الكهروحرارية  في هذا المجال ، إلى المريخ  سفرالأخيرة لمهمة ال

هي أيضًا مصدر للكهرباء بفضل مولدات  ضائعة، وأي حرارة طاقةعامًا، مع فقدان منخفض لل 30الحرارية تعمل لمدة 

 "النظيفة". طاقةالتي يبدو استخدامها جذابًا للغاية كمصدر جديد لل  Seebeckلـ الحرارة

  ، الكهرباء الحرارية انتعاشًا على مدار الخمسة عشر عامًا الماضية، وهناك العديد من المشاريع قيد الدراسة شهدت     

المولدات الحرارية، ثم يتم استخدامها لتشغيل المعدات بمصابيح لاوبالتالي، فمن الممكن تجهيز المواقد أو سخانات المياه أو 

ل الكهربائية الصغيرة بشكل مستقل. يمكن أيضًا استخدام جسم الإنسان والتدرجات الحرارية الموجودة على سطحه لتشغي

سيارات لإعادة في أوروبا والولايات المتحدة، توجد العديد من المشاريع في مجال المثلا  .أجهزة استشعار المراقبة الطبية

 تدوير الحرارة عند مخرج كاتم الصوت. 
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III.1  مقدمة : 

القطع،  وتستخدم خاصة كطلاء لأدوات  ،كربيدات المعادن الانتقالية هي مواد مستقرة للغاية في درجات الحرارة العالية     

لوحظ أن درجة الحرارة  في الصناعة الكهربائية. وقدموصلات لحرارة وكافي المواد لمقاومة لتآكل، لمقاومة لللأسطح 

  10منخفضة )أقل من   2LuCو، 2LaCو 2YCالمركبات ذات الهيكل رباعي الأضلاع المتمركز لـللموصلات الفائقة في 

  [1-2].كلفن(

 2LuC يومسعلى الرغم من بعض النتائج التجريبية التي تبحث في الخصائص البنيوية والموصلية الفائقة لكربيد الليتي     

والفونونية  ،والإلكترونية ،البنيوية، على حد علمنا لم يتم القيام  بأي عمل نظري حتى الآن بشأن خواصه   [3-2]

 .، وخصائص النقلوعلى الخواص فائقة التوصيل ،ننوفو-والإلكترون

دورًا رئيسيًا في العديد من الخصائص الأساسية للمواد الصلبة، مثل الحرارة النوعية  في الواقع، تلعب الفونونات    

علاوة على ذلك، في دراسة النقل والخصائص البصرية في   ].6-4والتوصيل الكهربائي والتمدد الحراري والأنتروبي ]

ما في ذلك الاعتماد على درجة حرارة  فونون ب-إلكترونأشباه الموصلات القطبية، يحتاج فهم الظواهر المرتبطة بتفاعل 

بها     ووسائط البولورونات المتعلقة  والموصلية الفائقة إلى تحديد دقيق للفونونات  الأطياف الضوئية، ومقاومة المعادن

 للخصائص البنيوية والإلكترونية لـ  ab-initio تهدف هذه الدراسة إلى إجراء عمليات حسابية لهذا السبب ، [8-7]

2,YC 2LuC 2وLaC المتبلورة في الهيكل رباعي الأضلاع المتمركز باستخدام تقريب التدرج المعمم(GGA)    المطبق

ن والمتوسط نوفو-و باستخدام الثابت المحسوب لمتوسط اقتران إلكترونDFT.  الداخل في تقريب نظرية الكثافة التابعية 

 .فائقة التوصيلاللتردد الفونون، حسبنا درجة الحرارة الانتقالية لهذه المواد اللوغاريتمي 

III.2 طريقة الحساب: 

ونظرية الكثافة   ،DFTتم إجراء الحسابات الحالية باستخدام طريقة الموجة المستوية في إطار نظرية الكثافة التابعية     

 Ry 60  طاقات قطع باستخدام    QUANTUM ESPRESSO [4]برنامج  المدمجة في  DFPT ضطربةالتابعية الم

، Perdew-Burke-Ernzerhof  (PBE)لـ  GGAتم استخدام  .على التوالي لدالة الموجة وكثافة الشحن Ry 480 و

، الذي  يعالج تفاعلات الإلكترونات مع أنوية الأيونات  ارتباط_لحساب تابع  تبادل  PBE – GGA [9] والمعروفة باسم

 . norm-conserving [10]ذو الطويلة المحفوظة   pseudopotentiels الكمون شبه باستخدام  الارتباطيوصف هذا 

              15d 144f 2Lu: 6s و 15d2La: 6sو 14d2Y: 5sالمستخدمة هي:  الإلكترونية لإلكترونات التكافؤ الحالات     

   باستخدام مجموعة من   (ZB)للتكامل في منطقة بريليون Pack -[11] Monkhorst، تم استخدام طريقة22p2C: 2sو

 24×  24×  24مع شبكة  ، أما فيما يتعلق بالحسابات الإلكترونية، أجريت عمليات التكامل k-point 8×  8×  8النقاط 

k-grid و طريقة المسح   4×  4×  4، وتم حساب المصفوفة الديناميكية باستعمال شبكة من أشعة الفونون

(smearing)Methfessel-Paxton    [12]      معامل المسح          الممسوحة للمعادن باستخدام    النتائج غير   لتغطية

σ = 0.02 Ry. 
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فونون تعطى -[، فإن فائقية التوصيل الناشئة عن اقتران إلكترون13-14] Migdal–Eliashbergباستعمال تقريب دالة  

 :الطيفية المعطاة بالعلاقة التالية Eliashberg أهمها هي دالة   [15-16]بمقادير مختلفة  

𝛼2𝐹(𝜔) =
1

2𝜋𝑁(𝐸𝑓)
∑

𝛾𝑞𝑚

𝜔𝑞𝑚
𝑞𝑚 𝛿(𝜔 − 𝜔𝑞𝑚)                                                                          (III-1) 

 (modeللنمط  ) الفونون هو عرض خط 𝛾𝑞𝑚، و Fermiالإلكترونات الواقعة على مستوى سطح تركيز هي fN (E (حيث

𝑚  و شعاع الموجة𝑞[16]فونون بالصيغة التالية-، ويتم إعطاء ثابت اقتران إلكترون :  

 = 2 ∫ 𝑑𝜔
𝛼2𝐹(𝜔)

𝜔

∞

0
                                                                                                             (III-2) 

[ على 16] McMillan المعدلة لـ Allen–Dynesباستخدام معادلة  للتوصيل الفائق  Tc يةالانتقالحرارة التعطى درجة 

 :النحو التالي

𝑇𝑐 =
𝜔𝑙𝑛

1.2
𝑒𝑥𝑝 [−

1.4(1+)

−𝜇∗(1+0.62)
]                                                                                     (III-3) 

 تعطى علاقتها بالشكل التالي: 𝜔𝑙𝑛الفعال،   Coulombهو تنافر  ∗𝜇 هو متوسط التردد اللوغاريتمي و 𝜔𝑙𝑛 حيث

𝜔𝑙𝑛 = exp (
2


∫ 𝑑𝜔

𝛼2𝐹(𝜔)

𝜔

∞

0
𝑙𝑛𝜔)                                                                                        (III-4) 

 .وبدلالة درجة الحرارة،  (τ)وتقريب زمن الاسترخاء الثابت،  BoltzTrapتم حساب خصائص النقل باستخدام برنامج

III.3 2ل ـص البنيوية صائالخYC 2 وLaC 2وLuC  : 

 spaceفي فضاء المجموعة )  2CaCلـفي الهيكل رباعي الأضلاع المتمركز  2LuCو ، 2LaCو ،2YCيتبلور       

group ) I4/mmm ،ذرات و تقع Y (La ،Lu)  في مواقع Wyckoff  2a (0, 0, 0)  وذرات C4 فيe (0, 0, z)، 

يوضح الهيكل رباعي الأضلاع المتمركز  (III1.) الشكل .(u) وثابت التموضع (a، c)تتميز هذه البنية بثوابت الشبكة 

 . 2CaCلـ

 

 

 

 

 

 . 2YC (2LaC ، 2LuC)متمركز لـ ال  الأضلاعرباعي ال الهيكل: (III.1) الشكل



 النتائج والمناقشة                                                                                                      IIIالفصل 

 

2019-2020  
 Page 41 
 

في تحديد  حصل عليها تحساب الخصائص البنيوية مهم جدا لدراسة أي مادة، لأنها تتيح لنا استخدام النتائج الم      

، وكذلك Eالخصائص الفيزيائية الأخرى. هذا الحساب يهدف إلى تحديد حجم الخلية عند التوازن الموافق للحد الأدنى للطاقة 

الطاقة الكلية   تغير (III.2) يمثل الشكل، Murnaghanوذلك باستخدام معادلة  و مشتقه الأول نضغاطيةالاحساب معامل 

   .2LuCو، 2LaCو ،2YCلمركبات ل  بدلالة الحجم

 

 

 . 2LuC و، 2LaCو  ،2YCلمركبات ل  الكلية بدلالة الحجم تغير الطاقة (:III.2) الشكل 
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، والمشتقة )0B (غاطيةضنلامعامل او (،u) ( وثابت التموضعa، c) ثوابت الشبكة البلوريةحصل عليها  لـتالقيم الم       

تم مقارنتها مع بعض النتائج حيث . (III.2) الجدول و (III.1) الجدولفي   دونةم )0B' (غاطية ضنلاالأولى لمعامل ا

 التجريبية والنظرية المتوفرة.

 YC2 LaC2 LuC2 المواد 

 a(A°) c(A°) u a(A°) c(A°) u a(A°) c(A°) u ثوابت الشبكة

 0.3936 6.198 3.621 0.4020 6.640 3.962 0.3944 6.136 3.721 عملنا الحالي

 3.664 [3]قيم تجريبية

±0.0015 

6.169 

±0.006 

0.3968 

±0.001 

3.934 

±0.003 

6.572 

±0.0015 

0.4009 

±0.0012 

3.563 

±0.0015 

5.964 

±0.009 

0.393 

±0.001 

    0.4014 6.5778 3.9376 0.3947 6.1886 3.6813 [17]قيم نظرية

نظريةقيم  [18] 3.779 6.371  4.066 6.7915     

 .2LuCو ،2LaC و ،2YC  للمواد (u( وثابت التموضع ) c و a) ثوابت الشبكة:  (III.1) الجدول

     

2LuC (°A3.621 )و  ،(2LaC  °)A3.962و  ،2YC (°A 3.721)عليها من أجل  حصلناالتي  aقيم ثابت الشبكة      

، 0.7%، 1.6%مع خطأ نسبي قدره ) 18] ،[17 من المرجع والنظرية ،[3]من المرجع  مقارنة بالقيم التجريبية جيدةهي 

 . 2LuCو  2YC ،2LaCلـ على التوالي  (%1.6

مع النتائج  جيدبشكل 2LuC (°A986.1 )و  ،(2LaC )°A6.640و  ،2YC (°A 6.136)لـ المحسوبة cتتوافق قيم      

( على  3.9%، 1%،  0.5%بخطأ نسبي قدره )  18]،[17 المتوفرة والنتائج النظرية المحسوبة [3] التجريبية المقاسة

 . 2LuCو  2YC ،2LaC التوالي لـ

في اتفاق جيد مع القيم الأخرى  وه2LuC (0.3936 )و ،2LaC (0.4020)و ،2YC  (0.3944)لـ  uثابت التموضع      

،  2YC على التوالي للمواد  (0.2%، 0.3%، 0.6%، حيث حصلنا على خطأ قدره )]17[والنظرية  [3]تجريبيا  قاسةالم

2LaC  2وLuC . 

