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خــخ عبيــيمذي  
 

1 
 

 رِج٢ عذ٣ذح ٓٞاد ػ٠ِ ُِؼضٞس ُجبؽض٤ُٖذٟ ا ٓزضا٣ذح أ٤ٔٛخ راد ُِٔٞاد اُل٤ض٣بئ٤خ اُخقبئـ أفجؾذ

 ٓغبٍ ك٢ ٖق٘بػ٤٤اُ ٖٔزخقق٤خبفخ اُ، الإٗغب٤ٗخ ٝاُؾنبسح ُشاؽخثـ٤خ ا اُزٌُ٘ٞٞع٢ ِزط٣ٞشُ اُؾبعخ

 اُذه٤وخ الإٌُزش٤ٗٝبد ٓغبلاد ٖٓ اُؼذ٣ذ ك٢ رُي ثشص هذٝ ، أُزوذٓخ ُِزو٤٘بد ٝاُؾذ٣ضخ اُشخ٤قخ أُٞاد

 ٗبؽ٤خ ٖٝٓ زق٤٘غاُ ك٢ اُزؾٌْ ٗبؽ٤خ ٖٓ الأ٤ٔٛخ، ثبُؾ أٓش أُٞاد ُخقبئـ اُغ٤ذح أُؼشكخإ  .ٝاُ٘ب٣ٞٗخ

 .ُلاٛزٔبّ ٓض٤شح خقبئـ راد عذ٣ذح ٓٞاد لاًزؾبف أخشٟ

 ُل٤ض٣بء سئ٤غ٢ رؼزجش ٛذف ٝ الإٌُزش٤ٗٝخ، ثج٤٘زٜب بــٝص٤و اسرجبهبو ــرشرج ُِٔٞاد اُل٤ض٣بئ٤خ اُخٞاؿ إ

 أُزؾقَ اُزغش٣ج٤خ اُ٘زبئظ رلغ٤ش ٝ ُلْٜ مشٝس١ ُِٔٞاد الإٌُزش٤ٗٝخ اُج٤٘خ ٓؼشكخ إ. اُقِجخ أُٞاد

 رطج٤نأ١ ٓبدح ك٢ أ١ اعزؼٔبٍ  هجَلأٗٚ ، ثؼذ رغش٣ج٤ب رخق٤قٜب ٣زْ ُْ اُز٢ ثخٞافٜب ُز٘جئا ٝ ،ػ٤ِٜب

 الاٌُزش٤ٗٝخ ،اُج٣ٞ٤٘خ اُخٞاؿ) ا٤ٌُٔبئ٤خ ٝ اُل٤ض٣بئ٤خ خٞافٜب ٓلائٔخ ٖٓ اُزؤًذ أٝلا ٣غت رٌُ٘ٞٞع٢،

 .أُشؿٞثخ اُزطج٤وبد ٓغ( اُخ...اُنٞئ٤خ ٝ ا٤ٌُٔب٤ٌ٤ٗخ

 هن٤خ أفجؾذ اُز٢ اُشه٤ٔخ، ثبُٔؾبًبح ٓزضا٣ذ ثؾٌَ ٜٓز٤ٖٔ اُل٤ض٣بئ٤ٕٞ أفجؼ  الأخ٤شح اُغ٘ٞاد ك٢

 ُِ٘ظبّ اُذه٤ن اُزؼش٣ق أُؾبًبح ػ٤ِٔبد رزطِت  اُؼ٤ِٔخ. أُٔبسعخ ٝ اُؼ٢ِٔ اُجؾش ؽ٤ش ٖٓ اعزشار٤غ٤خ

 اُؾبئغ ٖٓ أفجؼ ٝثبُزب٢ُ ،اُزغش٣ج٤خ ثبُ٘زبئظ اُز٘جئ أٝ/ ٝ ُزلغ٤شأٝ  ُِؾغبثبد اُقؾ٤ؼ أُبد١ ٝاُ٘ٔٞرط

 .ٝاُ٘ظش٣خ اُزغش٣ج٤خ ٔ٘بٛظاُ ٖٓ ثٌَ أُشرجو اُل٤ض٣بء ٓغبٍ رؾذد اُز٢" اُؼذد٣خ اُزغبسة" ػٖ اُزؾذس

ب اُغذ٣ذح اُؾغبة رو٤٘بد رغز٘ذ ًٓ  ا٤ُّٞ أفجؾذ اُز٢ ab-initio الأ٠ُٝ ُِٔجبدة ا٤ٌُٓٞٔخ أُؾبًبح ا٠ُ ػٔٞ

 رطج٤ن خلاٍ ٖٓ. رؼو٤ذًا الأًضش ُلأٗظٔخ ٝاُجقش٣خ الإٌُزش٤ٗٝخج٣ٞ٤٘خ، اُ اُخقبئـ ُؾغبة أعبع٤خ أداح

  اٌُضبكخ دا٤ُخ ٗظش٣خػ٠ِ اُز٢ رؼزٔذ  ،ر٤يالإٌُزشٝ عزب ٝ اٌُْ ٤ٌُٔب٤ٌٗب الأعبع٤خ اُوٞا٤ٖٗ ا٠ُ رغز٘ذ هشم

(DFT)، ٝ أُؾشص اُزوذّ ٓؼظْ ٣شعغ، ٝالإٌُزش٤ٗٝخ ٌُِضبكخ دا٤ُخ رٌٕٞ ٓب ُ٘ظبّ ا٤ٌُِخ اُطبهخ إٔ ٜبأعبع 

اُؾغبة: الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ك٢ هش٣وز٢  GGA ٝLDA بدروش٣ج ٗغبػ ا٠ُ أُغبٍ ٛزا ك٢

 .(PP-PW) الأٓٞاط أُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق ٝ (FP-LAPWٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ )

 ك٢ ًج٤شح أ٤ٔٛخ الأخ٤شح اُغ٘ٞاد ك٢ أصجزذ اُز٢ أُٞاد ٖٓ ٓغٔٞػخ ٢ٛ"Pérovskites" انجٍشفسكبٌذ

  اٌُٜشثبئ٤خ اُزؤص٤شاد ، اُؾشاس٣خ اٌُٜشثبء ٓضَ الإٌُزش٤ٗٝخ خقبئقٜب خلاٍ ٖٓ ٝخبفخ اُزٌُ٘ٞٞع٢ اُزوذّ
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 ٝكوًب خشآ ا٠ُ كغٌب٣ذث٤ش ٖٓ رخزِق اُخقبئـ ٛزٙ ...اُلبئن ٘وَٝاُ ،اُخط٤خ ٝؿ٤ش اُخط٤خ اُنٞئ٤خ

