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ىذا    أداءوأعانني على  درب العلم والمعرفة    يالذي أنار ل  للهالحمد  
 الواجب ووفقني إلى إنجاز ىذه المذكرة

إلى كل من ساعدني من قريب او من    والامتنان أتوجو بجزيل الشكر
الأستاذة المشرفة   بعيد على إنجاز ىذه المذكرة وأخص بالذكر  

 بوذيب ليلى  
مساعدتيا الدائمة وتعبيا  ،يا القيمةالتي لم تبخل علي بتوجيياتيا ونصائح

 اللجنة أعضاء الأف اضل الأساتذة أشكر العمل،كما ىذا تميز لأجل
  المناقشة

كما أتقدم بأجزل الشكر وأوفى العرف ان لكل من زرع في التف اؤل  
سندا خلال مسار    لي  لكل من كان والتف اني والمضي قدما نحو المبتغى،

  الأساتذة  جميععمراوي محمد و الأستاذ     وأخص بالذكردراسي حاف ل  
 الذين درست عندىم  

كل الزملاء والزميلات الذين ق اسمتيم  محمد و   الدرب رفيق أنسى  كما لا
  ، زملاء الدفعة تخصص فيزياء  حجرة الدراسة

 لكل ىؤلاء أتقدم بأسمى تعابير الشكر والإمتنان والتقدير والعرف ان
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إلى من علمتني الصمود وجعلتني رابط الجأش، التي أنجبت وربت  
وسيرت و مازالت لحد الأن رمزا للصبر والعطاء ، شعلة أملي أمي  

 الغالية أداميا الله  

إلى من كان لي سندا وذحرا وقدوة طوال ىذه الحياة ،أحمل أسمو  
 بكل فخر أبي الغالي شف اه الله  

ابراىيم ،عبد الحميد ، عبد الرحمان ،عبد    أغلى ماملكت إخوتيإلى  
وأخواتي وأسرتي جميعا    الحفيظ  

  إلى رفق اء الدرب بن عبد ربو محمد ،سباع سيف الله ،بن يحي علي
وزملاء الدراسة زكرياء ،عبد الناصر ،بلق اسم ،عزالدين ، سفيان ،رابح  

   ،عبد الرؤوف ،حسين ، حسان  

الطريق أماميإلى كل من علمني حرف ا سنا برقو أضاء    
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عزجش داسسخ اىَىاد اىَغْبغُسُخ ٍِ اىَىاظُع اىَزقذٍخ اىزٍ رزعيق ثبىنثُش ٍِ اىزطجُقبد اىنهشثبئُخ اىزٍ ر

 د اىنهشثبئُخ و أخهضح حفظ اىزامشح .رذخو فٍ اىصْبعبد اىحذَثخ ، کبىَىىذاد اىنهشثبئُخ واىَحىلا

صْبعبد اىزنْيىخُخ اىحذَثخ ٍِ ثُِ هزٓ اىَىاد اىَغْبغُسُخ سْذسط فٍ ثحثْب عِ اىمَب أُ ىهب دوس ٍهٌ فٍ 

سيش راد اىصُغخ هاىزٍ رْزٍَ ىسجبئل  Co2ZrSn و Co2TiSn زُِسجُناىجُْىَخ والاىنزشوُّخ ىياىخصبئص 

X2 YZ َِحُث اىعْصش X، Y   رْزَُبُ ىيَعبدُ الاّزقبىُخ و اىعْصشZ .ٍهى عْصش لا ٍغْبغُس 

,   Lapwىذساسخ اىخصبئص اىجُْىَخ، الإىنزشوُّخ، اسزخذٍْب غشَقخ اىَىخخ اىَسزىَخ اىَزضاَذح خطُب 

( ظَِ اىزقشَت الاّحذاس اىَعٌَ DFTولإخشاء هزٓ اىحسبثبد فٍ إغبس ّظشَخ داىُخ اىنثبفخ الإىنزشوُّخ )

GGA اىخطىاد اىزبىُخ : عْب فٍ اّدبص ثحثْب, ارج 

  :ّظشَخ داىخ اىنثبفخرطشقْب اىً اىفصو الأوه DFT رقشَجبرهب  و LDA  ، GGA  ثٌ قَْب ثعشض

  Wien2k  رفصُيٍ حىه ثشّبٍح اىَحبمبح

  :ٍّغشَقخ الأٍىاج اىَسزىَخ اىَزضاَذح خطُب واىنَىُ اىنبٍو واىزعشف عيً قَْب ثششذ اىفصو اىثب

  ٍجذأهب

  ًاىفصو اىثبىث : رطشقْب اىً عَىٍُبد حىه سجبئل هبسيش اىزٍ رْزٍَ اىُهب اىسجُنزُِ ثبلاظبفخ إى

 رطجُقبرهب

 رْبوىْب ٍخزيف اىْزبئح اىَزحصو عيُهب : شاثعاىفصو اى : 

  Kpointعذد اىْقبغ   و RMTmin* Kmaxعبٍو  مو ٍِ رهُئخ  : دساسخ اىزقبسة

 اىخصبئص اىجُْىَخ : ثبثذ اىشجنخ

  DOSاىخصبئص الاىنزشوُّخ : ثُْخ عصبثبد اىطبقخ ، مثبفخ اىحبلاد 

 وفٍ الأخُش قذٍْب خلاصخ عبٍخ ىَخزيف اىْزبئح اىَزحصو عيُهب.
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1.I مقدمة 
ىي إحدى الطرؽ الكمية الأكثر استعمالا في ميداف فيزياء المواد مف اجل  DFTنظرية دالية الكثافة 

 إيجاد القيـ الفيزيائية الكمية لنظاـ معيف )نظاـ يحتوي عمى عدد كبير مف الالكترونات (. 
التي تعتمد عمى نظرية  DFTفي ىذا الفصل سنتطرؽ إلى الأساس الذي بنيت عميو نظرية دالية الكثافة 

شاـ مع طرح  -وکوىف التي قمنا بالتعقيب عمييا كجانب نظري، ثـ قمنا بتقديـ معادلات کوىف غىوىنبار 
 -لطاقة الكامنة لمتبادؿ مختمف التقريبات المستعممة مف اجل إيجاد حل لمعادلة شرودينغر و تحديد قيمة ا

 ارتباط
اليدؼ الأساسي مف نظرية دالية الكثافة ىي تعويض دالة الموجة المتعددة الإلكترونات ببالة موجة معرفة 

 بكثافة الكترونية عمى أساس مکمـ مف اجل الحساب ومحاولة إيجاد حل لمعادلة شرودينغر .

I  .2( نظرية دالية الكثافة .DFT) 
I  .2 .1( معادلة شرودينغر .Schrodinger: ) 

[ ىي الأساس ، حيث يصف 1في الدراسات الكمية لمنظاـ الكوانتي لمبمورات تعتبر معادلة شرودينغر ]
 حالة النظاـ والجسيمات المتفاعمة مف الكترونات وايونات بالمعادلة التالية:

Ĥ Ψ = EΨ                                                                        ) 1.I (                            
Ĥ   نيافيمثل الياممتو 
Ψ   دالة الموجة 
E  طاقة النظاـ 

 حيث جميع معمومات النظاـ متعمقة بإحداثيات الأنوية والإلكترونات:
( 2.I )                              Ψ = Ψ  )  r1, r2 … , R1, R2, …(                

 
 [ بالشكل التالي :2وفي غياب الحقل الخارجي يكتب الياممتونياف ]

( 3.I )                             ̂   ̂   ̂   ̂     ̂     ̂          
 فأي

∑  ̂      نويةالطاقة الحركية للأ    ∑ (
     

  
)  

     
 

∑   ̂  للإلكترونات الطاقة الحركية    
  
    ∑ (

     

  
)  
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    ̂  نواة  -طاقة التفاعل نواة 
 

 
∑

      

|     |
 

 

 
∑  ̂         

    ̂  إلكتروف  -طاقة التفاعل إلكتروف 
 

 
∑

  

|     |
 

 

 
∑  ̂         

 
∑    ̂        نواة –طاقة إلكتروف  ∑

   
 

|     |
 ∑ ∑  ̂          

  
   

  
   

  
   

  
    