، نظرًا لقلة النتائج GPa 118هي  2LuC غاطية  لـلانضالقيمة المحسوبة لمعامل ا نلاحظ أن( III.2) الجدولمن       

على التوالي   2LaC و 2YC لـ  GPa 87و  GPa 97أكبر من  هالتجريبية والنظرية لهذه المادة، يمكن ملاحظة أن

 . 2LaC، وهذه الأخيرة أكبر صلابة من 2YCأكبر صلابة من  2LuCومنه تكون المادة  ،هذاالمتحصل عليها في عملنا 

  Tütüncü مع القيم النظرية التي حصل عليها جداجيد  توافقفي  2LaC و 2YCل ـ 0B غاطية ضنلاقيمة معامل ا     

أكبر من القيم المحسوبة    [18] باستخدام نفس الطريقة، ولكن القيم التي تم الحصول عليها من المرجع Srivastava [17]و

زيادة  غاطية مع ضنمعامل الا نخفاض قيمة اأيضا نلاحظ ويمكن أن يرجع هذا إلى  اختلاف طريقة الحساب.  في عملنا

 2LaC (3 Å52.11.) إلى    )YC3 Å 47.42 (2  إلى    )LuC3 Å 63.40 (2 من   الخلية الأولية حجم 
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لمواد ا  YC2 LaC2 LuC2 

 (GPa) 0B B'0 (GPa) 0B B'0 (GPa) 0B B'0 

 4.452 118.420 4.757 87.527 4.474 97.383 عملنا الحالي 

نظريةقيم  [17] 106 4.41 87 4.48   

   4.75 142.48 4.28 165.90 [18]قيم نظرية

 . 2LuCو  ،2LaCو،  2YC للمواد  B)0 (' لومشتقها الأو B)0 (غاطيةضنلامعامل ا :(III.2) الجدول

            

الحال في معظم المواد الصلبة،  كما هو   (5إلى  3مجال )من في ال B)0('غاطية ضنالاقيمة المشتقة الأولى لمعامل تقع      

النظرية  جدا من القيم  قريبة  القيم  ، هذه 2LuC (.454)و  ،2LaC (4.75) و ،2YC(474.)بالنسبة لـ  وجدناه  حيث

 . 2LaCو 2YC لـبالنسبة   18] ،[17

( Luو La) Y لـهي المواقع الذرية   bو  a(، حيثbY-Cو  C-C ,aY-C) اتالمسافات بين الذر (III.3) الجدوليمثل    

 .(0.5,0.5,0.5( و )0,0,0وهي )

 YC2 LaC2 LuC2 المواد 

 C-C(A°) C-Ya(A°) C-Yb(A°) C-C(A°) C-Laa(A°) C-Lab(A°) C-C(A°) C-Lua(A°) C-Lub(A°) 

 2.641 2.4048 1.3001 2.8763 2.6698 1.3012 2.7098 2.4202 1.2957 عملنا الحالي

  [3]قيم 

 تجريبية

1.275 

±0.002 

2.447 

±0.003 

2.668 

±0.001 

1.303 

±0.012 

2.635 

±0.006 

2.857 

±0.007 

1.276 

±0.012 

2.344 

±0.007 

2.599 

±0.002 

وهي  Y  (La، Lu) لـهي المواقع الذرية   bو  a(، حيثbY-Cو  C-C، aY-C) اتالمسافات بين الذر :(III.3) الجدول

 .(0.5,0.5,0.5)( و 0,0,0)

و ، Å 2.4202و   ، Å 1.2957هي  bY-C و، aY-C و، C-C بين الذرتين المسافة أن (III.3) الجدولمن   نلاحظ     

2.7098Å   1.275)  [3]من المرجع على التوالي، وهي في توافق ممتاز مع القيم التجريبية Å   2.447و Å   و

  2.668Å حيث (على التوالي ، aY و bY  هما ذرة Y  ( على التوالي2/2,1/2,1/1( و )0,0,0) ختزلةضع الما الموفي.  

المتحصل عليها تتوافق بشكل ممتاز مع المسافات المقاسة  2LuCو  2LaC لـو كما نلاحظ أيضا أن المسافات بين الذرات 

  .[3]تجريبيا من المرجع 
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III.4  2 لـ الخصائص الالكترونيةYC ،2وLaC، 2وLuC : 

II .4.1 :بنية  عصابة الطاقة الإلكترونية 

 و ،في الشبكة المعكوسة k  بدلالة شعاع الموجة تمثل كل حالات الطاقة الممكنة للإلكترونات الطاقة (Band) عصابة      

دد الطبيعة  هي تحو الأولى،  Brillouin  التناظر العالية المختارة في منطقةذات تجاهات الاللتبسيط يتم التعامل فقط مع 

 .الفيزيائية للمواد )ناقل، أونصف ناقل، أوعازل(

على   2LuCو، 2LaCو ، 2YCعصابات الطاقة لكل من بنية يوضح ( III.3.c) و (III.3.b)و  (III.3.a)الشكل      

تتوافق بشكل جيد مع بنية العصابات الطاقوية المحصل   2LaCو 2YCبالنسبة إلى ونلاحظ أن عصابات الطاقة  التوالي،

 القريبة منكترونية للااالحالات على  توصيلالحالة في مناقشة  ساهمةالفيزياء الأساسية الم مدتعت .[17] عليها في المرجع

 .أعلى مستوى طاقة يشغلها الإلكترون FE تمثل حيث، FE فيرميسطح طاقة 

التناظر العالية    اتجاهاتعلى طول و، eV 6إلى  -eV 16من  مجال الطاقوي العصابة الإلكترونية في التظهر بنية        

فيها  ويكون (، ,N ,ΓX, P, Γ, G, Z, Γوهي  ) 2LuC و 2LaC و 2YC لـالأولى    Brillouin  المختارة في منطقة

يتم تجاوز مستوى سطح  حيث توصيلعصابات النلاحظ تداخل عصابات التكافؤ مع  ند الصفر،ع  Fermi مستوى سطح 

  .ذات طبيعة معدنيةوبالتالي نقول أن مركباتنا الثلاثة  الكترونيتينفيرمي بعصابتين 

  Y-Cوهو أكبر من طول رابطة، Å 2.79هو  C (0.67 Å)و  Y (Å 2.12)التساهمي لـ  مجموع نصف القطر     

 Cو  La (1.95 Å)لـأما مجموع نصف القطر التساهمي (، III.3) الجدولالموضحة في   2.4202Å نا قيمتهاوالتي وجد

(0.67 Å)  2.62هو Åوهو بالتقريب يساوي طول الرابطة ،La-C  2.6698 ناهاوجد التيÅ ،مجموع نصف  القطر  أما

قيمتها   ناالتي وجد Lu-Cوهو أكبر من طول الرابطة  ، Å 2.84 هو C (0.67 Å)وLu  (2.17 Å) لـالتساهمي 

2.4048 Å . 

الفرق في   ، يشيرمن ناحية أخرى. Lu-Cو، La-Cو ،  Y-Cهذه النتيجة تؤكد وجود رابطة تساهمية بين ذرات

  واد لمل كليةوبالتالي يمكن وصف الرابطة ال  ،ةأيوني رابطة توجد أيضا إلى أنه  Cو Y (La ،Lu) الكهروسلبية  بين ذرات

 .على أنها مزيج من الروابط التساهمية والمعدنية والأيونية الثلاث
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 . 2YCبنية عصابة الطاقة  الإلكترونية لـ  (:III.3.a) الشكل

 

 .2LaCبنية عصابة الطاقة  الإلكترونية لـ :(III.3.b) الشكل
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   .2LuCلـ عصابة الطاقة  الإلكترونية بنية: (III.3.c) الشكل

 

III.4  .2 كثافة الحالات الإلكترونية الكلية والجزئية (DOS وPDOS) : 

 التي الحالات الإلكترونية  على أنها عدد DOSت عرف كثافة الحالات ، ة الصلبة وفيزياء المواد المكثفةفي فيزياء الحال      

مع فهم طبيعة  ،توصيلالعصابات التكافؤ وتحديد أصل الحالات التي شكلت عصابات ل  .E  طاقة ولديها يمكن شغلها

 في    الممثلة  (PDOSو  DOSوالجزئية )  المواد المدروسة، نقوم بتحليل كثافة الحالة الكلية  التجاذبات التي تحدث بين ذرات  

   .التوالي على 2LuCو، 2LaCو ،2YCلكل من  (III.4.c)و ،(III.4.b)و ،(III.4.a) الشكل

 : 2YC في حالة ✓

 : eV [15.91-; 14.68-]  المجالفي  ➢

(  2pو   2s: )Cذرات من  تأتيالمساهمة فيها لحالات و ا عصابةدنى لأتنسب  ،eV 15.24-عند  توجد أول وأكبر قمة 

  .(4pو  4d)  :  Yقادمة من الذرات قليلةمع مساهمات 

 : eV [7.89-; 2.70-]في المجال  ➢

مع بعض  Cلذرات    2sو  2pوهي تمثل العصابة الثانية التي تهيمن عليها إلكترونات  7.4eV-عند  قمة نلاحظ  •

 .(4pو   4d ) Yالمساهمة القادمة من مدارات  

  Yمع بعض المساهمة القادمة من مدارات  ،Cلذرات  2pبشكل رئيسي على إلكترونات  لثةتهيمن العصابة الثا •

(4d ) حواليهذه العصابة تكون ذروتها عند eV -5.39. 
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 عندذروة  لها بة، هذه العصاY-4d لحالات صغيرةبمساهمات و C-2p إلى حالات رابعةال بةترجع العصا •

4.83eV-   فيDOS 3.48أما العصابة الخامسة فتخلق ذروة بالتقريب عند  ،الإلكترونيةeV-   وهي ناتجة من

 .C-2s و Y-4d لحالات   صغيرةبمساهمات  C (2p) حالات 

هناك تهجين  ، وبالتاليC-2pو Y-4dالعصابة القريبة من مستوى سطح فيرمي والتي تمر عليه  تنشأ من حالتي  ➢

 ، 0.0eVفيرمي ومستوى سطح eV 2.45-الموجودة في منطقة الطاقة بين  C-2pو Y-4dواضح بين حالات 

يجب تحليل فالرئيسي في تكوين حالة التوصيل،  بما أن الإلكترونات القريبة من مستوى سطح فيرمي تلعب الدور

 .طبيعتها بوضوح

وتساوي تقريبًا مساهمة  ، FE  : States/eV 77.0  =)FN (E تبلغ كثافة الحالات على مستوى سطح فيرمي ➢

Ivanovskii   [19]و    Sheinالمحسوبة بواسطة    FN (E( قيمةالوالتي لها نفس  2p-Cو 4d-Y الحالتين

التي تم حسابها بواسطة      States/eV 0.78 مع القيمة جيدهي في اتفاق وكذلك ، States/eV 0.77هي  و

Tütüncü وSrivastava  [17]من المرجع . 