 .ُٜب ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٝاُزش٤ًت اُجِٞس١ ُِزش٤ًت

 ٖٓ 1938 ػبّ ك٢  Gustav Roseسٝص ؿٞعزبف اُغ٤ُٞٞع٢ هجَ ٖٓ كغٌب٣ذاُج٤ش ٓؼذٕ اًزؾبف رْ

 ٤ُق اٌُٞٗذ اُشٝع٢ أُؼبدٕ ػبُْ ٖٓ عٔٚا أخز .الأٝساٍ عجبٍ ٖٓ ػ٤ِٜب اُؾقٍٞ رْ اُز٢ اُؼ٤٘بد

 ٓقطِؼ ؽغض رْ ٝهذcomte Lev Aleksevich Von Pérovskite [1،2 ]كغٌب٣ذ ث٤ش كٕٞ أٌُغ٤ل٤زؼ

رْ ٝ ، CaTiO ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُؼبٓخ رٝ اُق٤ـخ اٌُبُغ٤ّٞر٤زبٗبد  أًغ٤ذ غ٠ٔأُ ذُِٕٔؼ أفلاً  كغٌب٣ذاُج٤ش

 ٝكوًب أُق٘لخ كغٌب٣ذاُج٤ش ٖٓ ٗٞػبٕ ٛ٘بى ػبّ ثؾٌَٝ،   ABOرٔذ٣ذ اُزغ٤ٔخ ُغ٤ٔغ أًبع٤ذ اُق٤ـخ 

 .A ٝ B أُٞهؼ٤ٖ ك٢ ُلاؽزلاٍ

 ٓضَ ذ ٌُِبر٤ٕٞ،ـــٝاؽ ٗٞع ٣ؾـِٜب اُز٢ A ٝ B أُٞاهغ لاٍــاؽز ْـــ٣ز ؽ٤ش ، اُجغ٤و كغٌب٣ذاُج٤ش .1

PbTiO  ، BaTiO  ، CaTiO . 

 الأهَ ػ٠ِ اص٤ٖ٘ َـهج ٖٓ اُٞهذ ٗلظ ك٢ B أٝ/ ٝ A ٓٞهؼ٢ اؽزلاٍ ٣زْ ؽ٤ش ،أُؼوذ ٣ذبٌغكاُج٤ش .2

 ُِزش٤ًجبد : ثبُ٘غجخ اُؾبٍ ٛٞ ًٔب ، أُخزِلخ اٌُبر٤ٞٗبد ٖٓ

 (Na   Bi   )TiO ، (Mg   Nb   ) O  ، (Ba1-xCax) (Ti1-yZry) O ...  

 ٣ٌٕٞ هذ ٞعــاُ٘ ٛزا ك٢ .ٓؼوذح أٝ ثغ٤طخ ث٤٘خ راد ٓشًجبد ػذح ٝ فِجخ ٓؾب٤ُلاً  اُلئخ ٛزٙ رزنٖٔ

 .ج٤٘خاُ داخَ ٤ٕٗٞالأ ك٢ رشر٤ت ٛ٘بى ٣ٌٕٞ لا أٝ

 ؽ٤ش  ABX خـاُؼبٓ اُق٤ـخ راد اُضلاص٤خ أُٞاد ٖٓ ٓؾذدح ٓغٔٞػخ ُزغ٤ٔخ ؽب٤ُبً عْ ث٤شكغٌب٣ذا ٣غزخذّ

 أٝ اُو٣ِٞخ الأسم٤خ أُؼبدٕ أٝ اُ٘بدسح اُزشة ٓضَ ٓ٘خلنخ ٝؽؾ٘خ ٗغج٤بً ًج٤ش ثؾغْ ًبر٤ٕٞ ا٠ُ A رؾ٤ش

ب فـ٤ش، ًبر٤ٕٞ ٢ٛ B أٓب اُو٣ِٞخ. أُؼبدٕ ًٓ  ػجبسح X ٣ٌٕٞ ٓب ٝؿبُجبً ، اٗزوب٢ُ ٓؼذٕ ػٖ ػجبسح ٝػٔٞ

 . ٝا٤ُٜذسٝع٤ٖ الأًغغ٤ٖ، اُٜبُٞع٤ٖ ٓضَ ثغ٤و أ٤ٕٗٞ ػٖ

 رٝ اُق٤ـخ رخط٤ط٢ ثؾٌَ ٜبٝفل ٣ٌٖٔ، ٝ اُزش٤ًج٤خ أُشٝٗخ ٖٓ ػب٤ُخ ثذسعخ اُج٤شكغٌب٣ذ ػبئِخ رزٔزغ

ABX اٌُبر٤ٕٞ ٣ؾٌَ ، ؽ٤ش A  ٝ ٕٞالأ٤ٗ X اُقل٤ٖ ػ٠ِ ٣ؾزَٔ ٌٓذعًب فلًب ع٣ٞخ AX  ٝ X    

 (1اُؾٌَ. ٗظشأ)
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  ABX ٌذبكهجٍشفسن انجٍُخ انجهٕسٌخ  :(1)انشكم

  :ػب٤ِٖٓ ػ٠ِ أعبع٢ ثؾٌَ كغ٤ٌز٤خاُج٤ش اُج٤٘خ اعزوشاس ٣ؼزٔذ

 :بالعلاقة [Goldschmidt[3  هُٞذؽ٤ٔذػشكٚ  : t انزسبيح عبيم -أ

  
       

          
                        أٝ                    

    

        
                                       1     

  .ُلأٗٞاع أٌُٞٗخ الأ٢ٗٞ٣ ٣ٔضَ ٗقق اُوطش    أ٤ٕٗٞ، ٝ -أُغبكخ ث٤ٖ ًبر٤ٕٞ      ٝ      :ؽ٤ش

 يلعب B و A الكاتيونات حجم أن المعروف من لأنه فسكايتالبير لمعظم بالنسبة للغاية مهم العامل هذا

 t اُزغبٓؼ ػبَٓ، التشوهات لوجود وأيضًا مستقرة غير أو مستقرة تكون حتى لشبكةفي ا أساسيًا دورًا

 ث٤٘خ كبٕ اُزغش٣ج٤خ اُ٘بؽ٤خ ٖٓ . A ،B ٝ X اٌُبر٤ٞٗبد ؽشًخ ٝؽش٣خ ٣ذبغٌُِج٤شك ا٤ٌُِخ وذسحاُ ٣ؾذد

