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حٞث غ٘سخ خصائص ٕزٓ اىَ٘اد  ىفٞضٝاء اىَ٘اد اىصيثح إَٔٞح ذنْ٘ى٘خٞح مثٞشج،

ٍشاػاج  ػيْٞا ٝدة اىصْاػح فٜ اىصيثح ىَ٘اده ّااسرخذاً فؼْذ. ىرسرؼَو فٜ اىؼذٝذ ٍِ اىَدالاخ

  .اىخ ... ٗاىثصشٝح ٗاىَٞناّٞنٞح ٗالاىنرشّٗٞح خ٘دج اىخصائص اىثْٞ٘ٝح

حٞث ، (Half-metallic magnets) ٍِ تِٞ ٕزٓ اىَ٘اد أّصاف اىَؼادُ اىَغْاغٞسٞح       

خزتد اىنثٞش ٍِ الإرَاً فٜ اىؼقذِٝ اىَاظِٞٞ تسثة إٍناّٞح ذطثٞقٖا فٜ ٍداه اىسثِٞ 

 [2 ,1].   (spintronics/magnetoelectronics)الاىنرشّٜٗ ٗالاىنرشّٗٞاخ اىَغْاغٞسٞح

 اىطاقح اسرٖلاك اّخفاض اىثٞاّاخ، ٍؼاىدح سشػح صٝادجتالإظافح إىٚ ٍضاٝإا اىَرؼذدج ٍثو 

 ٍِ  ّاحٞح تْٞح ػصاتاخ اىَؼذّٞح ّصف اىَ٘اد .[5-3] ٗ ّاقيٞرٖا اىنٖشتائٞح اىفائقحاىنٖشتائٞح

 ذظٖش ػصاتح سثِٞ أػيٚ .EF ػْذ ٍسر٘ٛ فاسٍٜ ااىطاقح  ذَيل ػصاترٜ غاقح ٍخريفرِٞ ذَاً

أٍا ػصاتح سثِٞ أسفو فرظٖش سي٘ك ّصف ّاقو ٍغ ٗخ٘د فد٘ج غاقح ػْذ  ،ٍثاىٜ ٍؼذّٜ سي٘ك

 ػْذ ٍسر٘ٛ فاسٍٜ، %100ٕزا اىَاّغ اىطاق٘ٛ أدٙ إىٚ ٗخ٘د اسرقطاب سثْٜٞ . ٍسر٘ٙ فاسٍٜ

  [.7 ،6 ]الاىنرشّٗٞاخ اىَغْاغٞسٞح أخٖضج مفاءجٕزا الاسرقطاب اىنيٜ ٝضٝذ ٍِ 

 ٍِ غشف 1903 فٜ امرشفد اىرٜ تؼط ٍشمثاخ ٕسيش ٍؼذّٞحاه ّصفٍِ تِٞ اىَ٘اد 

، حٞث ذرعَِ ٕزٓ الاخٞشج ػذد ظخٌ ٍِ اىَشمثاخ اىَغْاغٞسٞح اىرٜ ذظٖش [8]فشٝذٝشٝل ٕسيش

أٗه . [16-9 ]اىحذٝذٝح جغاىَغِ ظذ، اىحذٝذٝح غحاىَغٍِخريف اىظ٘إش اىَغْاغٞسٞح ٍثو 

شثناخ فشػٞح  4 أٛ ذرنُ٘ ٍِ L21 ٍِ اىشنو ج تي٘سٝحٍشمثاخ ٕسيش اىرٜ ذٌ دساسرٖا، راخ تْٜ

ثٌ امرشف تؼذ رىل أّٔ ٍِ اىََنِ  .fcc (fcc sublattices 4) راخ تْٞح ٍنؼثح ٍَشمضج اى٘خ٘ٓ 
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 ذسَٚ ٕزٓ اىَشمثاخ  C1b)ذٖا اىثي٘سٝحتْٜ(ذشك ٗاحذج ٍِ اىشثناخ اىفشػٞح الأستغ غٞش ٍشغ٘ىح 

 أٗ ٍشمثاخ ٕسيش اىثسٞطح ىٖا صٞغح مَٞٞائٞح تسٞطح (semi-Heuslers)ٍشمثاخ أّصاف ٕسيش

 ٍؼشٗفح تاسٌ ٍشمثاخ ٕسيش اىناٍيح L21 ، فٜ حِٞ اىَشمثاخ راخ اىثْٞح XYZٍِ اىشنو 

(Full-Heuslers) ىٖا صٞغح مَٞٞائٞح ٍِ اىشنو ،X2YZ حٞث ،Xٗ Y اىَؼادُ الاّرقاىٞح ٍِ

مَا ٝ٘خذ ّ٘ع آخش ٍِ ٍشمثاخ ٕسيش اىناٍيح ٕ٘ ٍشمثاخ . sp ٍِ ػْاصش اىَدَ٘ػح  Zأٍا

، LiMgPdSn-type، تْٞرٖا اىثي٘سٝح ٍِ اىشنو  (Quaternary Heuslers) ٕسيش اىشتاػٞح

صٞغرٖا اىنَٞٞائٞح ٍِ اىشنو . F-43m [ 17،18]ىٖا صٍشج ذْاظش فعائٞح ٍِ اىشنو

(XX')YZحٞث ،X، X'ٗYاىَؼادُ الاّرقاىٞح أٍا ٍِZ  ػْاصش اىَدَ٘ػح ٍِ sp، ٚإظافح إى 

 .'X ٗ[19] X ٍِ مو ذنافؤ ٍِ أقو Y اىؼْصش ذنافؤ  Xٗ ذنافؤ ٍِ أقو 'X  اىؼْصشذنافؤرىل 

 NiMnSbٍِ تِٞ ٍشمثاخ ٕسيش اىثسٞطح اىرٜ ذٌ دساسرٖا أٗلا ٗماّد الأمثش شٖشج 

 ىحساتاخ الأٗىٚ اىَثادئ تاسرخذاً[ 21 ]ٍٗؼاّٗ٘ٓ غشٗخ دٛ أظٖش ،1983 ػاً فٜ حيث[.20]

ػصاتح اىطاقح ىسثِٞ أسفو  أٛ ٍؼذّٜ، ّصف اى٘اقغ فٜ ٕ٘ اىَشمة ٕزا أُ الإىنرشّٗٞح اىثْٞح

 إىٚ أدٙ ٍَا ،EF فٞشٍٜ ٍسر٘ٙ ػيٚ فاصو غاق٘ٛ ٗخ٘د  ٍغذظٖش سي٘ك ّصف ّاقو

 . EF سٍٜاف ٍٛسر٘ ح٘ه (spin polarization) ٪100 اسرقطاب سثْٜٞ

حٞث . [24-22]ذؼذ ٍشمثاخ ٕسيش اىناٍيح أٗه ٍِ ذٌ دساسح خصائصٖا اىَغْاغٞسٞح 

 اىَشمثاخ ٕزٓ هاىحذٝذٝحغح اىَغِ ظذ ٗاىحذٝذٝح جغاىَغِ اسرقشاس آىٞاخدسط م٘تيش ٍٗؼاّٗٞٔ 
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 تحث  فشٝقماٍيحاه ٕسيش ٍشمثاخ فٜ  ٍؼذُّصف  خاصٞحٗخ٘د  ٍِ امرشفأٗه ٗماُ [.25]

  .Siٗ  Ge[26-28] َٝثو Z، حٞث CO2MnZ أثْاء دساسح اىَشمثِٞ ٝاتاّٜ

 ىنرشّٗٞح ٗاىَغْاغٞسٞح  ىيَشمثِٞلإفٜ ٕزٓ الأغشٗحح قَْا تذساسح اىخصائص اىثْٞ٘ٝح، ا

CoMnTa(Si, Ge) ،ًٗاىنَُ٘ اىناٍو فاسرخذٍْا غشٝقح اىَ٘خح اىَسر٘ٝح اىَرضاٝذج خطـٞا  

(FP-LAPW[ )29]  َُ٘ٗاىرٜ ذنُ٘ ٍثْٞح ػيٚ م(MT)  ٛأٗ ٍا ٝسَٚ مَُ٘ خيٞح اىْحو، اىز

ٝأخز داىح ٍ٘خح إىنرشّٗاخ اىحاىح اىقيثٞح ػيٚ شنو داىح شؼاػٞٔ ٗإىنرشّٗاخ اىحاىح اىثْٞٞح مذاىح 

 سشػح الإىنرشّٗاخ ذنُ٘ ٍُغ أخز ذقشٝة داىح  اىحاىح اىْسثٞح، ٗاىزٛ ٝؼرثش أ, ٍ٘خح ٍسر٘ٝح 

 .Wien2K[30] ، ٕزٓ اىطشٝقح أدٍدد فٜ تشّاٍح قشٝثح ٍِ سشػح اىع٘ء

حٞث أّٔ  ((DFT         ذٌ إخشاء ٕزٓ اىحساتاخ فٜ إغاس ّظشٝح  داىٞح اىنثافح الإىنرشّٗٞح

 : إسذـثاغ اسرـخذٍْا اىرقشٝثاخ اىراىٞح –ىحساب مَُ٘  ذـثا ده 

 تؼذ إخشاء مو اىرقسَٞاخ ػيٚ ٍْطقح تشٝيِ٘ٝ ذؤخز تؼِٞ [31](GGA) ذقشٝة اىرذسج اىَـؼـٌَ-

 .ذذسج ىينثافح الإىنرشّٗٞح دُٗ إَٕاه أٛ ٍْطقح  الاػرثاس

 اىرقشٝة ٕ٘ إػطاء ّرائح خٞذج خاصح فٜ اىَشمثاخ اراىٖذف ٍِ ٕـ  U+ GGA[ 32]ذقشٝة  -

 .ساذٖا اىَؼادُ الاّرقاىٞح أٗ اىؼْاصش الأسظٞح اىْادسج راىرٜ ذح٘ٛ فٜ 

 :خطح ػَيْا اىَقذٍح فٜ ٕزا اىثحث ٕٜ مَا ٝيٜ

ذـقـشٝة مـثافح : ترقشٝثاذٖا ،((DFT فٜ اىفصو الأٗه ذْاٗىْا ّظشٝح  داىٞح اىنثافح 

ٗفٜ اىفصو  .GGA ٗ U+GGA  ذقشٝة اىرذسج اىَـؼـٌَ،LSDA  ،LSDA+Uاىـَ٘ظغ
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ٗفٜ . (FP-LAPW)غشٝقح اىَ٘خح اىَسر٘ٝح اىَرضاٝذج خطـٞااىثاّٜ قَْا تؼشض ذفصٞيٜ ىـ

 .اىفصو اىثاىث ذطشقْا إىٚ تؼط أّ٘اع ٍشمثاخ ٕسيش ٗخصائصٖا اىفٞضٝائٞح

 :أٍا فٜ اىفصو الأخٞش ذْاٗىْا ٍخريف اىْرائح اىَرحصو ػيٖٞا

 B. ' ٗاىَشرقح الأٗىٚ ىٖزا اىَؼاٍوB، ٍؼاٍو الاّظغاغٞحa(Å)   ثاتد اىشثنح:اىخصائص اىثْٞ٘ٝح

  . تْٞح ػصاتاخ اىطاقح، مثافح اىحالاخ اىنيٞح ٗ اىدضئٞح:اىخصائص الإىنرشّٗٞح

 .اىَغْاغٞسٜ اىَغْاغٞسٞح ىٖزٓ اىَشمثاخ ٍغ ذحذٝذ أصو اىؼضً اىخصائص

 . ىَخريف اىْرائح اىَرحصو ػيٖٞا  ػاٍحٗفٜ الأخٞش قذٍْا خلاصح 

 



 

 Iالفصل 

نظرية دالية الكثافة 

Density functional theory 
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I - نظريت دانيت انكثافت:Density Functional Theory (DFT)  

I-1- يقديـــت:  

 ِٓ أُ٘ إٌظش٠بد اٌزٟ لالذ ٔغبؽب فٟ دساعخ (DFT)رؼزجش ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ 

  (ground-state) ؽغبة خظبئض اٌؾبٌخ الأعبع١خ٠ّىٕٙبؽ١ش . ٌّٛاداٌف١ض٠بئ١خ يخظبئض اي

٠زُ رطج١مٙب فٟ اٌٛلذ اٌؾبضش ِضلا فٟ . (interacting electrons)ٌزفبػً الاٌىزشٚٔبد 

   (solids physics)ٌٍغغُ اٌظٍت  (band structure)اٌف١ض٠بء ٌؾغبة ث١ٕخ ػظبثبد اٌطبلخ

رضداد دساعخ . (binding energy of molecules)ٚفٟ اٌى١ّ١بء ٌؾغبة طبلخ سثظ اٌغضٞء

ٚلذ رُ  .أٔظّخ اٌغغ١ّبد رؼم١ذا وٍّب صاد ػذد اٌزساد ِضً اٌجشٚر١ٕبد ٚالأٔبث١ت إٌب٠ٛٔخ اٌىشث١ٔٛخ

ػٍٝ ٚعٗ .  ػٍٝ ٔطبق ٚاعغ فٟ ف١ض٠بء اٌّبدح اٌّىضفخ(DFT)رطج١ك ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ 

اٌخظٛص، فمذ وبْ ٔبعؾب ثشىً ٍِؾٛظ فٟ ششػ اٌخظبئض اٌّغٕبط١غ١خ ٌٍّؼبدْ الأزمب١ٌخ 

. ٚعجبئىٙب

فٛن رؼزّذ ػٍٝ -إْ اٌطشق اٌزم١ٍذ٠خ فٟ ؽغبثبد اٌج١ٕخ الإٌىزش١ٔٚخ، ِضً ٔظش٠خ ٘بسرشٞ

 اٌفىشح الأعبع١خ  رؼزّذالاٌىزشٚٔبد، ث١ّٕب وض١شٔظبَ  اٌّؼمذح ي (wavefunction)دٚاي اٌّٛعخ

 -many) اعزجذاي داٌخ اٌّٛعخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍؼذ٠ذ ِٓ اٌغغ١ّبدػٍٝ  (DFT)ٌٕظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ

(body electronic wavefunction  ثبٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ )(r  (electronic density) 

 4N أٚ ( ِزغ١ش3Nإْ دٚاي اٌّٛعخ الاٌىزش١ٔٚخ رشرجظ ة . (basic quantity)وى١ّخ أعبع١خ

 وّب رمًٍ ،١ٌغذ عٜٛ داٌخ ٌضلاس ِزغ١شادr)(، فٟ ؽ١ٓ ٔغذ أْ اٌىضبفخ)فٟ ؽبٌخ ٚعٛد اٌغج١ٓ
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 ٌزفبػً الاٌىزشٚٔبد رّبِب وؾٍٛي ِؼبدٌخ (ground-state)ِٓ ؽغبثبد اٌؾبٌخ الأعبع١خ 

 إٌٙظ الأوضش فبئذح ٌٕظبَ ٟ٘ (DFT)٘بسرشٞ ٌغغ١ُ ِٕفشد، ٌٚٙزا ٔغذ أْ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ 

. وض١ش الاٌىزشٚٔبد

.I2 نهبهىرة يعادنت شرودينغر  : 

 فٟح اٌش١ٙش ِؼبدٌزٗ ٔغش ششٚد اعزٕجظ اٌّبضٟ اٌمشْ ِٓ اٌؼشش١ٕ٠بد ِٕزظف فٟ 

 ٚرٕض . اٌى١ّٗ اٌغغ١ُ ؽبٌخ رظف اٌّؼبدٌخ ٚ٘زٖ ، " ششٚدٔغش ِؼبدٌخ" ٚرذػٝ اٌىُ ١ِىب١ٔىب

 ٚرىْٛ ٖوً اٌىٟٛٔ اٌفشاؽ ٌزّلأ ِٕزششح اٌذاٌخ ٚ٘زٖ ٌٗ ِظبؽجخ ِٛع١خ داٌخ عغ١ُ ٌىً أْ ػٍٟ

 ٠ؼبًِ اٌزٞ اٌزسٞ إٌّٛرط ٠ٚغّٝ. ػٕٗ اثزؼذٔب ٌّبن ٚرضؼف اٌغغ١ُ ِىبْ فٟ ألٜٛ اٌذاٌخ ٘زٖ

 اٌىّٟ ا١ٌّىب١ٔىٟ إٌّٛرط أٚ ٌٍزسح ا١ٌّىب١ٔىٟ اٌّٛعٟ ثبٌّٕٛرط ِٛعبد أٔٙب ػٍٝ الإٌىزشٚٔبد

 ششٚدٔغش ِؼبدٌخ ؽًإْ . ِؼ١ٕخ ثم١ُ الإٌىزشْٚ طبلخ اٌىّٟ ا١ٌّىب١ٔىٟ إٌّٛرط ٠ؾذد ٌٍزسح، ٚ

 ؽٛي اٌفشاؽ ِٓ ِؼ١ٓ ؽغُ ضّٓ الإٌىزشْٚ ٚعٛد اؽزّبي ِغ رشرجظ ِٛع١خ، داٌخ ػجبسح ػٓ

 وهو ،المجال تسمى النواةؽٛي  ٌلإٌىزشْٚ الأثؼبد صلاص١خ ثّٕطمخ اٌّٛعخ داٌخ رزٕجأ ؽ١ش إٌٛاح،

 .إلكترون لوجود المحتمل الموقع يصف

 ،اٌذساعبد اٌى١ّخ ٌٍٕظبَ اٌىٛأزٟ ٌٍجٍٛساد ٟ٘ ِٕطٍك وً ششٚد٠ٕغشإرْ فّؼبدٌـخ 

:  ِؼبدٌخ اٌزب١ٌخ اٌـاٌّزفبػٍخ ة (اٌىزشٚٔبد+ أ٠ٛٔبد  )٠ٛطف ٔظبَ اٌغغ١ّبد 

1.I))  EH 
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Hًاٌٙبٍِز١ٔٛبْ  ٠ّض ، 

ψاٌّٛعخ  داٌخ ، 

Eإٌظبَ  طبلخ.  

ؤٌف ِٓ اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌىً اٌغغ١ّبد ٚ طبلخ اٌزفبػً ف١ّب  ُِ ا١ٌٍّٙز١ٔٛبْ اٌىٍٟ ٌٍغٍّخ ٠ىْٛ 

ػٕذ غ١بة اٌؾمً اٌخبسعٟ اٌٙب١ٍِز١ٔٛبْ  ،لزضبء طبلخ اٌزفبػً ِغ اٌٛعظ اٌخبسعٟلإث١ٕٙب ٚ ػٕذ ا

 :٠ىزت

2. I))                                                         NNeNeeNe VVVTTH  

 :ؽ١ش
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 ،ح ٌلاٌىزشٚٔبدٞطبلخ اٌؾشن  
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 ، إٌىزشْٚ-طبلخ رفبػً إٌىزشْٚ 

، ٔٛاح-طبلخ رفبػً إٌىزشْٚ 
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Zee
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RR

ZZe
VNN ٔٛاح-طبلخ رفبػً ٔٛاح ، 

 ،دثبلإٌىزشٚٔب خبطخ   jو    iاٌّؼبِلاد
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  ،٠ٛٔخثبلأ خبطخ و اٌّؼبِلاد 

،٠ٛٔخ ػٍٝ اٌزشر١تلأٌىزشٚٔبد ٚ الإوزً ا   mM ,  

،شؾٕخ الأ٠ٛٔخ     

αٚ β،    اٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛار١ٓ RR   

 ، i Rri  ٚالإٌىزشαْٚ اٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛاح      

    ،i  ٚ j ji  اٌّغبفخ ث١ٓ الإٌىزش١ٔٚٓ rr   

2

2

2

2

2

2
2

zyx
i














   ِؤصش لاثلاط. 