يتم خلطها مع الحالات الإلكترونية   C-2p و Y-4d فوق مستوى سطح فيرمي، عصابات النقل في مداري ➢

 . Cو Y الأخرى لذرات 

 

 . 2YCلـ( DOS: كثافة الحالات الإلكترونية الكلية والجزئية )(III.4.a)الشكل
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  2LaCفي حالة  ✓

 DOSتساهمان في القيمة الإجمالية لـ C-2p و La-5d إلى أن حالات eDOS تشير كثافة الحالات الإلكترونية     

هذه القيمة التي تم  ،States/eV 89.0هي  FN (E (فإن قيمة فيرمي، بالنسبة لهذه المادةسطح الإلكترونية على مستوى 

و  Tütüncü  تم  حسابها  بواسطة  ، وقدStates/eV 0.86 القيمة النظرية التي تساوي قريبة من الحصول عليها 

Srivastava [17] .تحتوي القمم الموجودة فيeDOS  2لـLaC  على بنية مشابهة للقمم المقابلة فيeDOS  2 لـYC  ،

 .على التوالي La-6p و La-5d بحالتي   Y-5p و Y-4d حيث يتم استبدال الحالات

 

 . 2CLaلـ (DOS: كثافة الحالات الإلكترونية الكلية والجزئية )(III.4.b) الشكل

 : 2LuCفي حالة  ✓

 : ]-eV ]30.16-; 11.51 في المجال  ➢

، وتقع قمتها Lu-6sو  Lu-5d و بمساهمة بسيطة من الحالات -p2 Cو C-2s لـ ةالغالب حالاتالأدنى عصابة التكافؤ  مثلت

 .15.37eV-عند 
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 :]-eV ]30.8-; 45.6في المجال  ➢

و  Lu-5d من حالاتمع مساهمة قليلة  -p2 C و C-2sلـ وهي ناتجة من الحالات الغالبة ،7.82eV- حوالي تقع ذروة عند

Lu-6s. 

 :eV [4.54-; 6.45-]في المجال  ➢

تشير إلى عدم وجود تفاعل مع المادة الصلبة وتتكون بشكل  فيرمي مسطّحة سطح مستوى تكون عصابات التكافؤ تحت 

 DOS  في  eV 5.5-لها ذروة حادة  حوالي هذه العصابات   ، C-2s من صغيرةومساهمة   Lu-4f أساسي من

  الإلكترونية

و   Lu-5dتأتي من حالات  قليلة بمساهمة و،  C-2pالتكافؤ الأخيرة بشكل رئيسيي من حالات حالات  تتعلق ✓

Lu-6s ، وحالاتC-2s. 

بشكل  وهذه الحالات هي  المسؤولة،  C-2pو Lu-5d فيرمي، هناك تهجين قوي بين بالقرب من مستوى سطح  ✓

توافق تقريبًا هي تو، States/eV84 .0هي    FN (E(قيمة  حيث وجدنا  ،رئيسي عن الخصائص الإلكترونية 

 .C-2pو  Lu-5d الحالات مساهمة   مع

 

 . 2LuC لـ( DOS: كثافة الحالات الإلكترونية الكلية والجزئية )(III.4.c) الشكل
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III.4 .4  سطح فيرمي : 

 مشغولةالحالات بين اليفصل  ،ةالمعكوس الشبكةفضاء سطح في هو  Fermi المكثفة، سطح ةدافيزياء الم في      

الشبكة البلورية وعصابات الطاقة   ناظرشكل سطح فيرمي ناتج من دورية وت .الحالات غير المشغولة عن لكتروناتبالإ

 .الإلكترونية المشغولة

التي تمر عليه عصابتين   2LuCو 2LaC و 2YC لـ فيرمي  يعرض أسطح (III.5.c)و (III.5.b)و (III.5.a) الشكل    

 .طاقيتين في فضاء الشبكة المعكوسة وعند منطقة بريليون الأولى

مثل في مساحة ثلاثية الأبعاد يتكون سطح فيرمي      يملأ المنطقة المحيطة به   معقد ومتفرّع (a)من نوعين مختلفين:  الم 

 .يأخذ شكل نجمة موضوعة في وسط المنطقة المحيطة به (b)و تقريبًا،

  اتفاقوهي في  ،تتشابه إلى حد بعيد  2LuC و 2LaC و 2YCلـ  الموضحة في عملنا هذا طوبولوجيا عصابات الطاقة      

التغييرات في بنية عصابة الطاقة  تؤدي إلى تعديل سطح ، 2LaCو 2YC لـبالنسبة  [18]جيد لتلك الموضحة في المرجع 

 :فيرمي

وهي  ، 2LuCو  2LaC و 2YC تخضع لتغيرات ضئيلة في  Γقريبة من النقطةال (a)بالكرة  لشبيهةاالأسطح  ✓

 . 2LaCو 2YC لـ [18]المرجع  جيدة و مماثلة لتلك التي في

 إلى 2YC من  ZBالأولى منطقة بريليون على طول حواف (b)يزداد السطح الإلكتروني شبه الأسطواني   ✓

 2LaC  2إلىLuC  . 

  .للمركبات المدروسة تحافظ على المميزات الأساسية للمواد فائقة التوصيل فيرمي وبالتالي فإن طوبولوجيا سطح

 

                       (a)                                                                (b) 

 . 2YCلـسطح فيرمي  (:III.5.a) الشكل
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                               (a)                                                        (b) 

 . 2LaCلـ سطح فيرمي (:III.5.b) الشكل

 

                                 (a)                                                          (b) 

 . 2LuCلـسطح فيرمي  (:III.5.c) لشكلا

 

III .4.4 كثافة الشحنة: 

الإلكترونية في المواد الصلبة معلومات مفيدة عن خواص الترابط الكيميائي والشوائب  ة دراسة كثافة الشحن عطيت      

 .[20-23]للمواد   interstitial  الخلاليةالبينية أو

على   2LuC و، 2LaC و، 2YC وادكثافة الشحنة الإلكترونية للم يوضح (III.6.c)و( III.6.b)و (III.6.a) الشكل       

نلاحظ أن كثافة الشحن هذه لها نفس حيث  ،C( و La ،Lu) Y ( الذي يحتوي على ذرات111التوالي في المستوى )

 .الخصائص تقريبًا تتميز كل منها بحد أقصى للشحن
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 .حيث تصل إلى الحد الأقصى C ذرة و Y  (La، Lu) ذرات نرى أن معظم الشحن تقع في مواقع ✓

، نلاحظ بشكل واضح وجود رابطة تساهمية قوية Cو ذرة  Y (La، Lu)ذرة انطلاقا من كيفية توزع الشحن ل  ✓

 .Cوذرة  Y (La، Lu)ذرة بينهما، وهذا راجع إلى التهجين بين 

حيث نجد كمية الشحن هذه   ،interstitial  الخلاليةأو البينيةيمكن ملاحظة كمية صغيرة من الشحن في المناطق  ✓

أكثر أهمية  C ذرة ومع ذلك  يبدو أن كثافة الشحنة الأقرب إلى ،Y (La ،Lu)و  Cفي كلا الجانبين الأقرب إلى 

 C ( إلى ذراتLa ،Lu) Y (، لأنه يوجد نقل شحنة كبير من ذراتLa ،Lu)  Yذرة الأقرب إلى الشحن من 

 .الأكثر كهروسلبية

مع كثافة الشحن الموضحة في المرجع  جدا في توافق جيد هي  2LaCو، 2YC لـالتي تحصلنا عليها بالنسبة  هذه النتائج

[18]. 

 

 

 (.111في المستوى )  2YCكثافة الشحنة لـ  (:III.6.a) الشكل
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 (.111في المستوى )   2LaCكثافة الشحنة لـ (:III.6.b) الشكل

 

 (.111في المستوى )  2LuCكثافة الشحنة لـ :(III.6.c) الشكل
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الروابط   من  مزيج  على 2LuCو، 2LaCو ،2YCلكل من  ركزتمالأضلاع الم عمومًا، تشمل الرابطة في رباعي     

(،      Y-4d})  الطاقة  بعصابات   وادلهذه الم  المعدنية  الطبيعة  ترتبط أن   ويمكن  ،الأيونية، والتساهميةوالمعدنية، 

 )5d-La(( ،5d-Lu }) إلى انتقال الشحنة من ذرة المملوءة جزئيًا، وتنتج الرابطة  الأيونيةY  {La،Lu }إلى ذرةC  

عن   وادأخيرًا، تتشكل الرابطة التساهمية في هذه الم .وهذا ما لوحظ في كثافة الشحن الأكثر كهروسلبية عند تكوين الكربيد

 eDOS و التي يمكن رؤيتها بوضوح من ،C(2p) مع حالات  ({Y (4d،)(5d) La  ،Lu (5d}طريق تهجين حالات

 لمرجعنتائج اوكل هذه النتائج مقاربة جدا ل ،لها أيضا طبيعة تساهميةC- C ، الرابطة بين ذراتومن كثافة الشحن الجزئية

 . 2LaCو ،2YCلكل من  بالنسبة [17]

III .5 ،2 لـالفائقة والموصلية ، فونون -تفاعل إلكترونو الفونوناتYC 2 وLaC 2وLuC : 

III.5 .1 الفونونات: 

         . [24-25] ضوئيةهي ميزة مثيرة للاهتمام في البلورة، فهي تحدد الخواص الحرارية وال تشتت الفونونات      

على   2LuCو  2LaC و 2YC المحسوب لـ يعرض منحنى تشتت الفونون  (III.7.c)و  (III.7.b)و (III.7.a) الشكل

     .الأولى  Brillouin التناظر العالية المختارة في منطقة تجاهاتإعلى طول  و، التوالي

، 2LuCو  2LaC و 2YC الكاملة يشير إلى الاستقرار الديناميكي لـ الفونون عدم وجود الترددات السالبة في أطياف      

 .،  وهذا يتفق مع حقيقة أن هناك ثلاث ذرات لكل خلية أوليةللفونون أنماط 9 تشتت الفونون يعطي أن   ونلاحظ

 :يمكن تقسيم منحنيات الفونون إلى ثلاث مناطق متباعدة بوضوح على مقياس التردد

 cm 120-1و  cm 132-1و  168cm-1من  فونونات الصوتية: أقللل أنماط  3منطقة التردد المنخفض تتألف من ✓

 على التوالي .  2LuCو    2LaC و   2YC  من أجل

و  5(27-(cm 389-1و  299)-cm )945-1: بين فونونات الضوئيةللأنماط  5تتألف من   متوسطمنطقة التردد ال ✓

1-480) cm-(305 2 لـYC 2 وLaC  2وLuC   . على التوالي 

       cm 0851-1و  cm 5155-1:  أكبر من فونونات الضوئيةنمط واحد للتتألف من  منطقة  التردد العالي ✓

   .على التوالي  2LuCو  2LaC و  2YC من أجل  cm 1530-1و



 النتائج والمناقشة                                                                                                      IIIالفصل 

 

2019-2020  
 Page 55 
 

 

 . 2YC لـطيف الفنون  :(III.7.a) الشكل

 

 . 2LaC لـطيف الفنون  :(III.7.b) الشكل
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 . 2LuC لـطيف الفنون  (:III.7.c) الشكل

 

 

 ،2LuCو  2LaC و 2YC على التوالي لـ حالات الفونون كثافة  (III.8.c)و  (III.8.b)و (III.8.a) الشكل يوضح     

 كما نرى ،2LuCو  2LaC و 2YC لـمتشابهة إلى حد كبير بالنسبة حالات الفونون  ثافةنلاحظ أن الشكل العام لمنحنيات ك

الثانية و، الأولى بين منطقة التردد المنخفض و منطقة التردد المتوسط، وجود فجوتي تردد كبيرة تفصل بين مناطق التردد

 . بين منطقة التردد المتوسط ومنطقة التردد العالي

 في منطقة التردد المنخفض: ✓

( و  168cm-1إلى  0 من)أنماط الفونونات الصوتية  في  بشكل أساسي Y( La ،Lu)تساهم الاهتزازات المرتبطة بـ  

ذرات ل معتبرةمع مساهمة  ،على التوالي  2LuCو  2LaC و 2YC لـ (120cm-1إلى  0 من( و )132cm-1إلى  0 من)