 A أُٞاهغ ك٢ اُجذائَ ٖٓ ٝاعؼخ ثٔغٔٞػخ ٣غٔؼ ٓٔب t > 1.06 > 0.75 ك٢ أُغبٍ ٓغزوشح ٣ذبكغٌاُج٤ش

ٝ B ، ٣ٌٔ٘٘ب  اُزغبٓؼ ػبَٓ ه٤ٔخ ػ٠ِ اػزٔبدًا ،ٛزٙ اُج٤٘خ ٖٓ أُشًجبد ٖٓ ًج٤ش ػذد ٝعٞد ٝثبُزب٢ُ 

 :اُزب٢ُ اُغذٍٝ ك٢ ٔغٔؼخث٠٘ ثِٞس٣خ اُ ػذح ث٤ٖ اُز٤٤ٔض

 

   

t > 1.06 

 اُغذاع٢

0.75< t <1.06 

 اُج٤شكغٌب٣ذ

 

 

0.75 t < 

 ا٤ُ٘ٔذ

0.99<t <1.06 

 رؾ٣ٞٚ أٌُؼت

0.96<t <0.99 

 رؾ٣ٞٚ أُؼ٢٘٤ اُوبئْ

0.75<t <0.95 

 رؾ٣ٞٚ اُضلاص٢

 

 .t  [4]انزسبيح عبيم حست لٍى انجٍُخ انجهٕسٌخ رغٍش: (1)اندذٔل

 . t = 1أٌُؼجخ أ٣ٖ  اُج٤شكغٌب٣ذ أُضب٢ُ ٣ٌٕٞ ك٢ اُج٤٘خٓغ إٔ 
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 ث٤ٖ اُؼ٘بفش أٌُٞٗخ اٌُٜشٝ عِج٤خك٢  بدٖٓ الاخزلاكاٗطلاهب  ؾذدر   :كبرٌٍٕ - إٌٍَٔ انشٔاثظ إٌٍَٔخ -ة

     : ٜب ثب٢ُٝ ثبُؼلاهخػشكًٔب 
         

 
ٞا٢ُ الاخزلاكبد ك٢ ز٢ٛ ػ٠ِ اُ     ،    ؽ٤ش  .

ٓضب٤ُــخ ػ٘ذ  ٝرٌٕٞ اُج٤٘ــخ اُج٤شكغ٤ٌز٤خأُشرجطخ ثب٤ُٜذسٝع٤ٖ،  A ٝBاٌُٜشٝعِج٤خ  ث٤ٖ ًز٤ٞٗبد أُٞاهغ 

ب اُج٤شكغٌب٣ذ ٖٓ اُؼذ٣ذ ٣ ظٜش .ٝمٞػ هبثؼٜب الأ٢ٗٞ٣ ًً  ك٢ ؽشح اٌُزشٝٗبد ٝعٞد ػذّ ثغجت ػبصلًا  عِٞ

 ٘به٤ِخًُب اُل٤ض٣بئ٤خ اُخقبئـ ٖٓ ٝاعؼخ ٓغٔٞػخ ػ٠ِ أ٣نًب أُٞاد ٛزٙ ثؼل رؾز١ٞٝ اُ٘وَ، ػقبثخ

 ٗبهَ ا٠ُ ٣قَبف ـًٜشثبئ٢ ؽل صٍػب٠ُ ا ًج٤شح كغٞح رٝ ػبصٍٓضَ : ٖٓ  ٝأُل٤ذح ٝأُؾلضح أُؾجؼخ

 ػبصٍ ← ٓؼذٕٝ ٓؼذٕ  ← بصٍػ اٗزوبٍ ؛الاعزوشاس ػذّ ٖٓ ٝاعؼخ ٓغٔٞػخ رؼشك بأٜٗ ًٔب ،كبئـن

 ك٢ أُؾزِٔخ رطج٤وبرٜب ٝ ، اُجقش٣خ اُخقبئـػلاٝح ػ٠ِ  اُؾشاسح، دسعخ ٝ اُنـو رؾذ ج٤٘خاُ ٝرـ٤٤ش

 .[6، 5] اُزو٤٘خ ٝ اُق٘بػ٤خ أُغبلاد ٖٓ اُؼذ٣ذ

  عذا ٝاعؼخ ؽذٝد خقبئقٜب ك٢ رخزِق إٔ أٌُٖٔ ٖٓ لأٗٚ ،ُلاعزخذاّ ػب٤ُٔخ بدآٌبٗ ُذ٣ٜب ٣ذبٌاُج٤شكغ

 ٓضَ خأُخزِل اُزٌُ٘ٞٞع٤خ اُزطج٤وبد ك٢ ُِـب٣خ ٓل٤ذحوهي ، ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ" "اُؾشثبء جؼلعٔبٛب اُ اُغجت ُٜزا

 ك٢ أُؾشًبد اعٜبد٣ٚ أُٞاد اٌُٜشٝ، اُغٜذ ػب٤ُخ أٌُضلبد ،[7] اُـبصاد ُلقَ أُخزِو ٘وَاُ أًبع٤ذ

 ٝاُزؾل٤ض اُنٞئ٢ خًٜشٝمٞئ٤[ 10] ًبصٞد ،[9] اُؾشاسح ػب٤ُخ ًٜشثبئ٤خ أهطبة ،[8] ٝاُؼضٍ أُؼذ٤ٗخ

[ 15،16] ا٤ُٜذسٝع٤ٖ ٓغزؾؼش، [14] اٌُٜشثبء اُقِجخ[ 13] نٞئ٤خاُ ،[ 12] مٞئ٢ ًبؽق ،[ 11]

 بصٍــٝػ به٤غ٤خـٓـ٘ راًشح[ 19] بصٍــػ بٕــٓشٗ ،[ 18] رشٓٞعزبد ٓؾـَ[ 17] مـط٤خ ًٜشٝ ٓؾٍٞ

 [ 25، 24] ضســــــــ٤ُ ،[ 23، 22] ٞئ٢ـــًٜشٝم شـــــٓـ٤ ،[20،21] به٤غ٢ــٓـ٘

 ة ــالمختلف الخصائصهذه . [30 ، 29] ؽذ٣ذ٣خ بءــــًٜشث، [ 28] َـــٗٞاه ٗقبفأ، [ 27، 26] كبئن ٗبهَ

جل  تجذب خصبة وأبحاث للحياة مجالً  منه تجعل التكنولوجية وتطبيقاته فسكايتللبير البارزةو

 .والفيزيائيين الكيميائيين

    CeMnO  ٝ F  Fe) ، Co ،V، ( Mn Rb ، BaNpO ٓضَ اُج٤شكغٌب٣ذ ٓشًجبد الأخ٤شح، ا٥ٝٗخ ك٢