 : ٚرؼطٝ ثبٌؼلالخ اٌزب١ٌخِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش رىْٛ ِغزمٍخ ػٓ اٌضِٓ اٌغىْٛؽبٌخ فٟ 

.I)3)                                                                             RrERrH ,,   

رّضً اٌم١ُ  E، (٠ٛٔخأ +ٌىزشٚٔبد إ)داٌخ اٌّٛعخ ٚ رزؼٍك ثىً ِٛالغ اٌغغ١ّبد   ِضًدثؾ١ش 

 .اٌزار١خ اٌّٛافمخ 

 ع1ُ    فٟ Z=14ػٕذِب ِضلاً , ِزغ١شN(Z+1)3 رؾٛٞ  رسح Nـ  ششٚد٠ٕغش ي ِؼبدٌخ
3

 ٠ظجؼ 

ٌذ٠ٕب 
 ٌزٌه ٚضؼذ ، أْ ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ثٙزٖ اٌى١ف١خ ِغزؾ١ٍخ اٌؾًأٞ،   ِغٙٛي رمش٠جب2410.2ً

 :ػذد رمش٠جبد ٌزجغ١ظ ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ٔزوش ِٕٙب

   

 

eZ
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 .I3  أوبنهيًر -بىرٌ( تقريب الأديابتيكيال( : 

ٚاٌزٞ ٠أخـز ثؼ١ٓ الاػزجبس  ،ٌىزشٚٔبد ػٓ الأ٠ٛٔخلإػٍٝ فظً ؽشوخ ا اٌزمش٠ت ٠ؼزّذ ٘زا

لً ثىض١ش ِٓ وزٍخ أْ وزٍخ الإٌىزشْٚ أؽ١ش  ،الاخزلاف اٌىج١ش ث١ٓ وزٍخ الاٌىزشٚٔبد ٚ وزً الأ٠ٛٔخ

.  [33]وجش ثىض١ش ِٓ عشػخ إٌٛاحأٌىزشٚٔبد لإْ عشػخ اأإٌٛاح فٟ ؽ١ٓ 

٠ٛٔخ لأ رفبػً ا ؽذٚ ٠ؤخز ٌىزشٚٔبدلإ ا أِبَِؼٕبٖ إّ٘بي اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌٍٕٛاح ثؾ١ش رؼزجش عبوٕخ 

cteVNN  صبثذ أٞف١ّب ث١ٕٙب  : ، 0NT 

ٌىزشٟٚٔ ٚ٘بٍِز١ٔٛبْ ٔٛٚٞ ػٍٝ اأٞ ٠ظجؼ ا١ٌٍّٙز١ٔٛبْ اٌىٍٟ ٌٍغٍّخ ِؤٌف ِٓ ٘بٍِز١ٔٛبْ 

: اٌشىً 

. I)4)                                                                                                     eNN HVH  

 ثؾ١ش 

5. I))                                                                            

 . ثٙب١ٍِز١ٔٛبْ الاٌىزشٚٔبد ٠ٚeHغّٟ

   :ٟ٘ ادِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ٌلإٌىزشْٚإرْ 

6. I) )                                                        RrVVTRrH eeNeeeee ,,   

٘زٖ اٌّغأٌخ الأخ١شح لا ٠ّىٓ ؽٍٙب ثبٌطشق اٌش٠بض١خ اٌّؼشٚفخ ٌزٌه ٔغزخذَ رمش٠ت آخش ٠غّٝ 

 .فٛن- ٘شرشٞرمش٠ت 

 

eNeeee VVTH 
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I .4.فىك-  تقريب هارتري:                                                                            

٠زؾشن ِٕفشد  إٌىزشْٚ  ػٍٝ ّٔـٛرط الإٌىزشْٚ اٌّغزمً أٞ أْ وً ،[ [٠34ؼزّذ رمش٠ت ٘بسرشٞ

 ٌذ٠ٕب ِٓ اٌغٍّخرغ١ش د أٞ ،ِزٛعظ اٌّزٌٛذ ػٓ الأ٠ٛٔخ ٚثبلٟ الاٌىزشٚٔبد الأخشٜايؽمً ايفٟ 

 :ٌٍغٍّخ ثـ ٚثبٌزبٌٟ ٠ىزت اٌٙبٍِز١ٔٛبْ،  الاٌىزشٚٔبد إٌٝ إٌىزشْٚ ٚؽ١ذػذد وج١ش ِٓ

7. I))                                                                                            
i

iHH 

 :ؽ١ش

8. I))                                                                   Hi = 

2

2m
i





 + Ui(ri) +Vi(ri)     





k ki

k

ii
Rr

eZ
rU

0

2

4
)(


  ، K فٟ ؽمً الأ٠ٛٔخ  i رّضً اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٌلإٌىزشْٚ   

0

kR الأ٠ٛٔخ ٠ّضً ِٛضغ، 





j ji

ii
rr

e
rV

0

2

42

1
)(


 .  ٠ّضً اٌىّْٛ اٌفؼبي ٌٙشرشٞ

  : ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ((I .8 ٚرظجؼ اٌّؼبدٌخ 

  Hi = 

2

2m
i 


 +V(r)                                                                                               (9. I) 

 :اٌشىً  اٌى١ٍخ ٌٍغٍّخ وغذاء دٚاي اٌؾبٌخ ٌىً الإٌىزشٚٔبد ػٍٝ وزت داٌخ اٌّٛعخد

10. I))                                                                    )(.....)(
1

2.1 i

N

i

i rrr 
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               :    اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍغٍّخ وّغّٛع اٌطبلبد اٌّٛافمخ ٌىً ؽبٌخ اٌىزش١ٔٚخ رىزتٚ

11. I))                                                                                          iEE 

  : رظجؼادٌىزشْٚلإرْ ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش يإ

12. I))                )()()()(
2

1 2

rrrVrU
m

iiiiiiii  









 
                                                                                                           

 !Nٌٕظبَ الاٌىزشٚٔبد ثؾ١ش رٛعذ   اٌغج١ٓاي ِجذأؿدإ ٚرٌه ة٘شرشٞ رمش٠ت ، [35] فٛنؽغٓ

Nrrr ِٛضغN إٌىزشْٚ ػٍٝ Nؽزّبي ٌٛضغ إ


...,,........., 21. 

 : ٟ٘حِىبٟٔإٚي لاً أِش

13. I) )                                                                            NN rrrr  ................332211 

 : ٟ٘حِىبٟٔإٚصبٟٔ 

14. I))                                                                  NN rrrr  ...................322311 

 . ؽذ ٌٕفظ إٌٛع !Nاٌزجذ٠لاد ٔؾظً ػٍٝ  ػٕذ رطج١ك وً

ٌزظجؼ ثشىً  (-)ٚ  (+)داٌخ اٌّٛعخ ٟ٘ ِغّٛع وً اٌؾذٚد ِغ الأخز ثؼ١ٓ اٌلإػزجبس الإشبسر١ٓ 

 . عٍزشِؾـذد ٠ذػٝ ِؾذد

15. I))                   

   

   NNN
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rr

rr

N
rrr
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ٚ اٌّؼبًِ    
!

1

N
.    ٘ٛ صبثذ اٌزؼبِذ

٘زا اٌزمش٠ت ٠ؼزّذ ػٍٝ ّٔٛرط الاٌىزشٚٔبد اٌؾشح، فٙٛ ٠غزخذَ ػٍٝ ٔطبق ٚاعغ فٟ و١ّ١بء اٌىُ 

ٌذساعخ اٌزساد ٚاٌغض٠ئبد، إلا أٔٗ ألً دلخ فٟ ؽغبة اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ٌٍغغُ اٌظٍت،ٌٚزٌه 

. DFT  دا١ٌخ اٌىضبفخعبءد ٔظش٠خ

I.5. نظريت دانيت انكثافت:DFT   

 ٚرىّٓ DFT ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ ثٛاعطخ الإٌىزشٟٚٔ إٌظبَ طبلخ ػٓ اٌزؼج١ش ٠ّىٓ

 الإٌىزش١ٔٚخ اٌىضبفخ ثذاٌخ ٚاعزجذاٌٙب اٌّٛع١خ اٌذٚاي اعزؼّبي ػٓ اٌزخٍٟ فٟ ٌٙب اٌشئ١غخ اٌفىشح

 أٔٗ أٞ اٌؾغبة فٟ رذخً اٌزٟ اٌّزغ١شاد ػذد رم١ًٍ ٘ٛ ٘زا ٚساء اٌذافغ ٚ ػ١ٍّب ل١بعٙب ٠ّىٓ اٌزٟ

 ٚ اٌزٟ  رىْٛ وذاٌٗ ،r)(الإٌىزش١ٔٚخ اٌىضبفخ ٚاعطخ ة Eاٌى١ٍخ  إٌظبَ طبلخ ػٓ اٌزؼج١ش ٠ّىٓ

),,(ٌلإؽذاص١بد  zyx  

: ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد ثبٌشىEً    اٌى١ٍخ اٌطبلخأٞ رىزت 

(I.16)                                                                                  )( 

I.1.5 .يفارو- نظريت تىياس :

فبسِٟ  طبغـب اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌغبص الإٌىزشٚٔبد اٌلاِزغبٔغخ وذاٌخ ٌىضبفخ -  رِٛبط1927فٟ

ٚ رٌه ثئعشاء ػذح رمغ١ّبد ػٕظش٠خ ػٍٝ  ،[36،37 ]الإٌىزشٚٔبد اٌّؼشٚفخ ٌغبص ِزغبٔظ

 صبثزخ فٟ وً ِٕطمخ ِٓ ِٕبطك اٌىضبفخ الإٌىزش١ٔٚخرؼزجش  آخش رمغ١ُ  أٔٗ ػٕذ ؽ١ش,ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ

. ثش٠ٍٛ٠ٓ اٌّمغّخ
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 :ػٍٝ اٌشىً  ٌٍٕظبEَرْ رىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخإ

(I.17)                                                                            drri )( 

 

:  رؼطٝ وضبفخ غبص ِزغبٔظ ثـ 

(I.18)                                                                    2
3

3

2

22
)

2
(

3

1
f

e

h

m



 

: اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌغبص ِزغبٔظ ٟ٘ 

(I.19)                                                                                 f 
5
3 

 :  ٔغذ(I.19) ٚ(I.18) اٌّؼبدٌز١ِٓٓ 

(I.20)        3

2

2

2

2

3

)3(
2
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2

2
2
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25
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em
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 :ٟ٘فبسِٟ - اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌزِٛبط

(I.21)                                              dr
m

h
dr

e

FF   
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3
2

2

)3(
25

3
 

 الاػزجبسفبسِٟ ٟ٘ رمش٠ت ِٛضؼٟ ٌىضبفخ الإٌىزشٚٔبد لا ٠أخز ثؼ١ٓ - ٔظش٠خ رِٛبط       

 اٌشىً رأخزفبسِٟ -  اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ الاٌىزشٚٔبد فٟ رمش٠ت رِٛبط إرْ الإٌىزشٚٔبد،اسرجبط

: اٌزبٌٟ 

(I.22)          
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 : ثؼض اٌزؾغ١ٕبد ٌٙزٖ إٌظش٠خ أعش٠ذوّب  

 :فؼً اٌزجبدي اٌّمزشػ ِٓ طشف د٠شان- أٚلا

(I.23)                                                                        drCxTFTFD  3
4

 

 :ف١غٕضسرجبط اٌّمزشػ ِٓ طشف لإفؼً ا -صب١ٔبً

(I.24)                                                                            
3

1

3
4

079.0

056.0







c 

 .فبسِٟ ٘ٛ رمش٠ت ِٛضؼٟ ٌىضبفخ الإٌىزشٚٔبد- أْ رمش٠ت  رِٛبط ٔؼٛد ٌٕزوش

I.2.5. ٌهكى- نظريت هىهنبارغ           :

 اسعٟؿ اٌّزفبػٍخ فٟ وّْٛ دالإٌىزشٚٔباٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ  ،[38] ْٖوٛ-  ٕ٘ٛ٘جبسؽاأخز

 : أٞ r)(ٌىزشٚٔبدلإدا١ٌخ ٚؽ١ذح ٌىضبفخ ان (٠ٛٔخلأوّْٛ ا)

(I.25)                                                                                       )( 

ٌىضبفخ اٌزٟ ُرؼطٟ اٌؾذ الأدٔٝ ٟ٘ وضبفخ اٌؾبٌخ الأعبع١خ ٌٍغغ١ّبد اؽـ١ش لبِب ثجش٘بْ أْ 

 : وبٌزبٌٟوزشٚٔبدلإي ٟ٘ دا١ٌخ ٌىضبفخ االأعبع١خ ٚوً خظبئض اٌؾبٌخ ،ثبٌضجظ

(I.26)                                                                              )()( 0   Min 

  :ثؾ١ش ٠ُؼجش ػٓ دا١ٌخ اٌطبلخ ثـ

(I.27)                                                                            H)( 

  :ثـالأدٔٝ دا١ٌخ وضبفخ اٌؾذ ٚ 
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(I.28                                                            ) UTF kH )(.  

UTؽ١ش   . ٠ّضلاْ وّْٛ اٌزفبػً ٚاٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد ػٍٝ اٌزشر١ت ,

 : رمش٠ت ٘شرشٞ ٔغذ عزخذاَثب

(I.29                               ))(G+ '

'

'

.

)()(
2

2

1
)( drdr

rr

rr
F KH 





 

 

ٌىزشٚٔبد صائـذ اٌفشق ث١ٓ طبلخ اٌزفـبػً اٌؾم١م١خ ٚ طبلخ لإ رّضً اٌطبلخ اٌؾشوـ١خ يG)(ؽ١ش 

 الأدٔٝ  ٘ـٟ وضبفـخ اٌؾذ الأعبع١خْ وضبفخ اٌؾبٌخ أوٛ٘ٓ - صجذ ٕ٘ٛ٘جبسؽأوّب , ٘شرشٞرفبػً 

HKF. 

I.3.5. شاو- ٌهيعادنت كى :

ِغّٛع وضـبفخ اٌغغ١ّبد ِـغ ٟ٘  وضـبفخ الإٌىـزشٚٔبد ثش٘ٓ أْ [39] شبَ- و1965ٓ٘ٛفـٟ 

 رٛاعذ اؽزّبي رؼطٝ وضبفخ ،ثؾ١شاعزخـذاَ ِجـذأ اٌزغب٠ش ٌٍؾظٛي ػٍٝ طبلخ اٌؾبٌخ الأعبع١خ 

  :  ثـالاٌىزشْٚ

(I.30)                                                                       )()()( * rrr ii  

.)(  ٚ e)(دا١ٌخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌلاٌىزشٚٔبد  FHفٛن رؼطٝ ثـ - ٘شرشٞ  طبلخ :

(I.31)                                                                                      VTe  

(I.32)                                                                             )(0. xHFH VVT  

drrrVF extkH )()()(.  
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.   اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌٍغغ١ّبد فٟ ؽبٌخ اٌزفبػTًؽ١ش

V . إٌىزشْٚ- إٌىزشْْٚٚ اٌزفبػً َ ن 

HVٞوّْٛ ٘شرش    .

0Tاٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌلإٌىزشٚٔبد اٌؾشح   .

 xV وّْٛ رجبدي الإٌىزشٚٔبد  ٚاٌزٞ  ٠ؼشف ثـ   :Hx VVV  .

 cV 0 :  وّْٛ اسرجبط الإٌىزشٚٔبد ٚاٌزٞ  ٠ؼشف ثـTTVc  .

kHF الأدٔٝدا١ٌخ وضبفخ اٌؾذ  رْإ . ٟ٘  :

                                                                  VTF KH . 

(I.33)                                                      )(0 CxH VVVT  

cxxc VVV اسرجبط -  ٘ٛ  وّْٛ رجبدي. 

:  ٟ٘ ٌٍٕظبَأٞ دا١ٌخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ

(I.34)                                                   )()()( 0  extxcH VVVT  

: شبَ ٟ٘ - ْٖ ِؼبدٌخ  وٛ

(I.35)                                          )()())()()(( rrrVrVrVT iiixcHei                                                                               

I.4.5.    شاو- ٌهكىحهىل يعادنت : 

 DFT  دا١ٌخ اٌىضبفخ ٔظش٠خوض ِخزٍف طشق ؽغبة ث١ٕخ ػظبثبد اٌطبلخ ِجذئ١ب ػٍٝدرش

ِٚٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌطشق  ،[40]  شبَ- وٛ٘ٓاٌىّْٛ ِٚذاساد  ٚٚ رشرت ؽغت اعزخذاِٙب ٌٍىضبفخ
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رؼزّذ ػٍٝ ِذاساد  اٌزٟ FP-LAPW اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ طش٠مخ

: وبٌزبٌٟ داٌخ اٌّٛعخ الأعبع١خ ، ؽ١ش رىْٛ شبَ- ْٖوٛ

( I.36)                                                                          )()( rCr ii  

. داٌخ اٌّٛعخي ٟ٘ ِؼبِلاد إٌشش iCْ أ ثؾ١ش 

٠خ اٌّّضٍخ فٟ خٛاسصَ  ٠غت ؽً اٌّؼبدلاد الأعبع١خ ثطش٠مخ ايiCػ١ٍّب ٌؾغبة اٌّؼبِلاد 

            :أطغش٠ٗثؾ١ش رؤخز طبلخ إٌظبَ  (I.1)اٌشىً

  :شبَ ٟ٘ - ِؼبدٌخ  وٛ٘ٓؽٍٛي 

(I.37)                                                                       0)(  ii COH  

Hْشبَ- وٛ٘ٓ ١ٍّ٘ز١ٔٛب، 

  Oاٌزغط١خ ِظفٛفخ، 

 i،ل١ُ اٌطبلخ 

iC داٌخ اٌّٛعخي ِؼبِلاد إٌشش .
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  .شبَ-ؽٍٛي ِؼبدٌخ وٛ٘ٓ  ِخطظ :(I.1) شكمال

I.5.5. تقريب كثافة الموضع LDA:  

    ٚ رمش٠ت  ٌٕظبَ الإٌىزشٚٔبد اٌلاِزغبٔظ ثبػزجبسٖ ِٛضؼ١ب ِزغبٔظــرمش٠ت وضبفخ اٌّٛضغ ٖ

:   ثـ  فٟ ٘زا اٌزمش٠تسرجبط إ-، ثؾ١ش رؼطٝ طبلخ رجبدي[41]
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(I.38)                                                         3))(()()( drrr xc

LDA

xc   

                                                        : اسرجبط ثـ-رىزت طبلخ رجبدي عج١ٓ ٚ ثبعزخذاَ ِجذأ

   

(I.39)                                    3))(),(()(),( drrrr xc

LSDA

xc    

.  لغ١ّٓإٌٝسرجبط رمغُ إ-  طبلخ رجبديأِْغ اٌؼٍُ 

(I.40)                                                                  )()()(  cxxc  

   : طبلخ رجبدي ٟ٘
s

x r
4582.0   ٚ اٌزس٠خ اٌٛؽذاد ثبعزخذاَ ٚ رٌه  

1
3

)
3

4(  sr   .

:    ٟ٘ إسرجبططبلخ 
8.7

44.0






s

c
r

.                            

: ٌٚؾغبة  وضبفخ الإٌىزشٚٔبد ٠زـُ اٌغّغ ػٍٝ وً اٌّذاساد اٌّشغٌٛخ أٞ 

 

(I.41)                                                                 )()()( * rrr ii  

I.6.5 . تقريب انتدرج انًعًىGGA :

  ػـجشr)(ٌىزشٚٔبدلإأخزد ثؼـ١ٓ الاػـزجبس رغ١ش وضبفخ ا ؽب١ٌبً اٌّغزخـذLDAَ  رظؾ١ؾـبد

 L(S)DA إٌز١غخ اٌّؾظً ػ١ٍٙب فٟ رمش٠ت وضبفخ اٌّٛضغ أْ أٞ ،r[ 31، 42])(ط سرـذ

 .L(S)DA وغٍغٍخ ٌّـٕشٛس رب٠ٍٛس فٟ رمش٠ت اٌزذسط اٌّؼُّ  ٔؼـ١ذ رشعّزٙب
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 : اٌشىً اٌزبٌٟ رأخزسرجبط فٟ رمش٠ت اٌزذسط اٌّؼُّ إ- طبلخ رجبدي : إرْ

(I.42)                               3),,,())(),(( drfrrGGA

xc  

)(rٌىزش١ٔٚخ لإ ٠ؼجش ػٓ رذ سط اٌىضبفخ ا .