 .المنطقة هذهفي جميع أنحاء  (Lu-C)و (La-C) و (Y-C) لـ تهجين كبير وبالتالي يوجد ،الكربون في هذه المنطقة
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 :متوسطفي منطقة التردد ال ✓

كثافة الفونون  تتكون صغيرة جدا في هذه المنطقة، حيث مساهمة   Y( La، Lu) تقدم الاهتزازات المرتبطة بـ

فيكون هناك   (Luو La )Yمقارنة بكتلة  ةالخفيف تهاكتلبسبب  وذلك ذرات الكربون اهتزازاتمن بشكل رئيسي 

  . C-C ذرات الكربون قوي بين قترانا

 العالي:في منطقة التردد  ✓

  .ونقية تقريبا ، قويةC-C   تكون الروابط بينبشكل كامل، وبالتالي  كربونإهتزازات ذرات العليها تهيمن 

 

 . 2YCلـ فونونكثافة حالات ال (:III.8.a) الشكل
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 . 2LaC لـالفونون كثافة حالات  (:III.8.b) الشكل

 

 . 2LuC لـفونون كثافة حالات ال (:III.8.c) الشكل
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 : مركز على النحو التاليتالم رباعي الأضلاعاليمكن تصنيف الاهتزازات الذرية الضوئية في مركز منطقة      

u+ E2u+ Ag+ E1gΓ = A 

أنماط الاهتزازات من  اثنينحيث هناك  ،الانحطاطمضاعف  يكون E النمط و الانحطاطأحادي يكون بشكل  A النمط     

أنماط  (III.9) الشكليظهر  ،u+ E2u(A(   (IR)تحت الأشعة الحمراء    أنماطمن  واثنين ،A)g+ E1g (النشطة لرامان

 . 2LuCلـ  الخلية الأوليةلفونونات الضوئية في مركز منطقة ل  ريةالإزاحة الذ

 

 . 2LuCلـ  الخلية الأوليةالضوئية في مركز منطقة  لفونوناتل  ريةالإزاحة الذأنماط  (:III.9) الشكل

Eu 
A2u 

Eg A1g 
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 x  الذرات على طول المحورين اهتزازاتتهيمن عليها  E   نماطتشير الأشعة الذاتية لهذه الأنماط الفونونية إلى أن الأ     

بريليون في مركز منطقة  . أنماط الفونونz اهتزازات الذرات على طول المحور يهاعل تهيمنت A نماط، في حين أن أ yو

 .La أو Yبذرة  Luمع تغيير ذرة  2LuC المركببإزاحة ذرية شبيهة  أنماطلها   2LaC و  2YC لـ الأولى بالنسبة

 هذه النتائج بالنسبة لـ . 2LuCو  2YC ،2LaCلـ بريليون ترددات الفونون في مركز منطقة  (III.4) الجدوليوضح       

2YC  2وLaC  2 لـ أما بالنسبة ،[17]جيد مع النتائج المتحصل عليها من المرجع   اتفاقفيLuC  فلا تتوفر أي قيم تجريبية

 .فإن النتائج التي توصلنا إليها ستأخذ كمرجع  يوبالتال ،أو نظرية لمقارنة نتائجنا الحالية

الاهتزاز أنماط   Eu           A2u             Eg A1g          

YC2 

[17] 

LaC2 

 

LuC2 

3 81 .13  

318.22[17] 

284.65 

273.86[17] 

308.67      

384.13 

383.26[17] 

313.68 

319.89[17] 

359.56   

434.68 

444.31[17] 

355.12 

351.91[17] 

468.26 

1635.67 

1628.13[17] 

1659.75 

1642.14[17] 

1618.51  

 :قيم نظرية [17]

 . 2LuCو 2LaC و 2YCلـ  بريليون  في مركز منطقة cm)-1 (لـاب أنماط الاهتزاز وتردداته :(III.4) الجدول

III.5 .2 فونون و الموصلية الفائقة -تفاعل إلكترون: 

 فونون في الموصلات الفائقة-من أجل دراسة أصل الموصلية الفائقة لهذا المركبات، علينا أن نحلل قوة تفاعل إلكترون      

2YC 2 وLaC  2وLuC ،  2لـوبما أن نتائجنا بالنسبةYC  2وLaC المرجع  فيحصل عليها تبالتقريب مطابقة للنتائج الم

وثابت متوسط اقتران  Eliashberg ((𝛼2𝐹(𝜔)) لـ  دالة الطيف، سنقوم بمقارنة وباستخدام نفس طريقة الحساب [17]

  الشكل  في 2LaCو 2YCمع نتائج  عملنا الحالي في 2LuC لـ( بالنسبة III.10.a) الشكلفي  الموضحة الفونون-الإلكترون

(III.10.b و )(III.10.c) [17]من المرجع  على التوالي.    

 .التردد بأكمله مجالتتبع بنية كثافة حالات الفونون في  Eliashberg أن نلاحظ أن الدالة الطيفية لـ يمكننا       
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 . 2CLu لـ λ(𝜔)فونون  -ومتوسط اقتران إلكترون Eliashberg   ((𝛼2𝐹(𝜔))لـ دالة الطيفال: (III.10.a) الشكل

 

 .2YC[17]لـ   λ (ω)فونون -ومتوسط اقتران إلكترون Eliashberg  ((𝛼2𝐹(𝜔))لـ دالة الطيفال :(III.10.b) الشكل
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 . 2LaC .[17] لـ λ(𝜔)فونون -إلكترونومتوسط اقتران  Eliashberg  ((𝛼2𝐹(𝜔))لـ دالة الطيفال :(III.10.c) الشكل

، مما يشير إلى أن 2LuCلـ 0.59و، 2LaC  لـ  0.53و ،2YCلـ 0.56هي    lambdaلـ التي تم الحصول عليهاالقيمة        

القيم المتحصل عليها في المرجع  مع وافق بشكل ممتاز ت، وهذه القيم تفونون في هذه المواد الثلاث ضعيف-إلكترون اقتران

-يمكننا الآن دراسة العلاقة بين أنماط الفونون وثوابت اقتران الإلكترون  .2LaC (0.54)( و0.56)2YCلـبالنسبة  [17]

 .الطيفية ةدالالالفونون الخاصة بهم من خلال تحليل 

 :في المنطقة الأولى من طيف الفونون بحوالي تساهم أنماط الفونون

 . في عملنا الحالي 2LuC ( لـ0.35) %59 ✓

 .[17]من المرجع  2LaC ( لـ0.318) 59%و  2YC ( لـ0.308) %55 ✓

 : في المنطقة الثانية والثالثة حوالي lambda أما المساهمة المحسوبة لـ

 . 2LuC( لـ0.02) 3%و (0.22) 37 % ✓

 .[17] من المرجع  2LaC ( لـ0.011)  2%و  2YC،  39% (0.209)( لـ0.028) 5%( و0.224) %40 ✓

 بالنسبة للمناطق الثلاث.  2LuCلـفي توافق جيد مع قيمنا المحسوبة   2LaC و 2YCلـ [17] وبالتالي نلاحظ أن قيم المرجع

 .الصوتي للمواد الثلاث تأتي من أنماط  الفونون λ تشير هذه النتائج إلى أن أكبر مساهمة في

، Y(La أن أنماط الفونونات الصوتية تهيمن عليها أساسًا الحركة المقترنة لذرات  (III8.) و  (III7.أشكال )وضح ت     

Lu و )C ،  تأتي من ذرات كبيرةمع مساهمة  Y(La ،Lu)،  وقد لاحظنا من الشكل(.III4)  أن إلكترونات d  للذرات

Y(La ،Lu ) تقدم أكبر مساهمة في eDOS   ،على مستوى سطح فيرمي، وبالتالي يمكننا أن نستنتج أنه بالنسبة لهذه المواد
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مع اهتزازاتها الصوتية )في نطاق  d ، الناتجة عن اقتران إلكتروناتY(La ،Lu) من ذرات  λ لـتأتي أكبر مساهمة 

هذه النتيجة متوقعة أيضًا  λ مساهمة كبيرة في  متوسطالتردد ال اتالمناطق ذات التردد المنخفض(. كما تساهم أنماط فونون

بشكل كبير في كثافة الحالات   C-pمنطقة وتساهم مداراتهذه اللأن اهتزازات ذرات الكربون تلعب دورًا مهمًا في 

 .FN (E(الإلكترونية 

لأن    Cلذرة   خفيفةالثلاث، ويمكن ربطها بالكتلة التأتي من أعلى تردد ضوئي للمواد   λ  لـوأخيرًا، فإن أصغر مساهمة 

 :[26]التالية  بالعلاقة الممثلةMcMillan-Hopfield وفقًا لعبارة  lambda الذرة الأخف  تقدم مساهمة إيجابية لـ

𝜆 =
𝑁(𝐸𝐹)⟨𝐼2⟩

𝑀⟨𝜔2⟩
                                                                                                                       (III-5) 

لتفاعل اقتران   فيرمي هو متوسط سطح  ⟨𝐼2⟩ ،تحدد متوسط ترددات الفونون المربعة ⟨𝜔2⟩كتلة الذرات و M حيث تمثل

 فونون المربّع. -إلكترون

 .فونون مع تناقص الكتلة-أعلاه، يزداد ثابت اقتران إلكترون McMillan-Hopfield وفقًا لتعبير

، حيث تم  cT(K)، و  𝜔𝑙𝑛(K) ، λهي و  2YC، 2LaC ثوابت الموصلية الفائقة المحسوبة لـ يوضح  (III.5) الجدول

   مقارنتها بالنتائج المتوفرة التجريبية والنظرية.

 𝛌           𝝎𝒍𝒏(𝐊)    Tc(K) المادة

YC2 

 

 

 

LaC2 

 

 

 

LuC2 

 

0 .56 

 

0.56[17] 

0.71[18] 

0.53 

 

0.54[17] 

0.54[18] 

 

0.59      

262.97 

 

 300.12[17] 

 

191.47 

 

 228.26[17] 

 

 

190K 

3.650  

3.75[2] 

3.81 [17] 

5.81[18] 

2.182 

 1.61[2] 

2.44 [17] 

4.44[18] 

3.324  

 3.33[2] 

       قيم نظرية   :  18]،[17      :قيم تجريبية[2] 

 . 18]،[17 و [2] مقارنتها بنتائج المرجعو 2LuCو  2YC، 2LaC ثوابت الموصلية الفائقة المحسوبة لـ  :(III.5)الجدول

على  190Kو   191.47Kو   262.97K هي :  2LuCو 2LaC و 2YC لـ قيم متوسط تردد الفونون اللوغاريتمي

 . التوالي
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 :وهي  cT  قيمة  نحصل على، 0.12قدرها   ∗𝜇الفعال كولوم لثابت تنافرو أخذ قيمة ، 𝜔𝑙𝑛و     λلـ باستخدام القيم المحسوبة

✓  3.650K 2 لـYC2.182، وK 2لـLaC ، 3.81هذه القيم متفقة جداً مع القيم النظريةK  2.44وK 

  2LaC لـ 1.61Kو   2YC لـ  3.75K[ والقيم التجريبية17من المرجع ] 2LaCو 2YCعلى التوالي لـ

 .[2] من المرجع

 .3.33K  [2] تجريبية وهي في اتفاق ممتاز مع القيمة ال  2LuC 3.324Kمن أجل   cTقيمة  وجدنا  ✓

III.5 .3  سبينتأثير اقتران-( مدارspin-orbit couplingعلى خصائص ال )الفائقة: موصلية 

على خصائص   SOC قمنا بدراسة تأثيرعلى الخصائص المدروسة،  (SOC)مدار-سبيناقتران  من أجل معرفة تأثير      

 تأثير مع  Eliashbergالذي يوضح الدالة الطيفية ل ـ (III.11) الشكلتم عرض نتائجنا في  .2LuCلـ   فائقلالتوصيل ا

SOC هوبدون . 