 خاصة بالإلكترونات  i   ،j المعاملات
 خاصة بالانوية β   ،αالمعاملات 

m  كتمة الإلكتروف : 
  eشحنة الأنوية : 

   α، βنواتيف : المسافة بيف |     |
 i والكتروف  α :المسافة بيف نواة|     |

  سلا بلامؤثر 
  

  

   
 

  

   
 

  

   
      

 ومنو تكتب معادلة شرودينغر كالتالي :
                    .I         ( ̂   ̂   ̂     ̂     ̂   )    (  ,   …… ,   ,   …… 4) 

 
 تقريبات معادلة شرودينغر تصبح مستحيمة الحل بسبب وجود عدد كبير مف المجاىيل ومنو وضعت إذف

   المعادلة نذكر منيالتبسيط 
 . 2.2. I تقريب بورن-( اوينهايمرBorn - Oppenheimer approximtation  )  

 

 [ وتعتمد عمى4،5[ في مجموعة مف الحسابات في فيزياء المواد ]3اوبنيايمر]-يستعمل تقريب بورف 
 فصل حركة الالكترونات عف الأنوية، والذي يأخذ بعيف الاعتبار الاختلاؼ الكبير بيف كتمة الالكترونات

، حيث أف كتمة الإلكتروف اقل بكثير مف كتمة النواة في حيف أف السرعة الالكترونات اكبر بكثير ل الانويةتوك
مف سرعة النواة ، إذف نستطيع إىماؿ الطاقة الحركية لمنواة ويؤخذ حد تفاعل الانوية فيما بينيا ثابت، ومنو 

 يصبح الياممتونياف بالشكل التالي: 
                        ̂   ̂   ̂     ̂                                       (5.I)                         
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  ومنو تكتب معادلة شرودينغر كالتالي:
                              (6.I)                                              ̂         

 

(7.I)                      [∑ (
     

  
)

  
    

 

 
∑

  

|     |
 ∑ ∑

   
 

|     
 |

  
   

  
      ]  ( ,   

   

 

   (  
    ( ,  

 
) 

Ee  تمثل طاقة الالكترونات التي تتأثر بحقل ناتج عف انويو ثابتة. وتبقى ىذه المسالة مستحيمة الحل 
 بالطرؽ الرياضية المعتادة فتستعيف بتقريب آخر.

I  .2.3   ري تتقريب هار- ( فوكHartree - Fock approximation: ) 
[ حيث وضع العالـ 6وضع ىذا التقريب مف طرؼ العالميف ىارتري وفوؾ ] 1928في عاـ 

الانجميزي ىارتري أوؿ نموذج كمي لوصف الذرة متعددة الالكترونات وبعد سنوات قاـ العالـ فوؾ بتطوير 
 وىو نموذج الإلكتروف المستقل، أي أف كل إلكتروف يتحرؾ منفرد في 1930وكاف ذلؾ عاـ  نموذج ىارتري 

 الأخرى أي ننتقل مف مشكمة عدد كبير مف الحقل المتوسط المتولد عف الأنوية وباقي الالكترونات
 لو تكتب دالة الموجة الكمية لمجممة كجداء دواؿ الحالة لك الالكترونات إلى مشكمة إلكتروف وحيد

 الالكترونات عمى الشكل:
                      (8.I)                                  (  ,   ………  ∏   (   

  
    

                           (9.I)                                                     ∑   
  
    

 حالة الكترونية: الطاقات الموافقة لكلوتكتب الطاقة الكمية لمجممة كمجموع 
                         (10.I)                                             ̂  ∑  ̂ 

  
    

 
 وتكتب معادلة شرودينغر في الذرات أحادية الإلكتروف كالتالي:

                                (11.I)                                          ̂         
Ĥi 

 بالذرة أحادية الإلكتروف حيث: يمثل الياممتونياف الخاص 
                     (12.I)                                ̂  (

     

  
)      (     (   

∫   )  يثح
 (  ́

|   ́|
                                                                  (13.I) 

)   )ρ  يمثل كثافة الإلكتروف  
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𝜌(  ́  ∑ |  ( ́ |
   

   
   

                                                  (14.I)  

 
 فنجد معادلة ىارتري التي عبارتيا كالتالي:

(15.I)         
   

  
Δ  (       (    (   ∑ ∫

|  ( ́ |
 

|   ́|

  
   
   

   ́  (       (   

 [:7فتصبح دالة الموجة ىي مجموع الحدود لتكوف عمى شكل محدد سمتر. ]
 

(16.I)         (    ,     , …    
   

)  
 

√   |
|

  (       (     …   (   
   

)

  (       (     …   (   
   

)
   

   
(     

   
   

(     

   
   

(   
   

)

|
| 

 
 و المعامل

√   
 ىو ثابت التعامد  

 ومنو معادلة ىارتري فوؾ تكتب كالتالي :

(17.I)               [
   

  
       (   ∑ ∫

|  ( ́ |
 

|   ́|

  
   
   

   ́     ]  (       (   

 حيث:

                     (18.I)                                    ∑      ∫
  

 (    (  

|   ́|

  
   
   

   ́ 

 نشير إلى أف مف أىـ المشاكل في حساب بنية عصابات الطاقة ىو تحديد الكموف الداخمي لمبمورة
.2..I4    نظرية دالية الكثافة DFT  ( Density Functional Theory) 

متعددة في حساب بنية عصابات الطاقة والاىـ ىو التركيز عمى شكل كموف دالة ىناؾ طرؽ 
 , الكموف ودالةEوذلؾ ومف اجل حساب الطاقة الكمية لمنظاـ فنستخدـ لحساب الطاقة الكمية لمنظاـ  الموجة،

مف ذلؾ ىو  ( واليدؼz ,y ,Xالموجة المكتوبيف بدلالة الكثافة الكترونية وتكوف عمى شكل دالة للإحداثيات )
 تقميل عدد المتغيرات التي تدخل في الحساب.

قاـ العالماف ىوىنبارغ وكوىف بوضع القاعدة الأساسية لمنظرية حيث قاما بإثبات  1964في عاـ 
إمكانية استغلاؿ الكثافة في حساب خصائص النظاـ، لكنيا بقيت غير مجسدة إلى أف أكمل كوىف عممو 

 ووجد تطبيقا ليا .



 

 
16 

.2. I4 .1  ارغبنل. نظرية هو-( کوهنHolenberg Kohn theorems) : 
کوىف أف الطاقة الكمية لنظاـ الكترونات المتفاعمة في كموف -غاعتبر كل مف العالماف ىوىنبار 

   )𝜌[ 8ىو دالة وحيدة لكثافة الالكترونات ] -كموف الأنوية خارجي
 : ػبحيث يعبر عف دالية الطاقة ب

                                   (19.I)                                               〈 [𝜌][ ̂] [𝜌]〉 
 

 مف اجل نظاـ يحتوي عمى الكترونات متفاعمة يكتب الياممتونياف كالتالي:
                          (20.I)                                                    ̂   ̂   ̂     ̂    

 ( بالشكل التالي: I .19ومنو تصبح المعادلة )
 

(21.I)                               [𝜌]  〈 [𝜌]| ̂   ̂   | [𝜌]〉  〈 [𝜌]| ̂   | [𝜌]〉 
 ومنو تكتب العبارة :

                     (22.I)                                   [𝜌]   [𝜌]  ∫  ̂   (  𝜌(     
 أي

                        (23.I)                                               [𝜌]    [𝜌]      [𝜌] 
 

 حيث برىف كل مف العالماف أف الكثافة التي تعطي الحد الأدني ىي كثافة الحالة الأساسية لمجسيمات،
 رتيا كالتالي:المرتبطة بيذه الحالة ىي دالة لكثافة الالكترونات وعبا  وكل الخصائص

                            (24.I)                                [𝜌 (  ]      [𝜌(  ] 

 
ىذا  نظرية ىوىنبورغ کوىف تؤكد وجود دالية الكثافة بدلالة طاقة النظاـ لكف لا تعطي أي معمومات عمى حل

 المشكل .