  بدــــــأُشًج ٖٓ ذــــاُؼذ٣ ك٢ أ٣نًب ٓٔبصِخ ٗزبئظ ذاسفا رْ [.32 ،31] ٓؼذ٤ٗخ ٗقق ؽذ٣ذ٣خ ٗوبٓـرٌٕٞ 
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 ٖٓ ٓشًجبد ٢ٛ (=Fe)، V ،Mn ،Cr X ؽ٤ش: CuMn InSe  [ 33 ، ٝ  Li XClٓضَ  الأخشٟ

 ٓضدٝط ،[35، 36] (V ،Mn  ،Cr ) ْ ثـؼ  ــٓط SrO  ،[ 34] عٞص٢ًٝ ٞعـٗ

أؽوبئٜب  ػٌظ ػ٠ِ FeCrRuSi [ 38 اُشثبػ٢ Heusler ٝٓشًت٣Sr GdReO   [37 ]ذبٌاُج٤شكغ

 .ٜب٤ُذاُٝ غ٤ذًالأٖٓ 

 ٓقّ٘ق ٤ُظ(   BaZrS  ، CaZrS  ٝ SrZrS) اٌُش٣غزبلاد ٓزؼذد ٌُِبُغ٤ٗٞ٤ٖ اُؼبئذ ٣ذاُج٤شكغٌب إ

 أُؾذٝدح اُج٤بٗبد ٖٓ كوو ه٤َِ ػذد ٘ؾشُ ٗز٤غخ الاٛزٔبّ ٖٓ اُو٤َِ ِو٣٠، tٝ اُزغبٓؼ ػبَٓ هجَ ٖٓ ثذهخ

 ؿ٤ش ثؤٜٗب ػٜ٘ب الإثلاؽ رْ ٓشاؽَ ُٚ ٜٓ٘ب ثؼل.  =S X ، خبفخ رِي اُز٢ ُذ٣ٜبأُبد٣خ خقبئقٜب ؽٍٞ

 ٓ٘ز ٤ًِClearش ثٞاعطخ رغ٤ٔؼٜب رْ  CaZrS  ٝ SrZrS أُشًجبدٝ ،ا٤ُو٤ٖ ٝعٚ ػ٠ِ ٓؼشٝكخ

 ثؾٌَ أُشًجخ  ABS ٓشًجبد ػذد صاد ،]and Roy Muller [40 ٤ِٓش ٝس١ٝ ػَٔثؼذ ٝ ،]39]1963

 الأ٢ٗٞ٣ هبثؼٜب إ [.41،42] اُؾٔغ٤خ اُطبهخ رؾ٣َٞ ُزطج٤وبد عذًا ٓل٤ذح أٜٗب أُٞاد ٛزٙ أصجزذ، ٝ شًج٤

 ٝامبءح، اُطبهخ اعزشداد ٓضَ زطج٤وبدُِ اُٜ٘ذع٤خ ٘ٞاهَاُ ٗقبفأ ُخقبئـ عذ٣ذًا هش٣وًب ب٣ٔ٘ؾٜ اُؼب٢ُ

 ُٔشًجبد اُؼبصُخ ٝاُضٞاثذ الإٌُزش٤ٗٝخ اُج٤٘خ إٔ ا٠ُ الإؽبسح رغذس ، ٝػٜ٘ب ٝاٌُؾق اُقِجخ اُؾبُخ

BaZrS  ٝ CaZrS   دساعزٜب ثٞاعطخ عبٕ ٝآخش٣ٖ رٔذ Sun and al [ [43ٓخزِلخ ٓشاؽَ صلاس ك٢ 

 خعاذسهبٓٞا ثMeng and al [44 ]  ٤ٓ٘ن ٝ أخش٣ٖ ػلاٝح ػ٠ِ رُي  ،أُجذأ الأٍٝ ؽغبثبد ثبعزخذاّ

 اُؼقت ث٤٘خ الأخ٤شح، ا٥ٝٗخ ك٢ .اُطبهخ ػقبثخ كغٞح نجوث ٣ٞؽ٢ ٓٔب  BaZr1-xTixS اُغجبئي ٗظبّ

 رٔذPbnm ( Pnma )أُؼ٢٘٤ اُوبئْ ٞس ـاُط ك٢  BaZrS ، SrZrS  ٝ CaZrS ُِٔشًجبد الإٌُزش٤ٗٝخ

ٔزضا٣ذ أُٞع٢ اُ وبهغاُ عٜبصؽ٢ٌِ  ثبعزخذاّ٤ًKuhar and al  [45 ]ٜبس ٝآخش٣ٖثٞاعطخ  بدساعزٜ

(Projector Augmented Wave )PAW ٓظــــثشٗبٓ ك٢ ظـــأُذ GPAW [46] ،ْـــــه٤ذ ـــٝٗزغ 

  BaZrS ، SrZrS ِٔشًجبدُ كُٞذاٌُزشٕٝ  2.48 ٝ 2.5 ٝ 2.25 ثِـذ اُز٢ اُطبهخ ػقت كغٞاد

ٝCaZrS  ٞا٢ُــــــاُز ػ٠ِ. 

 ذّـــػٝ ، =S Xبد اُخبفخ ثبُج٤شكغٌب٣ذ راد ـــؼ ك٢ أُؼِٞٓـٖٓ خلاٍ ٓب عجن ٣زنؼ ع٤ِب إٔ ٛ٘بى ؽ

  .اُزٌُ٘ٞٞع٤خ اُزطج٤وبد أعَ ٖٓ ٓؼشكزٜب أ٤ٔٛخثبُزلق٤َ، سؿْ اُل٤ض٣بئ٤خ دساعخ ثؼل اُخقبئـ 
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 ج٣ٞ٤٘خاُ اُخقبئـدساعخ  ٛٞاُز١ رْ خلاٍ ٛزٙ الأهشٝؽخ  اُجؾض٢ اُؼَٔ ٖٓاُشئ٤غ٢  اُٜذفكبٕ  ُٜزا

 ٖٓ  BaZrS  ، SrZrS  ٝ CaZrS ٣ذُِج٤شكغٌب اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخثبُخقبئـ اُز٘جئ ٝ الإٌُزش٤ٗٝخ

ٝ الأٓٞاط  FP-LAPWالأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ  - طش٣وز٤ٖاُ اعزخذاّ خلاٍ

  ُ٘ظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ. الأٍٝ ُِٔجذأ  PP-PW أُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق 