 .هوبدون SOCتأثير مع تقريبًا متشابه Eliashberg الدالة الطيفية لـلمنحنى نلاحظ أن الشكل العام  ✓

  λ=0.58فونون -في الحساب، تكون قيمة ثابت اقتران إلكترون SOC أظهرت نتائجنا أنه عندما يتم أخذ تأثير  ✓

𝜔𝑙𝑛وتكون قيمة متوسط التردد اللوغاريتمي  = 182K. 

 في الحساب، مما يوحي بأن تأثير SOC هذه القيم لا تختلف كثيرا عن تلك التي يتم الحصول عليها عندما لا يتم أخذ تأثير 

SOC   2على خصائص الموصلية الفائقة ليس مهمًا في المركبLuC . 

 

 .2LuCه للمركب وبدون  SOCتأثير مع  Eliashberg ((𝛼2𝐹(𝜔))لـ دالة الطيفال :(III.11) الشكل
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III.6  :خصائص النقل 

هي فئة رائعة من المواد التي تسمح لنا بتحويل الحرارة مباشرة إلى كهرباء والعكس  (TE) راريةوحالمواد الكهر      

بسبب قدرتها على المساعدة في حل أزمة الطاقة العالمية الحالية. إلى حد الآن  تم  الاهتماموقد لقيت الكثير من   ،صحيح

وأجهزة تبريد الصمام الثنائي  ،استخدام المواد الحرارية بشكل رئيسي في الأسواق المتخصصة مثل الثلاجات الصغيرة

ومقاعد تبريد السيارة، إلا أنه تم بذل العديد من الجهود لتوسيع تطبيقات المواد الكهروحرارية عن طريق تحسين  ،بالليزر

𝑍𝑇بمعامل الجدارة يعرف بالشكل التالي:   خصائصها. يتميز أداء المواد الكهروحرارية =
𝑆2𝜎𝑇

𝜅°
هو معامل S   حيث 

Seebeck ،𝜎 الموصلية الكهربائية يه، 𝜅° هي الموصلية الحرارية و T  .هي درجة الحرارة 

 ومعادلة النقل ab-initio المبدأ الأول من خلال حسابات لخصائص النقليمكن إجراء المحاكاة الحاسوبية       

  .وحراريةبشكل واسع في محاكاة الخواص الكهرالذي يستخدم  BoltzTrapبرنامج  المدمجة في Boltzmannلـ

 من حسابات برنامج  انطلاقا بائي والتوصيل الحراريوالتوصيل الكهر Seebeck تم حساب خصائص النقل مثل معامل     

Quantum Espresso[27]باستخدام برنامج ، و BoltzTraP لـ الذي يحل معادلة النقل Boltzmann  شبه الكلاسيكية

 في منطقة   k-points 50×  50×  50حيث تم استخدام شبكة كثيفة من  ،(τ) الاسترخاء الثابت تحت تقريب زمن 

  .الأولى لحساب خصائص النقل بريليون

III.1.6  معاملSeebeck : 

عن اختلاف  تجالكمون النافرق هو مقياس لمقدار ف أحد خصائص النقل لمادة معينة،  Seebeck يعتبر معامل         

من   حاملات الشحن )إلكترونات أو ثقوب( سواء بالنسبة للمعادن أو أنصاف النواقل انتشاردرجات الحرارة، حيث يكون 

 تم إجراء العديد من الدراسات بنجاح للعثور على المناطق الأكثر سخونة إلى المناطق ذات درجة حرارة منخفضة، و قد

الفصل الثاني:                بالعلاقة الموضحة في    Seebeckللمعادن والسبائك الشائعة،  يعرف معامل     Seebeckمعامل  

(𝑆 =
𝑒𝑘𝐵

𝑁Ω
𝜎−1 ∫ 𝑑𝜀 (−

𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) (

𝜀−𝜇

𝑘𝐵𝑇
) ∑ 𝜏𝑛,𝑘𝑛,𝑘 𝑣⃗𝑛,𝑘𝑣⃗𝑛,𝑘𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛,𝑘)أما وحدة ،) SI لمعامل  Seebeck  فهي

   .(μV/K)، على الرغم من أنها غالبًا ما تقدم بالميكروفولت لكل كيلفن   (V/K) فولت لكل كيلفن

 : الحرارةبدلالة درجة  Seebeck معامليبين تغيرات الذي  (III.12)الشكل منحنى  من    

   2YCمع زيادة درجة الحرارة، وهذا نفس السلوك بالنسبة للمواد الثلاث  Seebeckانخفاض معامل  نلاحظ ✓

(2LaC 2وLuC) . 

واد الثلاث المدروسة تكون صفر وهذا راجع إلى أن الم Seebeckفي درجات الحرارة المنخفضة يكون معامل  ✓

 .ولا تتفاعل تحمل التيار ( الإلكترونات، ونقصد هنا أن حاملات الشحنة )موصلات

، -V/Kμ(52 .4(هي  2CaL لـبالنسبة  Seebeckمعامل نجد قيمة   293Kحوالي  عاديةحرارة الالعند درجة  ✓

وعند مقارنة هذه . -V/Kμ(97 .3(  هي 2CuLلـ ، وأخيرا بالنسبة -24 .4)V/Kμ( فهي 2YC بالنسبة لـ أما 

بعيدة عن قيمتنا المتحصل عليها،  هذه القيمة     V/Kμ(0.67( هي 2YC لـ النسبةب [18] بنتائج المرجع  النتائج

جيد جدا مع قيمتنا المتحصل عليها في عملنا  في توافقهذه القيمة  -V/Kμ( 30.4( هي 2LaCلـ بالنسبة  أما

 . الحالي
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 بدلالة درجة الحرارة. Seebeck تغيرات معامل: (III.12) الشكل

 

III.6 .2 :الموصلية الكهربائية 

،  ر مادة أو قدرتها على حمل التياال تنقله التيار الكهربائي الذي يمكن أن  مقدارلقياس مالموصلية الكهربائية هي        

𝜎(𝜀)الموضحة في الفصل الثاني  بالعلاقة ويمكن تعريف الموصلية الكهربائية  ،فالموصلية هي خاصية جوهرية للمادة =

𝑒2

𝑁Ω
∫ 𝑑𝜀 (−

𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) ∑ 𝜏𝑛,𝑘𝑛,𝑘 𝑣⃗𝑛,𝑘𝑣⃗𝑛,𝑘𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛,𝑘)  ،هي ناتجة عن حركة  حاملات الشحنة، ونرمز لها  بالرمزو σ 

 .(Ω=1/−11S= 1A.Vأمبير لكل فولت ) 1يساوي  سيمنز 1 حيث ، (S / m)هي  سيمنز لكل متر  SIولديها وحدات

تحت درجة الحرارة   حيث الموصلية الكهربائية تزداد تدريجيا في موصل معدني عند انخفاض قيمة درجة الحرارة،       

فائقة  الحرجة، تنخفض المقاومة في الموصلات الفائقة إلى الصفر، بحيث يمكن أن يتدفق التيار الكهربائي في حلقة سلكية 

 .إلى التركيز الكبير للإلكترونات الحرة هذا يرجعف ، عالية جداًموصلية التكون  بالتالي، والتوصيل بدون استخدام الطاقة

وهذا  (mobility) تنقلهاقل يإلى حد كبير، لكن  عدد الحاملات لكل وحدة حجم ثابت يظل في حالة زيادة درجة الحرارة      

 وبالتالي تنخفض الموصلية أيضًا. ،اهتزازات الشبكة وانخفاض زمن الاسترخاءراجع إلى زيادة 

  يوضح تغير (III.13) الشكل 
𝜎

𝜏
  يبدو أن درجة الحرارة حيث دلالةب  

𝜎

𝜏
درجة الحرارة تغير تعرض نفس السلوك بدلالة   

  في درجات الحرارة العادية  فإن الموصلية الكهربائية [18]حسب المرجع و .( 2LuCو  2LaC)  2YC  الثلاثة وادللم
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 ، وتزداد في درجات الحرارة المنخفضة.106 (Ω𝑚/1)حوالي تكون   ) Luأو  Laأو Yتمثل  R حيث) 2RCللمركبات 

 وقيمة زمن الاسترخاء لمعدن النحاس معروفة سنقارن بها نتائجنا الحالية.  بما أن قيمة الموصلية الكهربائية

 لـالقيم المتحصل عليها  K293حوالي  درجة الحرارة العادية  عند        
𝜎

𝜏
، Ω𝑚𝑠2176 (10.0/1 ( هي 2CaLلـبالنسبة   

×فهي ) 2CY لـبالنسبة أما  1/Ω𝑚𝑠2189 (10.0  2لـ، وبالنسبةLuC فهي ) × 1/Ω𝑚𝑠21(10 03.1 هذه النتائج .

× (توافق تقريبا القيمة  2CaLلـبالنسبة  1/Ω𝑚𝑠21663 (10.0  2لـ، أما بالنسبة [18]المتحصل عليها من المرجعCY  

×  (تختلف قليلا عن القيمة  1/Ω𝑚𝑠21103 (10.0   توافق بشكل جيد هذه النتائج  .[18]المتحصل عليها من المرجع

  قيمة
𝜎

𝜏
1021)2.13وهي  للنحاس  × 1 Ω𝑚𝑠⁄                             موصليته الكهربائية المعروفة في درجة الحرارة العادية هي علما أن   (

) × 1/Ω𝑚741 (10.6  و 𝜏 = 3 × 10−14𝑠، يمكن أن نقول أن الموصلية الكهربائية لمركباتنا الثلاث جيدة.لتالي وبا 

 قيم  تزدادعند درجة الحرارة المنخفضة         
𝜎

𝜏
× ( تصل إلىحيث    1/Ω𝑚𝑠21(10 2.07 2لـLuC                        

×  (و 1/Ω𝑚𝑠21(10 1.79 لـ YC2 و) × 1/Ω𝑚𝑠21(10 1.53  2لـLaCقيمة  مع وافق نوعا ما ت. هذه القيم ت
𝜎

𝜏
 

1021)6.41 لمعدن النحاس وهي × 1 Ω𝑚𝑠⁄  .10𝑠−10  حوالي الاسترخاءحيث تكون قيمة زمن  (

 الموصلية الكهربائية للمعادن النقية. من نفس رتبة الانتقاليةهذه النتائج تؤكد أن الموصلية الكهربائية لكربيدات المعادن 

  تغيرات :(III.13) الشكل
𝜎

𝜏
 درجة الحرارة.  دلالةب  
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III.6 .3 :الموصلية الحرارية 

الحرارة المنقولة بواسطة حاملات الشحن   تمثلبأنها قدرة المادة على نقل الحرارة أو  °κ تعرّف الموصلية الحرارية      

 واهتزازات الشبكة )الفونونات( عبر المادة، وتقاس بوحدة الواط لكل متر كلفن.