.2. I4 .2 .  معادلات كهون- ( شامKahn - Sham equations :) 

[ تغير الكثافة النظرية الوظيفية بطريقة عممية 9العالماف کوىف و شاـ ] 1965درس في عاـ 
 فوؾ -لمحصوؿ عمى كثافة الحالة الأساسية وفق العالميف ىارتري 
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 : مخطط يعطي العلاقة بين عدد كبير من العناصر النظام في الحقيقة والتأثيرات المطبقة I    .1الشكل

 شام. -النظام لكوهنعمى 
 شاـ العبارة التالية: -حيث افترضا العالميف کوىف 

                         (25.I)                                  [𝜌]    [𝜌]  (  [𝜌]    [𝜌]  
Te خارجية و بنفس الكثافة. ىي الطاقة الحركية للالكترونات بدوف تأثيرات 

 بالعبارة التالية: Ts[ 𝜌] أيف تعرؼ 
(26.I)                                               ∑ 〈  |

   

  
  |  〉

  
                                           

 [𝜌]    أيف تكتب عبارة الكموف 
(27.I)                                          [𝜌]    [𝜌]  (    [𝜌]    [𝜌]                     

  [𝜌] إلكتروف معرفة بالمعادلة التالية: –ىي طاقة ىاتري حيث طاقة التأثير إلكتروف 
                       (28.I)                                  [𝜌(  ]  

  

 
∫

 (   (   

|    |
      ́ 

 تكتب بثلاث أجزاء: F[ρفي الأخير ]
                                 (29.I)                               [𝜌]    [𝜌]    [𝜌]     [𝜌] 

 ارتباط : - طاقة تبادؿ أيف يعرؼ
(32.I)                             [𝜌]  (  [𝜌]    [𝜌]  (    [𝜌]    [𝜌]                        

 بالشكل:المعادلة المعبرة عف الكثافة تكتب 
 (31.I)                     [𝜌]    [𝜌]    [𝜌]     [𝜌]  ∫    (  𝜌(   

    
  إذف:

(32.I)     

   
 (  

 
   

   
 (  

*
   

  (  
 

    

  (  
 

     

  (  
+

  (  

   
 (  

                               
 شاـ لاكتروف:-و في الأخير تكتب معادلة كوىف 

 (33.1)       (   (       (  )  (       (   



 

 
18 

 الكثافة في ىذه الحالة تكتب كالتالي:
(34.1)                                          𝜌(   ∑ |  (  |

    
    

 أيف المجموع ىو عبارة عف الحالات المشغولة
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 شام-خوارزمية حل معادلة كوهن  I  .2الشكل 
 [10في التوزيع الكلاسيكي ]    Vextلكموف الذي يحتوي عمى كموف خارجيىو ا     Veffالكموف الفعاؿ 

 

(35.I)                                    (                                             
  

(36.I)                                 (   
   

  (  
 

    

  (  
 

     

  (  
 

 

    
    

  (  
       شاـ أكثر فاعمية لأنيا بدلالة -ارتباط أيف تعتبر معادلة كوىف -ىو كموف تبادؿ  

طاقة الكمية تصبح بقيمة دقيقة، لكف في وال ارتباط محددة فاف الكثافة -اذا كانت قيمة الطاقة تبادؿ  حيث
 العامة ىي غير معروفة القيمة مما يجبرنا عمى الانتقاؿ إلى تقريب آخر. الحالة
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.2. I4 .3 .  دالية تبادل ارتباط 
ارتباط -تبادؿ ب کوىف وشاـ ولكف تبقى غير قابمة لمتطبيق لاف داليةيالدالة تطبق في المجاؿ القريب مف تقر 

   [𝜌] فاف الكثافة  غير معمومة القيمة أو العبارة حيث إذا كانت قيمة الطاقة تبادؿ ارتباط محددة       
محددة مما يجبرنا عمى  ارتباط في الحالة العامة غير تصبح بقيمة دقيقة ، وىذا يعني أف قيمة طاقة تبادؿ

 الانتقاؿ إلى تقريب أخر.
I  .2 .5 بات دالية الكثافة :ي.  تقر 
I. 2 .5 .1 تقريب كثافة الموضع .LDA(The Local Density Approximation) 

الذي يحتوي عمى اقرب   [11،12ىو تقريب أسس وفق نموذج الغاز المتجانس للإلكتروف لتوماس فارمي ]
أف الكثافة الالكترونية لغاز لا متجانس يمكف اعتبارىا موضعيا  ارتباط. إلا -مفيوـ يشرح بتبسيط طاقة تبادؿ

 متجانسة.
 ارتباط يمكف كتابتيا بالشكل:- طاقة تبادؿ

           (37.I)                                
   [𝜌]  ∫𝜌(     [𝜌(  ] 

   
   

   [𝜌] أيارتباط الخاصة بإلكتروف في غاز الالكترونات الموزعة توزيعا منظما  -تمثل طاقة تبادؿ 
 أيف:
   مع وطاقة الارتباط   ىو مجموع طاقة تبادؿ   

(38.I)                                                                                      
 [ لمغازات المتجانسة :13]توزيع التبادؿ يعطى بمعادلة ديراؾ 

(39.I)                                                        
     

 

 
(
 

 
)
 

 ⁄
𝜌(  

 
 ⁄   

 

 
(

 

   )
 

 ⁄  

  
   
 حيث 

   (
   

 
)
  

)نصف قطر الدائرة التي ]Wigner – Seitz[14 تزينر سايالذي ىو نصف قطر وا ⁄ 
 تحتوي عمى إلكتروف واحد (.

 أف الكموف غير معموـ ليذا يمكف كتابتو بمتغير حسب المعادلة التالية: وجد
 (40.I)                                          

   (   
 ( (     [ (  ] 

  (  
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 Wilk  Perdew - Wang [16] [ 15 ] ,وVoskoمثل فرضيات    ىناؾ عدة أعماؿ تعبر عف 
Perdew - Zunger [[17.  غالبا ما تكوف طريقةLDA ممتازة النتائج خاصة اذا كانت قيمة التغير في 

 الكثافة ضعيف، وقد ثبت أف النتائج المتحصل عمييا خاصة البنيوية لممادة والحالة المستقرة ليا غالبا ما
 تكوف مرضية بالنسبة لممواد مكثفة البنية و تعطي قيـ اقل لمفاصل الطاقوي.

I  .2 .52. التدرج المعمم . تقريبGeneralized Gradient Approximation) GGA) 
أي اف    𝜌(rعبر التدرج) 𝜌(rىو تقريب يأخذ بعيف الاعتبار عدـ التجانس في الكثافة الالكتروني )

ارتباط لا تتعمق فقط بالكثافة الالكترونية  -حيث اف طاقة تبادؿ  LDAىو تصحيح لتقريب  GGAتقريب 
كسمسمة لمنشور  بارة المتحصل عمييا نعيد ترجمتياالموضعية بل تتعمق كذلؾ بتدرج الكثافة الالكترونية الع

تأخذ الشكل  ارتباط في تقريب التدرج المعمـ -إذف طاقة تبادؿ  GGAتايمور في تقريب التدرج المعمـ 
   لي:التا

(41.I)                                       
   [𝜌(  ]  ∫𝜌(     [𝜌(  ,  𝜌(  ] 

   
 (r)𝜌   يعبر عف تدرج الكثافة الالكترونية 

، ومف ابرز العبارات الأكثر استعمالا تمؾ التي اقترحت مف GGAىناؾ عدد مف العبارات المقترحة لتقريب 
 [18].عمى شكل Perdew - Burke , Ernzerhof ( PW91 ) [ 17 ] Perdew – Wang طرؼ كل

(PBE) 
غالبا عند حساب ثابت الشبكة في الحالات الفيزيائية الصمبة تكوف القيـ المحصل عمييا اكبر مف القيـ 

 التي ]PBEsol  ] 19  مف أىميا  GGA أخرى  % فظيرت تصحيحات2-%1التجريبية بأخطاء مف رتبة 
 [20]تطبق عمى الأجساـ الصمبة والتي أعطت قيـ مقاربة لمتجربة بامتياز -PBE GGAىي تصحيح لل 

 GGA- PBEsolو  GGA- PBEو  LDAإذا كانت القيـ المتحصل عمييا بمشتقات دالية الكثافة 
 لاىابالخاصة بالعالـ تراف و  -mBJ TBلنقصاف تقوـ بتصحيح باقريبة مف القيـ التجريبية سواءا بالزيادة أو 

 Johnson Tran and Blaha modified Becke- [21] طرؼ بيؾ جونسوف المعدلة مف 
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. II 1 .:مقدمة 
في الفصل السابق عرجنا عمى الحموؿ لمشاكل طاقة التبادؿ للالكترونات مع بعضيا ومع النواة، 

  ئة وحيدة التي تتأثر ىذه الأخيرةأوبنيايمر إلى غاية نظرية دالية الكثافة الجزي -فتطرقنا مف تقريب بورف 
خارجية باعتبار النواة ساكنة والالكترونات حوليا، أما في ىذا الفصل سنحاوؿ شرح معنى الأمواج  كموناتب

دمجيا مع الكموف الكمي، ومبدأ عمل ىذه الطريقة مع ذكر البرنامج الحسابي  سببو  APWالمستوية المزادة 
  المستعمل في ىذا العمل وخصائصو .