 :اُزب٢ُ اُ٘ؾٞ ػ٠ِ ٓ٘ظٔخ ٝخبرٔخ ،ػبٓخ ٓوذٓخ كقٍٞ، صلاصخ ػ٠ِ ٓج٤٘خالأهشٝؽخ 

 ِزذسطُأُخزِلخ  بدزوش٣جاُٝ ،ؽبّ -ًٖٛٞ ٓؼبدلاد ًٝزُي ،DFT اٌُضبكخدا٤ُخ  ُ٘ظش٣خًشط  الأٍٝ اُلقَ

 .الاسرجبه ٝ اُزجبدًٍٕٔٞ  ُزؾذ٣ذ أُغزخذٓخ GGA أُؼْٔ

أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ  أُغز٣ٞخ ٓٞاطالأ هش٣وخ) اُؾغبة ُطشم اُشئ٤غ٤خ اُزلبف٤َ اُضب٢ٗ اُلقَ ٣قق

 (.الأٓٞاط أُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق ٝهش٣وخاٌُبَٓ، 

 خــــأُزبؽ الأخشٟ اُزغش٣ج٤خ ٝ اُ٘ظش٣خ بٍــالأػٔ ٓغ بسٗخـــظ ٝٓ٘بهؾزٜب ثبُٔوــاُ٘زبئ ٣ِخـ اُضبُش اُلقَ

 :سئ٤غ٤٤ٖ عضأ٣ٖ ػ٠ِ ٛزا اُلقَ ٣ؾز١ٞ ٝ 

  ٝالإٌُزش٤ٗٝخ اُج٣ٞ٤٘خ اُخٞاؿ ػ٠ِ أعش٣ذ اُز٢ اُؾغبثبد ٗزبئظ ٗغٔغ الأٍٝ اُغضء ك٢ 

 B الاٗنـبه ٓؼبَٓ ، اُؾجٌخ صٞاثذ ؽغج٘ب ، ٝهذ BaZrS  ، SrZrS  ٝ CaZrS ُِٔشًجبد

  خــأُخزِل بدــاُزوش٣ج ذاّــــــثبعزخ خ ٝ اُغضئ٤خـــا٤ٌُِ اُؾبلاد خــــًٝضبك ،'Bٝٓؾزوزٚ الأ٠ُٝ 

 PBE-GGA، EV-GGA،U +GGA ٝ PBE-GGA، WC-GGA ْ:ــــــأُؼٔذسط ـُِز

 Sol-GGA اُطش٣وز٤ٖ  ثٞاعطخ(FP-LAPW ٝ PP-PW )ثذساعخ هٔ٘ب ًٔب. اُزٞا٢ُ ػ٠ِ 

 . XZrS ج٤شكغٌب٣ذ اُ ُٔشًجبد اُطبهخ ػقت ث٤٘خ ػ٠ِ(  )اُؾغْ اُنـو رؤص٤شاد

  ُٔشًجبد اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخقبئـ ُؾغبةع٤جظ  ثشٗبٓظ ٘باعزخذٓ اُضب٢ٗ اُغضء 

 اُغؼخ ، B الاٗنـبه ٓؼبَٓ ،   اُؾغْ: اُزب٤ُخ أُزـ٤شاد ٝدساعخ ، XZrSاُج٤شكغٌب٣ذ 

 خ ــثذلاُ α اُؾشاس١ ذدـاُزٔ ٝٓؼبَٓ ،(θD) ١بد٣ج ؽشاسح دسعخ صبثذ، ؽغْ ػ٘ذ    اُؾشاس٣خ

 ٜبــػ٤ِ ٍٞــاُؾق ْــر اُز٢ ظــُِ٘زبئ َــؽبٓ ثِٔخـ خــهشٝؽالأ ٛزٙ ٝرخززْ ،دسعخ اُؾشاسح

 .خــخلافخ ػبٓ ؽٌَ ك٢ هذٓذ ٝاُز٢
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I.1 يمذيخ  

 اُقِجخ ُؾبُخك٢ ا اُل٤ض٣بئ٤خ ُِخٞاؿ ع٤ذ ٝفق ٗؾٞ الأ٠ُٝ اُخطٞح اُؼؾش٣ٖ ًبٗذ اُوشٕ ثذا٣خ ك٢

  اُؾ٤ٖ رُي ٓ٘ز ،اُجِٞساد ك٢ اُزس٣خ أُٞاهغ ثزؾ٤َِ رُي ثؼذ عٔؼ ٓٔب اُغ٤٘٤خ، الأؽؼخ ؽ٤ٞد ثٞاعطخ

 .ُِؼ٘بفش اُقِجخ أُشاؽَ ٔشاهجخُ  رطٞساً  الأًضش اُزغش٣ج٤خ اُزو٤٘بد عِٜذ

 اُؾشاسح ٝدسعخ اُنـو ظشٝف ظَ ك٢ رغش٣ج٤بً  ُِجِٞساد اُج٣ٞ٤٘خ اُخقبئـ رؾ٤َِ أٌُٖٔ ٖٓ ا٤ُّٞ

 ٖٓ(. ـبصاُ ٓذكغ ثبعزخذاّ اُزغبسة ك٢) قذٓخاُ رؾذ أٝ اُغ٘ذإ(،ٝ أُبط ك٢ رغبسة) صبثزخ رٌٕٞ ٝاُز٢

 اُزطٞساد ٛزٙ ٓغ ثبُزٞاص١ ٝ اُزغش٣ج٢، ثبُغٜبص ٓو٤ذًا اُؼب٢ُ اُنـو ٓغبٍ ٣ضاٍ لا أخشٟ، ٗبؽ٤خ

  ؽغبة ٗٔبرط ٓضَ ، الإٌُزش٤ٗٝخ ٝث٤٘زٜب اُقِجخ ُِٔشاؽَ ع٤ذًا ٝفلبً رز٤ؼ ٗظش٣بد رط٣ٞش رْ ، اُزغش٣ج٤خ

ab-initio  اُخقبئـ ع٤ٔغ ػ٠ِ رغٔؼ ثبُؾقٍٞ ٝاُز٢ شؽشٝد٣٘ـ ٓؼبدُخ ٓجبؽشح ٖٓ أُؾزوخ 

  .بّــــُِ٘ظ اُل٤ض٣بئ٤خ

 ٓضا٣ب رزٔضَ .رغش٣ج٤خ ٓؼِٞٓبد أ١ ػ٠ِ رؾز١ٞ ٝلا ،الأعبع٤خ أُبد٣خ اُذلائَ عٟٞ اُ٘ٔبرط ٛزٙ رزنٖٔ لا

 اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ أُ٘بهن ا٠ُ اُٞفٍٞ أٌُٖٔ ٖٓ ؽ٤ش ،ـئبثبُخق اُز٘جئ آٌب٤ٗخ ك٢ اُطشم ٛزٙ

 .ٓغجن ػ٘قش أ١ ٓؼبُغخ ُِٔشء ٣ٌٖٔ ؽ٤شرغش٣ج٤ب  ا٤ُٜب اُٞفٍٞ ٣زؼزس اُز٢

 رؾذ أُغزؾش اُطٞس ٝرؾٞلاد اُج٠٘ ٝرق٤٘ق دساعخ أُخزِلخ اُ٘ظش٣خ اُطشم ٛزٙ أربؽذ ، اُٞاهغ ك٢

 رؼو٤ذًا أًضش ٓؼبدٕ ػ٠ِ رؾز١ٞ اُز٢ ُِٔشًجبد ثبُ٘غجخ اُؾبٍ ٛٞ ٤ُظ ٛزا ٌُٖ ، اُجغ٤طخ أُؼبدٕ مـو

 ٖٓ(. f5) ٝ الأًز٤٘ذاد( f4) اُ٘بدسح الأرشثخ أٝ اُلاٗضب٤ٗذاد( dٝ f  أُذاساد راد الاٗزوب٤ُخ أُؼبدٕ ٓضَ

  أُٞاد. ٖٓ اُ٘ٞع ُٜزا اُل٤ض٣بئ٤خ اُخٞاؿ دساعخ أخشٟ، ٗبؽ٤خ

 .R. Car   and Mثش٣ِ٘ٞ ٝ س. ًبسهجَ ّ.  ٖٓ 1985 ػبّ ك٢ ab-initio ُؾغبثبد اعزـلاٍ أٍٝ

Parrinello  [1]ٝ ، ـ عب٤ُت لأ اُغض٣ئ٤خ اُذ٣٘ب٤ٓي ُذساعخأفجؼ  اُؾ٤ٖ رُي ٓ٘زab-initio ًٟج٤ش  فذ

 . اُجؾش ارغبٛبد ٖٓ اُؼذ٣ذ ك٢ ٝاٗزؾشد اُطش٣وخ ٛزٙ ٝأصٔشد

 ثبػطبء عٔؾذخقبئـ أُبدح اُز٢  ُذساعخ ٗٞػ٤خ هش٣وخ أٌُج٤ٞرش عٜبص ػ٠ِ أُؾبًبح روذّإ 

 ثبلإمبكخ .عًِٞٚ ٝاعزٌؾبف ؽو٤و٢ ٗظبّ ُزق٤ْٔ كشفخ أُؾب٢ً ٝ أُؼِٞٓبد، ٖٓ ٣ٌل٢ ٓب أٌُج٤ٞرش
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 ٝهذ هٞح، أًضش ًٔج٤ٞرش أعٜضح رٞكش ٖٓ الأخ٤شح اُغ٘ٞاد ك٢ ab-initio أعب٤ُت ع٤ٔغ اعزلبدد رُي، ا٠ُ

 رٌٕٞ إٔ ٣ٌٖٔ  ُزُي. ًبك٤خ ثذهخ ٝ ،ُلاٛزٔبّ أُض٤شح أُٞاد أٗظٔخ ُؾغبثبد اُؾب٢ُ اُ٘غبػ عبْٛ رُي ك٢

 وــاُنـ ك٢ بدحــاُض٣ ػ٠ِ بدــالا إٔ الاػزٔ. خــاُزغش٣ج٤ بدــاُو٤بع ٓغ ًج٤شح خــٓلقِ خــٓوبسٗ ٛ٘بى

  .DFT [2] دا٤ُخ اٌُضبكخ  رؾذ٣ب ًج٤شا أٓبّ ٗظش٣خ ٣ؾٌَ ٣ضاٍ لا ا٤ُٜذسٝعزبر٢ٌ٤

 اُؾغبة رو٤٘بد رؾغ٤ٖ ػبَٓ ٝ ، ُلإٌُزشٝٗبد اُزجبدٍ ٝ الاسرجبه  ٓضَ ثؤؽٌبُٚ ُِزوش٣ت أُغزٔش اُزط٣ٞش

ُِطبهبد  اُغش٣غ اُؾغبة رُي ا٠ُ .أدٟ[ 3] اُضائلخ أٌُٞٗبد ٝاخزشاع اُطبهخ، ُؼقبثبد اُج١ٞ٤٘

 مـٞه رؾذ ُِٔٞاد ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُل٤ض٣بئ٤خ اُخٞاؿ ُزؾذ٣ذ كشفخ رؼط٤٘ب اُضلاصخ اُغبثوخ اُؼٞآَ. الإعٔب٤ُخ

 [.4] ػب٤ُخ

 ثؼنٜب ٓغ اُزلبػَ ك٢ الإٌُزشٝٗبد ٗظبّ دساعخ ػ٤ِ٘ب اُقِجخ ُِٔٞاد اُل٤ض٣بئ٤خ اُخقبئـ ٓخزِق ٔؼشكخُ

 N ٖٓ ٌٕٓٞ ُ٘ظبّ عذا فؼت ٣ٌٕٞ الأعبع٤خ اُؾبُخ خقبئـ ؽغبة. الأ٣ٞٗبدرلبػِٜب ٓغ  ٝ اُجؼل

 رٌٕٞ ُٜٝزا،  ث٤ٜ٘ب ك٤ٔب ًٜشثبئ٤ب رزلبػَ ٝاٌُزشٝٗبد أ٣ٞٗخ ػ٠ِ رؾز١ٞ أُٞاد ٛزٙ لإٔ ثِٞسح، ك٢ اٌُزشٕٝ

 خـــهش٣و ٜبــــث٤٘ ٖٓ بدــروش٣ج  ذحــــػ ٝمؼذ ُزُي ،بـؽغبث٤  َـاُؾ  ٓغزؼق٤خ ش٣٘ـؽشٝد خــٓؼبدُ

 .DFT  اٌُضبكخ خــدا٤ُ

 I  .2 نهجهٕسح ششٔدٌُغش يعبدنخ  

 اٌُٞاٗز٢ ُِ٘ظبّ اٌُْبء ـاُخقبئـ الإٌُزش٤ٗٝخ ك٢ ك٤ض٣ ُذساعخ الاٗطلام ٗوطخ ٢ٛؽشٝد٣٘ـش ٓؼبدُخ