I.7.5 .تقريب LSDA+U : 

أصجذ ’ فٟ وض١ش ِٓ الأٔظّخ اٌزٟ رؾٛٞ اٌّؼبدْ الأزمب١ٌخ أٚ اٌؼٕبطش الأسض١خ إٌبدسح اٌّؼذ١ٔخ

 ٔغؼ فٟ LSDA+Uرمش٠ت ,  فٟ ٚطف اٌخظبئض الاٌىزش١ٔٚخLSDAػذَ ٔغبػ  رمش٠ت 

 .ٚطف ٚ ِؼبٌغخ الأٔظّخ الاٌىزش١ٔٚخ فٟ ؽبٌخ اٌزشر١جبد اٌخط١خ اٌط٠ٍٛخ

اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٚ ِؼبًِ , وّب رُ ٚثٕغبػ ِؼبٌغخ ٚرؾذ٠ذ ثؼض اٌخظبئض ِضً اٌّبٔغ اٌطبلٟ

 .[34]اٌزأص١ش اٌّزجبدي ث١ٓ اٌزساد 

 :ٔظب١ِٓ ِٕفظ١ٍٓ٘زٖ اٌزمش٠ت ٠شرىض ثبٌؼًّ ػٍٝ 

 d-d ٚاٌزفبػً اٌىٌِٛٛجٟ ث١ٓ اٌّذاسد d,f إٌظبَ الأٚي ٠شوض ػٍٝ ِغبّ٘خ اٌغ٠ٛبْ اٌطبل١بْ

j :ٚاٌّؼشفخ ثـبٌؾذ, [44]اٌّٛطٛفخ فٟ ّٔٛرط ١٘جبسد

ji

innU
2

1
، أِب إٌظبَ اٌضبٟٔ  ٠شوض ػٍٝ 

 اٌّذاساد اٌّغزمٍخ وّْٛ  ٚ اٌّٛطٛفخ فٟ ّٔٛرطs،pِغبّ٘خ الاٌىزشٚٔبد اٌّغزمٍخ ٌٍّذاس٠ٓ 

 :ٚرؼطٝ دا١ٌخ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ثـ. الإٌىزشْٚ إٌّفشد

(I.43)                             j

ji

i

LDAULSDA nnUNUNE 


 
2

1
2/)1( 
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اٌؾذ اٌضبٟٔ ٠ظف , LDA ٚ اٌّؾظٍخ ػٕٙب فٟ  s,pاٌؾذ الأٚي ٠ظف اٌىزشٚٔبد اٌغ٠ٛبْ  

٘ٛ اٌزفبػً ث١ٓ ,  ٚ اٌّؼٍٕخ فٟ ّٔٛرط ١٘جبسدd-d ٌٍّذاساد ٞاٌزظؾ١ؾبد فٟ اٌزفبػً اٌىٌِٛٛت

 .إٌظب١ِٓ

ni  ٟاٌىزشٚٔبد اٌغٛٞ اٌطبل d. 

U اٌؼ٠ٍٛخ ٌـ ١٘جبسد  اٌغف١ٍخ ٠ّضً طبلخ اٌفظً ث١ٓ ِذاساد ٚ. 

I.8.5 .تقريب GGA+U : 

 ِٛضٛػخ أعبعب ٌّؼبٌغخ الأٔظّخ اٌزٟ رؾٛٞ اٌّؼبدْ الأزمب١ٌخ أٚ اٌؼٕبطش DFT+Uرمش٠جبد 

  ٚرٌه d ٚ fأٞ ثّؼٕٝ الأٔظّخ اٌّؾزٛاح اٌزفبػً اٌىٌِٛٛجٟ ث١ٓ ِذساد ’ [32]الأسض١خ إٌبدسح

  :ثئضبفخ ؽذ ١٘جبسد ٚرؼطٝ اٌطبلخ ثـ

(I.44)                         
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U ٚ Jّٟ٘ب ِمٍٛة اٌؼٕبطش اٌّظفٛف١خ ٌزفبػً اٌىٌِٛٛج  

n   ٟ3اٌّظفٛفخ اٌخبطخ ثبٌّذاساد اٌّشغٌٛخ ٌغٛٞ اٌطبلd  

m ٚأ m'  ُرش١ش ٌّخزٍف اٌّذاساد 2 , 1 , 0 , 1-, 2- رأخز اٌم١ d 

1=σ ٚ -1=σٓرش١ش إٌٝ ؽبلاد اٌغج١ . 



 
 

 IIالفصل 

طريقة الأمواج المستوية 

المتزايدة خطيا 

 و

 الكمون الكامل

FP-LAPW 
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 IIانفصم 

 و انكمون انكامم خطياطريقت الأمواج انمستويت انمتزايذة 

II.1 . مقذمــت :

ٕ٘بن ػذح هشق رغزؼًّ فٟ إ٠غبد خقبئـ اٌغغُ اٌقٍت رؼزّذ ػٍٝ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ، ٘زٖ 

  و١ف١خ ِؼبٌغخٚ رخزٍف أ٠نب فٟ. ٌٍذٚاي اٌّٛع١خوضبفخ اٌؾؾٕخ اٌطشق رخزٍف فٟ رّض١ً اٌىّْٛ ٚ

الاٌىزشٚٔبد اٌمٍج١خ اٌمش٠جخ ِٓ إٌٛاح، أٞ ؽذ٠ذح :لغ١ّٓ   إٌٝ الإٌىزش١ٔٚخاٌؾبلاد رمغُ  فٟٙالإٌىزشٚٔبد

إْ . فّّٙب وبْ اٌزمش٠ت اٌّغزؼًّ فبٔٗ ٠زُ ِؼبٌغخ اٌؾبٌز١ٓ ثؾىً ِٕفقً. الاسرجبه ٚاٌىزشٚٔبد اٌزىبفؤ

ِؼظُ اٌخقبئـ اٌف١ض٠بئ١خ ٚاٌى١ّ١بئ١خ ٌٍّٛاد رزؼٍك ثؾىً وج١ش ثبٌىزشٚٔبد اٌزىبفؤ أوضش ِٕٙب ِٓ 

ِٚٓ ث١ٓ اٌطشق .الاٌىزشٚٔبد اٌمٍج١خ، ؽ١ش أْ ٘زٖ الأخ١شح لا رؾبسن ثؾىً ِجبؽش فٟ اٌشٚاثو اٌى١ّ١بئ١خ

 .(méthode de pseudopotentiel) اٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ إّ٘بي الاٌىزشٚٔبد اٌمٍج١خ هش٠مخ اٌىّْٛ اٌىبرة 

  فئٔٙب رأخز ثؼ١ٓ الاػزجبس الاٌىزشٚٔبد (méthode tous électrons)أِب هش٠مخ وّْٛ وً الاٌىزشٚٔبد

هش٠مخ الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ اٌمٍج١خ أصٕبء اٌؾغبة ؽ١ش رزُ ِغبّ٘زٙب وىّْٛ فؼبي، ؽ١ش اعزخذِٕب٘ب ِغ 

-FPاٌّزضا٠ذح خط١ب، ٚرغّٝ ٘زٖ اٌطش٠مخ ثطش٠مخ الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚ اٌىّْٛ اٌىبًِ 

LAPW [44]. 

II.2.  الأمواج انمستويت انمتزايذة خطيا طريقت : APW                                                                                                    

 لبَ ثىزبثخ داٌخ ِٛعخ ،ؽ١ش APW اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح هش٠مخ [29] رشيط َ ٔؾش 1937فٟ  
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ٚ اٌزٞ , (خ١ٍخ إٌؾً)أٚ ِب ٠غّٝ وّْٛ   M.T وّـْٛالاٌىزشٚٔبد ػٍٝ ؽىً داٌخ الاٌىزشٚٔبد اٌخبفخ ة

  :(II.1) اٌؾىـ٠ًمغُ اٌفنبء اٌّؾ١و ثبٌزساد  إٌٝ ِٕطمز١ٓ 

 

 

 

 

 

. M.Tؽىً وّْٛ  :(II.1) شكم

.  ؽذ٠ذح الاسرجبه ثٙبد رؾًّ وً ِٓ الأ٠ٛٔخ ٚ الاٌىزشٚٔبM.Tإٌّطمخ الأٌٚٝ داخً وشح 

 .ٚرؾًّ الاٌىزشٚٔبد مؼ١فخ الاسرجبه ثبلأ٠ٛٔخ,  إٌّطمخ اٌضب١ٔخ إٌّطمخ اٌج١ٕ١خ اٌزٟ رؾ١و ثبٌىشاد

rؽ١ش   .M.T ٠ّضً ٔقف لطش وشح  

 :ٚ رؼطٝ دٚاي اٌّٛعخ ثبٌؼلالخ

 

(II.1 )

                      

 :أين

Ω  ًاٌّٛؽذحؽغُ اٌخ١ٍخ  ٠ّض .
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 انمنطقت الإقحاميت

MTانكرة 
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Ylm اٌىش٠ٚخ (اٌزٛافم١خ)  اٌذاٌخ اٌٙش١ِٔٛخ .

CG ِؼبِلاد إٌؾش  .

 :رىْٛ ؽشٚد٠ٕغشٚؽٍٛي ِؼبدٌخ 

. M.T  ؽٍٛي ؽؼبػ١خ  داخً اٌىشح :أٚلالاً -

 . ٠خ ث١ٓ ِٛعخ ِغز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ اي :صب١ٔلاًب-

 : اٌزٞ ٠ىزت اٌؾؼبػٟٟ٘ اٌؾٍٛي إٌّزظّخ ٌّؼبدٌخ ؽشٚد٠ٕغش ٌٍغضء   Ul(r) فٟ ؽ١ٓ أْ

(II.2)                                         0)()(
)1(

2

2

2













 rrUrV
r

ll

dr

d
ll

 

)(rV ًاٌىشٚٞ ٚاٌىّْٛة  اٌغضء اٌخبؿ ٠ّض lEًاٌــذاٌخ اٌؾؼـبػ١خ أفٟ ؽــ١ٓ  ، اٌطبلخ اٌخط١خرّض ْ

 رٕزٟٙ ؽشٚه اٌزؼبِذ ػٕذ ؽذٚد رىْٛ ِؼـبِـذح ٌىـً اٌؾـبلاد اٌزارـ١خ اٌمٍـج١خ، (II.2)اٌؼلالخ اٌّؼـشفخ فـٟ 

رقجؼ ِؼبدٌخ ؽشٚد٠ٕغش E1 ٚ  E2 اٌّٛافمخ ٌٍم١ُ اٌزار١خ U1  ٚU2  ِٓ أعً اٌذٚاي اٌؾؼبػ١خ  M.Tوشح 

 :وبٌزبٌٟ
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 ثذلاٌخ اٌّؼبِلاد lmAرـٕـؾش اٌّؼبِلاد  M.T  ػٍٝ عطـؼ اٌىـشح r)(  اٌذاٌخعزّشاس٠خ ٌٚنـّبْ إ

GCاٌّؼبِلاد اٌطبل٠ٛخ   اٌخبفخ ثبلأِٛاط اٌّغز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ الإلؾب١ِخ ،l  Eِّٝؼبِلاد اٌزغب٠ش   رغ 

 :٠خ ٔؾقً ػٍٝـشثؼذ اٌؾغبثبد اٌغت APW فٟ اٌطش٠مخ  
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 ٚثبٌزبٌٟ ٔزؾقً ػٍٝ  M.T رقجؼ ِزٛافمخ ِغ اٌذٚاي اٌؾؼبػ١خ فٟ وشح  G  : اٌّؼشفخ ثـاٌذٚاي اٌزار١خ

.  APWsداٌخ أعبع١خ 

 أٞ ٔزؾقً ػٍٝ ،El اٌّٛافمخ ٌٍطبلخ M.Tٟ٘ ؽٍٛي ِؼبدٌخ ؽشٚد٠ٕغش داخً وشح   APWs  اٌذٚاي 

.   Gػقبثخ اٌطبلخ اٌّٛافمخ ٌٍّؼبًِ 

 ٚرٌه لأْ فٟ Ul(rα) ظٙشد ِغّٛػخ ِٓ اٌقؼٛثبد خبفخ فٟ اٌذٚاي APW  فٟ اٌطش٠مخ 

 ٚثبٌزبٌٟ اٌذٚاي اٌؾؼبػ١خ M.T رىْٛ ِؼذِٚخ ػٍٝ عطؼ وشح Uα(rα) ل١ُ lmAؽبٌخ ٔمقبْ  اٌّؼبِلاد 

  [45] و١ٌٕٛغأدخً ٌٚؾً ٘زا اٌّؾىً ،رىْٛ ِٕفقٍخ ػٓ دٚاي اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ اٌج١ٕ١خ

، ؽ١ش APW  خطٌا ِغّٛػخ ِٓ اٌزغ١١شاد ػٍٝ هش٠مخ الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح[44]ٚأٔذسعْٛ

rU)(ثزشر١جبد خط١خ  M.T خبسط وشح r)(رشرىض أعبعب ػٍٝ رّض١ً اٌذاٌخ اٌؾؼبػ١خ  l ِزلاوٙب إ ِغ

rU)(ِؾزمبد ثبٌٕغجخ ٌٍطبلخ  l
، ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ       ج المستوٌة المتزاٌدة خطٌااالأمو ع١ّذ ثطش٠مخ

FP-LAPW  . 

 II.  3 . وانكمون انكامم ج المستوية المتزايدة خطيااالأمو مبذأ طريقت :FP-LAPW 

 اٌذاٌخ الأعبع١خ ، FP-LAPWٚاٌىّْٛ اٌىبًِ ج المستوٌة المتزاٌدة خطٌاا الأموفٟ هش٠مخ

)()( رىْٛ ػٍٝ ؽىً رشر١جبد خط١خ ٌٍذاٌخ اٌؾؼبػ١خ M.Tداخـً  وشح  rYrU lml رّزبص ٚ 

)()(ثبؽزمبق rYrU lml
اٌذاٌخ ، ثبٌٕغجخ ٌٍطبلخlU رؼُشف ِضً داٌخ اٌطش٠مخ  APWاٌذاٌخ ٚ ،)()( rYrU lml

  

 :ٌؾشه اٌزبٌٟ يرخنغ 
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              أٞ M.T ػٍٝ عطؼ وشح الاعزّشاس٠خِنّٛٔخ  lUٚ lUفٟ اٌؾبٌخ اٌلأغج١خ اٌذٚاي 

 اٌّٛعخ رْ داٌخإ ،) M.T وشح خبسط(  فٟ إٌّطمخ اٌج١ٕ١خ ِغ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخاعزّشاس٠خ ٘زٖ اٌذٚاي

 : FP-LAPW   رقجؼ داٌخ أعبع١خ ٌٍطش٠مخ( LAPWS)اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح 

(II.5      )                              
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.  lmAاٌّؼبِلاد ٔفظ هج١ؼخ  ٌٙبlU ٌٍذاٌخ ٚافمخ اlmBٌُ أ٠ٓ اٌّؼبِلاد

، APW ِضً ؽبٌخ اٌطش٠مخ  رىْٛ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌٛؽ١ذح فٟ إٌّطمخ الإلؾب١ِخLAPWSاي ٚاٌذ       

 لـ١ٍلا ػٓ ػقـبثخ اٌطبلخ lE ثبخزلاف ,APWS   أفنً ِٓ اٌذٚايLAPWSي ٚااٌـذ  M.Tداخـً وشح

Eاٌزشرـ١جبد اٌخط١خ رٕـزظ أؽغٓ داٌخ ؽؼبػ١خ   APWS ٚ  اٌذاٌخ lU ٓرٕؾش ػٍٝ اٌذاٌخ اٌّؾزمخ أْ ٠ّى 

  :ثبٌؾىً lEٚاٌطبلخ

( II.6                      )        ))((0),()(),(),( 2
.

llllll EErEUEErEUrEU  

0)(2أ٠ٓ lEE  ٞٛ٠ّضً اٌخطأ اٌشثبػٟ اٌطبل  .

  رنّٓ اعزّشاس داٌخ اٌّٛعخ FP-LAPW ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ ج المستوٌة المتزاٌدة خطٌااالأمو هش٠مخ

 .M.Tػٍٝ عطؼ وشح 
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 II .4 .دور انطاقاث انخطيت : El 

ٌىٓ ٘زٖ  ،M.Tػٍٝ عطؼ وـشح  لٍـج١خ ثذلخ ِزٕب١٘خاي دؽبلااي ِغػبِذرـبْ د lUٚ lUَاٌذٚاي

 اٌخٍو أخشٜ ٔغذ أِْٚٓ عٙخ ، lاٌؾشٚه ١ٌـغذ وـبف١خ ػٕذِب رىْٛ اٌؾبلاد اٌمٍج١خ ِٛافمخ ٌٕفظ اٌم١ّخ

لأٞ ح إرْ اٌذٚاي اٌغـ١ش ِؼبِذ ،APW ث١ٓ اٌؾـبلاد ٔقف اٌمٍج١خ ِغ ؽبٌخ اٌزىبفؤ غ١ش ِؼبٌظ فٟ اٌطـش٠مخ

 فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ ِٓ غ١ش ، El  دلـ١ك ٌٍطبلخاخز١بس ٠ٍـضَ  FP-LAPWٌج١خ فٟ هش٠مخ ِٓ اٌؾبلاد اٌكؽبٌخ 

٠ىـْٛ ثبعزخذاَ إٌؾـش ػٍٝ ِـذاساد اٌّٛمغ فـمو ٚ  أؽغٓ ؽـً  ،Elاٌّّىٓ إعشاء اٌؾغبثبد دْٚ رغ١١ش 

 . مع العلم أن هذه الخاصٌة غٌر واردة فً كل البرامجM.T ٠خـزبس أوجش ٔقف لطـش ِّىٓ ٌىشح

٠غت أْ رؼشف ػٍٝ أٔٙب ِغـزمٍخ ػٓ ثؼنـٙب  El ِغ أٔٗ ٠غـت ِلاؽظخ أْ ِخـزٍف اٌطـبلبد اٌخط١خ      

 ٠ّىٓ أْ رخزبس ػقبثخ اٌطبلخ اٌّٛافمخ ٌٕفظ El  ، لإعشاء ؽغبة دل١ك عذا ٌٍج١ٕخ الاٌىزش١ٔٚخ.اٌجؼل

   .lاٌؼقبثخ 

II .5 .بنيت انذوال انشعاعيت: 

اٌذٚاي الأعبع١خ ٌطش٠مخ الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ رىْٛ ِٛعخ ِغز٠ٛخ فٟ 

، رؾـذ ؽشه أْ اٌذٚاي الأعبع١خ M.T ؽـىً داٌخ ؽؼبػ١خ داخـً وشح ٜرٕؾش ػ٠ًخ، ٚ اٌزٟ ث١ٓإٌّطـمخ اي

رقجؼ  FP-LAPW  فج١ٕخ اٌذٚاي الأعبع١خ ٌٍطش٠مخM.T ٌـٙب اؽزـمبق ٠ىْٛ ِغزّش ػٍٝ عطؼ وـشح 

  :رؾذد ثـ 

rU)(دٚاي ؽؼبػ١خ- أٚلا    lٌٙب ِؾزمخ  ثبٌٕغجخ ٌٍطبلخ ٟ٘ )(rU . 

lmlmاٌّؼبِلاد  -    صب١ٔب ab .   رؾـمك اٌؾـشٚه اٌؾذٚد٠خ,
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 اٌّّضً ٌٍىشاد فٟ ؽذٚد ِؼبِلاد ،maxL اٌؼضَ اٌضاٚٞ اٌمطغ اٌؾذٚد٠خ رغّؼ ثزؾذ٠ذاٌؾـشٚه       

ِٓ اٌّلائُ , rاٌىشح  ِٓ أعً ٔقف لطش  M.Tوـشح  فٟ  ٠ّضً أوجش هٛي ِٛعخmaxG،الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ

ثـ   CutOff اٌمطغ اٌّغٍك  ؽذٚدٔخزبس
maxmax LGr 

الأِٛاط   فٟ هش٠ـمخ ِنّْٛاٌـزمبسة رم١ٕب ،

  إرا وبْ FP-LAPW اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب  
maxGr ٓ9 ٚ 7 ٠زغ١ش ث١. 