II .2 طريقة الأمواج المستوية .APW (Augmented Plane Wave: ) 

[ ىذه الطريقة مف اجل إيجاد حل لمعادلة شرودنغر لإلكتروف وحيد، اعتمد مبدأ ىذه 6, 5اقترح سمتر]
الطريقة عمى اف الالكترونات المجاورة لمنواة )الالكترونات القمبية ( تتصرؼ مثل النواة أما الالكترونات البعيدة 

 .نسبيا فيي تتصرؼ تصرؼ إلكترونات حرة

 II.1 [7 ,9:] الشكلومف ىذا المنطمق تقسـ خمية الوحدة إلى منطقتيف كما ىو موضح في 

 
 MT. شكل كمون  II. 1الشكل 

 MTيمثل نصف قطر كرة         

 . MT: تشمل كل مف الأنوية والالكترونات شديدة الارتباط بيا داخل كرة  Iالمنطقة الأولى

 المنطقة البينية تحيط بالكرات. وتشمل الالكترونات ضعيفة الارتباط بالانوية . : IIالمنطقة الثانية 
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 وبالتالي يعبر عف الدالة وحيدة الموجة بالعبارة:

(                                                                        
 ⃗ 
 (    ∑  

  
 , ⃗   

  
 ⃗ 

   (                   

              

(                                                
 ⃗ 
  (  ⃗⃗  ⃗   (   {

 
  

 ⁄    ( ⃗    )  ,     

∑    
 ⃗    

    (    
 ( ̂   ,      

     

  فأي

 : يمثل حجـ الخمية الموحدة 

 : الدالة التوافقية الكروية   

 : معاملات النشر  

 في الأخير تكوف كالتالي : حموؿ معادلة شرودينغر 
 

(                                     [ 
  

   
 
  

   
 

  

   
 
 (    

  
  (     ]    (     

V(r) يمثل الجزء الخاص بالكموف الكروي : 

 تمثل الطاقة الخطية         

II.3. الامواج المستوية المتزايدة خطيا مبدأ طريقة LAPW : 

[ الخاصة بالعالـ 10]  APW  استنادا عمى طريقة LAPW( طريقة Anderson)طور أندرسوف 
تكوف عمى شكل ترتيبات خطية لمدالة الشعاعية  MTباف دالة الكرة  LAPWسمتر. تتميز طريقة 

  (    
 ̇   )   مشتقاتياو   ̂ ) 

مماثمة الصيغة وشبيية لدالة    )  ،       بالنسبة لمطاقة   ̂ ) 
 لمشرط التالي:   )  حيث تخضع الدواؿ   APWالطريقة

(                             [ 
  

   
 
  

   
 

  

   
 
 (    

  
  (     ]    ̇(      (   
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  وتعطى عبارات الدواؿ الأساسية كالتالي :

(               
  

 ⃗⃗ 
 (  ⃗⃗  ⃗   (   {

 
  

 ⁄    ( ⃗    )  ,     

∑ *   
 ⃗      (      

 ⃗     ̇ (  +   
 ( ̂   ,      

  

     

       أيف المعاملات
⃗⃗    ليا نفس طبيعة المعاملات    ) ̇ الموافقة لمدالة   ⃗ 

 ⃗     

يمكف  ϵالتي تختمف قميلا عف طاقة العصابة     مف أجل الطاقة     )  إذا حسبت الدالة القطرية 
 استعماؿ نشر تايمر لإيجاد الطاقة المجاورة ليا حيث تكتب العبارة مف الشكل :

     (6.II)                     ( ,      ( ,     (      ̇ ( ,     (     
  

 أيف:

  ̇ ( ,     
   ( ,     

  
 

 (     
 ىو الخطا الرباعي الطاقوي . 

II.4:  الأمواج المستوية المزادة خطيا والكمون الكاملمبدأ طريقة FP - LAPW : 

[ىي دمج بيف 11 ,12] FP - LAPWطريقة الأمواج المستوية المزادة خطيا والكموف الكامل 
LAPW  والكموف الكاملFP  بات في المجاؿ البيني أو داخل يو كثافة الشحنات الالكترونية ، بدوف أي تقر

    )      والعلاقة الخاصة بالكرة  V I  العامة ترتبط بكموف المنطقة البينية. ىذه العلاقة MTالكرة 

 وباستعماؿ سلاسل فوري في المنطقة البينية: MTتنشر المعادلة بدالة توافقية داخل الكرة 

     (7.II)  (    {
∑   

       
              ,     
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II.4  .1  برنامجWien2K :  

الذي ىو برنامج غير مجاني تـ تطويره في معيد كيمياء المواد  Wien2Kاستخدمنا في حساباتا البرنامج 
ويعتمد عمى  [13] (B , k Schwarz , S Trickey , وBlaha Pبالجامعة التقنية في فيينا مف طرؼ) 

، وىو  FP - LAPW –نظرية دالية الكثافة بدمج طريقة الأمواج المستوية المزادة خطيا و الكموف الكامل 
وىو يشيد تطورا سريعا في  1990لبمورات ،أوؿ إصدار كاف سنة واحد مف أحسف البرامج لمعرفة خصائص ا

 , WIEN93الأصمي نذكر منيا )... Wienالسنوات الأخيرة حيث أجريت عدة تحديثات عمى برنامج 

WIEN95 , WIEN97 , WIEN2000)  لقد شيدWien2K ف الكبير استخداما كبيرا وىذا راجع لمتحسي
الذي عرفتو نسخو ولاسيما مف حيث السرعة وسيولة الاستخداـ. حيث أضيفت لو تحسينات متنوعة، فيو 
يحتوي عمى مجموعة مف البرامج الفرعية المنفصمة التي تساىـ في إجراء العمميات الحسابية الخواص 

 الفيزيائية حيث نتبع الخطوات التالية:

 ( Structure generatorتحضير ممف البنية ) .1
يجب إنشاء ممف أساسي والذي يحوي جميع المعمومات المتعمقة  بنية مف أجل تحضير ممف ال

رات ونصف قطر ذ، مواقع ال( space groupبالبنية منيا: ثابت الشبكة البمورية التجريبي، الزمرة الفضائية )
 (RMT)  لكل ذرة MTكرة 

 (: Initializationبرنامج الإعداد ) . 2

شاـ وذلؾ بالاس بتاد عمى عدة برامج فرعية -يقوـ ىذا البرنامج بوضع جميع المعطيات الحل معادلة كوىف
 مستقمة منيا:

 NN.يحدد ىذا البرنامج المسافة بيف كل ذرة وجوارىا الأقرب كما يساعد في تحديد أقطار الذرات : 

LSTART قة المدارات وبالتالي يحسب بنية : يبيف ىذا البرنامج الكثافة الذرية ويحصي الفرؽ في طا
 عصابات الطاقة .

KGEN:  يولد المكعبات في منطقة بريمويفK. 

DSTART يولد الكثافة الذرية الأولية لبداية دورات الحساب الذاتي :SCF الناتجة مف الكثافة الذرية 

 . LSTARTالمولدة مف 
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SYMMETRY  يولد عمميات التناظر في الجممة و يحسب المجموعة النقطية لمواقع الخاصة بالذرات :
 يولد المعامل الأساسي ليرمونية الشبكة وحساب مصفوفة الدوراف الموضعي. 