معادن فإنها يمكن أن تنتقل بواسطة كل من  في المواد العازلة تنتقل الحرارة أساسا بواسطة الفونونات، بينما في ال    

الإلكترونات والفونونات. ولهذا يمكن كتابة الموصلية الحرارية على صورة مجموع مشاركة كل من الإلكترونات 

 والفونونات على النحو التالي:

κ° = κ°𝑒 + κ°𝑝ℎ                                                                                              (III-6) 

له تأثير أقل من ذلك   κ°𝑝ℎ هي الغالبة  ومساهمة الفونونات κ°𝑒 في المعادن، تكون الموصلية الحرارية الإلكترونية

 في الدراسة الحالية، وقد رأينا في الفصل الثاني معادلة الموصلية الحرارية الإلكترونية بكثير، لذلك سنهمل تأثير الفونونات

κ°𝑒 ) وهي: =
𝑘𝐵

2 𝑇

𝑁Ω
∫ 𝑑𝜀 (−

𝜕𝑓0

𝜕𝜀
) (

𝜀−𝜇

𝑘𝐵𝑇
)

2

∑ 𝜏𝑛,𝑘𝑛,𝑘 𝑣⃗𝑛,𝑘𝑣⃗𝑛,𝑘𝛿(𝜀 − 𝜀𝑛,𝑘) − 𝑇𝜎𝑆2.) 

 يث:ح  الحرارةبدلالة درجة  تغيرات الموصلية الحرارية  (III.14) الشكل يبين منحنى

تغير المنحنى خطي تقريبًا، يكون حيث الموصلية الحرارية،  زادتنلاحظ أنه كلما ارتفعت درجة الحرارة  ✓

 . مما يؤدي إلى زيادة التوصيل الحراريالإلكترونات اصطدامات زيادة في ويرجع ذلك إلى 

بالنسبة للمركبات  لها نفس القيم تقريبا  يةالحرارالموصلية تكون   50Kدرجات الحرارة المنخفضة أقل من  في  ✓

 الثلاث.

هي   2CaL ل ـبالنسبة  الموصلية الحراريةنجد قيمة  K293حوالي  عاديةحرارة الالعند درجة  ✓

W/(mKs))16(1053.0 2 بالنسبة لـ ، أماYC فهي W/(mKs))16(1064 .0 2لـ ، وأخيرا بالنسبةCuL  هي   

W/(mKs))16(1074 .0 . 2 لـ النسبةب [18] بنتائج المرجع  مقارنة هذه النتائجوعندYC                    

(W/(mKs))16(10671 .0) 2وLaC (W/(mKs))16(10474 .0)  تقريبا في توافقنجدها. 

 الحرارية  الموصلية   أكبر من وهي    زيادة  2LuCلـ   تظهر الموصلية الحرارية  العالية  درجات الحرارة     في ✓

 . 2CaL لـالموصلية الحرارية  ، وهذه الأخيرة أكبر من 2YC لـ
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 درجة الحرارة.  بدلالة تغيرات الموصلية الحرارية  (:III.14) الشكل

 

III.6 .4  الحرارة النوعية(C): 

كمية الحرارة اللازمة لرفع درجة حرارة مول واحد من مادة ما بمقدار درجة واحدة. يتم التعبير  هي الحرارة النوعية     

 :العلاقة التالية بنعبر عن  الحرارة النوعية  و ،K 1−mol (J−1(عنها  بالجول لكل مول كلفن 

𝐶(𝑇, 𝜇) = ∫ 𝑛(𝜀)(𝜀 − 𝜇)[
𝜕𝑓𝜇(𝑇;𝜀)

𝑑𝑇
]𝑑𝜀                                                                                    (III.7) 

 :(III.15) الشكلمن   نلاحظ

   .1000Kخطيا مع زيادة درجة الحرارة حتى تصل إلى  تزدادالحرارة النوعية  أن ✓

بالنسبة للمركبات  تكون الحرارة النوعية  لها نفس القيم تقريبا  50Kعند درجات الحرارة المنخفضة أقل من  ✓

 الثلاث.

، (J/mol K 0.50)هي  2LuC لـالحرارة النوعية بالنسبة  مةنجد قي  293Kحوالي  عاديةحرارة الالعند درجة  ✓

وعند مقارنة  .(J/mol K 0.63هي ) 2LaCلـ ، وأخيرا بالنسبة (J/mol K 0.53فهي ) 2YC بالنسبة لـ أما 

 .جيد تقريبا في توافقنجدها  [18]بنتائج المرجع   2LaCو 2YC لـ هذه النتائج بالنسبة

،  2YC ل ـزيادة وهي أكبر من الحرارة النوعية  2LaCلـ في درجات الحرارة العالية تظهر الحرارة النوعية   ✓

 . 2CLu لـالحرارة النوعية وهذه الأخيرة أكبر من 
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 بدلالة درجة الحرارة. C تغيرات الحرارة النوعية  :(III.15) الشكل

III .6 .5 معامل هول: 

ذكر أن " التيار الكهربائي الذي يمر عبر مادة ، 1880تأثير هول سمي نسبة للفيزيائي الذي قام بهذا الاكتشاف  في عام 

 : التالية يعطى جهد هول بالعلاقة ،"عليه عمودي فرق جهدمغمورة في مجال مغناطيسي يولد 

𝑈𝐻 = 𝑅𝐻
𝐵𝐼

𝑑
                                                                                                                          (III-8) 

 . xأبعاد الشريط على طول المحور d و B والحقل المغناطيسي I مكن ملاحظة أن هذا الجهد يتناسب مع التياري

 𝑅𝐻 =
1

𝑛𝑞
يتناسب عكسيا مع  لالشحنة، نلاحظ أن معامل هو 𝑞تمثل كثافة الإلكترونات و  𝑛، حيث Hallيسمى معامل    

 تكون قيمكثافة الالكترونات، ويعتمد على طبيعة حاملات الشحنة التي تحدد إشارته سالبة )إلكترونات( أو موجبة )الثقوب(، 

 . C]/3[mبوحدة  SI معامل هول في 

 .هول بدلالة درجة الحرارةمعامل  تغيرات يوضح  (III.16) الشكل
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 معامل هول بدلالة درجة الحرارة.  تغيرات (:III.16) الشكل

 :نلاحظ (III.16) الشكلمن خلال      

  .أن  إشارة معامل هول سالبة وهذا يعني  أن حاملات الشحنة هي الإلكترونات ✓

 . درجة الحرارة زيادةمعامل هول ينخفض مع  نأ ✓

                     ، 2YC لـ -C)/3m10-(10 2.10معامل هول  نجد قيمة K 293حوالي عاديةالحرارة العند درجة  ✓

هذه النتائج توافق  .-3m10-(10 12.0/(Cهي  متهقيف 2LuC لـ، أما بالنسبة 2LaCلـ -10 2.75)-C) /3m10و

                     2LaC( و-.1001 2)-3m10/(Cالقيمة ) 2YC  ل ـبالنسبة  [18] تقريبا النتائج المتحصل عليها من المرجع 

 .)-.C)/3m10-(10 332( القيمة

  .يقلل من معامل هول وهذامع ارتفاع درجة الحرارة، يزداد تركيز الإلكترونات  ✓
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 خلاصة عامة 

للمواد   النقل واصوخ ،والموصلية الفائقة ،والاهتزازية ،والإلكترونية ،بدراسة الخصائص البنيوية  قمنا في هذا العمل،     

على طريقة  في ذلك معتمدين  ركزتم(، حيث تتبلور في بنية رباعي الأضلاع الم 2LuCو 2YC ،2LaCالفائقة التوصيل )

  التي   PDFTضطربةالتابعية الم و نظرية الكثافة  ،DFTوالموجة المستوية في إطار نظرية الكثافة التابعية الكمون شبه 

 لتحديد خصائص النقل. Boltzmannل ـالنقل  على نظرية اعتمدنا، ثم الاهتزازية واصتستخدم من أجل تحديد الخ

 كالتالي: من هذا العمل هيالنتائج المتحصل عليها 

التي تمت دراستها تتفق جيداً مع  وادللم غاطية()مثل ثوابت الشبكة ومعامل الانض الثوابت البنيوية المحسوبة ✓

 .النتائج التجريبية والنظرية المتوفرة

 . (2LuCو 2YC ،2LaCالإلكترونية المحسوبة بوضوح الطبيعة المعدنية للمواد ) أظهرت بنية العصابة  ✓

ختلاف الحالات امع  للمواد الثلاث الشكلنفس  االحالات الإلكترونية الكلية والجزئية عموما له كثافة  ✓

 يرمي.سطح فالإلكترونية عند مستوى  لكثافة الحالاتالمساهمة في القيمة الإجمالية 

عليه عصابتين طاقيتين بالتقريب متشابه للمواد الثلاث مع تغييرات ضئيلة  الذي تمر يفيرم سطحكل ش ✓

 . بنية عصابة الطاقةفي راجعة لتغييرات 

يمكن وصف أن الروابط الكيميائية الموجودة هي روابط تساهمية وأيونية، وبالتالي  الشحنكثافة أكدت  ✓

 .والتساهمية ،والأيونية ،المعدنية روابطبأنها مزيج من ال ركباتلهذه الم الرابطة

 2LaC و 2YC الكلية المتوقعة للذرات من أجل حالاتتم عرض ومناقشة منحنيات تشتت الفونون وكثافة ال ✓

  2LaCو ،2YCلـمما يشير إلى الاستقرار الديناميكي جد ترددات سالبة في طيف الفونون وتلا، حيث 2LuCو

   .2LuCو

 لفونون إلى أن حركة الذرتينا كثافة حالات باستخدام منحنيات  Eliashberg يشير تحليل الدالة الطيفية لـ  ✓

Y (La ،Luو )C   2لـتلعب دورًا مهمًا في حالة التوصيل الفائقYC ،2LaC 2وLuC ،أكدت القيمة و

هي موصلات  2LuCو 2YC ،2LaCفونون أن -إلكترون اقتران ثابتلمنخفضة التي تم الحصول عليها ال

 .(weak coupling) ضعيف اقترانذات  Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS)فائقة 

  عليها في اتفاق ممتاز مع النتائج التجريبية والقيم النظرية التي تم الحصول cTدرجة الحرارة الحرجة   ✓

 .المتاحة

  ، تغير درجة الحرارة دلالة ب  ذلك و (2LuCو 2YC ،2LaC)أجرينا دراسة لخصائص النقل للمواد الثلاث  ✓

 ،منخفضةالالحرارة  اتوتزداد في درج جيدة الموصلية الكهربائية كونتالعادية  حرارةالعند درجات حيث 

والحرارة   وتظهر الموصلية الحرارية  ،في درجات الحرارة المنخفضة جدا صفر Seebeck معامل يكونو

إشارته  كون ت Hallو معامل ، زيادة تركيز الإلكتروناتهذا راجع لو درجة الحرارة ارتفاعمع زيادة  النوعية

  .وهي الإلكترونات نوع حاملات الشحنةل ذلكويرجع  ،سالبة

وعلى   ،ننوفو-والإلكترون ،والفونونية ،والإلكترونية ،البنيوية خواصهل بالنسبة 2LuCلـأول عمل نظري  ✓

 .فإن النتائج التي توصلنا إليها ستأخذ كمرجعوبالتالي ، ، وخصائص النقلالخواص فائقة التوصيل
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 طريقةباستخدام  (2LuCو  2YC ،2LaC)للمواد الثلاث  في هذه الأطروحة تحصل عليهاالمالنظرية  نتائجهذه ال      

 ، والموصلية الفائقة ،والاهتزازية الإلكترونية، واصخصوصا الخ سهل العمل عليها تجريبياتساعد وتس ،المحاكاة

إن مساهمتنا في دراسة هذه المجموعة من المواد ليست سوى البداية لدراسة الخصائص الفيزيائية و ،وخصائص النقل

الأخرى، وكنظرة مستقبلية نأمل في دراسة الخصائص المرنة والخصائص المغناطيسية، وكذا دراسة المواد الفائقة 

  التي تثير الاهتمام. التوصيل
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A B S T R A C T

Structural, electronic, electron-phonon coupling and superconducting properties of the intermetallic compound
LuC2 are investigated by means of ab initio pseudopotential plane wave method within the generalized gradient
approximation. The calculated equilibrium lattice parameters yielded a very good accord with experiment.
There is no imaginary phonon frequency in the whole Brillouin zone supporting thus the dynamical stability in
the material of interest. The average electron-phonon coupling parameter is found to be 0.59 indicating thus a
weak-coupling BCS superconductor. Using a reasonable value of μ*=0.12 for the effective Coulomb repulsion
parameter, the superconducting critical temperature Tc is found to be 3.324 which is in excellent agreement with
the experimental value of 3.33 K. The effect of the spin-orbit coupling on the superconducting properties of the
material of interest has been examined and found to be weak.