II.6 .انذوال انشعاعيت انلانسبيت: 

rU)(فٟ اٌؾبٌخ اٌلأغجـ١خ اٌذٚاي اٌؾؼبػ١خ lٌٍىّْٛ اٌىشٚٞ   رىْٛ ؽٍٛي ِؼبدٌخ ؽشٚد٠ٕغش اٌـزب١ٌخ

  :، ٚرقجؼ ِؼبدٌخ ؽشٚد٠ٕغش ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ Elٚ اٌطبلخ اٌخط١خ 
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  أٞاٌؾـشٚه اٌؾذٚد٠خ  ِطجمخ .0L  فـٟ M.T اٌىّْٛ اٌىشٚٞ ٌىشح عضء ٘ـrVٛ)(ؽ١ش        

0)0( lrU  .

 :lEٛ٘ الإؽزمبق ثبٌٕغجخ ٌٍطبلخ 

(II.8)                                           )()()(
)1( .

2

2

2
rrUrUrrV

r

ll

dr

d
lll 












  

: M.T اٌؾٍٛي اٌؾؼبػـ١خ رقجؼ ِمـٕٕخ فـٟ  وـشح 

(II.9)                                                                                             1)(2
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2  drrUr l

R

                             

  :  ػٍٝ ؽىـً(II.8) ٘ٛ ؽـً ِزغبٔظ ٌٍّؼبدٌخ lUأْؽ١ش 
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(II.10)                                                                       llll UUEUh 
..

                      

  .رٙب رىٛٔب ِزؼبِذربْاِؾزك ٚ lU  اٌذاٌخأْ ٠زنؼ ( II.9 ) ؽشٚه اٌزمـ١ٕٓثبعزخذاَ

(II.11)                                                                                           0)()(
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.   رىْٛ ِمٕٕخ lUداٌخ ـٚ اي
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 : ٠ّىٓ رؼ٠ٛنٙب ثبٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ FP-LAPW فٟ هش٠مخ اٌزم١ٕٓؽشٚه 

(II.13                                         )           1))()()()((2 
 RURURURUR l
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 :. على الشكلlU من شروط التقنٌن ٌمكن أن ننشرlU و lUالدوال ,  ٌمكن حلها المعادلة عددٌا      

(II.14                                      )...........)()()(  EUEUEU ll
 

rUl)( تقنٌن ،مع هذا الاختٌار
  أي )(rU،ٌشٌر لرتبة عرض الطاقة   El , اٌخطأ ػٍٝ اٌطبلخ

  :ػٕذِب [44]اٌخط١خ ٠ىْٛ ِمجٛي ؽغت أٔذسعٓ 

1)(  EErU l
 

 :  ٍٔغأ إٌٝ ،إرا وبْ ٘زا الاخز١بس غ١ش ِّىٓ



   FP-LAPW  و الكمون الكاملج المستوية المتزايدة خطيااطريقة الأمو                    IIانفصم 

33 

 

 . ِغ أخز هبلخ وً ؽبٌخ ،رمغ١ُ اٌّغبي اٌطبلٟ إٌٝ ٔٛافز هبلخ ٠ٚؼبٌظ وً ٔبفزح هبل١خ ِفقٌٛخ -

 .  ٔغزخذَ إٌؾش ػٍٝ ِٛامغ اٌّذاساد -

II.7 . انذوال انشعاعيت اننسبيت :

ػٕذِب رمـزشة عشػـخ الإٌىزشْٚ ِٓ عـشػخ اٌنٛء رقُؾؼ اٌذاٌخ اٌؾؼبػـ١خ اٌلأغج١خ إٌٝ داٌخ 

 فٟ إٌّطمخ ًّ٘ ٚ دM.Tسح ن خًٞ اٌؾغجبْ داـ فرذخ٠ًخ ـ٠شاد إٌغتـاٌزأسثؾ١ش أْ  ؽؼبػ١خ ٔغج١خ،

٠لاًب ْرك [46]سان اٌّىبفئخ ـفٟ ِؼبدٌخ دٞ (9.II ) ٚ(II.8) أعبعب ثزؼ٠ٛل ـؼزّذاٌزغ١شاد إٌغج١خ د، الإلؾب١ِخ

  ٠ش فؼً رأسِبي فـٟ اٌجذا٠خٖإِْٛ وشٚٞ ٚ ن ايخـز د٠شان ِغ أحٌؾً ِؼبدي[ 49-46]ػٍّبء  ػذح رؼشك

.  ٚ إدساعٗ ف١ّب ثؼذِذاس- عج١ٓ

: ـ٘ب١ٍِز١ٔٛبْ د٠شان ٠ؼطٝ ة

(II.15)                                                                          )()1( 2 rVmcpCHD                        

  : اٌؾىً اٌّقفـٛفٟ اٌـزبٌٟرأخز ,

(II.61)                                                   
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 : وّب DHٍٟ٠ ٌٙبٍِـزٛٔـ١بْ د٠ـشاناٌؾؼبع اٌزارـ٠ٟىزت 

(II.17)                                                                                                             












 

  .سحـ اٌقغٟاٌّشوجخ اٌخ اٌّٛعخ ٚ د اٌّشوجخ اٌىج١شح ًٌ رذػٝ:ؽ١ش 

:   رقجؼِؼبدٌخ ؽشٚد٠ٕغشإرْ 



   FP-LAPW  و الكمون الكاملج المستوية المتزايدة خطيااطريقة الأمو                    IIانفصم 

34 

 

(II.18)                                                                            )()( Vpc  

(II.19)                                                                          )2()( 2mcVpc  

 : ٠ٕزظ( II.19)ٚ( II.18)ِٓ اٌّؼبدٌز١ٓ

(II.20)                                                       
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: ٠تس اٌزكثبعزخذاَ

(II.21)                                                                         
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     : ِغ اٌؼلالخٚ 

(II.22)                                                                        ViVppV   

 :رظْٞ

(II.23)                                                                    pippV ,)())((   

: ق اٌذاٌخادٌخ رفبم١ٍخ رؾكعٔؾقً ػٍٝ َٔؼـٛد ي

(II.24)                        
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: فٟ ؽبٌخ اٌىّْٛ ٠مجً رٕبظش وشٚٞ

 

(II.25) 
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: ٟ٘  M.T وشح ؽٍٛي ِؼبدٌخ د٠شان داخًرىْٛ    اٌغج١ٓ رار١خ ٌٍؼضَالأخ١ش داٌخٌّب ٠ىْٛ اٌؾذ 

(II.26)                                                                                     
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II.8 .تحذيذ انكموناث: 

 ٚ ؽذ اٌىّْٛ اسرجبه-اديـًِ ػٍٝ ؽذ رتـذ ٠ؼK.S ؽبَ- وٛ٘ٓػبدٌخـرخذَ فٟ َطْٚ اٌُوُاي

 اٌىٌٛجٟ rVc، ٘شرشٞ ْٚ َِٛع نـِْٛ اٌىٌّٛجٟ ٘ٛ ِظند ايػ  rVH،ٚاحٌْٓٚ اَ ٚ ن  rVc ٞاٌـز 

 : (أ٠ٛٔٗرشٚٔبد ٚ نإي)ؽٓ ـصبفخ اٌؼـْ ِٓ نطح ثٛايادعْ ٠ََؾغت 

(II.29                                                                      )                 rrVc 42                        

                                             

 اٌؾؾٕخ-ؽجٗ هش٠مخ اٌؾً رغّٝ ٚثىخ اٌّؼىٛعخػه ِّىٓ فٟ فنبء ايقػبدٌخ ٠ىْٛ فَ٘زٖ اي وبًِد

  :ٚ رزشوض ػٍٝ ِلاؽظز١ٓ [50,51]

. همخ الإلؾب١ِخ ٚ عش٠ؼخ عذا داخً اٌىشحْهئ فٟ اٌُة رزغ١ش ةٚصبفخ اٌؾؾٕخ ِغزّشح  وـ- أٚلا

. لخ الإلؾب١ِخ ِزؼٍك ِشح ثبٌؾؾٕخ الإلؾب١ِخ ٚ ِزؼذدح اٌؾؾٓ داخً اٌىشحـاٌىّْٛ اٌىٌّٛجٟ فٟ إٌّو-  صب١ٔب
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 : ٠ٗـٔؾش وغٍغٍخ فٛسٞدلخ الإلؾب١ِخ وضبفخ اٌؾؾٓ ـفٟ إٌّو 

(II.30)                                                                               
G

iGreGr  

دوال الموجة 
riGe .

 eJ تحسب انطلاقا من معادلة باسل

(II.32           )                                      
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(II.33                                        )                
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                                                                                       (34.II)          

ٔىبًِ اٌّؼبدٌخ   (II.34) فنحصل على  :              
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PWVؽ١ش  .   ٠ّضً اٌىّْٛ إٌّطمخ الالؾب١ِخ  

 ٌّب

    
m

lmlmv rYCrK )()(                                                                                   (36.II)       

  . ثبعزخذاَ ِؼبدٌخ غشMTٓ٠ اٌىّْٛ داخً وشح ٔمَٛ ثؾغبة
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            (37.II)     

rv)( :أ٠ٓ  .ٌؾؼبػٟ ٌىضبفخ اٌؾؾٕخ  ٠ّضً اٌغضء ا 

 . 9.II برنامج Wien2K : 

Wien2K[ 30 .]         فٟ ؽغبثبرٕب اعزخذِٕب هش٠مخ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب اٌّذِغخ فٟ ثشٔبِظ 

 : (II.2)انشكم اٌجشٔبِظ ٠ؾًّ ِغّٛػخ ِٓ اٌجشاِظ اٌفشػ١خ إٌّفقٍخ 

NN : ًسح ٚعٛاس٘ب الألشة وّب ٠غبػذ فٟ رؾذ٠ذ ألطبس اٌزسادر ٠ؾذد ٘زا اٌجشٔبِظ اٌّغبفخ ث١ٓ و.  

LSTART : ٠ٌٛذ ٘زا اٌجشٔبِظ اٌىضبفخ اٌزس٠خ ٠ٚؾغت اٌفشق فٟ  هبلخ اٌّذاساد ٚ ثبٌزبٌٟ ٠ؾغت ث١ٕخ 

. ػقبثبد اٌطبلخ

SYMMETRY : ٠ٌٛذ ػ١ٍّبد اٌزٕبظش فٟ اٌغٍّخ ٠ٚؾغت اٌّغّٛػخ إٌمط١خ ٌّٛالغ اٌخبفخ  ثبٌزساد 

 .٠ٌٚٛذ اٌّؼبًِ الأعبعٟ ٌٙش١ِٔٛخ اٌؾجىخ ٚؽغبة ِقفٛفخ اٌذٚساْ اٌّٛمؼٟ 

KGEN : ٠ٌٛذ اٌّىؼجبد Kٓفٟ ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ . 
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DSTART :اٌؾغبة اٌزارٟ ) خٛاسص١ِخ ( ٠ٌٛذ اٌىضبفخ الأ١ٌٚخ ٌجذا٠خ دٚسادSCF إٌّزغخ ِٓ اٌىضبفخ 

  . LSTARTاٌزس٠خ ٚاٌٌّٛذح ِٓ  

 : ِؾذدح فٟ إٌمبه اٌزب١ٌخ SCFارٟ رفٟ ؽ١ٓ أْ خٛاسص١ِخ اٌؾغبة اي

LAPW0 :٠ٕزظ اٌىّْٛ أطلالب ِٓ اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ . 

LAPW1 :ؽغبة ػقبثبد اٌزىبفؤ ٚاٌم١ُ اٌزار١خ ٚ الأؽؼخ اٌزار١خ . 

LAPW2 :ِٟؽغبة وضبفخ اٌزىبفؤ أطلالب ِٓ الأؽؼخ اٌزار١خ ٚهبلخ فبس . 

LCORE :ؽغبة اٌطبلخ ٚاٌؾبلاد اٌمٍج١خ . 

MIXER :٠خٍو اٌىضبفخ اٌذاخٍخ ٚ اٌخبسعخ . 
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 Wien2K ثشٔبِظ خٛاسص١ِخ :(II.2)انشكم
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عموميات حول مركبات 
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Heusler compounds 
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 IIIانفصم 

  عمومياث حول مزكباث هسهز

III.1.  مــقدمت :  

 ٖٓ طشف اُؼاُْ كش٣ذ٣ش٣ي ٛغِش، ػ٘ذٓا 1903أٍٝ ذاس٣خ ُظٜٞس ٓشًثاخ ٛغِش ًإ ػاّ 

ٖٓ إٔ  تاُشؿْ، )ك٤شٝٓـ٘اط٤غ٤ح ( ُٜا طث٤ؼح ٓٞاد حذ٣ذ٣ح أُـ٘طح Cu2MnAlاًرشق إٔ اُغث٤ٌح 

ٛزٙ أُٞاد ذشَٔ . Ni[ 52،53] ٝاCoٌَ٤ُ٘ٝاٌُٞتاُد Fe اُؼ٘اطش أٌُٞٗح ُٜا ٤ُغد ٓـ٘اط٤غ٤ح ًاُحذ٣ذ 

ٓشًة، ٣ٌٖٔ ذش٤ٌَ ػذد ًث٤ش ٖٓ ٓشًثاخ ٛغِش ٖٓ خلاٍ ٓضض 1000ٓعٔٞػح ٝاعؼح ذرٌٕٞ أًصش ٖٓ 

اُز١ ٣ؼط٢ ُٔحح ػآح ػٖ اُرش٤ًثاخ  (III.1) انشكم اُؼ٘اطش أُخرِلح ٝكوا ُ٘ظاّ الأُٞإ أُث٤ٖ ك٢ 

 .[54]أٌُٔ٘ح ُِؼ٘اطش اُر٢ ذشٌَ ٛزٙ أُٞاد

 .ٓغ اُرش٤ًثاخ أٌُٔ٘ح ُِؼ٘اطش اُر٢ ذشٌَ ٓشًثاخ ٛغِش اُعذٍٝ اُذٝس١ ُِؼ٘اطش:(III.1)انشكم 
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ػ٠ِ  .[55]٣ٌٖٔ اُر٘ثإ تخظائض اُؼذ٣ذ ٖٓ ٓشًثاخ ٛغِش اٗطلاها ٖٓ ػذد اٌُرشٝٗاخ ذٌاكإٛا   

.  ئٌُرشٕٝ ذٌاكإ ٢ٛٝ ٓشًثاخ كائوح اُ٘اه٤ِح27عث٤َ أُصاٍ ، ٓشًثاخ ٛغِش ؿ٤ش أُـ٘اط٤غ٤ح ُٜا حٞا٢ُ 

 عِٞى ذظٜشأ١ ػظاتح عث٤ٖ أػ٠ِ : ًإ الاٛرٔاّ اُشئ٤غ٢ تٔشًثاخ ٛغِش اُر٢ ُٜا طث٤ؼح ٗظق ٓؼذ٤ٗح 

أٓا ػظاتح عث٤ٖ أعلَ كرظٜش عِٞى ٗظق ٗاهَ أٝ ػاصٍ، ٓغ ٝظٞد كعٞج طاهح حٍٞ  ،ٓصا٢ُ ٓؼذ٢ٗ

ٛزا أُاٗغ اُطاه١ٞ أدٟ ئ٠ُ ٝظٞد اعروطاب عث٢٘٤ .  (III.2)انشكمًٔا ٛٞ ٓٞضح ك٢ ٓغرٟٞ كاس٢ٓ، 

[. 6،7]الاٌُرش٤ٗٝاخ أُـ٘اط٤غ٤ح أظٜضج ًلاءجػ٘ذ ٓغرٟٞ كاس٢ٓ، ٛزا الاعروطاب ا٢ٌُِ ٣ض٣ذ ٖٓ 100%

 

 

 [.56] ذٔص٤َ ذخط٤ط٢ ٌُصاكح اُحالاخ لأٗظاف أُؼادٕ ، أُؼادٕ ٝأٗظاف اُ٘ٞاهَ :(III.2)انشكم 
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III.2. مزكباث هسهز ( Heusler compounds):   

شثٌاخ كشػ٤ح  4 ذرٌٕٞ ٖٓ L21 ٖٓ اُشٌَ ج تِٞس٣حأٍٝ ٓشًثاخ ٛغِش اُر٢ ذْ دساعرٜا، راخ ت٢٘

 شْ اًرشق أٗٚ ٖٓ أٌُٖٔ ذشى ٝاحذج ٖٓ .fcc (fcc sublattices 4) راخ ت٤٘ح ٌٓؼثح ٓٔشًضج اُٞظٞٙ 

 ذغ٠ٔ ٛزٙ أُشًثاخ ٓشًثاخ أٗظاف  C1b)ذٜا اُثِٞس٣حت٢٘(اُشثٌاخ اُلشػ٤ح الأستغ ؿ٤ش ٓشـُٞح 

 ، ك٢ XYZ أٝ ٓشًثاخ ٛغِش اُثغ٤طح ُٜا ط٤ـح ٤ٔ٤ًائ٤ح تغ٤طح ٖٓ اُشٌَ (semi-Heuslers)ٛغِش

، ُٜا ط٤ـح (Full-Heuslers) ٓؼشٝكح تاعْ ٓشًثاخ ٛغِش اٌُآِح L21ح٤ٖ أُشًثاخ راخ اُث٤٘ح 

 ، ًٔا ٣ٞظذ ٗٞع آخش ٖٓ ٓشًثاخ ٛغِش اٌُآِح ٛٞ ٓشًثاخ ٛغِش اُشتاػ٤ح٤ٔ٤ًX2YZائ٤ح ٖٓ اُشٌَ 

(Quaternary Heuslers)  ٌَت٤٘رٜا اُثِٞس٣ح ٖٓ اُش ،LiMgPdSn-type ُٜا صٓشج ذ٘اظش كضائ٤ح ،

ٖٓ أُؼادٕ X، X'ٝY، ح٤سYZ('XX)ط٤ـرٜا ا٤ٔ٤ٌُائ٤ح ٖٓ اُشٌَ . F-43m [ 17،18]ٖٓ اُشٌَ

 ذٌاكإ  Xٝ ذٌاكإ ٖٓ أهَ 'X  اُؼ٘ظشذٌاكإ، ئضاكح ئ٠ُ رُي sp ٖٓ ػ٘اطش أُعٔٞػح  Zالاٗروا٤ُح أٓا

  (III.3) .انشكم ًٔا ٛٞ ٓٞضح ك٢ .'X ٝ[19] X ٖٓ ًَ ذٌاكإ ٖٓ أهَ Y اُؼ٘ظش

 ح٤سNiMnSb[ 20.]ٖٓ ت٤ٖ ٓشًثاخ ٛغِش اُثغ٤طح اُر٢ ذْ دساعرٜا أٝلا ًٝاٗد الأًصش شٜشج 

 إٔ الإٌُرش٤ٗٝح اُث٤٘ح ُحغاتاخ الأ٠ُٝ أُثادب تاعرخذاّ[ 21 ]ٝٓؼاٝٗٞٙ ؿشٝخ د١ أظٜش ،1983 ػاّ ك٢

  ٓغ ػظاتح اُطاهح ُغث٤ٖ أعلَ ذظٜش عِٞى ٗظق ٗاهَأ١ ٓؼذ٢ٗ، ٗظق اُٞاهغ ك٢ ٛٞ أُشًة ٛزا