 محددة في النقاط التالية :  SCFفي حيف أف دورات الحساب الذاتي 

2LAPW ية: يولد الكموف انطلاقا مف الكثافة الالكترون 

LAPW1 حساب عصابات التكافؤ، القيـ الذاتية والأشعة الذاتية : 

LAPW2.حساب كثافة التكافؤ مف الأشعة الذاتية : 

LCORE.حساب الحالات القمبية و الكثافة القمبية : 

MIXERداخمة والخارجة )الكترونات التكافؤ و الالكترونات القمبية(.: يخمط الكثافة ال 

II.4  .2   استخدامات برنامجWien2K :  

 حساب عصابات الطاقة وكثافة الدواؿ لسطح فرمي .  -
 إيجاد الكثافة الالكترونية وكثافة سبيف وعوامل البنية للأشعة السينية .   -
التحسينات معرفة معمومات حوؿ الطاقة الإجمالية ، القوى النووية ، ىندسة توازف الذرات في الفضاء  -

 البنيوية(
 تدرج الحقل الكيربائي .  -
 )استقطاب سبيف( في حالة ما إذا كانت البنية تتعمق بالعازؿ الكيربائي الشفاؼ -
 ....، المرنة البصرية، المغناطيسية، الخصائص تحديد -
 RXتحديد طاقة انبعاث وامتصاص الأشعة السينية   -
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 Wien2Kبرنامج : بنية II .2الشكل 
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III.1:مقدمة . 

شكل جديد مف اشكاؿ المادة الذكية التي  Shape MemoryAlloys)ذكرة لمشكل )تتعد السبائؾ الم
في  استخدامياة غير متوافرة في جميع المواد والسبائؾ التي جرت العادة عمى قميكانيكية خار  تتمتع بخواص

تعد  ،يا عمى استعادة شكميا الأصمي عند تسخينياتقدر بالتطبيقات اليندسية وغيرىا بحيث تتميز تمؾ السبائؾ 
سعرا، و مف السبائؾ التيتانيوـ أو ما يسمى بالتنوؿ أىـ أنواع السبائؾ المتذكرة لمشكل وأعلاىا  -سبيكة النيكل 

النيكل بالإضافة إلى سبائؾ ىسمر و في ىذا  -الألمنيوـ  -اؿ سبيكة النحاس مجالمتداولة أيضا في ىذا ال
 [1التي تنتمي لعائمة سبائؾ ىسمر. ] Ni2MnSiنتطرؽ لسبيكة سالفصل 

 III .2 سبائك هاسمر(Heusler): 
عمى  عندما كاف يعمل 1903ففي عاـ    Heuslerسميت نسبة لمكتشفيا فريدريؾ Heuslerسبائؾ 

 , Al , In , Sn , Sb ( مثل )SP)غير مغناطيسية لكف عند اضافة عناصر  يان( لاحظ أMnCuسبيكة )
Bi  )ـ الحصوؿ عمى سبيكة حديدية المغنطة تFerromagnetisme) 
ـ معرفة تالسينية باستعماؿ الأشعة  1929ي فيـ البنية البمورية وتركيب ىذه السبائؾ غامض الى غاية بق

 [2] لخ يا البمورية .... ابنيت ،المعمومات عمى تركيبيا العديد مف

III .1.2 الخصائص البمورية  : 
 إلى عائمتيف وفقا لتركيبيا الكيميائي.  Heuslerتصنف سبائؾ 

   العائمة الأولى ىي عائمة كامل ىسمرFull - Heuslers  ، صيغة كيميائية مف الشكل لياX2YZ 
فيي  Z( و Feأو  Mnفيي عادة ) Yاما  Coاو Cu ،Niمف المعادف الانتقالية مثل:  X، حيث 

 . Alو أ( Si, Geصف ناقل ) ن
  العائمة الثانية نصف ىسمرsemi - Heuslers كة في ىذه العائمة تكوف صيغتو مف الشكل بيالس

[3]XYZ حيث . .X ( و1/2,  1/2, 1/2)( 0.0.0): تتموقع فيY  (1/4،1/4،1/4 )و Z :
(4/4،3/4،3/4) . 

 [4] (III .1. )الشكل FCCتتبمور سبائؾ ىسمر في بنية مكعبة 
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 هاسمر سبيكة يةبن( : III  .1الشكل )

ىذه الذرات تحت ثلاث  ترتيبديد يستند عمى ترتيب الذرات داخل شبكة بمورية، بحيث يكوف تصنيف جىناؾ 
 مختمفة أطوار بمورية 
 حيث تترتب الذرات بشكل تاـ ودقيق . : 1L2البنية الأوؿ 
 . عشوائية  Z Y: في ىذه البيئة تكوف مواقع الذرات  B2البنية الثانية 
 عشوائية، انظر الشكل  A الى بالإضافة Z ،Yىذه البنية تكوف مواقع الذرات  : في A2البنية الثالثة 

(III  .2 ) . 
ع و درجة بمثل مغنطة التش Heuslerترتيب البمورات يمكف أف يغير كثيرا مف الخواص المغناطيسية لمسبائؾ 

 [5]. حرارة كوري 
 

 يكة هسمرسب: البنى البمورية ل(III  .2)الشكل 
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III  .2  .2  : الخصائص المغناطيسية 
مغناطيسية مثيرة جدا للاىتماـ. حيث يمكف لممرء في نوع واحد مف  خواص Heuslerمتمؾ سبائؾ ت

مف الظواىر المغناطيسية متنوعة، و تصنف ىذه السبائؾ حسب الخصائص  سبائؾ دراسة سمسمة
 [:6]ىالمغناطيسية ال

III  .2 1. 2.  اسبائك حديدية المغنطة(Ferromagnetisme) : 
الذاتية )بدوف وجود حقل خارجي ممغنط ( تتميز  غنطة الحديدية بامتلاكيا لمم نطةتتمتع مواد المغ

الفيرومغناطيسية مف  اتية(، تنشأ المغنطة الذ    1المواد المغناطيسية الحديدية بنفاذية مغناطيسية عالية )
واحد و في غياب الحقل  اتجاهتفاعل ثنائيات القطب المغناطيسية حيث يمكف ليذه الثنائيات أف تنتظـ في 

(، لقد بينت النظرية III  .3 )ا غير معدوـ الشكلييا عزـ مغناطيسي كملالمغناطيسي الخارجي حيث يكوف 
 يئاتالمتبادؿ بيف ذرات أو جز  بينيالكميو فيما بعد أف المغنطة الذاتية تنشا عف التفاعل الس

 سبب مبدأ ياولي.بالمادة 
( والنيكل Co( والكوبمت ) Feمى بمورات المعادف الانتقالية مثل الحديد )تظير خاصية فيرو مغناطيسية ع -
(Ni التي ) تتحقق فييا الشرط                 

 
     

dرة .ذ: قطر ال 
a[.7: قطر الغلاؼ الالكتروني] 
التي تشبع في مجاؿ مغناطيسي  Ferromagnetismeاغمب سبالؾ ىسمر تكوف حديدية المغنطة • 

تركيز اكتشف أف  X2YZبعد القياـ بدراسات معمقة عمى الخصائص المغناطيسية في السبيكة  ضعيف، و
(sp العنصر )X دور ىاـ جدا في انشاء الخواص المغناطيسية كما يؤثر في العزـ المغناطيسي و  لو

 [8)فيرو مغناطيسية .....(. ] تصنيف نوع الخاصية المغناطيسية
 
 
 
 
 
 

 : ترتيب العزوم في حالة فيرومغناطيسية(III  .3)الشكل 
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III  .2  .2  .2  سبائك حديدية مضادة(Antiferromagnetisme) : 
عند جمع ي و ىذا تنعدـ المغنطة الذاتية ا( III .4 )الشكل  العزوـ المغناطيسية  اتجاىات تتميز بتعاكس 

الحد الفاصل بيف  ىي و  TN ( Neel)  تتميز بدرجة حرارة تدعى درجة نبيل انيكما ا العزوـ يساوي صفر،
 و طور الحديدي المضاد. المغناطيسي الطور

 عمى الرغـ مف أف معظـ سبائؾ ىسمر فيرو مغناطيسية إلا أف بعضيا يكوف فيرو مغناطيسي مضاد. 
Antiferronnagine  لا سيما العناصر التي تكوفY  ىيMn تتبمور السبائؾ المضادة بنية ،B2  و غالبا

 x=Ni, Z=Al, In)[7]) يكوف 
 
 
 