 : اُزب٤ُخ ٔؼبدُخبُث أُزلبػِخ ٝاُز٢ رٞفق اُغغ٤ٔبد ،ُِجِٞساد

H ψ = E ψ                                                                                                         1-I) 

 ع٤ٔغ اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ اُز١ ٣ٔضَ H ٝ ،ُِجِٞسح الأعبع٤خ اُؾبُخ هبهخE  ، جِٞسحُِ أُٞعخ داُخ ٢ٛ Ψ ؽ٤ش

 : اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ثبُؼلاهخ ٣ؼط٠ ، ٝك٢ ؿ٤بة اُؾوَ اُخبسع٢ [5] ُِجِٞسح أٌُٞٗخ اُغغ٤ٔبد اُزلبػلاد ث٤ٖ

  
   

   
∑   

 
  

  

   
∑   

 
  

 

    
∑

  

|     |
    

 

    
∑

    

       
    

 

    
∑

      

|     |     2-I)         
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                                                                                               :( اI-2٠ُرجغو اُؼلاهخ ) ٝ 

                                                                                          3-I) 

 ؽ٤ش:

 اٌُزشٕٝ. - اٌُزشٕٝ رلبػَ هبهخ     ُِ٘ٞاح،  اُطبهخ اُؾش٤ًخ    ُلإٌُزشٝٗبد،  اُؾش٤ًخ اُطبهخ    

 ٗٞاح. -ٗٞاح رلبػَ هبهخ     اٌُزشٕٝ،  - ٗٞاحرلبػَ  هبهخ      

 ؽؾ٘خ الأ٣ٞٗخ.   ،  ًزِخ اُ٘ٞاح    ،  i ًزِخ الإٌُزشٕٝ    

 . ٝ   أُغبكخ ث٤ٖ اُ٘ٞار٤ٖ |     | 

 .i ٝ الإٌُزشٕٝ   أُغبكخ ث٤ٖ اُ٘ٞاح          

 . الإٌُزشٕٝ  ٝ i أُغبكخ ث٤ٖ الإٌُزشٕٝ |     | 

  
  :   بُؼلاهخ٣ٝؼشف ثـ لاثلاط ٓئصش   

  
  

   
 

  

   
 

  

   
 

 ٓؼبدُخ ؽَ ٝثبُزب٢ُ كبٕ  ، أُزلبػِخ ٝالأ٣ٞٗبد الإٌُزشٝٗبد ٖٓ ًج٤ش ػذد ٖٓ اُقِجخ أُٞاد رزٌٕٞ

 ٣ٔضَ ػذد Nؽ٤ش  ،ٓزـ٤شاN(Z+1)3 لأٜٗب رؾز١ٞ ػ٠ِ  ،ٓغزؾ٤َٝ ٝامؼ ٣قجؼ ؿ٤ش ٘ـش٣ؽشٝد

 ْع 1 ؤخزثٓضبٍ:  اُزساد
3

كبٕ ػذد   = Z ٝ،       اُجِٞسح اُز٢ رؾز١ٞ ػ٠ِ ؽٞا٢ُٖٓ  

         ٣قجؼ أُزـ٤شاد
 ُزا ،ُٔؼبدُخُٜزٙ ا ب ًبٕسه٤ٔ أٝ رؾ٤ِ٤ِب ػبّ ؽَ ا٣غبد ٔغزؾ٤َ، ٖٝٓ اُروش٣جبً

  ٝ ؽِٜب. ُزجغ٤طٜب ٓخزِلخ ٓغز٣ٞبد ػ٠ِ ٖٓ اُزوش٣جبد ػذد اعزخذاّ ٣زطِت

I.3 ٓبًٌشأٔثُ -ثٕسٌ رمشٌت 

 اُٟ٘ٞ إٔ ؽو٤وخ ا٠ُ اعز٘بدًا ٜب٣ٔشأٝث٘ -ثٞسٕ روش٣ت روذ٣ْ رْ ش،ـ٣٘ؽشٝد ٓؼبدُخ ؽَ رؼو٤ذ رو٤َِ أعَ ٖٓ

 ًزِخ إٔ ثؾ٤ش ، الأ٣ٞٗخ ػٖ الإٌُزشٝٗبد ؽشًخ كقَػ٠ِ  الاػزٔبدأ١  .الإٌُزشٝٗبد ٖٓ ثٌض٤ش أصوَ

10رغب١ٝ روش٣جب ٖٓ  M)ًزِخ اُ٘ٞاح  اُ٘ٞاح ًزِخ ٖٓ ثٌض٤ش أهَ الإٌُزشٕٝ
3 

10ا٠ُ 
4 

 ( mًزِخ الإٌُزشٕٝ 

 [.6] اُ٘ٞاح عشػخ ٖٓ ثٌض٤ش أًجش الإٌُزشٝٗبد عشػخ إٔ ؽ٤ٖ ك٢

     =   الإٌُزشٝٗبد  بّــأٓ خــعبً٘ رؼزجش ُِ٘ٞاح، ثؾ٤ش اُؾش٤ًخ خــاُطبه اٛٔبٍ ٣زْ ٘ـش٣ؽشٝد ٓؼبدُخ ك٢
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 بٕــٛبِٓز٤ٗٞ ٖٓ ٓئُق خــُِغِٔ ا٢ٌُِ بٕــِز٤ٗٞٓباُٜ ٣قجؼ أ١ .     صبثذ ث٤ٜ٘ب ك٤ٔب الأ٣ٞٗخ رلبػَ ؽذٝ 

 :اُؾٌَ ػ٠ِ ١ٝٞٗ بٕــٛبِٓز٤ٗٞ ٝ ٌُزش٢ٗٝا

                                                                                                            4-I)          

 ٣ؼشف ثـ:   ٜبِٓز٤ٗٞبٕ الإٌُزش٢ٗٝ اُؽ٤ش: 

                                                                                                       5-I)                                                                            

 :ٓؼشكخ ًبُزب٢ُ ُلإٌُزشٝٗبد ؽشٝد٣٘ـش ٓؼبدُخ رقجؼ  ارٕ

          [              ]                                                        6-I) 

 ٓؾٌِخ ػٖ الإٌُزش٤ٗٝخ أُؾٌِخ لق٣َ لأٗٚ adiabatic اُؾشاسح )ًبمْ( صبثذ ثؤٗٚ زوش٣تاُٛزا  ٣ٞفق

ب ٣ٌٔ٘٘ب. اُؾجٌخ اٛزضاصاد ًٔ  ػ٠ِ( اُلٞٗٞٗبد) اُؾجٌخ اٛزضاصاد ٓؾٌِخ ُٔؼبُغخ     ٝ    روذ٣ْ دائ