 س٢ٓاف ٓغرٟٞ  ػ٠ِ٪100  اعروطاب عث٢٘٤ئ٠ُ أدٟ ٓٔا ،EF ك٤ش٢ٓ ٓغرٟٞ حٍٞ كاطَ طاه١ٞ ٝظٞد

EF . 
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 [.57] ٛغِش  أُخرِلح ُٔشًثاخ اُرٔص٤َ اُرخط٤ط٢ ُِث٠٘:(III.3)انشكم 

 

ح٤س دسط . [24-22]ذؼذ ٓشًثاخ ٛغِش اٌُآِح أٍٝ ٖٓ ذْ دساعح خظائظٜا أُـ٘اط٤غ٤ح 

 أٍٝ ًٝإ [.25 ]أُشًثاخ ٛزٙ ٍاُحذ٣ذ٣حطح أُـٖ ضذ ٝاُحذ٣ذ٣ح جطأُـٖ اعروشاس آ٤ُاخًٞتِش ٝٓؼا٤ٗٝٚ 

 أش٘اء دساعح أُشًث٤ٖ ٣اتا٢ٗ تحس  كش٣نًآِحاٍ ٛغِش ٓشًثاخ ك٢  ٓؼذٕٗظق  خاط٤حٝظٞد ٖٓ اًرشق

CO2MnZ ح٤س ،Z َ٣ٔص Siٝ  Ge[26-28]. 
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III.3:أصم انمغناطيسيت في مزكباث هسهز (Origin of magnetism in Heusler alloys): 

ذرضٖٔ ٓشًثاخ ٛغِش ػذد ضخْ ٖٓ أُشًثاخ أُـ٘اط٤غ٤ح، ذظٜش ٓخرِق اُظٞاٛش 

كأؿِث٤ح ٓشًثاخ ٛغِش ُٜا خاط٤ح . [16-9 ]اُحذ٣ذ٣ح جطأُـٖ ضذ، اُحذ٣ذ٣ح طحأُـٖأُـ٘اط٤غ٤ح ٓصَ 

ُٔشًثاخ ٝظذ تإ اُخظائض أُـ٘اط٤غ٤ح . (ferromagnetic)أُـ٘طح اُحذ٣ذ٣ح أٝ اُل٤شٝٓـ٘اط٤غ٤ح 

ك٢ . ، ٓصَ ه٤ٔح اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢[58،59] ٣ٌٖٔ اُر٘ثإ تٜا ٖٓ خلاٍ ػذد اٌُرشٝٗاخ ذٌاكإٛاٛغِش

٣رثغ III.1) انجدول (  ، ػثاسج ػٖ ػذد طح٤حCo2MnZاُٞاهغ، شثد تإ اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ ُغثائي 

ٓشًثاخ ٛغِش  اُز١ ٣٘ر٢ٔ ئ٠ُ ػائِح Co2MnAlًٔصاٍ ػ٠ِ رُي، أُشًة . هاػذج علاذش ٝتا٤ُٝ٘ؾ

 28 ٝ اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ ذٌاكإٙ ٣غا١ٝ Bμ4ُٚ ػضّ ٓـ٘اط٤غ٢ ٣غا١ٝ (Full-Heuslers)اٌُآِح 

 هاػذج علاذش تا٤ُٝ٘ؾ ُٔشًثاخ ، ٝحغةAl ُِؼ٘ظش Mn ٝ 3 ُِؼ٘ظشCo ٝ 7 ُِؼ٘ظش9ئٌُرشٕٝ أ١ 

   Mt = Zt – 24 : اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ ٣غا١ٝٛغِش اٌُآِح كإ ه٤ٔح

                                 Mt = 28 – 24  

                                      Bμ4 =   Mt 

 Co2MnZ[60.] اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ ُغثائي :(III.1)انجدول 
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ًٔا ت٤٘د هاػذج علاذش تا٤ُٝ٘ؾ تإٔ ٛ٘اى ػلاهح خط٤ح ت٤ٖ اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ ٝ اٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإ، 

 .(III.4)انشكم ٛٞ ٓٞضح ك٢ 

 

 [.61] ٝ عثائٌٜا d 3 ٓ٘ح٠٘ علاذش تا٤ُٝ٘ؾ ُِٔؼادٕ الاٗروا٤ُح:(III.4)انشكم 

 

راخ اُطث٤ؼح ٗظق ٓؼذ٤ٗح C1b (semi-Heuslers) ُٔشًثاخ أٗظاف ٛغِش اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢

، Mt = Zt −18 : ، ٣خضغ ُِؼلاهح اُثغ٤طح اُرا٤ُح XYZٝاُر٢ ُٜا ط٤ـح ٤ٔ٤ًائ٤ح تغ٤طح ٖٓ اُشٌَ 

 ٓعٔٞع ٛٞ Zt  اُرٌاكإتاخرظاس، اُؼذد الإظٔا٢ُ لإٌُرشٝٗاخ . اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإZt ح٤س 
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 Mt اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢  ه٤ٔحت٤٘ٔا   أعلَ،ػظاتح عث٤ٖٝ ئٌُرشٝٗاخ اٌُرشٝٗاخ ػظاتح عث٤ٖ أػ٠ِ ػذد 

 [:62] أعلَػظاتح عث٤ٖٝ ئٌُرشٝٗاخ اٌُرشٝٗاخ ػظاتح عث٤ٖ أػ٠ِ ػذد ك٢ اُلشم ٢ٛ 

Zt = N↑ + N↓   ,   Mt = N↑ − N↓   →   Mt = Zt − 2N↓ 

 راخ اُظ٤ـح (semi-Heuslers)  أٗظاف ٛغِش تاُ٘غثح ُٔشًثاخ٣spٌٖٔ دٝس اُؼ٘اطش 

 s تاٌُرشٕٝ ٖٓ اُطثوح ↓ أعلَ، ك٢ أُشاسًح ك٢ ت٤٘ح اٌُرشٝٗاخ ػظاتح عثXYZٖ٤ ا٤ٔ٤ٌُائ٤ح ٖٓ اُشٌَ

ذٜعٖ ك٤ٔا ت٤ٜ٘ا  X)ٝ(Y ُٕزسذ٢ أُؼذ٤ٖٗ الاٗرواd٢٤ُ أُذاساخ . p [57]ٝشلاز ئٌُرشٝٗاخ ٖٓ اُطثوح

 ٝخٔظ حالاخ ٓؼاًغح ُِشتظ ؿ٤ش occupied bonding) (fiveُرؼط٢ خٔظ حالاخ ساتطح ٓشـُٞح 

 .) (III.5)انشكم↓( أعلَك٢ ت٤٘ح ػظاتح عث٤ٖ five) (unoccupied antibonding d statesٓشـُٞح 

 ٝ اٗحطاط egذحر١ٞ ػ٠ِ اٗحطاط ٓضاػق ُِحاُحfive d hybrids)  (اُحالاخ اُخٔظ أُٜع٘ح ٛزٙ

 t2g double degenerate eg and the triple degenerate t2g states) ([ 57.]ُِحاُح  شلاش٢

ُٔشًثاخ    ٝٓ٘ٚ اُؼضّ أُـ٘اط٤غ9٢ ٣غا١ٝ  ↓N  أعلَئرٕ اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ ػظاتح عث٤ٖ

 Mt = Zt −18 :راخ اُطث٤ؼح ٗظق ٓؼذ٤ٗح ٗحظَ ػ٤ِٚ اٗطلاها ٖٓ اُؼلاهح اُثغ٤طح  C1b أٗظاف ٛغِش

 ،ٝ اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ Bμ4 ُٚ ػضّ ٓـ٘اط٤غ٢ ٣غا١ٝ NiMnSbًٔصاٍ ػ٠ِ رُي، أُشًة . [62 ]

تغثة كعٞج اُطاهح أُٞظٞدج . Sb ُِؼ٘ظشMn ٝ 5 ُِؼ٘ظشNi ٝ 7ُِؼ٘ظش10 أ١ 22اُرٌاكإ ٣غا١ٝ  

ك٢ ػظاتح (bands are fully occupied 9) اٌُرشٝٗاخ كوظ 9حٍٞ ٓغر١ٞ كاس٢ٓ، كإ ُِٔشًة 

اٌُرشٝٗاخ  ػذد  ، أٓاSb-s band) ، 3 Sb-p bands ٝ ((5 Ni-d bands) ٢ٛٝ1 ↓عث٤ٖ أعلَ

  .  22 -9= 13 ك٤غا١ٝ  ↑N ػظاتح عث٤ٖ أػ٠ِ
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III.4: نمزكباث هسهز انزباعيت قاعدة سلاتز باونينغ : 

(Slater-Pauling Behavior of the LiMgPdSn-Type Heusler Compounds)     

 (Full-Heuslers)ُٔشًثاخ ٛغِش اٌُآِح  اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ تذساعح Galanakis [62]هاّ هالاٗا٤ًظ 

،  Mt = Zt – 24 :، كٞظذ ه٤ٔرٚ ذغر٘رط ٖٓ اُؼلاهح اُثغ٤طح  X2YZط٤ـرٜا ا٤ٔ٤ٌُائ٤ح ٖٓ اُشٌَ  ٝاُر٢

ح٤س  ↓2N ك٤ٔص24َ، أٓا اُؼذد  اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢  ه٤ٔح Mt  اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإ Ztٝ ح٤س 

  sp أُعٔٞػح  ُؼ٘ظشsٝ p اٌُرشٝٗاخ ذشـِٜا اُطثور4ٖ٤:ئٌُرشٕٝ 12ذحر١ٞ ػ٠ِ ↓  أعلَػظاتح عث٤ٖ

  X-d ٝ( 3×t1u X-d(eg , 3×t2g×2 اٌُرشٝٗاخ ذحر٣ٜٞا اُطثوح   8 ٝ(III.3)) انشكم ك٢ Dاُؼ٘ظش (

ذٜعٖ ك٤ٔا  A)ٝ(Cاُر٢ ذشـَ أُٞاهغ X ُِزساخd ح٤س إٔ أُذاساخ .(III.5)انشكم ًٔا ٛٞ ٓٞضح ك٢ 

ٛزٙ أُذاساخ . occupied bonding d states) (fiveت٤ٜ٘ا ُرؼط٢ خٔظ حالاخ ساتطح ٓشـُٞح 

 ُرؼط٢ خٔظ حالاخ ساتطح ٓشـُٞح ٝخٔظ حالاخ ٓؼاًغح Yُِزساخd اُخٔظ ذٜعٖ ٓغ أُذاساخ 

 ٝخٔظ حالاخ ؿ٤ش ساتطح ٜٓع٘ح  ،unoccupied antibonding d states) (fiveُِشتظ ؿ٤ش ٓشـُٞح 

nonbonding d hyrids) (five ًٔا ٛٞ ٓٞضح ك٢)انشكم(5.III). ٙاُحالاخ اُخٔظ أُٜع٘ح       ٛز

)  (five d  hybridsذحر١ٞ ػ٠ِ اٗحطاط ٓضاػق ُِحاُحeuُِحاُح   ٝ اٗحطاط شلاش٢t1u         

double degenerate eu and the triple degenerate t1u states) ([ 57.] 
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 ُزساخ أُؼادٕ الاٗروا٤ُح ُٔشًثاخ d ٓذاساخ اُرٌاكإ)اُرٜع٤ٖ (ذٔص٤َ ذخط٤ط٢ لاُرحاّ:(III.5)انشكم

 [.57] ٓؼذٕ  اُر٢ ذظٜش عِٞى ٗظقٛغِش
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 ٓشًة ٖٓ 60 ُـاُخظائض الإٌُرش٤ٗٝح ٝأُـ٘اط٤غ٤ح تذساعح  [63] أصدٝهإ ٝٓؼاٝٗٞٙ هاّ

-LiMgPdSnٝاُر٢ ت٤٘رٜا اُثِٞس٣ح ٖٓ اُشٌَ  (Quaternary Heuslers) ٓشًثاخ ٛغِش اُشتاػ٤ح

type ،ْ٤ُٝ٘ؾ اٗلظ هاػذج علاذش بٍ ذخضغ ٣حٗظق ٓؼذٕاٍ اُشتاػ٤ح  ٛغِشٓشًثاخ ٝهذ ذث٤ٖ إٔ ٓؼظ

٣ٝؼٞد رُي ئ٠ُ . ، ٓغ اعرص٘اءاخ ه٤ِِح كوظMt = Zt – 24 :أ١ (Full-Heuslers)ُٔشًثاخ ٛغِش اٌُآِح 

  .(III.5) انشكم (ٓشًثاخ ٛغِش اٌُآِح ٗلظ ٓخطظ ذٜع٤ٖ اٍٙ ٓشًثاخ ٛغِش اُشتاػ٤حإٔ 

هاػذج علاذش ٍ اُر٢ ذخضغ ٣حٗظق ٓؼذٕاٍ اُشتاػ٤ح  ٛغِش ٓشًثاخ تؼض(III.2) انجدول ٣ث٤ٖ

 m اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإ Ztٝ شاتد  اُشثٌح اُثِــٞس٣ح، )Åa(ح٤س . Mt = Zt – 24  :٤ُٝ٘ؾاب

  .اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢

 ٣ح، ح٤سٗظق ٓؼذٕاٍ اُشتاػ٤ح  ٛغِش ٓشًثاخُثؼض μB اُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ بحغاب : (III.2)انجدول 

X ٙٝ Co ٤ُٝ٘ؾاهاػذج علاذش بٍ اُر٢ ذخضغ:  Mt = Zt – 24. 
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ُثؼض ٓشًثاخ ٛغِش   اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإتذلاُح أُـ٘اط٤غ٢ اُؼضّ (III.6)انشكم  ٣ث٤ٖ

اُؼٌغ٤ح، ح٤س ٗلاحع إٔ ٛزٙ أُشًثاخ ٜٓ٘ا ٖٓ ٣خضغ ُِواػذذ٤ٖ أُطثور٤ٖ ػ٠ِ ٓشًثاخ ٛغِش اُثغ٤طح 

ح٤س . [64] ٜٝٓ٘ا ٖٓ ٣خضغ ُواػذج شاُصح أشثرد ٖٓ طشف عٌاكرٞسٝ ٝٓؼا٤ُٝٙٞٗٝ٘ؾاعلاذش بٝاٌُآِح ٍ

هاػذج علاذش ٍ  ذخضغٓشًثاخ ٛغِش اُؼٌغ٤ح، كإ  Zn أMn  ٝ Yٞٛ Cuٝ أX  ٞٛ Crٝػ٘ذٓا ٣ٌٕٞ

 (III.6) .انشكم  ًٔا ٛٞ ٓٞضح ك٢ Mt = Zt – 28  :٤ُٝ٘ؾاب

 

ُثؼض ٓشًثاخ ٛغِش   اُؼذد ا٢ٌُِ لاٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإتذلاُح أُـ٘اط٤غ٢ اُؼضّ ذـ٤ش: (III.6)انشكم 

 .٤ُٝ٘ؾا علاذش بٝاُخطٞط أُروطؼح ذٔصَ ٓخرِق هٞاػذ، اُؼٌغ٤ح
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5.III.درجت حزارة كيزي : 

ذرأشش أُـ٘طح تذسظح تغ٤طح ػ٘ذ سكغ دسظح حشاسج أُادج، ٌُٖٝ ػ٘ذ اُٞطٍٞ ئ٠ُ دسظح حشاسج 

 ٗعذ إٔ ظ٤ٔغ ٓـ٘طح أُادج ذرلاش٠ ٝ (Curie temperature)دسظح حشاسج ٤ًش١   ذغTC٠ٔحشظح 

. ذرحٍٞ أُادج اُل٤شٝٓـ٘اط٤غ٤ح ئ٠ُ ٓادج تاسآـ٘اط٤غ٤ح كٞم ذِي اُذسظح

ٝآخش٣ٖ إٔ ذٔـ٘ظ أُٞاد اُثاسآـ٘اط٤غ٤ح ٝذحد  ( 1859ـ1906 )pierre curie" ٤ًش١"ُوذ ٝظذ اُؼاُْ 

ٓذٟ ٝاعغ ٖٓ اُظشٝف ٣ر٘اعة طشد٣ا ٓغ أُعاٍ أُـ٘اط٤غ٢ أُغِظ، ٝ ػٌغ٤ا ٓغ دسظح اُحشاسج 

 ذؼرثش شاتد ْٜٓ تاُ٘غثح ُٔشًثاخ ٛغِش ك٢ اُرطث٤واخ اُؼ٤ِٔح، ُزا ٗوّٞ TC دسظح حشاسج ٤ًش١ف.  أُطِوح

 ΔE  اُلشم ك٢ اُطاهح ا٤ٌُِح اٗطلاها ٖٓCoMnTa(Si, Ge) ُِٔشًث٤ٖ TC دسظح حشاسج ٤ًش١تحغاب 

 أُشذٌضج = EPM-EFM ΔE: أ١  (PM) ٝ اُطٞس اُثاسآـ٘اط٤غ٢ (FM)اُل٤شٝٓـ٘اط٤غ٢ ت٤ٖ اُطٞس٣ٖ

 حغة  (mean field approximation (MFA))ػ٠ِ ٗٔٞرض ٤ٛضٓثشؽ ُروش٣ة اُحوَ أُرٞعظ 

=                               (III.1):    اُؼلاهح اُرا٤ُح 
ΔE

3𝐾B

  TC 

. [65]تِرضٓإ ٣غ٠ٔ شاتد KBح٤س اُصاتد 

ٛ٘اى ػلاهح خط٤ح ًٔا ٝظذ تإٔ . [66]ُٞحع تإٔ ٓشًثاخ ٛغِش ُٜا دسظح حشاسج ٤ًش١ ٓشذلؼح

 طشد٣ح ت٤ٖ ذث٤ٖ تأٗٚ ذٞظذ ػلاهحئضاكح ئ٠ُ رُي ،  . ٝػذد اٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإدسظح حشاسج ٤ًش١ت٤ٖ 

 .(III.7)انشكم ًٔا ٛٞ ٓٞضح ك٢ ، ُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ٝه٤ٔح ا دسظح حشاسج ٤ًش١
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 [.66]ُؼضّ أُـ٘اط٤غ٢ٝ ا اٌُرشٝٗاخ اُرٌاكإ حغاب دسظح حشاسج ٤ًش١ تذلاُح:(III.7)انشكم 

III.6 :تطبيقاث مزكباث هسهز: 

ذرظق ٓشًثاخ ٛغِش تخظائض كش٣ذج لا ذرٞكش ك٢ ًص٤ش ٖٓ اُغثائي ًٔا ُٜا ذطث٤واخ ػذ٣ذج 

 :ٜٓ٘ا

III.1.5 : تطبيقاث مزكباث هسهز في مجال انسبين الانكتزوني(spintroniques): 

اُز١ لا ٣ذسط , ك٢ اُغ٘ٞاخ الأخ٤شج ظٜش ك٢ ٓعاٍ اُرٌُ٘ٞٞظ٢ ٓظطِح اُغث٤ٖ الاٌُرش٢ٗٝ

 .شح٘ح الإٌُرشٕٝ كوظ ٌُٖٝ ٣ٜرْ تٔعاٍ أُؼِٞٓاخ  اُ٘اذعح ػٖ عث٤ٖ الإٌُرشٝٗاخ 

تح٤س ٣ٌشق ػلاهح اُرلاػَ ت٤ٖ اٌُرشٝٗاخ اُ٘اهَ ٝ اُخظائض أُـ٘اط٤غ٤ح ُِٔٞاد ػ٠ِ ٓغرٟٞ 

ا٤ٌُٔشٝاٌُرش٢ٗٝ، أ١ ٣ضْ دسظح حش٣ح اُغث٤ٖ  ُِواػذج  اُرو٤ِذ٣ح لاٌُرشٝٗاخ أٗظاف اُ٘ٞاهَ، ٝ ٣ظٜش 

، ًٝٔصاٍ ػ٠ِ ) أ١ اُغث٤ٖ ٓرؼذد اُذٝاٍ(رُي ك٢ اُذٓط  ت٤ٖ أُعاٍ الاٌُرش٢ٗٝ، اُضٞئ٢ ٝ أُـ٘اط٤غ٢ 

ظٜاص اُرعاٝب اُ٘لو٢ ،  spin-LED، ٓظذس ضٞء اُذ٣ٞدspin-FETرُي حو٤وح حوَ اُرشاٗغ٤غٞس  

spin RTD، ظٜاص ذح٣َٞ اُشعاُح ا٠ُ سٓٞص encoders،ظٜاص حَ اُشلشج  Decoders، َأظٜضج ٝعائ 

 . ٝك٢ أظٜضج حلع أُؼِٞٓاخ،الاذظاٍ ػٔٞٓا
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عث٤ٖ اٍهاػذج بٗظاف اُ٘ٞاهَ لأذظ٤٘غ اُعغ٢ٔ٤ اٍٛٞ ػ٤ِٔح ٖٓ اُؼٞائن اُرو٤٘ح ُلأظٜضج اُغاتوح              

 ك٢  أُٞظٞداُثحس ك٢ أُٞاد أُـاط٤غ٤ح ٝ أٗظاف اُ٘ٞاهَ ٣رطِة ذحذ٣اخ ًص٤شج ُلاخرلافف ،ًرش٢ٍٗٝالا

ًص٤ش ٖٓ أٗظاف اُ٘ٞاهَ أُـ٘اط٤غ٤ح ط٘ؼد ػٖ طش٣ن ، ف[67,68]ج اُث٠٘ اُثِٞس٣ح ٝاُشٝاتظ ا٤ٌُٔائ٢

 ئ٠ُ أُـ٘اط٤غ٤ح  أُادج ٖٓ اُحاُحػثٞس اٍلإٌٓا٤ٗح ٖٝٓ اُؼٞائن تؼذ اُرظ٤٘غ ٛٞ دسظح اُحشاسج ،اُرطؼ٤ْ

 دسظح حشاسج ٤ًش١ ػ٠ِ عث٤َ أُصاٍع٘زًش  ،Tcس١ ١ ٝ أُؼشٝكح تذسظح حشاسج ى اُحاُح اُلآـ٘اط٤غ٤ح

 ُٔشًة Mn2FeSi ٝ Fe2MnSi ,Tc=863K ُِٔشًث٤ٖ Tc=228K ُثؼض ٓشًثاخ ٛغِش 

Fe2FeSi ,Tc=1023K ُٔشًة Fe2CoSi ٝ Tc=1100K ُٔشًة Co2FeSi  ٖحغة أُشظؼ٤ 

[69,70.] 