1. Introduction

Transition metal carbides are highly stable at high temperatures and
used with particularly high critical temperatures as coating for cutting
tools, wear-resistant surfaces, in refractory materials and as conducting
barriers in the electric industry. Low temperature superconductivity
was observed in the body centered binary compounds YC2, LaC2 and
LuC2 [1,2]. In spite of few experimental results examining the structural
and superconducting properties of Lutetium carbide LuC2 [2,3], no
theoretical work has been reported so far on its structural, electronic,
phonons and electron-phonon interaction and superconducting prop-
erties, to the best of our knowledge. As a matter of fact, phonons play a
major role in several of the fundamental properties of solid materials,
such as specific heat, electrical conductivity, thermal expansion and
entropy [4–6]. Besides, in the study of transport and optical properties
in polar semiconductors, the understanding of phenomena related to
the electron-phonon interaction including optical spectra temperature
dependence, resistivity of metals and superconductivity needs an ac-
curate determination of phonons and their related polaron parameters
[7,8]. For this reason, this contribution is aimed at making ab initio
calculations of the structural and electronic properties of LuC2 in the
body centered tetragonal structure by using a generalized gradient
approximation (GGA) involved in the DFT formalism. Using the cal-
culated average electron-phonon coupling parameter and the loga-
rithmic average of phonon frequency, we have computed the super-
conducting transition temperature. Furthermore, we have examined the

effect of the spin-orbit coupling (SOC) on the obtained results regarding
the superconducting properties.

The paper is organized as follows. After a brief introduction, the
computational method used in this work is described in Section 2. The
results are presented and discussed in Section 3 where we examine the
electronic band structure and partial and total density of states (DOS).
We achieve this section by studying the phonon modes, phonon dis-
persion curves and phonon DOS. We analyze the strength of the
phonon-electron interaction by computing the Eliashberg spectral
function and calculate the supraconducting properties. Finally, our
paper is completed by a conclusion in Section 4.

2. Method of calculation

The present calculations were performed using a plane wave basis
within the DFT as implemented in the QUANTUM ESPRESSO code [4]
using cutoff energies of 60 Ry and 480 Ry for the wave functions and
the charge density, respectively. The GGA of Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE), known as PBE–GGA [9] was used for the exchange-correlation
functional treating the interactions of electrons with ion cores. This
interaction is described by using norm-conserving pseudopotentials
[10]. The Lu: 4f14 5d1 6s2 and C: 2s23p2 electron states are explicitly
treated as valence electrons. The Monkhorst–Pack method [11] was
employed for the integration over the Brillouin zone (BZ) by using a set
of 8×8×8 special k-point sampling. As regards the electronic cal-
culations, integrations were performed with a 24× 24×24 k-grid. The
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dynamic matrix was computed based on a 4×4×4 mesh of phonon
wave vectors. The Methfessel–Paxton smearing approach [12] is used to
recover the non-smeared results for metals with the smearing parameter
σ=0.02 Ry.

Within the framework of Migdal–Eliashberg theory [13,14], the
superconductivity arising from electron-phonon coupling is character-
ized by several quantities [15,16]. The most important ones are
Eliashberg spectral:

∑= −α F ω
πN E
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δ ω ω( ) 1
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where N(Ef) is the electronic DOS at the Fermi level, and γqν is the
phonon line width for mode q. The electron–phonon coupling constant
is given by the following formulae [16],
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The superconducting transition temperature Tc is estimated using
the Allen–Dynes modified McMillan equation [16] as,
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where ωln is the logarithmic average frequency and μ* is the Coulomb
pseudopotential. ωln is calculated as,
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In order to examine the SOC effect on the superconducting prop-
erties, the SOC term has been included in the DFT calculation.

3. Results and discussion

3.1. Structural and electronic properties

LuC2 crystallizes in the CaC2 body-centered tetragonal structure. It
has a space group of I4/mmm in which Lu located at the Wyckoff po-
sitions 2a (0, 0, 0) and C atoms at 4e (0, 0, z). The three independent
lattice parameters (a and c) and the internal parameter (u) are needed
to define the CaC2 body-centered tetragonal structure (see Fig. 1). The
optimized values of (a and c), (u), the bulk modulus (B), and its pres-
sure derivative (B´) are presented in Table 1 and compared to the
available experimental data. The obtained lattice parameters (a and c)
and the internal parameter (u) are in good agreement with the mea-
sured ones, where the maximum deviation is of 0.5%. The present
computed value of the bulk modulus for LuC2 is 118 GPa. Due to the
lack of both experimental and theoretical results concerning this ma-
terial, one can observe that the bulk modulus is larger than those of 106
and 97 GPa of YC2 and LaC2 respectively calculated by Tütüncü and
Srivastava [17] using the same method. This expected feature of the
bulk modulus decreases with the increase of the primitive unit cell
volume from LaC2 to YC2 to LuC2. The bulk modulus pressure derivative
falls in the range 3–5 as in most solids. The present findings ensure the
accuracy of our calculations and confirm the reliability of the approach
being used here. Therefore, the optimized lattice parameters are useful
for future computations of other properties.

The interatomic distances CeC, LuaeC and LubeC are 1.3001,
2.4048 and 2.641 Å, which is in excellent accord with the experimental
values of 1.2760, 2.344 and 2.559 Å [3] respectively, where Lua and
Lub are the Lu atom in the reduced positions (0,0,0) and (1/2,1/2,1/2)
respectively. The electronic band structure in the range from −9 to
6 eV, around the Fermi level, set to zero, along selected high symmetry
directions in the Brillouin zone for LuC2 is shown in Fig. 2.a. The Fermi
level is crossed by two electronic bands which confirms the metallic
character of the material. The sum of the covalent radii of Lu (2.17 Å)
and C (0.67 Å) is 2.84 Å which is larger than LueC bond length that is
found to be 2.344 Å. This result confirms a covalent bonding between
Lu and C atoms. Furthermore, the difference in the electronegativity
among Lu and C elements indicates that an ionic character can be
predicted. Thus, the overall bonding of the material may be char-
acterized as a mix of covalent, metallic and ionic interactions.

Fig. 2.b displays the calculated total DOS as well as partial DOS. The
lowest valence band is shown to be of predominated C 2s and 2p with
minor contribution of Lu 5d and 6p states. It has a peak situated around
−7.5 eV. The following valence bands –5.7 and −4 eV below the Fermi
level, are mostly flat indicating no interaction with the solid and it
consists mainly of Lu (4f) and smaller contribution of C-2s states, This
bands gives rise to a sharp peak at about −5.5 eV in the DOS of LuC2.
The last valence states involving largely C-2p, with lesser contributions
coming from Lu 5d, Lu 6s, and C 2s states. Near the Fermi level, there is
a strong hybridization between Lu-5d and C-2p and these states are
mainly responsible of the electronic and superconducting properties of
this material. The total DOS around the Fermi level EF, N(EF), is cal-
culated to be 0.84 eV/states and approximately is equal to the con-
tribution from Lu-5d and C-2p states.

The topology of LuC2 bands is quite similar to that of YC2 reported
in Ref. [18]. The changes in the band structure lead to the modification
of the Fermi surface. Sphere-like surfaces near the Γ-point undergo

Fig. 1. The body-centered tetragonal structure of LuC2.

Table 1
Structural lattice and internal parameters (a,c and u), interatomic distances (CeC, CeLua and CeLub), where a and b are the Lu atomic positions (0,0,0) and
(0.5,0.5,0.5), respectively, bulk modulus (B0) and its first-pressure derivative (B0') for bulk LuC2.

a(A°) c(A°) u CeC(A°) CeLua(A°) CeLub(A°) B0 (GPa) B'0

This work 3.621 6.198 0.3936 1.3001 2.4048 2.641 118.420 4.4523
Expt. [3] 3.563 ± 0.0015 5.964 ± 0.009 0.393 ± 0.001 1.276 ± 0.012 2.344 ± 0.007 2.599 ± 0.002
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insignificant changes similarly to that of YC2 [18]. The quasi-cylindrical
electronic surface along the BZ edges increases from YC2 to LuC2. Thus,
the Fermi surface topology for the considered compounds preserves the
basic features of the superconducting materials. Fig. 2(c) displays the
Fermi surfaces for LuC2.

The study of electronic charge densities in solid materials provides
useful information on the chemical bonding properties and interstitial
impurities in the materials of interest [19–22]. Fig. 2(d) illustrates the
electron charge density contour map for LuC2 material in the (111)
plane that contains Lu and C atoms. Note that most of the charge is
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Fig. 2. (a) Calculated Electronic band structure along the high symmetry directions of the body-centered tetragonal structure of LuC2 (b) Total and partial electronic
density of states (DOS). (c) Fermi surfaces of LuC2 (d) Charge density contour map for LuC2. Plots are made through the (1 1 1) plane containing Lu and C atoms.
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situated at the Lu and C sites where it reaches its maximum. This
suggests that the charge distribution is predominantly s-like. A small
amount of charge can also be observed in the interstitial regions. This
quantity of charge is found to be in both sides nearest to the C and Lu.
Nevertheless, it seems that the charge density nearest to the C is more
important than that nearest to Lu. The minimum of the charge density is
situated in the bonding region and is almost half way along the bond.
This suggests an anti-bonding-like state.

3. 2. Phonons, electron-phonon interaction and superconductivity

Fig. 3.a and b display the computed phonon dispersion curve and
the corresponding phonon density of states for LuC2. The lack of ne-
gative frequencies in the full phonon spectra suggests the dynamical
stability of LuC2. The phonon dispersions show a set of 9 phonon
branches. This is consistent with the fact that there are three atoms per
primitive cell. The phonon curves can be divided in three regions

clearly spaced on the frequency scale: low frequency region composed
from acoustic phonon modes, below 120 cm−1, intermediate frequency
region, between 305 to 380 cm−1 and high frequency regions, above
1530 cm−1, leaving two gaps which may be noted from the phonon
DOS curve. Due to the light atomic mass of carbon compared to Lute-
tium atom and strong C–C coupling, the intermediate and high fre-
quency modes are of almost pure carbon character. The low frequency
region is mainly derived from Lu atoms with non negligible contribu-
tion of C atoms. Thus, in this range of frequencies a considerable LueC
hybridization can be seen.

The zone-centre optical atomic vibrations in our body-centered
tetragonal structure system can be classified as: Γ=A1g+Eg+A2u+Eu.
A and E modes being singly and doubly degenerate, respectively. There
are two Raman-active vibrational modes (A1g+Eg) and two infrared
modes (IR) (A2u+Eu). The eigen displacements of these zone-centre
phonon modes are shown in Fig. 4. The eigenvectors of these phonon
modes indicate that the double E modes are dominated by the

Fig. 2. (continued)

Fig. 2. (continued)
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vibrations of atoms along the x-and y-axes, whereas the A modes in-
volve the atoms vibrations along the z-axis. The zone-center phonon
frequencies of LuC2 have been presented in Table 2. As far as we know,
no reported experimental or theoretical data are available in the

literature to compare our present findings. Thus, our results are pre-
dictions that may serve for a reference.