 

 
 : ترتيب العزوم في حالة فيرو مغناطيسية(III  .4)الشكل 

 
III . 2  .2  .3 سبائك فيريمغناطيسية(Ferrimagnetique  ): 

 

مع المغناطيسية المضادة مف حيث أف العزـ المغناطيسي لنصف عدد الذرات  تشابو الفريمغناطيسية
غناطيسية ليست مفي المادة يكوف اتجاىو عكسيا بالنسبة النصف عدد الذرات الأخرى ولكف عزوميا ال
 (III .5متساوية بحيث تظير لممادة مغناطيسية ذاتية اي جمع عزوميا لا يساوي الصفر )الشكل 

 Mn2VAlو  CoMnSbىذه الخاصية نادرة الوجود في سبائؾ ىسمر حيث تـ الكشف عنيا الا في السبائؾ: 
  Mn2VG و 
 
 
 
 

 : ترتيب العزوم في حالة فيرومغناطيسية(III  .5 )الشكل
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III .2  .3  : تطبيقات سبائك هسمر 
تذكر الشكر فيي تدعى السبائؾ المتذكرة لمشكل تتمتع السبائؾ  بخاصيةتتصف سبائؾ ىسمر 

 المتذكرة لمشكل خصائص فريدة لا تتوافر في كثير مف السبائؾ كما ليا تطبيقات عديدة منيا:
 

III.2  .3 .1 ( تطبيق سبائك هسمر في الالكترونياتspintroniques:) 
 

 1986في متعددة الطبقات المغناطيسية في عاـ  GMRتـ اكتشاؼ تأثير المغناطيسية العملاقة )
( قد أحدثت ثورة في مجاؿ تكنولوجيا  A . Fert. فير )  A . Grinberg. غرونبيرغ ) Pمف قبل 

 المعمومات.
في حياتنا اليومية، مف خلاؿ صمامات  spintroniquesاستعماؿ الإلكترونيات الدورانية  ى نحف نر 
غناطيسية ورؤوس قراءة م، والتي تستخدـ في الحساسات ال GMR أثيرتأساسي  عمى spinالعزـ المغزلي 

 لمغزلي. يتكوف صماـ العزـ اMRAMعشوائي المغناطيسية  الأقراص الصمبة كما تستخدـ في ذاكرة وصوؿ
اؿ مغناطيسي ضعيف و بينيما طبقة رقيقة جمف طبقتيف فيرومغناطيسيتيف يمكف تغيير قطبيتيا في وجود م

 .مغناطيسيةنية غير دجدا مع
يجعل المقاومة الكيربية لمعينة يعتمد عمى اتجاه المغناطيسية في الطبقات المغناطيسية،  GMRالتأثير  

المغناطيسية في الطبقات معاكسة، بعكس المقاومة عندما  تجاهحالة أف يكوف ا وتكوف المقاومة أعمى في
 (III. 3 الاتجاه . )الشكل تكوف مغناطيسية الطبقات في نفس

 
 vannes de spin (: صمام العزم المغزلي III.6الشكل )
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 (: وتتكوف ىذه المقاومة مف طبقتيفMagnetoresistance a effet tunnelمقاومة مغناطيسية نفقية )• 
مغناطيسيتيف حديديتيف وبينيما طبقة رقيقة جدا مف مادة عازلة. فعندما تصل سمؾ الطبقة الرقيقة عدة 

فق ميكانيكا الكـ، يكوف مبدأ عمميا نومتر فيمكف للإلكترونات الانتقاؿ بيف المغناطيسيف طبقا لظاىرة ننا
اؿ مغناطيسي خارجي عمى تمؾ العينة يمكف ضبط اتجاه المغناطيسية في أي مف الطبقتيف مجبتطبيق 

في اتجاه واحد يکوف احتماؿ  اف المغناطيسيتافتة الأخرى، فعندما تكوف الطبقطبقيف بدوف إلزاـ لمتالمغناطيسي
ذا كاف اطبالتخملا م مرور إلكترونات بيف الطبقتيف كبير المغناطيسية في الطبقتيف  هاتجقة العازلة، وا 

تستخدـ في رؤوس القراءة التي تقوـ بقراءة  ) III.4 المغناطيسيتيف معكوسا يقل التيار المار بينيما )الشكل
ثة باستخداـ المقاومة المغناطيسية النفقية. كما يوجد نوع جديد مف المعمومات عمى الأقراص الصمبة الحدي

يعمل بواسطة المقاومة المغناطية النفقية، وكذلؾ تستخدـ في الحساسات مثمما في أنظمة  MRAMالذاكرة 
 [8الكبح الحديثة في السيارات.]

 
 

 (: مقاومة مغناطسية نفقيةIII.7الشكل )
III  .2 .3  .2 :تطبيقات أخرى 

  مثل البنياف المقاوـ لمزلازؿ لأنيا تتميز بخصائص ميكانيكية خارقة. اليندسيتستخدـ في الجانب 
 المستغمة في الطائرات حيث يجب أف يتكيف شكل الجناح مع البيئة المحيطة الذكية  الأجنحة 
  للإجياداتفي مجاؿ صناعة الفضاء يفضل مقاومتيا . 
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VI.1 مقدمة 
 في سوآءا ىائل اىتماـ حازت لذلؾ العممي المجتمع في كبيرة ثورة ىسمر سبائؾ اكتشاؼ احدث لقد

 حوؿ البحوث مف العديد يوجد حيث بيا، تتمتع التي الخارقة الخصائص بسبب النظري  أو التجريبي الجانب
  X2YZ.الشكل مف ىسمر سبائؾ خصائص

 حيث       Co2XSn   لمسبيكتيف المغناطيسية الالكترونية، البنيوية، الخصائص بتحديد سنقوـ ىذا عممنا في

  Zr, Sn) (X= ،خطيا المتزايدة المستوية الموجة طريقة استخدمنا (LAPW) برنامج في والمدمجة  
.Wien2k  التقريب استخدمنا ارتباط -تبادؿ+  الكثافة دالية نظرية إطار في الحسابات ىذه إجراء وتـ 

 .GGA  المعمـ

 بخاصية المركبات مف كثير عف تتميز التي ىسمر مركبات مف ىي CO2ZrSn) ((CO2TiSnالعينتيف )
 عند الأصمي شكميا استعادة عمى بقدرتيا السبائؾ تمؾ تتميز حيث الشكل خاصية تذكر و الالكتروني السبيف

  .مغناطيسية فيرو وىي L21 (CFC)ومستقرة متماسكة مكعبة بنية في ىسمر سبيكة تتبمور عموما تسخينيا،

 :الشكل عمى الكيميائية لمعناصر الالكتروني التوزيع يعطى السابقة الخصائص لتحديد

Co : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d7 4s2 

Ti : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d2 4s2 

Zr : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 4s2 3d10 4p6 5s2 4d2 

Sn : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d104s2 4p6 4d105s2 5p2 
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 CO2TiSn CO2ZrSn العينة
                  CFC نوع الخمية

(225fm-3m) 

CFC 

(225fm-3m) 
 Co : (1/4,1/4,1/4) ;(3/4,3/4,3/4) تموضع الذرات 

RMT=2.31 

Ti : (0,0,0) ; RMT=2.25 

  Sn : (1/2,1/2,1/2) ; RMT=2.31 

Co : (1/4,1/4,1/4) ;(3/4,3/4,3/4) 

RMT=2.00 

Zr: (0,0,0) ; RMT=2.20 

Sn : (1/2,1/2,1/2) ; RMT=2.5 
 .Co2ZrSnو Co2TiSn( بعض خصائص المركبين VI-1الجدول)

 (VI-1) الشكل يوضحو كما Xcrysden برنامج باستعماؿ مدخلاتنا مف نتأكد المعمومات جميع ادخاؿ بعد
 .Co2ZrSnو Co2TiSn لمعينتيف

 

 

 

 

 

 

 

 .CO2ZrSnو   CO2TiSn لممركبين البمورية البنية .)VI-1 (الشكل
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VI .2 التقارب دراسة : 