 ك٢ ح٤اذ٘ا ا٤ٓٞ٤ُح، ٖٓ خلاٍ طٔآاخ (spintroniques)ٗحٖ ٗشٟ اعرؼٔاٍ اُغث٤ٖ الاٌُرش٢ٗٝ

 ، ٝاُر٢ ذغرخذّ ك٢ اُحغاعاخ أُـ٘اط٤غ٤ح ٝسؤٝط (GMR) ػ٠ِ أعاط ذأش٤ش spinاُؼضّ أُـض٢ُ 

٣رٌٕٞ طٔاّ اُؼضّ . MRAMهشاءج الأهشاص اُظِثح ًٔا ذغرخذّ اُزاًشج أُـ٘اط٤غ٤ح اُؼشٞائ٤ح 

أُـض٢ُ ٖٓ طثور٤ٖ ك٤شٝٓـ٘اط٤غ٤ر٤ٖ ٣ٌٖٔ ذـ٤٤ش هطث٤رٜا ك٢ ٝظٞد ٓعاٍ ٓـ٘اط٤غ٢ ضؼ٤ق ، ت٤ٜ٘ٔا 

 .طثوح ٓؼذ٤ٗح ؿ٤ش ٓـ٘اط٤غ٤ح سه٤وح ظذا

ك٢ ٓٞاد  (Giant magnetoresistance(GMR)) ةاكتشاف تأثير المغناطيسية العملاق تم

ح٤س أحذشد شٞسج ك٢ .[71] ٖٓ هثَ ؿشٝٗث٤شؽ ٝ ك٤ش كذ1986ذرشٌَ ٖٓ ػذج طثواخ ٓـ٘اط٤غ٤ح ك٢ ػاّ 

 .ٓعاٍ ذٌُ٘ٞٞظ٤ا أُؼِٞٓاخ 
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 ٣عؼَ أُواٝٓح اٌُٜشتائ٤ح ُِؼ٤٘ح ذؼرٔذ ػ٠ِ اذعاٙ أُـ٘اط٤غ٤ح ك٢ اُطثواخ GMRالتأثير 

أُـ٘اط٤غ٤ح، ٝذٌٕٞ أُواٝٓح أػ٠ِ ك٢ حاُح إٔ ٣ٌٕٞ اذعاٙ أُـ٘اط٤غ٤ح ك٢ اُطثواخ ٓؼاًغح، تؼٌظ 

 .(III.8)انشكم أُواٝٓح ػ٘ذٓا ذٌٕٞ ٓـ٘اط٤غ٤ح اُطثواخ ك٢ ٗلظ الاذعاٙ 

 

 vannes de spin طٔاّ اُؼضّ أُـض٢ُ  :(III.8)انشكم  

III.2.5 : تطبيقاث مزكباث هسهز في مجال انسبائك انمتذكزة نهشكم(Shape Memory Alloys): 

 شٌَ ظذ٣ذ ٖٓ أشٌاٍ أُادج اُز٤ًح اُر٢ ذرٔرغ تخٞاص ٤ٌٓا٤ٌ٤ٗح اُغثائي أُرزًشج ُِشٌَذؼذ 

خاسهح ؿ٤ش ٓرٞكشج ك٢ أُٞاد ٝ اُغثائي اُر٢ ظشخ اُؼادج ػ٠ِ اعرخذآٜا ك٢ اُرطث٤واخ اُٜ٘ذع٤ح ٝ 

-ؿ٤شٛا، ح٤س ذر٤ٔض ذِي اُغثائي توذسذٜا ػ٠ِ اعرؼادج شٌِٜا الأط٢ِ ػ٘ذ ذغخ٤ٜ٘ا، ذؼذ عث٤ٌح ا٤ٌَُ٘

اُر٤را٤ّٗٞ أْٛ أٗٞاع اُغثائي أُرزًشج ُِشٌَ ٝ أػلاٛا عؼشا، ٖٝٓ اُغثائي أُرذاُٝح أ٣ضا ك٢ ٛزا أُعاٍ 

 [.     72]ا٤ٌَُ٘، تالإضاكح ئ٠ُ عثائي ٛغِش-الأ٤ُّ٘ٔٞ-عث٤ٌح اُ٘حاط



 

 

 

 IVالفصل 

 النتائج و المناقشة 
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 IV انفصم

 انىتائج و انمىاقشة 

 

1. IV .  مقـدمـة: 

، فمذ اعزخذَ ٘زا الأعٍٛة ثشىً ٚاعغ فٟ ثذا٠خ الأِش فٟ ف١ض٠بئٟرؼذ اٌّؾبوبح أداح ِّٙخ ًٌ

ٌزصبدَ ث١ٓ اٌزساد ٚل١بط اٌخصبئص يٌٛصف اٌظٛا٘ش اٌف١ض٠بئ١خ ٚاٌطشق اٌؼشٛائ١خ  ِغبي اٌف١ض٠بء

 اٌزٟٚإٌظش٠بد فبٌّؾبوبح رّذٔب ثبٌّؼٍِٛبد  ؽ١ش أصجؾذ عغش ث١ٓ اٌزغبسة .اٌزشِٛد٠ٕب١ِى١خ

أٔٙب رغّؼ ِٓ خلاي اٌزغبسة اٌفىش٠خ ثأش١بء   وّب،ػٍٝ فُٙ اٌخصبئص ا١ٌّىشٚعىٛث١خٔب عبػذد

 اٌؼذد٠خ  فبٌّؾبوبح.٠ّىٓ رؾم١مٙب ٠غزؾ١ً رٕف١ز٘ب ٚالؼ١بً ٌٚىٓ ٔزبئغٙب رض٠ذ ِٓ فّٕٙب ٌٍظب٘شح ثؾ١ش

 ػٍٝ اٌؾصٛي ٔؾبٚي أْ دْٚ ٔشبط أٚ ٔظبَ ِٓ الأصً طجك صٛسح إ٠غبد ِؾبٌٚخ ػٓ ػجبسح ٟ٘

 الإٌىزشٟٚٔ اٌؾبعت ػٍٝ رٕف١زٖ ٠غزٍضَ س٠بضٟ أعٍٛة" أٔٗ اٌمٛي ٠ّىٓ أٚ ."ٔفغٗ اٌؾم١مٟ إٌظبَ

 ٌٛصف اٌضشٚس٠خ ٚإٌّطم١خ اٌش٠بض١خ اٌؼلالبد ِٓ ِؼ١ٕخ أٔٛاع ف١ٙب اٌزٟ رزذاخً اٌّشبوً ٌّؼبٌغخ

  .[73 ]"ط٠ٍٛخ ص١ِٕخ ٌٚفزشاد ِؼمذ ؽم١مٟ ٌؼبٌُ ٔظبَ ١٘ئخ أٚ عٍٛن

فٟ اٌغٕٛاد الأخ١شح ا٘زُ وض١ش ِٓ اٌجبؽض١ٓ ثذساعخ اٌخصبئص اٌف١ض٠بئ١خ ٌٍّٛاد اٌّغٕبط١غ١خ            

اٌزٟ رزؼٍك ثبٌىض١ش ِٓ اٌزطج١مبد اٌىٙشثبئ١خ اٌزٟ رذخً فٟ اٌصٕبػبد اٌؾذ٠ضخ، وبٌٌّٛذاد اٌىٙشثبئ١خ 

 . ٚاٌّؾٛلاد اٌىٙشثبئ١خ ٚأعٙضح ؽفع اٌزاوشح
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اٌزٟ ظٙـشد فٟ عٕخ   ِٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌّٛاد اٌّغٕبط١غ١خ اٌزٟ عٕذسعٙب فٟ ثؾضٕب ِشوجبد ٘غٍش

 راد اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ  (Quaternary Heuslers)  ِشوجبد ٘غٍش اٌشثبػ١خ، ِٕٙب[8]1903َ

LiMgPdSn-typeًصِشح رٕبظش فضبئ١خ ِٓ اٌشى ٚ F-43m  .  ًص١غزٙب اٌى١ّ١بئ١خ ِٓ اٌشى

(XX')YZؽ١ش ،X، X'ٚYاٌّؼبدْ الأزمب١ٌخ أِب ِٓZ  ػٕبصش اٌّغّٛػخ ِٓ sp[ 17،18.] ٚ٘زا 

رّزٍه خصبئص وّب أٔٙب ، [74-78]اٌغج١ٓ الاٌىزشٌٟٚٔز١ّض٘ب ػٓ وض١ش ِٓ اٌّشوجبد ثخبص١خ 

 ّ٘ب ِشوجب ٔصف CoMnTa(Si, Ge)ِشوجب ٘غٍش اٌشثبػ١خ . [79]ِغٕبط١غ١خ ِض١شح عذا ٌلا٘زّبَ

 ٌّٙب ػضَ ِغٕبط١غٟ (Half-metallic ferromagnets (HMFs))ِٞؼذْ ف١شٚ ِغٕبط١ظ

µB1.00.  ثبعزمطبة عج١ٕٟ وٍٟ ػٕذ ِغزٜٛ فبسِٟ ِّب عؼٍٙب اٌّؼذ١ٔخ ٔصف اٌّٛادؽ١ش رز١ّض 

٘زٖ اٌّٛاد رزصشف ِضً اٌّؼبدْ ف١ّب ٠زؼٍك  .(spintronics)رغزخذَ فٟ ِغبي اٌغج١ٓ الاٌىزشٟٚٔ 

         [.79] الأخشٌىزشٚٔبد لااعج١ٓ ارغبٖ ة ف١ّب ٠زؼٍك أٔصبف إٌٛالًِٚضً  ٌىزشٚٔبدلا ا أؽذ عج١ٓارغبٖة

 ِٓ اعً رؾــذ٠ذ اٌخصبئصWIEN2K فـٟ ٘ـزا اٌفصً اعزخذإِب ثشٔبِظ اٌّؾبوبح  

 راد اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ ِٓ CoMnTa(Si, Ge) اٌّغٕبط١غ١خ ٌٍــّشوـج١ٓ ٚاٌجٕـ٠ٛ١خ، الاٌىــزش١ٔٚخ، 

 فٟ رزّٛضغ Ge )أٚ (Co ٚ Mn  ٚ Taٚ  Si فٟ ٘زٖ اٌج١ٕخ اٌزساد . LiMgPdSn-typeاٌشىً 

 4a(0,0,0)، 4d(1/2,1/2,1/2) ، 4c :وبلأرٟ (Wyckoff positions)ِٛالغ ٠ٚىٛف

(1/4,1/4,1/4) ٚ 4b(3/4,3/4,3/4) ،اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ ٌٍّشوج١ٓ  : ،ػٍٝ اٌزشر١ت CoMnTaSiٚ   

CoMnTaGe ٟانشكم  ِّضٍخ ف(1. IV). 
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 اعزخذِٕب طش٠مخ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ ،ٌىزش١ٔٚخ ٚاٌّغٕبط١غ١خلإٌذساعخ اٌخصبئص اٌج٠ٛ١ٕخ، ا

أٚ ِب ٠غّٝ  (MT)ٚاٌزٟ رىْٛ ِج١ٕخ ػٍٝ وّْٛ   ( FP-LAPW )اٌّزضا٠ذح خطـ١بً ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ

وّْٛ خ١ٍخ إٌؾً، اٌزٞ ٠أخز داٌخ ِٛعخ إٌىزشٚٔبد اٌؾبٌخ اٌمٍج١خ ػٍٝ شىً داٌخ شؼبػ١خ ٚإٌىزشٚٔبد 

 ٚرُ إعشاء ٘زٖ اٌؾغبثبد فٟ  ، Wien2kاٌّذِغخ فٟ ثشٔبِظ  ٚاٌؾبٌخ اٌج١ٕ١خ وذاٌخ ِٛعخ ِغز٠ٛخ 

 إسرـجبط اعزـخذِٕب –ٌؾغب ة وّْٛ رـجب دي  ؽ١ش أٔٗ  ,( (DFTإطبس ٔظش٠خ  دا١ٌخ اٌىضبفخ الإٌىزش١ٔٚخ

 :اٌزمش٠جبد اٌزب١ٌخ 

اٌّؼبدْ الأزمب١ٌخ   لأٔٗ الأؽغٓ ٌـٛصف اٌّشوجبد اٌزٟ رؾٛٞ GGA+U ٚاٌزمش٠ت (GGA)رمش٠ت 

 وـّب أخـزٔب اٌزمـش٠ت إٌغجٟ ٌـذاٌخ ,U=7.07 eV ِغ أخزٔب ٌؾذ ١٘جبسد أٚ اٌؼٕبصش الأسض١خ إٌبدسح

 .Lmax=10   ، ٚ اخز١بسٔب ل١ّخ اٌؼضَ اٌضاٚٞ M.Tاٌـّٛعخ داخً وشح 

 : ػٍٝ اٌشىً ٠ؼطٝ اٌزٛص٠غ الاٌىزشٟٚٔ ٌٍؼٕبصش اٌى١ّ١بئ١خ

 : ٘ـٛاٌزٛص٠غ الإٌىزشٟٚٔ Co ثبٌــٕغجخ ٌؼٕصش
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 :   ٘ـٛاٌزٛص٠غ الإٌىزشٟٚٔ Mnٚ ػــٕصش 
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  : ٘ــٛ اٌزٛص٠غ الاٌىزشٟٚٔ Taٚ ػــٕصش 

 1s
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 : ٘ــٛ اٌزٛص٠غ الاٌىزشٟٚٔ Geٚ ػــٕصش 
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 : ٘ــٛ اٌزٛص٠غ الاٌىزشٟٚٔ فSi  ػــٕصشأِب

 1s
2
 2s

2 
2p

6 
3s

2 
3p

2 . 

 : اٌـزبٌٟ سح  ػٍٝ إٌؾٛروً ي M.Tوّب رُ اخز١بس أٔصب ف ألطبس وشح 

2.42 (u.a)ٌٍؼٕبصش   Mn ٚCo   ٚTa  ٟأِب اٌؼـــٕصـش اٌى١ّ١بئ  Si فىــــبٔذ (u.a) 2.28  ٚ 

2.25 (u.a) ثبٌٕغجخ ٌزسح Ge.   ٚرـــُ أزمبء اخزجبسٞ ٌٍــــٕمبط اٌـخبصخRmt*Kmax ، Kpoint ٚرٌه 

  .Self Consistent)  (ثبعزخذاَ اٌؾغبة اٌزارٟ

 Kpoint ٟ3000  وبٔــذ وً اٌزمش٠جبد اٌغبثمخف  . 

Rmt*Kmax ٟ٘7     ٌٍّٓشوج١CoMnTaSiٚ   CoMnTaGeفٟ وً اٌزمش٠جبد. 

 

 .CoMnTaSiٚ   CoMnTaGe اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ ٌٍّشوج١ٓ  : (IV .1)انشكم 
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.2. IV انخصائص انبىيوية :  

ا ٌذساعخ أٞ ِبدح لأٔٙب رز١ؼ ٌٕب اعزخذاَ إٌزبئظ اٌّزؾصً عذ      ؽغبة اٌخصبئص اٌج٠ٛ١ٕخ ُِٙ 

٘زا اٌؾغبة ٠ٙذف إٌٝ رؾذ٠ذ ؽغُ اٌخ١ٍخ ػٕذ اٌزٛاصْ . ػ١ٍٙب فٟ رؾذ٠ذ اٌخصبئص اٌف١ض٠بئ١خ الأخشٜ

 ٚ ِشزمٗ الأٚي ثبٌٕغجخ Bٚ وزا ؽغبة ِؼبًِ الأضغبط١خ E  اٌّٛافك ٌٍؾذ الأدٔٝ ِٓ اٌطبلخ 

  ٌٍّشوج١ٓ  )Åa(ٌمذ رُ ؽغبة طبلبد اٌؾبٌخ الأعبع١خ وذاٌخ  ٌضبثذ  اٌشجىخ اٌجٍــٛس٠خ .  ٌٍضغظ

CoMnTaSiٚ   CoMnTaGe فٟ اٌؾبٌز١ٓ اٌف١شِٚغٕبط١غ١خ (FM) ٚاٌجبساِغٕبط١غ١خ (PM)   

أِب إٌزبئظ اٌّزؾصً ػ١ٍٙب ٌضـبثذ اٌشجىخ اٌجٍــٛس٠خ . (IV.2)انشكم  ٚاٌّج١ٕخ فٟ GGAفٟ رمش٠ت 

)Åa( ِٚؼبًِ الأضـغـبط١خ B ٚاٌّشزمخ الأٌٚٝ ٌّؼـبًِ الأضـغبط١خ B' ٟانجدول  ِذٚٔخ ف

(1.IV). 

 ٚ CoMnTaSiٌٍّشوج١ٓ  )Å  a(ِؼظـُ إٌزبئــظ اٌّزؾصً ػ١ٍٙب ٌضـبثذ اٌشجىخ اٌجٍــٛس٠خ 

CoMnTaGe ٌؾبٌز١ٓ اٌف١شِٚغٕبط١غ١خ ثبٌٕغجخ ي وبٔذ ِزمبسثخ(FM) ٚاٌجبساِغٕبط١غ١خ (PM)  . 