In order to investigate the origin of superconductivity for this
compound, we have to analyze the strength of electron-phonon
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Fig. 3. (a) Phonon spectrum of LuC2 (b) The total and atom-projected density of states for LuC2.
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interaction in LuC2 superconductor. We have displayed the calculated
Eliashberg spectral function (α2F(ω)) and the average electron-phonon
coupling parameter together in Fig. 5. One can observe that the
Eliashberg spectral function follows the structure of the phonon density
of states in the whole frequency scale.

The obtained value of lambda is 0.59 which suggests that electron-
phonon interaction in this material is of weak strength. Now we can
investigate the connection between phonon modes and their electron-
phonon coupling parameters by analyzing our spectral function. The
phonon modes in the first region of phonon spectrum contribute nearly
%59 (0.35). The calculated contribution for lambda from the second
and the third regions is about 37% (0.22) and 3% (0.02) respectively.
Hence, the acoustic as well as intermediate optical phonon modes are
heavily involved in the process of scattering electrons near the Fermi
level. This feature is expected since the largest contribution to the N(EF)
comes from the Lu-5d and C-2p states. Thus, we can conclude that the
motion of both atoms plays an important role in forming the

Fig. 4. Eigen atomic displacement patterns for the zone-centre optical phonon modes in the conventional unit cell of LuC2.

Table 2
Vibrational modes and their frequencies (in cm−1) at the Brillouin zone center
for LuC2.

Vibrational mode Eu Au Eg A1g

Frequency (cm−1) 308.67 359.56 468.26 1618.51
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superconductive state of LuC2. Considerable contribution of high-fre-
quency phonon modes can be linked to the light mass of C atom because
the lighter atom makes a positive contribution to lambda according to
the McMillan-Hopfield expression. This expression is given as [23],

=λ
N E I

M ω
( )F

2

2 (5)

where M represents the mass of atoms and 〈ω2〉 denotes the average of
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squared phonon frequencies. Further 〈I2〉 is the Fermi surface average
of squared electron-phonon coupling interaction. According to above
McMillan-Hopfield expression, the electron-phonon coupling constant
increases with the decrease of the mass. The value of logarithmic
average phonon frequency is calculated to be ωln=190 K. Using the
calculated values of λ and ωln and taking a typical value of 0.12 for the
effective Coulomb repulsion parameter μ*, the obtained Tc is 3.324 K
which is in excellent agreement with the previous calculated value of
3.33 K [2].

3.3. Effect of spin-orbit coupling on superconducting properties

In order to see the effect of the SOC on the studied properties, we
have investigated the SOC effect on the superconducting properties of
the material of interest. Our results are displayed in Fig. 6 which shows
the Eliashberg spectral function with and without including SOC in the
calculation. Note that qualitatively the general feature is almost similar.
From the quantitative point of view our results showed that when the
effect of SOC is included in the calculation the value of the average
electron-phonon coupling parameter is 0.58 and that of the logarithmic
average phonon frequency is ωln=182 K. These values do not deviate
significantly from those obtained when the SOC is not included in the
calculation suggesting that the SOC effect on the superconducting
properties is not significant in the intermetallic compound LuC2.

4. Conclusion

In this paper, we have investigated the structural, electronic, vi-
brational, and superconducting properties of LuC2 crystallized in the
body centered tetragonal structure by using the first-principles pseu-
dopotential plane-wave method and the GGA based on the DFT. The
calculated structural parameters for the studied compound are in good
accord with the existing experimental results. Our calculated electronic
band structure showed clearly the metallic nature of the material of
interest. The bonding can be described as a mixture of metallic, ionic,
and covalent contributions. The phonon dispersion curves and the total
and atom-projected density of states for LuC2 are presented and dis-
cussed. No imaginary frequencies were observed in the full phonon

spectra suggests the dynamical stability of LuC2. The phonon curves can
be divided in three regions clearly spaced on the frequency scale. The
analysis of Eliashberg Spectral Function together with the phonon DOS
curves indicates that the motion of both atoms play an important role in
forming the superconductive state of LuC2 . The obtained low value of
electron phonon coupling parameter confirmed that LuC2 is a weak
coupling Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) superconductor. The ob-
tained Tc was found to be in excellent agreement with the experimental
results. The effect of the SOC on the superconducting properties of the
material being studied in this work was examined and found to have a
weak influence.

References

[1] C.P. Poole Jr., H.A. Farach, J. Supercond. 13 (2000) 47.
[2] R.W. Green, E.O. Thorland, J. Croat, S. Legvold, J. Appl. Phys. 40 (1969) 3161.
[3] M. Atoji, J. Chem. Phys. 35 (1961) 1950.
[4] S. Baroni, S. de Gironcoli, A. Dal Corso, P. Giannozzi, Rev. Mod. Phys. 73 (2001)

515 and http://www.pwscf.org.
[5] S. Saib, N. Bouarissa, P. Rodríguez-Hernández, A. Muñoz, J. Appl. Phys. 103 (2008)

013506S. Saib, N. Bouarissa, P. Rodríguez-Hernández, A. Muñoz, J. Appl. Phys.104
(2008) 076107.

[6] N. Bouarissa, Physica B 406 (2011) 2583.
[7] N. Bouarissa, S. Saib, J. Appl. Phys. 108 (2010) 113710.
[8] S. Saib, N. Bouarissa, P. Rodríguez-Hernández, A. Muñoz, Opt. Mater. 35 (2013)

2303.
[9] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, Phys. Rev. Lett. 77 (1996) 3865.

[10] N. Troullier, J.L. Martins, Phys. Rev. B 43 (1993) 1991.
[11] H.J. Monkhorst, J.D. Pack, Phys. Rev. B 13 (1976) 5188.
[12] M. Methfessel, A.T. Paxton, Phys. Rev. B 40 (1989) 3616.
[13] A.B. Migdal, Sov. Phys. JETP 34 (1958) 996.
[14] G.M. Eliashberg, Sov. Phys. JETP 11 (1960) 696.
[15] P.B. Allen, R.C. Dynes, Phys. Rev. B 12 (1975) 905.
[16] G. Grimvall, The Electron-Phonon Interaction in Metals vol. 16, North-Holland,

Amsterdam, 1981.
[17] H.M. Tütüncü, G.P. Srivastava, J. Appl. Phys. 117 (2015) 153902.
[18] R. Sharma, Y. Sharma, Mater Today. 3 (2016) 3144.
[19] S.L. Richardson, M.L. Cohen, S.G. Louie, J.R. Chelikowsky, Phys. Rev. B 33 (1986)

1177.
[20] N. Bouarissa, Infrared Phys. Technol. 39 (1998) 265.
[21] N. Bouarissa, Mater. Chem. Phys. 65 (2000) 107.
[22] K. Kassali, N. Bouarissa, Mater. Chem. Phys. 76 (2002) 255.
[23] J.P. Maehlen, V.A. Yartys, B.C. Hauback, J. Alloy. Compd. 351 (2003) 151.

S. Dilmi et al. Physica C: Superconductivity and its applications 549 (2018) 131–138

138

http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0001
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0002
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0003
http://www.pwscf.org
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0005
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0005
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0005
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0006
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0007
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0008
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0008
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0009
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0010
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0011
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0012
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0013
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0014
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0015
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0016
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0016
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0017
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0018
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0019
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0019
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0020
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0021
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0022
http://refhub.elsevier.com/S0921-4534(18)30058-3/sbref0023


Abstract 

     In this work, we have studied the Structural, electronic, superconducting and transport properties of 

the intermetallics compounds YC2 (LaC2, LuC2). All calculations were performed by the first-

principles calculations using the plane wave pseudo potential (PP-PW) based on the density functional 

theory DFT and PDFT implemented in the QUANTUM ESPRESSO code, for the exchange-

correlation function we used the generalized gradient approximation GGA of Perdew–Burke–

Ernzerhof (PBE). And for calculating the transport coefficients, the Boltzmann transport theory 

implemented in the BoltzTrap code is used. Our results are in agreement with the available 

experimental and theoretical data. The obtained low value of electron phonon coupling parameter 

confirmed that YC2 (LaC2, LuC2) is a weak coupling Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) 

superconductor. The results obtained for the LuC2 properties are the first time they have been 

calculated and can be used as a reference. 

Key words: PP-PW, DFT, DFPT, GGA, QUANTUM ESPRESSO, BoltzTrap, electron-phonon 

coupling, coupling Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) . 

 

Résumé 

     Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurelles, électroniques, supraconductrices et 

propriétés de transport des composés intermétalliques YC2 (LaC2, LuC2).Tous les calculs ont été 

effectués selon  les calculs premiers principes en utilisant le pseudo potentiel d'onde plane (PP-PW) 

basé sur la théorie fonctionnelle de la densité DFT et PDFT implémentée dans le code QUANTUM 

ESPRESSO. Pour la fonction d'échange- corrélation, nous avons utilisé l'approximation du gradient 

généralisée GGA Perdew – Burke – Ernzerhof (PBE). Et pour calculés les coefficients de transport on  

utilisée la théorie de transport de Boltzmann  mis en oeuvre  dans le code BoltzTrap.   Nos résultats 

sont en accord avec les données expérimentales et théoriques disponibles. La faible valeur obtenue du 

paramètre de couplage électron-phonon a confirmé que YC2 (LaC2, LuC2) est des supraconducteurs 

Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) à faible couplage. Les résultats obtenus pour les propriétés LuC2 est 

la première fois calculé, où il peut être utilisé comme référence. 

 

Mots clés: PP-PW, DFT, DFPT, GGA, QUANTUM ESPRESSO, BoltzTrap, couplage électron-

phonon, couplage Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) . 

 ملخص

،  2YC(2LaC وخواص النقل للمركبات الفلزية  ،والموصلية الفائقة ،والإلكترونية ،في هذا العمل قمنا بدراسة الخواص البنيوية        

2LuC). مستويةال الموجةالكمون و طريقة شبه باستخدامدأ الأول المب  لحسابات وفقاً الحسابية العمليات جميع إجراء تم (PW-PP) ،  

 QUANTUM برنامج في  دمجتينالم PDFT نظرية الكثافة التابعية المضطربة و DFTالتابعية  لكثافةا نظرية إلى استناداً

ESPRESSO. المعمم التدرج تقريب  استخدمنا ارتباط-تبادلتابع ل بالنسبة Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE)  ،  ولحساب

التجريبية  نتائجنتائجنا تتفق مع ال  .BoltzTrapبرنامج  في دمجةالم  Boltzmann لـ تم استخدام نظرية النقل  معاملات النقل

هي 2YC  (2LaC ،2LuC ) أن فونون-اقتران إلكترون ثابتلعليها أكدت القيمة المنخفضة التي تم الحصول  ،والنظرية المتاحة

خصائص المتحصل عليها بالنسبة لنتائج إن ال .ضعيفاقتران  ذات  Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) موصلات فائقة

2LuC  كمرجع.استعمالها يمكن حيث  في عملنا هذا، تم حسابهاي هي أول مرة 

، فونون -إلكتروناقتران ، PP-PW ،DFT ،DFPT ،GGA ،QUANTUM ESPRESSO ،BoltzTrap  الكلمات المفتاحية:

 . Bardeen-Copper-Schrieffer (BCS) اقتران

 



 

 