في ىذه المرحمة نقوـ بدراسة تقارب الحجـ مف اجل تحسيف النتائج ويتـ ذلؾ باختيار عدد النقاط 
Kpoint    والعاملRMTmin*Kmax .التي تثبت عندىا الطاقة 

VI.1.2   عاملتهيئة RMTmin* Kmax : 

)التقريبات الحسابية مف أجل  التي تكوف فييا قيمة الطاقة ثابتة  RMTmin* Kmax  مف اجل إيجاد قيمة
ونغير  .1000في منطقة بريمواف الأولى والتي أخذناىا  Kنثبت قيمة ), Ry 0.0001بقيمة  اف تكوف الطاقة

وفي كل مرحمة نغير فييا ىذه الأخيرة  .9الى  5ومجاؿ تغيرىا يكوف مف  RMTmin * Kmaxفي كل مرة قيمة 
 الى اف تثبت الطاقة.  calc initialize مع اعادة مرحمة  SCFنحسب حمقة 

القيمة الأعظمية لمشعاع الموجي في  , Kmaxأصغر نصف قطر ذري لمخمية المدروس ىو RMTmin  حيث
 مجموعة الأنظمة الإلكترونية في الفضاء داخل المجاؿ الذري.أساس الأمواج المستوية المستخدمة ضمف 

 

 

 

 

 

 
 

 

 .RMT*KMAXمنحنى تغير الطاقة بدلالة   (.VI)2–الشكل 

  . RMTmin* Kmaxبالنسبة لعامل التييئة  9أف الطاقة تثبت في القيمة  ظنلاح (VI-2)مف خلاؿ الشكل

CO2TiSn CO2ZrSn 
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 2.2.VI  تهيئة عدد النقاطKpoint : 

في ىذه المرحمة نغير قيمة  لكف RMTmin* Kmax عامل نعيد نفس المراحل التي قمنا بيا سابقا في تييئة
Kpoint  الى ما فوؽ مع تثبيت قيمة  500في منطقة بريمواف الأولى منطقة الفضاء العكسي، مفRMTmin* 
Kmax   ذلؾ.،إلى أف تثبت الطاقة ، المنحنى يوضح  9المتحصل عمييا سابقا 

 .ذلؾ يبيف (VI-3) الشكل و =Kpoint 1000عند ثبتاف الطاقة ت نلاحظؿ المنحنى لامف خ

 

 

 

 

 

 

 

 .Kpointنتائج  (.منحنى الطاقة الكمية  بدلالةVI-3الشكل) 

 3.VI   الخصائص البنيوية : 

حساب الخصائص البنيوية ميـ جدا لدراسة أي مادة لأنيا تتيح لنا استخداـ النتائج المتحصل عمييا 
في تحديد الخصائص الفيزيائية الأخرى. ىذا الحساب ييدؼ الى تحديد حجـ الخمية عند التوازف الموافق لمحد 

لحالة الأساسية كدالة لثابت . لقد تـ حساب طاقات اBوكذا حساب معامل الإنضغاطية  Eالأدنى مف الطاقة 
( و FMفي الحالتيف الفيرومغناطيسية ) Co2TiSnو Co2ZrSnلممركبيف    a(A°)الشبكة البمورية 
(. أما النتائج المتحصل عمييا لثابت الشبكة VI4-والمبينة في الشكل ) GGA( بتقريب PMالبارامغناطيسية )

 (.VI-5دوؿ)مدونة في الج Bمعامل الانضغاطية  و a(A°)البمورية 

CO2TiSn CO2ZrSn 
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 Emin ىمسفناؾ قيمة حدية ىى ثـ يزداد )أي مغيرات الطاقة يتناقص إلى قيمة سفحظنا اف منحنى تلاحيث 
جميع حيث ترتبط  لمجسيمات الأساسيةذه القيمة تتوافق مع قيمة كثافة الحالة ( ىتوافق حجـ معيف

 E [𝜌o( ) ] =     [ 𝜌( )] .ذه الحالةيالفيزيائية ب الخصائص
و الطور   (FM)نلاحظ أف ىناؾ فرؽ في الطاقة الكمية لممركبيف في الطوريف الفيرومغناطيسية

. إضافة الى ذلؾ فأف الطور الفيرومغناطيسية ىو الأكثر استقرارا مف الطور (PM)البارامغناطيسية 
. أما النتائج المتحصل لثابت الشبكة البمورية Co2TiSnو  Co2ZrSnالبارامغناطيسية. بالنسبة لممركبيف معا 

a(A°) لممركبيف كانت مقاربة جدا لمقيـ التجريبية حسب الجدوؿ(2-VI) . 
وصلابة المواد وبالتالي المركبيف عمميا لا    Bمف المعروؼ أف ىناؾ علاقة قوية بيف معامل الإنضغاطية

اكبر مف معامل الإنضغاطية   Co2TiSnلممركب B يمتمكاف نفس الدرجة مف الصلابة. معامل الأنضغاطية 
 . CoZrSnاكبر صلابة مف المركب  Co2TiSnو ىذا يعني أف المركب   Co2ZrSnلممركب 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .الحجم بدلالة Co2ZrSnو Co2TiSnلممركبين  الطاقة الكمية تغيرات (.VI-4) الشكل
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  (A0)الشبكػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػة ثػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػابت
 معامل الانضغاط

B0(GPa) 
 النتيجة التجريبية العينة

 aexp(A°) 

  نتيجة الحساب

acal (A°) 

CO2TiSn 6.0579 [1] 6.1002 172.6746 

CO2ZrSn 6.2544 [2] 6.2919 153.0937 

 

 .Co2ZrSnو  Co2TiSnكل من ثابت الشبكة و معامل الانضغاطية لممركبين قيم (VI-2الجدول)

4. VI الخصائص الالكترونية :  

في ىذا الجزء سنقوـ بعرض ومناقشة عصابات الطاقة وكثافة الحالات الكمية لممركبات السابقة، مع 
المركبات سنقوـ بتحديد مساىمة كل تحديد الطبيعة الالكترونية ليذه المواد، ولدراسة الطبيعة الالكترونية ليذه 

الى  -ev  41لمذرات المشكمة ليذه المركبات في المجاؿ الطاقوي المحصور بيف ةمف المدارات الإلكتروني
14ev  

تحصمنا عمى عصابات  FP-LAPWباستخداـ طريقة الامواج المستوية المتزايدة خطيا والكموف الكامل 
 في تقريب Co2ZrSn و Co2TiSnف الاولى لممركبيف االطاقة في النقاط عالية التناظر في منطقة بريمو 

.GGA  

 .ويتـ ذلؾ باستخداـ النتائج المتحصل عمييا سابقا

 (RMTmin*Kmax= 9, Kpoint= 1000, aCo2TiSn= 6.1002 A°, aCo2ZrSn= 6.2919 A°)   

.4. VI1  الطاقة :عصابات 

لقيـ الطاقة التي يمكف أف يتخذىا الإلكتروف داخل المواد الصمبة، تشكل ىذه القيـ  ىي نمذجة
عصابات الطاقة وتنقسـ إلى نوعيف عصابات مسموحة "عصابة التكافؤ، عصابة التوصيل" وأخرى ممنوعة 

شكل وبواسطة عرض العصابة الممنوعة نقوـ بتصنيف المواد الى ناقل أو شبو ناقل أو عازؿ كما يوضحو ال
(VI-5 )[3]. 
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 مخطط لعصابة الطاقة. .(VI-5الشكل)

 .Co2ZrSnو  Co2TiSn ا نلاحظ ىناؾ تشابو كبير في عصابات الطاقة لممركبيف عموم
 وجدنا اف المركبيف السابقيف ىما مركبيف معدنييف بالنسبة لسبيف أعمى ونصفا ناقل بالنسبة لسبيف أسفل. 