 اٌّشوج١ٓٚثبٌزبٌٟ،  صلاثخ اٌّٛاد؛  Bٚ ِؼبًِ الأضـغـبط١خ أْ ٕ٘بن ػلالخ ل٠ٛخ ث١ِٓٓ اٌّؼشٚف 

 أوجش ِٓ CoMnTaSi  ٌٍّشوتBِؼبًِ الأضـغـبط١خ .  ٔفظ اٌذسعخ ِٓ اٌصلاثخاِزٍهلا ٞػ١ٍّب 

أوجش صلاثخ  CoMnTaSi ٌّشوتا ٚ٘زا ٠ؼٕٟ أْ  CoMnTaGe. ٌٍّشوتBِؼبًِ الأضـغـبط١خ 

 CoMnTaSi ٚ 5.96ٌٍّشوت    Å 5.88 ػٕذ صـبثزب اٌشجىخ اٌجٍــٛس٠خ  CoMnTaGe.ٌّشوتِٓ ا

Å  ٌٍّشوت CoMnTaGeاٌف١شِٚغٕبط١غٟ   ث١ٓ اٌطٛس٠ٓ، اٌفشق فٟ اٌطبلخ اٌى١ٍخ(FM)  ٚ 

 ٚ CoMnTaSi ٌٍّشوج١ٓ eV/f.u 0.106  ٚ 0.125 eV/f.uٟ٘ (PM) اٌطٛس اٌجبساِغٕبط١غٟ



                                                                                          إٌزبئظ ٚ إٌّبلشخ IVاٌفصً 
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CoMnTaGeإضبفخ إٌٝ رٌه، لاؽظٕب أْ اٌطٛس اٌف١شٚ ِغٕبط١غٟ أوضش اعزمشاسا .  ػٍٝ اٌزشر١ت

ِٓ أعً اٌّمبسٔخ ٔظشا  CoMnCrSb[ 80]وّب اخزشٔب  اٌّشوت  . ِٓ اٌطٛس اٌجبسا ِغٕبط١غٟ

 أطلالب ِٓ CoMnTaZ(Z=Si, Ge) ٌّشوج١ٓيدسعخ ؽشاسح و١شٞ . ٌٍزشبثٗ اٌىج١ش ِٓ ٔبؽ١خ اٌج١ٕخ

.  ػٍٝ اٌزشر١تCoMnTaSi ٚCoMnTaGe ٌٍّشوجK 409.5 ٚ 482.9Kٓ١:ٟ٘ (III.1)اٌؼلالخ 

ٌّشوج١ٓ ِشرفؼخ ِمبسٔخ ثذسعخ ؽشاسح اٌغشفخ، فبٌّشوج١ٓ ِٕبعج١ٓ ئلاؽع أْ دسعخ ؽشاسح و١شٞ 

 .ٌزطج١مبد اٌغج١ٓ الاٌىزشٟٚٔ

د  ، وّب رؾذCoMnTaZ(Z=Si, Ge) ٌّشوج١ٓي (Ef)رشىً اي طبلخ (IV.1) اٌّؼبدٌخ رٛضؼ

 :٠ٌٍّٓشوت اٌؾشاسٞ الاعزمشاس

(1.IV)  

  ؽ١ش
Tot

GeSiCoMnTaE  CoMnTaSi ٚ CoMnTaGe رّضً اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍّشوج١ٓ ),(

 ٚ 
bulk

GeSi

bulk

Ta

bulk

Mn

bulk

Co EEEE ),(رّضً ِغّٛع اٌطبلبد اٌى١ٍخ ٌٍزساد : Co،  

Mn  ، Ta،  Si) ٚأ (Ge انجدول فٟ. ػٍٝ اٌزشر١ت (2.IV)   ٌّشوج١ٓ ي رشىًاي، أػط١ذ ل١ُ طبلخ

CoMnTaSi ٚ CoMnTaGe٠ِٓشوتايٌجخ إٌٝ أْ ارش١ش اٌم١ُ اٌظ ، ؽ١ش CoMnTa(Si, Ge) 

 ِٓ رٍه اٌّؾغٛثخ الًٟ٘  CoMnTaSiطبلخ رشىً ِشوت ح ل١ُطبل٠ٛب، وّب لاؽظٕب أْ  اِْغزمش

ٔظشا . CoMnTaGe  ِٓ أوضش اعزمشاسا CoMnTaSi ، ِّب ٠ش١ش إٌٝ أْ CoMnTaGeٌّشوت 

 .ٌغ١بة اٌم١ُ اٌزغش٠ج١خ ٚ اٌؾغبثبد إٌظش٠خ ٌٍّشوج١ٓ فبْ ٘زٖ إٌزبئظ ثّضبثخ ِشعغ ٌٍذساعخ

 

 bulk

GeSi

bulk

Ta

bulk

Mn

bulk

Co

Tot

GeSiCoMnTaf EEEEEE ),(),( 
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 ٚ اٌّشزمخ الأٌٚٝ Bِٚؼبًِ الأضغبط١خ  a(Å) ل١ُ وــً ِٓ صبثـــذ اٌشـــجىخ  :  (IV.1)انجدول 

 CoMnTaSiٚ  . CoMnTaGeٌٍّشوج١ٓ   , 'Bِؼبًِ الأـــضغبطــ١خ  ي

 

 

 

 

 CoMnTaSi ٚ CoMnTaGeٌّشوج١ٓ ي رشىًاي ل١ُ طبلخ :  (IV.2)انجدول 
 

E f (Ry)  

-0.2418925 CoMnTaSi 

-0.21370725 CoMnTaGe 

 

 

 . ثذلاٌخ اٌؾغCoMnTaSiٚ   CoMnTaGeُرغ١شاد اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍّشوج١ٓ   (IV.2) :انشكم

B' B A  

4.43    164.26        5.96       CoMnTaGe(FM)   

3.48          194.90       5.95        CoMnTaGe(PM)       

5.14       244.25          5.88        CoMnTaSi(FM)        

5.60          237.46       5.87        CoMnTaSi(PM)        

5.25       140.5         6.067      CoMnCrSb(FM)[73]         
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IV. 3 .انخصائص الانكترووية: 

فٟ ٘زا اٌغضء عٕمَٛ ثؼشض ِٕٚبلشخ  ػصبثبد اٌطبلخ ٚ وضبفخ اٌؾبلاد اٌى١ٍخ ٌٍّشوجبد 

اٌغبثمخ، ِغ رؾذ٠ذ اٌطج١ؼخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٙزٖ اٌّٛاد ، ٚ ٌذساعخ اٌطج١ؼخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌٙزٖ اٌّشوجبد 

عٕمَٛ ثزؾذ٠ذ ِغبّ٘خ وً ِٓ اٌّذاساد الاٌىزش١ٔٚخ ٌٍزساد اٌّشىٍخ ٌٙزٖ اٌّشوجبد فٟ اٌّغبي 

 .eV 4.0 إٌٝ 4.0-اٌطبلٛٞ اٌّؾصٛس ث١ٓ  

  رؾصـٍٕب FP-LAPW         ثبعزخذاَ طش٠مخ الأِٛاط اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١ب ٚاٌىّْٛ اٌىبًِ

 ٚ CoMnTaSiٌّشوج١ٓ ياٌزٕبظش فٟ ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ الأٌٚٝ  فٟ إٌمبط ػب١ٌخ ػٍٝ ػصبثبد اٌطبلخ

CoMnTaGeٟفٟ رمش٠ج  GGA ٚ GGA+U  اٌّؼشفخ فٟ فضبء اٌشجىخ اٌّؼىٛعخ ٚ ا١ٌّّضح

   : (IV .3)انشكم ثٕمبط ػب١ٌخ اٌزٕبظش ِٛضؾخ فٟ 

 

 ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ الأٌٚٝ ِشفمخ ثٕمبط ػب١ٌخ اٌزٕبظش: (IV .3)انشكم 
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65 

 

 IV. 3 .1 . عصابات انطاقة: 

رّضً ِٕؾ١ٕبد رشزذ الاٌىزشٚٔبد فٟ اٌجٍٛسح ٚ رذػٝ أ٠ضب ث١ٕخ  En(K)ِغّٛع إٌّؾ١ٕبد 

ٚاٌزٟ رّضً وً ؽبلاد اٌطبلخ اٌّزبؽخ ٌلاٌىزشٚٔبد، فّٓ خلاي ِلأ اٌؾبلاد . ػصبثخ اٌطبلخ

ػٍٝ ػىظ )شبغشح(ؽبلاد ػصبثخ إٌمً ١ٌغذ ٍِّٛءح : ثبٌىزشٚٔبد اٌجٍٛسح ػٕذ اٌصفش اٌّطٍك ٔغذ

إرْ ػصبثبد اٌطبلخ رؼطٟ اٌطبلبد اٌّّىٕخ .ػصبثخ اٌزىبفؤ اٌزٟ رىْٛ ٍِّٛءح ثبلاٌىزشٚٔبد 

 ٚ رّضً فٟ اٌفضبء اٌؼىغٟ ٌٚىٓ ٌٍزجغ١ظ ٠زُ اٌزؼبًِ فمظ ِغ Kٌلاٌىزشٚٔبد وزبثغ ٌشؼبع اٌّٛعخ

 .اٌّزغٙبد راد اٌزٕبظش اٌؼبٌٟ فٟ ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ الأٌٚٝ

ٚعذٔب أْ اٌّشوج١ٓ اٌغبثم١ٓ ّ٘ب ِشوج١ٓ ِؼذ ١١ٔٓ ثبٌٕغجخ ٌـغج١ٓ أػٍٝ ٚٔصفب ٔبلً ثبٌٕغجخ 

  (CBM)، ِٓ اٌٛاضؼ أْ إٌٙب٠خ اٌؾذ٠خ اٌصغشٜ ٌؼصبثزٟ إٌمً(IV .4) انشكم ٌغج١ٓ أعفً

 ثبٌٕغجخ ٌـغج١ٓ  (W K) ػٍٝ طٛي اٌّزغٗ (VBM)ِفصٌٛخ ػٓ إٌٙب٠خ اٌىجشٜ ٌؼصبثزٟ اٌزىبفؤ

إضبفخ إٌٝ رٌه، ٚعذٔب أْ . أػٍٝ ، وّب لاؽظٕب أْ ث١ٕخ ػصبثخ اٌطبلخ ٌٍّشوج١ٓ رمش٠جب ِزشبثٙخ

 .EF ػصبثخ اٌزىبفؤ ٌٍّشوج١ٓ رمطغ ِغزٜٛ فبسِٟ

 إٌٝ أدٜ EF سِٟاف ِغزٜٛؽٛي    Eg (gap)فغٛح اٌطبلخ ٔبٚعذأِب ثبٌٕغجخ ٌغج١ٓ أعفً 

، ِٕٚٗ اٌّشوج١ٓ ٠غٍىبْ عٍٛن ٔصف ِؼذْ فٟ اٌؾبٌخ EF سِٟاف ِغزٜٛ ٔذ ع٪100 اعزمطبة عج١ٕٟ

 CoMnTaSiٌٍّشوج١ٓ   Eg (gap) ل١ّخ اٌفغٛح إٌّّٛػخ. (equilibrium state)الأعبع١خ 

ٚCoMnTaGeٞٚرغب ( Eg↓= 0.34eVٚ  Eg↓= 0.39eV )رؾصٍٕب ػٍٝ ٔزبئظ .  ػٍٝ اٌزشر١ت
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،  ِغ روش أٔٗ ؽزٝ ا١ٌَٛ ٌُ رضجذ أٞ  ٚ٘زا ِب ٠ضّٓ ٔزبئغٕبGGA+U  ِّبصٍخ أصٕبء ؽغبثٕب ثزمش٠ت

 .دساعخ ٔظش٠خ أٚ رغش٠ج١خ ٌٍخصبئص الاٌىزش١ٔٚخ ٌٙزٖ اٌّشوجبد

 ث١ٕخ ػصبثبد اٌطبلخ  ٌغج١ٓ أػٍٝ ٚعج١ٓ  ( ب-IV.4)ٚ ( أ-IV.4)انشكلان    ٠ٛضؼ 

ؽ١ش ِغزٛٞ  GGA ٚ  GGA+U  فٟ رمش٠جٟ CoMnTaSiٚ   CoMnTaGeأعفً ٌٍّشوج١ٓ  

 .  eV 0.0فبسِٟ ِٛعٛد ػٕذ 
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 CoMnTaSiٚ   CoMnTaGeٌٍّشوج١ٓ  ػصبثخ اٌطبلخ : (أ-IV.4 )انشكم

 GGA  فٟ رمش٠ت
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  فٟ رمش٠تCoMnTaSiٚ   CoMnTaGeٌٍّشوج١ٓ  ػصبثخ اٌطبلخ :(ب-IV.4 )انشكم

GGA+U 
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3.IV..2 كثافة انحالات انكهية و انجزئية : 

   CoMnTaSiٚ ٌٍّشوج١ٓ   (TDOS)ٚاٌغضئ١خ (DOS) رُ ؽغبة وضبفخ اٌؾبلاد اٌى١ٍخ 

CoMnTaGeفٟ رمش٠ت GGA+U ثطش٠ـمــــخ (Tetrahedron)  ؽـ١ش اعزخذِٕب ػذد ِٓ إٌمبط

 (.ٔمطخ ٌىً ِشوت 56 )اٌخبصخ 

  CoMnTaSiٚ وضبفخ اٌؾبلاد اٌى١ٍخ ٚاٌغضئ١خ ٌٍّشوج١ٓ  IV)، (6.IV.5انشكهيه ٠ج١ٓ 

CoMnTaGeفٟ رمش٠ت  GGA+U  .انشكم (5.IV)٠ّضً ِغبّ٘خ اٌّغز٠ٛبد اٌزس٠خ، d 3ٚ  5d 

ٚs ٍٝفٟ اٌجٕبء الاٌىزشٟٚٔ ٌٍّشوج١ٓ↓ٚ عج١ٓ أعفً↑فٟ ؽبٌزٟ عٙزٟ  عج١ٓ أػ CoMnTaSi ٚ 

CoMnTaGeْؽ١ش اٌّغز٠ٛب، d 3 ٚ  5d ٠ٕمغّب إٌٝ ِغز٠ٛبْ رس٠بْ ّ٘بeg ٚ t2g ًرٌه ٌى ٚ 

رسرٟ  ٌىً ِٓ s ٚ اٌّغزٛٞ Ta ٚ اٌزبٔزبي Mn ٚ إٌّغٕبص Coاٌىٛثبٌذ : رساد اٌّؼبدْ الأزمب١ٌخ

ػِّٛب اٌّشوج١ٓ ٌّٙب ٔفظ اٌشىً اٌؼبَ ٌىضبفخ اٌؾبلاد اٌى١ٍخ ٚ .  Geأٚ اٌغش١َِٕٛ Siاٌغ١ٍ١غ١َٛ 

 ، ٠ؼٛد EF إٌٝ ِغزٜٛ فبسِٟ 4-  ،أٞ اٌّغبي اٌطبلٟ ِٓ VBاٌغضئ١خ، ثٛعٛد ػصبثخ رىبفؤ ٚؽ١ذح 

 Si-s ِغ اٌّغزٛٞ اٌزسٞ Mn-t2g ٚ  Co-t2g  رشىً ٘زٖ اٌؼصبثخ إٌٝ اٌزؾبَ اٌّغز١٠ٛٓ اٌزس١٠ٓ

-Co-t2g ٚ  Mn  اٌّغز١٠ٛٓ اٌزس٠ٓ١٠ظٙش ع١ٍب أْ ِغبّ٘خ EF ؽٛي ِغزٜٛ فبسِٟ  . Siٌٍؼٕصش

t2g ٓ٠ىْٛ وج١ش ِمبسٔخ ِغ اٌّغز١٠ٛ Mn-egٚ  Ta-t2g اٌٍزاْ رىْٛ ِغبّ٘زّٙب عضئ١خ ، أِب 

رىْٛ وضبفخ ↓ ،أِب ثبٌٕغجخ ٌغج١ٓ↑)عج١ٓ(فزىْٛ ِغبّ٘زّٙب شجٗ ِٕؼذِخ  Co-egٚ  Ta-eg اٌّغز١٠ٛٓ 

 إٌٝ  Mn-t2g ثغجت أزمبي الاٌىزشٚٔبد ِٓ اٌّغزٛٞ اٌزسٞ EFاٌؾبلاد ِٕؼذِخ ؽٛي ِغزٜٛ فبسِٟ 

 EFِٓ ِغزٜٛ فبسِٟ . ٚ٘زا ِب ٠ضجذ أْ اٌّشوج١ٓ ٌّٙب صفخ ٔصف ِؼذْ . Ta-eg اٌّغزٛٞ اٌزسٞ 
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رىْٛ وج١شح ٚ Mn-t2g ٚ  Ta-t2g ٔلاؽع ِغبّ٘خ اٌّغز١٠ٛٓ CBإٌٝ ثبلٟ اٌّغبي أٞ ػصبثخ إٌمً 

 لاؽظٕب ِغبّ٘خ اٌّغز٠ٛبد ↓ أِب ثبٌٕغجخ ٌغج١ٓ↑)عج١ٓ(ثبلٟ اٌّغز٠ٛبد رىْٛ ِغبّ٘زٙب شجٗ ِٕؼذِخ 

Mn-t2gٚ  Co-t2g ٚ Ta-t2g ْوج١شح ٚ ثبلٟ اٌّغز٠ٛبد رىْٛ ِغبّ٘زٙب ضؼ١فخ  ، وّب لا ؽظٕب أ

 .CB رىْٛ وج١شح فٟ ػصبثخ إٌمً Taٔغجخ ِغبّ٘خ اٌّغز٠ٛبد اٌزس٠خ ٌٍؼٕصش 

 

 

 CoMnTaSiٚ   CoMnTaGeاٌى١ٍخ ٌٍّشوج١ٓ   وضبفخ اٌؾبلاد : (IV.5)انشكم 

 .   GGA+U فٟ رمش٠ت
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 CoMnTaSiٚ   CoMnTaGeاٌغضئ١خ ٌٍّشوج١ٓ  وضبفخ اٌؾبلاد  : (IV.6)انشكم 

 .  GGA+U فٟ رمش٠ت
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 IV.4. انخصائص انمغىاطيسية : 

ؽ١ش رُ  ؽغبة اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ اٌىٍٟ , ) FM (       فٟ ػٍّٕب ٘زا رُ دساعخ اٌؾبٌخ اٌّغٕبط١غ١خ

mtotal   ٓاٌغضئٟ ٌٍّشوج١ ٚCoMnTaSiٚ   CoMnTaGe َفٟ ؽبٌخ داٌخ اٌّٛعخ إٌغج١خ ثبعزخذا ،

  . (IV.3)انجدول  اٌّج١ٕخ فٟ GGA ٚGGA+U وً ِٓ  اٌزمش٠ج١ٓ 

 .CoMnTa(Si, Ge)ل١ُ اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ اٌىٍٟ ٚ اٌغضئٟ ٌّشوجٟ ٘غٍش : ( IV.3)انجدول 

 

لاؽظٕب أْ ل١ّخ  اٌؼضَ اٌّغٕبطـ١غٟ اٌىـٍٟ ٌُ رزغ١ش ثبٌٕغجخ ٌٍّشوج١ٓ ( IV.3)انجدول        ِٓ خلاي 

   CoMnTa(Si, Ge) ٓفـٟ اٌزمش٠ج١ GGA ٚGGA+U . 

 =CoMnTaSiٚ   CoMnTaGe ٛ٘1.00µβ mtotٚعذٔب إْ اٌؼضَ اٌىٍٟ اٌّغٕبط١غٟ ٌٍّشوج١ٓ 

 ٚ اٌّىزٛثخ ػٍٝ اٌشىً  ”rule of 24“ثب١ٌٚٓ - فٙزٖ اٌم١ّخ ِٛافمخ ٌٍمبػذح إٌظش٠خ ٌغلارش

mtot = (Nv − 24)[81]  ثؾ١ش ،Nvٚ٘زا ٠ج١ٓ ) إٌىزش25ْٚ ( ٘ٛ ِغّٛع ػذد اٌىزشٚٔبد اٌزىبفؤ ، 

أطلالب ِٓ اٌغذٚي لاؽظٕب ِغبّ٘خ وج١شح .  ّ٘ب ٔصفب ِؼذْCoMnTa(Si, Ge)أ٠ضب أْ اٌّشوج١ٓ 

 ، فٟ ؽ١ٓ ٔغذ أْ ِغبّ٘خ Mn ٚ إٌّغٕبص Coٌٍؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد اٌؼٕبصش الأزمب١ٌخ اٌىٛثبٌذ

 لاؽظٕب أْ Taاٌزبٔزبي ثبٌٕغجخ ٌزساد ػٕصش .  ِؼذِٚخ Si ٚ Ge اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌٍؼٕصش٠ٓ 

mtotal mGe/Si/Sb Interstitial mTa/Cr mMn mCo method  

1.00 0.004 -0.028 -0.016 0.364 0.703 GGA CoMnTaGe    

1.00 0.002 -0.032 -0.016 0.362 0.704 GGA+U  

1.00 -0.002 -0.048 -0.060 0.532 0.615 GGA CoMnTaSi  

1.00 -0.003 -0.050 -0.060 0.521 0.620 GGA+U  

3.00 0.02 −0.069 −1.29 3.17 1.14 GGA CoMnCrSb [80]         
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 CoMnTaGe ٌٍّشوت - CoMnTaSiٚ 0.016ٌٍّشوت  - µβ 0.06ػضِٗ اٌّغٕبط١غٟ ٠غبٚٞ 

.   فّغبّ٘خ ٘زٖ اٌزساد فٟ اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ اٌىٍٟ ضؼ١فخ عذاGGA ٚGGA+U فٟ اٌزمش٠ج١ٓ 

دساعزٕب . اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ اٌىٍٟ  ِزغ١ش ٌىٓ لا٠ؤصش فTaٟإضبفخ ٌزٌه فبٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد 

 فٟ ٔفظ اٌّغبي اٌزٞ ؽذدٖ أصدٚلبْ ٚ ِؼبٖٚٔٛ Coث١ٕذ أْ اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد اٌىٛثبٌذ 

[82 ]µβ0.62  ٌٝإµβ0.7 ْؽ١ش دسط أصدٚلبْ ٚ ِؼبٖٚٔٛ اٌج١ٕخ الاٌىزش١ٔٚخ لأٔصبف اٌّؼبد ، 

CoFeTiSi  ٚ CoCrVAsٚ CoMnTiAs ٚٚعذٚا أْ اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد اٌىٛثبٌذ Co 

 ٌٍّشوج١ٓ Mnوّب ٚعذٔب أْ اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد إٌّغٕبص .  µβ 0.72إٌٝ  ٠µβ 0.58زشاٚػ ث١ٓ 

، وّضبي CoMnTaSiٚ   CoMnTaGe ِخزٍف ٚ٘زا ٔز١غخ لاخزلاف رٛصع اٌزساد فٟ اٌّشوج١ٓ 

، µβ 0.77[ -82] ٠غبٚٞ  CoMnCrSi ٌٍّشوت Mnػٍٝ رٌه اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد إٌّغٕبص 

 µβ 3.17 ٠غبٚٞ CoMnCrSb ٔصف ِؼذٟٔ  ٌٍّشوتMnث١ّٕب اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد إٌّغٕبص 

[80.] 

 ، ؽ١ش لاؽظٕب أْ (a(Å))٠ّضً رغ١شاد اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ثذلاٌخ صبثذ اٌشجىخ )IV).7انشكم

 ، أِب فٟ اٌّغبي Å6.20 إٌٝ 5.76 فٟ اٌّغبي  =1.00µβ mtotاٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ اٌىٍٟ ٠غبٚٞ 

أ٠ضب ٚعذٔب أْ أْ اٌؼضَ .  فبْ اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٠ىْٛ ألً ِٓ اٌٛاؽذÅ 5.7 إ5.5ٌٝاٌّؾصٛس ث١ٓ  

  اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ، فٟ ؽ١ٓ ٔغذ(a(Å)) ٠زضا٠ذ ثزضا٠ذ صبثذ اٌشجىخCoاٌّغٕبط١غٟ ٌزساد اٌىٛثبٌذ 

 ٌٍّشوج١ٓ ٠زضا٠ذ Mnاٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ٌزساد إٌّغٕبص أِب . ٠زٕبلصTaاٌزبٔزبي ٌزساد ػٕصش 
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 ث١ٓ رساد اٌؼٕبصش )اٌزٙغ١ٓ (ٚ٘زا ثغجت ٔمص الاٌزؾبَ. (a(Å)) رضا٠ذ صبثذ اٌشجىخرذس٠غ١ب ِغ

 [.83]الأزمب١ٌخ

 

   CoMnTa(Si, Ge)  ٌٍّشوج١ٓ(a)٠ّضً رغ١ش اٌؼضَ اٌّغٕبط١غٟ ثذلاٌخ صبثذ اٌشجىخ )IV).7انشكم

 

 

 

  ٌٍّشوج١ٓ(a(Å))٠ّضً رغ١ش وضبفخ اٌؾبلاد اٌى١ٍخ ثذلاٌخ صبثذ اٌشجىخ اٌزٞ )IV).8 انشكمفٟ

CoMnTaSiٚ   CoMnTaGe لاؽظٕب أْ ٌٍّشوج١ٓ طج١ؼخ ٔصف ِؼذْ أٞ ٚعٛد فغٛح طبلخ

إضبفخ إٌٝ رٌه ٚعذٔب أْ فغٛح اٌطبلخ .  (a(Å))ٌضبثذ اٌشجىخ Å 5.76ٌغج١ٓ أعفً فٛق اٌم١ّخ 

 ٚ٘زا ٠ّىٓ أْ ٠فُٙ ثغٌٙٛخ أٔطلالب ِٓ عٍٛن اٌىزشٚٔبد اٌغٛٞ . (a(Å))رزٕبلص ثض٠بدح صبثذ اٌشجىخ

 P ٌَٛزسرٟ اٌغ١ٍ١غ١Siَٛٚاٌغشِب١ٔ Ge  .ؽ١ش ػٕذِب ٔمَٛ ثؼ١ٍّخ ضغظ ٠زٕبلص صبثذ اٌشجىخa(Å) 

 ٌزساد اٌّؼبدْ ٠dؾذس ٌُٙ رمٍص، لاْ اٌىزشٚٔبد اٌغٛٞ  Siٚ   Geٌزسرٟ P  ٚاٌىزشٚٔبد اٌغٛٞ 
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٘زا اٌزمٍص ٠ؤدٞ إٌٝ أزمبي .  (are already well localized)الأزمب١ٌخ ِزّٛضؼخ ثشىً ع١ذ

.  ٌزساد اٌّؼبدْ الأزمب١ٌخd إٌٝ ِغز٠ٛبد طبلخ ػ١ٍب إرا ِب لٛسٔذ ثبٌؾبلاد Si-pٚ Ge-pاٌؾبلاد 

 إٌٝ ِغز٠ٛبد طبلخ ػ١ٍب ٚثبٌزبٌٟ صادد فغٛح  EF ٚ٘زا ِب أدٜ إٌٝ أزمبي ِغزٛٞ فبسِٟ

 Eg [83 .] (gap)اٌطبلخ

  

 

 

 

  ٌٍّشوج١ٓ(a(Å)) ٠ّضً رغ١ش وضبفخ اٌؾبلاد اٌى١ٍخ ثذلاٌخ صبثذ اٌشجىخ )IV).8 انشكم

CoMnTaSiٚ   CoMnTaGe 
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  عامة خلاصة

ٕسيش ٍشمثٜ فٜ ٕزا اىؼَو قَْا تذساسح اىخصائص اىثْٞ٘ٝح ٗالاىنرشّٗٞح ٗ اىَغْاطٞسٞح ه

CoMnTaSiٗ   CoMnTaGe ٍَُ٘ؼرَذِٝ ػيٚ  طشٝقح الاٍ٘اج اىَسر٘ٝح اىَرضاٝذج خطٞاً ٗاىن 

ٗرىل فٜ مو ٍِ اىرقشٝثِٞ  فٜ الإطاس اىؼاً ىْظشٝح داىٞح اىنثافح  wien2kاىناٍو، اىَذٍدح فٜ تشّاٍح 

(GGA)  ٗGGA+U  .

:  اىْرائح اىَثذئٞح ىؼَيْا ٕزا ٍثْٞح مَا ٝيٜ

 َٕا ٍشمثا ّصف ٍؼذُ فٞشٗ CoMnTaSiٗ   CoMnTaGeٕسيش اىشتاػٞح ٍشمثٜ تاىْسثح ه- 

 َٝراصاُ تثْٞح µB1.00 ىَٖا ػضً ٍغْاطٞسٜ  (Half-metallic ferromagnets (HMFs))ٍٛغْاطٞس

صٞغرَٖا اىنَٞٞائٞح ٍِ  .  F-43m ٗ صٍشج ذْاظش فضائٞح ٍِ ّ٘عLiMgPdSn-typeتي٘سٝح ٍِ اىشنو 

.   sp ٍِ ػْاصش اىَدَ٘ػح  Zٍِ اىَؼادُ الاّرقاىٞح أٍاX، X'ٗY، حٞثYZ('XX)اىشنو 

 ٗ CoMnTaSiىيَشمثِٞ  )Å a(ٍؼظـٌ اىْرائــح اىَرحصو ػيٖٞا ىثـاتد اىشثنح اىثيــ٘سٝح 

CoMnTaGe ىحاىرِٞ اىفٞشٍٗغْاطٞسٞح تاىْسثح ه ماّد ٍرقاستح(FM) ٗاىثاساٍغْاطٞسٞح (PM)  ٌمَا ذ ،

 Bٗٗخذ أُ ٍؼاٍو الاّضـغـاطٞح  'B ٗاىَشرقح الأٗىٚ ىَؼـاٍو الاّضـغاطٞح Bذحذٝذ ٍؼاٍو الاّضـغـاطٞح 

  ىَشمةا ٕٗزا ٝؼْٜ أُ  CoMnTaGe ىيَشمةB ٍؼاٍو الاّضـغـاطٞح أمثش ٍِ CoMnTaSi ىيَشمة

CoMnTaSi ىَشمة أمثش صلاتح ٍِ ا CoMnTaGe . ٗإضافح إىٚ رىل، لاحظْا أُ اىط٘س اىفٞش

 ٗٗخذّا أُ  ذشنواهقٌٞ طاقح ذٌ حساب ، مَا ٍغْاطٞسٜ أمثش اسرقشاسا ٍِ اىط٘س اىثاسا ٍغْاطٞسٜ

طاقح ذشنو ٍشمة ج قٌٞطاق٘ٝا، مَا لاحظْا أُ  اٍُسرقش CoMnTaZ(Z=Si, Ge) ٍِٝشمةاه
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CoMnTaSi  ٜٕذيل اىَحس٘تح ىَشمة اقو ٍِ CoMnTaGe ٍَُا ٝشٞش إىٚ أ ، CoMnTaSi  

ّٗظشا ىغٞاب اىقٌٞ اىردشٝثٞح ٗ اىحساتاخ اىْظشٝح ىيَشمثِٞ فاُ ٕزٓ . CoMnTaGe  ٍِأمثش اسرقشاسا

. اىْرائح تَثاتح ٍشخغ ىيذساسح

 ٝسيناُ سي٘ك ّصف CoMnTaSiٗ   CoMnTaGe أٍا اىخصائص الاىنرشّٗٞح ف٘خذّا أُ اىَشمثِٞ - 

ىيَشمثِٞ   Eg (gap)  ٗقَٞح فد٘ج اىطاقح (equilibrium state)ٍؼذُ فٜ اىحاىح الأساسٞح 

CoMnTaSiٗ   CoMnTaGeٛٗذسا  ( Eg ↓= 0.34eVٗ  0.39eV )ذحصيْا ػيٚ .  ػيٚ اىرشذٞة

.  ٕٗزا ٍا ٝثَِ ّرائدْاGGA+U  ّرائح ٍَاثيح أثْاء حساتْا ترقشٝة

مثافح اىحالاخ اىنيٞح ىيَشمــثِٞ اىساتقِٞ ػٍَ٘ا ىَٖا ّفس اىشنو اىؼاً ىنثافح اىحالاخ اىنيٞح ٗ اىدضئٞح، - 

  ٗ Mn-t2g   ، ٝؼ٘د ذشنـو ٕـزٓ اىؼصاتـح إىٚ اىرحاً اىَسرِ٘ٝٞ اىزسVBِٞٝت٘خ٘د ػصاتح ذنافؤ ٗحٞذج 

Co-t2g ٍٛغ اىَسر٘ٛ اىزس  Si-s ىيؼْصشSi.   ٍٜح٘ه ٍسر٘ٙ فاس EFِٞذنُ٘ مثافح ↓ تاىْسثح ىسث

 إىٚ  Mn-t2g تسثة اّرقاه الاىنرشّٗاخ ٍِ اىَسر٘ٛ اىزسٛ EFاىحالاخ ٍْؼذٍح ح٘ه ٍسر٘ٙ فاسٍٜ 

 إىٚ EFٍِ ٍسر٘ٙ فاسٍٜ . ٕٗزا ٍا ٝثثد أُ اىَشمثِٞ ىَٖا صفح ّصف ٍؼذُ . Ta-eg اىَسر٘ٛ اىزسٛ 

ذنُ٘ مثٞشج ٗ تاقٜ Mn-t2g ٗ  Ta-t2g ّلاحع ٍسإَح اىَسرِ٘ٝٞ CBتاقٜ اىَداه أٛ ػصاتح اىْقو 

 Mn-t2g لاحظْا ٍسإَح اىَسر٘ٝاخ ↓ أٍا تاىْسثح ىسثِٞ↑)سثِٞ(اىَسر٘ٝاخ ذنُ٘ ٍسإَرٖا شثٔ ٍْؼذٍح 

ٗ Co-t2g ٗ Ta-t2g مثٞشج ٗ تاقٜ اىَسر٘ٝاخ ذنُ٘ ٍسإَرٖا ضؼٞفح  ، مَا لا حظْا أُ ّسثح ٍسإَح

 .CB ذنُ٘ ٍشذفؼح فٜ ػصاتح اىْقو Taاىَسر٘ٝاخ اىزسٝح ىيؼْصش 
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 اىدضئٜ ىيَشمثِٞ  ٗ     تاىْسثح  ىيخصائص اىَغْاطٞسٞح، ذٌ ذحذٝذ اىؼضً اىَغْاطٞسٜ اىنيٜ

CoMnTaSiٗ  CoMnTaGe ِٞفـٜ اىرقشٝث  GGA ٗGGA+U.  ٜٗخذّا إُ اىؼضً اىنيٜ اىَغْاطٞس

 فاُ (U) أٛ أّـٔ ػْذ ذطثٞق حـذ ٕٞثـاسد =CoMnTaSiٗ   CoMnTaGe ٕ٘ 1.00µβ mtotىيَشمثِٞ 

 إضافح إىٚ رىل، ٗخذّا أُ ٕزٓ اىقَٞح ٍ٘افقح ىيقاػذج اىْظشٝح .قَٞح اىؼضً اىَغْاطـٞسٜ اىنـيٜ ىٌ ذرغٞش 

.  َٕا ّصفا ٍؼذُCoMnTa(Si, Ge)تاٗىِٞ ٕٗزا ٍا ٝثِٞ أٝضا أُ اىَشمثِٞ - ىسلاذش

 أُ ٝسرؼَلا فٜ ذطثٞقاخ ٍداه CoMnTa(Si, Ge) ٍِ خلاه ّرائح حساتاذْا َٝنِ ىيَشمثِٞ اىدذٝذِٝ

. (spintronics/magnetoelectronics)اىسثِٞ الاىنرشّٜٗ ٗالاىنرشّٗٞاخ اىَغْاطٞسٞح 
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Abstract 

       In this work, we have studied the structural, electronic and magnetic properties of 

Heusler compounds Cu2GdIn, Ag2GdIn and Au2GdIn. The aim of this project is the 

investigation of  physical properties  such as the equilibrium lattice parameter, bulk modulus, 

and its pressure derivative of bulk modulus, density of state, band structure and  the magnetic 

moment. We have used the FP-LAPW method based on DFT. Exchange-correlation effects 

are treated using the generalized gradient approximations GGA and GGA+ U. The GGA 

calculation shows the CoMnTaSi and CoMnTaGe compounds at its equilibrium lattice 

constant are HM ferromagnet with an indirect band gap  X of 0.34 eV and 0.39eV. The 

CoMnTaZ (Z=Si, Ge) compounds have an integer total magnetic moment of 1.00 µB, 

satisfying the Slater-Pauling rule mtot = (Nv − 24). The similar results are also obtained by 

GGA+U calculation. Therefore, these new materials are good candidates for potential 

applications in spintronic. 

.  

Résumé 

Dans ce travail, nous avons  présenté une étude théorique sur les propriétés 

structurales, électronique et magnétique des composés Heusler CoMnTaSi et CoMnTaGe. Le 

but du travail est l’investigation des paramètres  physiques tels que Les valeurs du paramètre 

de réseau à l’équilibre, la densité d’état, la structure de bande électronique et le moment 

magnetique. La méthode de calcul utilisée c’est FP-LAPW qui est incorporée dans le code 

WIEN2K dans le cadre général de la théorie  de la fonctionnelle de la densité (DFT). Les 

résultats obtenus pour l'approximation (GGA) de CoMnTaSi et CoMnTaGe montre que les 

composés CoMnTaSi et CoMnTaGe à paramètre de réseau à l’équilibre sont demi-métallique 

ferromagnétique avec un bande indirect de 0,34 eV et 0,39eV. Les composés CoMnTa(Si, Ge) 

ont un moment magnétique total 1,00µB, satisfaisant la règle de Slater-Pauling mtot = (Nv-24). 



  

Les résultats similaires sont également obtenus par le calcul GGA+U. Par conséquent, ces 

nouveaux matériaux sont de bons candidats pour des applications potentielles en spintronic. 

 ملخص

 اىمغىاطٍسٍت اىخصائصالاىنخشووٍت و, فً هزا اىعمو قمىا بذساست وظشٌت ىيخصائص اىبىٍىٌت

مثو ثابج   مه أخو اىخحقق مه اىخصائص اىفٍضٌائٍتCoMnTaGe   وCoMnTaSiىمشمبً هسيش 

اىطشٌقت اىمسخخذمت هً طشٌقت . و اىعضً اىمغىاطٍسًاىخىاصن، مثافت اىحالاث، بىٍت عصاباث اىطاقت 

 و رىل فً إطاس WIEN2K الأمىاج اىمسخىٌت اىمخضاٌذة خطٍا واىنمىن اىنامو اىمذمدت فً بشوامح 

 ٌسينان CoMnTaGe   وCoMnTaSi وخذوا أن اىمشمبٍه GGA فً حقشٌب. وظشٌت داىٍت اىنثافت

  وقٍمت فدىة اىطاقت (equilibrium state)سيىك وصف معذن فٍشومغىاطٍسً فً اىحاىت الأساسٍت 

(gap)   ىيمشمبٍهCoMnTaSiو   CoMnTaGeحساوي  ( Eg ↓= 0.34eV0.39  وeV ) عيى 

وخذوا إن اىعضً اىنيً اىمغىاطٍسً  GGA+U . ححصيىا عيى وخائح مماثيت أثىاء حسابىا بخقشٌب. اىخشحٍب

 فهزي اىقٍمت مىافقت ىيقاعذة اىىظشٌت =1.00µβ mtotهى CoMnTaGe   وCoMnTaSiىيمشمبٍه 

ىزىل، مه خلاه وخائح . mtot = (Nv − 24) و اىمنخىبت عيى اىشنو  ”rule of 24“باوىٍه - ىسلاحش

 أن ٌسخعملا فً حطبٍقاث مداه اىسبٍه CoMnTa(Si, Ge) حساباحىا ٌمنه ىيمشمبٍه اىدذٌذٌه

 .الاىنخشووً

 