بالنسبة لممركبيف  [XK]بالنسبة لسبيف أعمى: يوجد التحاـ بيف عصابتي التكافؤ وعصابة النقل في الاتجاىيف 
معا مع ثبات غياب الفجوة الطاقوية، كما لاحظنا أف بنية عصابة الطاقة لممركبيف تقريبا متشابية. بالنسبة 

مفصولة عف النياية الكبرى  (CBM)قل لسبيف اسفل: مف الواضح أف النياية الحدية الصغرى لعصابتي الن
، كما لاحظنا أف عصابة التكافؤ لممركبيف تقع فوؽ (WK)( عمى طوؿ المتجو VBMلعصابتي التكافؤ )

 : تساوي Co2ZrSn  و Co2TiSnلممركبيف  Eg (gap)مستوى فرمي، قيمة الفجوة الممنوعة 

Eg(ᴦ-X)ꜜ=0.52 ev  ;    Eg(ᴦ-X)ꜜ= 0.48 ev              .عمى الترتيب  

لاحظنا أف النتائج حيث ( VI-3) كما قمنا بمقارنة ىذه النتائج مع نتائج اعماؿ أخرى ىو موضح في الجدوؿ
 متقاربة 

 (equilibrium state) ومنو المركبيف يسمكاف سموؾ نصف معدف في الحالة الأساسية 
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 (ev) نتائج أعمال أخرى  (ev) الحساب ائجنت العينة

CO2TiSn Egcal=0.48 Egcal=0.18[1] 

CO2ZrSn Egcal=0.52 Egcal=0.14 [1]  ، Egexp=0.2 [9] 

 مقارنة النتائج مع نتائج اعمال أخرى  (VI-3)الجدول 

 Co2ZrSn و  Co2TiSn( بنية عصابات الطاقة لسبيف أعمى وسبيف أسفل لممركبيفVI6-يوضح الشكل)
 . ev 0 حيث مستوي فيرمي موجود عند GGAفي تقريب 
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 Co2ZrSn. و Co2TiSn بينعصابة الطاقة لممرك) VI-6 (الشكل
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.4. VI2 الكمية و الجزئية الحالات  كثافة: 

كما   GGAفي تقريب   Co2TiSnو  Co2ZrSnلممركبيف الكمية و الجزئية تـ حساب كثافة الحالات 
المركبيف ليس ليما نفس الشكل العاـ لكثافة الحالات الكمية و ىذا عموما  .(VI-7-8-9يعبر عنو الشكل )

 راجع الى وجود ذرات مختمفة و احجاـ مختمفة.

   :بصفة عامة نلاحظ في الشكل  Co2ZrSnبالنسبة لممركب 

 Sn.لمعنصرs طاقة منخفضة تنشأ مف حالة  ev 8-   إلى ev 10-مف*

 ي تكوف كبيرة مقارنة مع المستو  Coلمعنصر  dإلى مستوى فارمي فإف مساىمة المستوى الذري ev 4- *مف
d لمعنصر Zrيحدث العكس مف مستوي فارمي إلى  و ev4  أما المستويات الأخرى فإف مساىمتيا تكاد ،

  تكوف شبو معدومة في حالتي سبيف أعمى وسبيف أسفل.

 .Zrلمعنصرd والحالة  Sn لمعنصر p ناتجة عف تراكب الحالة  ev 10إلىev 5 *العصابة المتواجدة مف

في حالتي  Zrلمعنصر dو الحالة  Coلمعنصر d*العصابة حوؿ مستوي فارمي ناتجة عف تراكب الحالة 
 .سبيف أعمى و سبيف أسفل

مشغولة كميا حيث لا توجد  Coفحالة   مختمفة Zrالعنصر و  Co*مف الواضح اف كثافة الحالات لمعنصر
 كثافة حالات بعد مستوي فارمي مف أجل سبيف أعمى.

 مايمى: نلاحظ في الشكل عاـ شكلب Co2TiSnبالنسبة لممركب 

 Sn.لمعنصر  sطاقة ضعيفة ناتجة عف الحالة  ev 8-إلى  ev 10-*مف 

ضعيفة بالنسبة لسبيف اسفل قبل مستوى فارمي فإف كثافة الحالات تكوف منعدمة بالنسبة لسبيف اعمى و *
  Co.لمعنصر d  الحالة تجة عفوىي نا

عمى وشبو معدومة مف أ تكوف اكبرمف اجل سبيف Ti وCoلكل مف  dالحالة بعد مستوى فيرمي فإف مساىمة *
 سفل.أسبيف 

 مف اجل سبيف اعمى و سبيف اسفل. كثافة الحالات شبو معدومة ev(10-/4-)و ev(2/10)*مف

أما باقي الحالات فإف Ti, و  Coلكل مف d *عموما حوؿ مستوى فيرمي العصابة ناتجة عف تراكب الحالة 
 مساىميا تكوف شبو معدومة مف أجل سبيف اسفل.
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 . Co2ZrSnو Co2TiSn بينلممرككثافة الحالات الكمية   (VI-7)الشكل 
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 Co2ZrSnكثافة الحالات الجزئية لممركب( VI-8) الشكل
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Co2ZrSn كثافة الحالات الجزئية لممركب VI-9)الشكل )
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 CO2ZrSn  ،CO2TiSn لمسبيكتيفالالكترونية  و البنيوية قمنا في بحثنا بدراسة الخصائص
في الإطار العاـ لنظرية الكثافة  Wien2kمعتمديف عمى طريقة الموجة المستوية خطيا المدمجة في برنامج 

  .GGAوذلؾ في التقريب  DFTالدالية 

 كانت النتائج كما يمي:

 كانت النتائج جيدة مقارنة مع القيـ التجريبية.  aفيما يخص ثابت الشبكة -

و ىذا يعني  Co2ZrSnاكبر مف معامل الانضغاطية لممركب   Co2TiSnلممركب B معامل الانضغاطية -
 . Co2ZrSnاكبر صلابة مف المركب  Co2TiSnأف المركب  

قيمة الفجوة  يسمكاف سموؾ نصف معدف في الحالة الأساسية و CO2ZrSn  ،CO2TiSnالمركبيف -
 : تساوي Co2ZrSn  و Co2TiSnلممركبيف  Eg (gap)الممنوعة 

Eg(ᴦ-X)ꜜ=0.52 ev  ;  Eg(ᴦ-X)ꜜ= 0.48 ev  .عمى الترتيب  

 يأكثر استقرارا مف الطور البارا مغناطيس (FM) يفيرو مغناطيس إضافة إلى ذلؾ، لاحظنا أف الطور 
((PM. 

عمى عكس  Co2ZrSnو  Co2TiSn لممركبيف  (Band)ىناؾ تشابو كبير في عصابات الطاقة عموما  -
 راجع الى وجود ذرات مختمفة و احجاـ مختمفة.و ىذا (Dos) كثافة الحالات الكمية  منحنيات

 .أخرى  لأعماؿ تانطلاقااوأفكار أخرى قد تكوف  اقتراحاتإف ما أنجزناه في ىذا العمل دفعنا إلى طرح 
 



 

  

 ممخص
    CO2ZrSnلمركبي ىسمر البنيوية، الالكترونية صلمخصائ (ab initio)نظرية في ىذا العمل قمنا بدراسة 

 .الحالات، بنية عصابات كثافةاليدؼ ىو التحقق مف الوسائط الفيزيائية مثل ثابت التوازف،  .CO2TiSnو 
الطريقة المستخدمة ىي طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكموف الكامل المدمجة في برنامج 

WIEN2K  في تقريب  و ذلؾ في إطار نظرية دالية الكثافةGGA. 

 الفيرومغناطيسية.، DFTكممات مفتاحية: سبائؾ ىسمر، نظرية الكثافة الوظيفية 

 

 
Résumé 

 

Dans ce travail, nous avons étudié la théorie (ab initio) des propriétés structurelles 

et électroniques du Hessler CO2ZrSn et CO2TiSn. L’objectif est de vérifier les 

milieux physiques tels que l’équilibre constant, la densité des cas et la structure des 

bandes. La méthode utilisée est la méthode d’onde plate linéairement augmentée et 

la latence complète intégrée dans WIEN2K sous la théorie de la dalia de densité de 

l’approximation de GGA. 

Mots clés: Alliages Hessler, Ddtheory DFT fonctionnelle, Ferromagnétique.  

 

 

Abstract 

 

In this work we studied the theory (ab initio) of the structural, electronic properties 

of the Hessler CO2ZrSn end CO2TiSn. The goal is to check physical media such 

as constant balance, density of cases, and structure of bands. The method used is 

the linearly increased flat wave method and full latency integrated into WIEN2K 

under the density dalia theory of GGA approximation. 
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