 .أخشٟ ٗبؽ٤خ ٖٓ الاٛزضاص ٝأٗٔبه ،ٗبؽ٤خ ٖٓ الإٌُزش٢ٗٝ اُ٘ظبّ ث٤ٖ ُِطبهخ رجبدٍ ٣ٞعذ لا أٗٚ اكزشاك

ًٔ  ٠ُZN اْ غع N3(Z+1)ٓزـ٤شاد اُ٘ظبّ ٖٓ ُزوش٣ت رْ اخزقبس ثٞاعطخ ٛزا ا   ك٢ اُـبُت لا، ٝ بعغ٤

عذد ٝهٞسد هشم أخشٟ ُؾَ ٓؼبدُخ  ُزا ،بب ٝلا سه٤ًٔ رؾ٤ِ٤ًِ  (I-6  أُؼبدُخ ؽَ ٣ٌٔ٘٘ب  ٘ـش٣ؽشٝدأٝ 

 ρ الإٌُزشٕٝ  ًضبكخ ثبعزخذاّ الأخشٟٝ ،كٞى -سرش١بٛ هش٣وخ أُغٔبح أُٞعخ داُخ ػ٠ِ رؼزٔذ ًبُز٢

 دا٤ُخ اٌُضبكخ. ُ٘ظش٣خ

  I.4 فٕن  -سرشيبْ رمشٌت 

 اُز١[ 7] ٓغزوَ الإٌُزشٕٝ اػزجبس خلاٍ ٖٓ ٝاؽذ غ٤ْع   ٗظبّ ا٠ُ ZN ٤ْغاُغ   ٗظبّ سرش١بٛ روش٣ت و٣َِ

٣ٝؼط٠  ،أُذاس ٌُزشٕٝ ٓغالإ زطبثن٣ ؽ٤ش ،الأخشٟ اُغغ٤ٔبد ػٖ أُزُٞذ اُؾوَ ك٢ػ٠ِ اٗلشاد  ٣زؾشى

 ثـ: ٘ظبّٛبِٓز٤ٗٞبٕ اُ

  ∑     i                                                                                                      7-I) 

 ؽ٤ش:

    
  

  
                                                                                                  8-I)   
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 ذـرؾذ٣ ٣زطِت ؽ٤ش بد.ــٝاُغض٣ئ اُزساد خـــُٔؼبُغ ْــاٌُ ٤ٔ٤ًبء ك٢ ٝاعغ ٗطبم ػ٠ِ اُطشم ٛزٙ رغزخذّ

ٓٞمغ          N ػ٠ِ اٌُزشٕٝ ُٞمغ اؽزٔبٍ N! كش٣ٞثذٝسٙ اُز١ ، N اُغغْ ُ٘ظبّ الإٌُزش٤ٗٝخ اُخٞاؿ

 داُخ رٔضَ اُز٢                    أُزؼذدح الإٌُزش٤ٗٝخ أُٞعخ ثذاُخ ٔؼشفٝاُ                 

 ا٤ٌُِخ ٝاُز٢ رٌزت ػ٠ِ اُؾٌَ: اُ٘ظبّ ٓٞعخ

                                                                                        9-I) 

 ك٤ٔب ُزٔبصَا لإٗؼذاّ  ثب٢ُٝ اعزجؼبد ٓجذأ رزؼبسك ٝ (I.7) ٤ٗبٕٛبِٓزٞ ؽٍِٞ إٔ كٞى أظٜش 1930 ػبّ ك٢

 ا٤ٌُٔخ اُؾبُخ اؽزلاٍ ٣غزط٤ؼبٕ لا اٌُْ، ٗلظ ُٜٔب  اٌُزش٤ًَٖٗٝ  كبٕ ثبُزب٢ُ ٝ اٌُزش٤ٖٗٝ، أ١ ثزجبدٍ ٣زؼِن

 .الإٌُزشٝٗبد ر٤٤ٔض ػذّ ًزُي ٝ ، ٝاؽذ هذ ٝ ك٢ ٗلغٜب

 أُٞعخ داُخ رٌزت ٝ ،ٔؾزشّاُ ثب٢ُٝ ٓجذأ إٔ اظٜبس خلاٍ ٖٓ أُلّٜٞ ٛزا ثزؼ٤ْٔ كٞى ٝ سرش١بٛ هبُّٜزا 

 ػ٠ِ اُؾٌَ:  Slaterعِزش ٓؾذد ؽٌَ ك٢

               
 

   |
|

              
 
 
 

              

|
|
 

 ؽ٤ش:

  
 

   
  .اُزؼبٓذ صبثذ ٛٞ  

خبفخ ، الإٌُزشٝٗبد ٖٓ ًج٤ش ػذد ػ٠ِ أُذسٝط اُ٘ظبّ ٣ؾز١ٞ ػ٘ذٓب ٜبؽِ ٣قؼت ٔؼبدلادٛزٙ اُ

 .(اُجِٞسح داخَ إٌُٔٞ رؾذ٣ذ ) اٌُْ ٤ٔ٤ًبء ك٢ اُطبهخ ػقبثبد ث٤٘خ ؽغبة

  I.5 دانٍخ انكثبفخ َظشٌخ   

اُطشم  أًضش ٖٓ ٝاؽذح ؽب٤ُبً DFT (Density Functional Theoryدا٤ُخ اٌُضبكخ ) ٗظش٣خ رؼذ

  ٞادـٝأُ اُغض٣ئبد )اُزساد، بدحـــُِٔ خـــالإٌُزش٤ٗٝ ُِج٤٘خ ا٤ٌُٔخ اُؾغبثبد ك٢ ٝاعغ ٗطبم ػ٠ِ أُغزخذٓخ

 اُؼبُٔبٕ هٞسٙ اُز١ اُ٘ٔٞرط ا٠ُ أفُٜٞب ٝرؼٞد اٌُْ ، ٤ٔ٤ًبء ك٢ ًٝزُي أٌُضلخ أُٞاد ك٤ض٣بء ك٢( اُقِجخ
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 .اُؼؾش٣٘بد أٝاخش ك٢[ 9 ، 8] ك٤ش٢ٓ ٝ رٞٓبط

 ُْ ٌُ٘ٚ ، ُ٘ظبّ أُبدح الإٌُزش٤ٗٝخ اُج٤٘خ خقبئـ ُٞفق أعبع٢ ًٔزـ٤ش الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخ اعزخذاّ رْ

 ًزبثخ ك٢ ؼِٔذعزٝاُز٢ ا ، Hohenberg and Kohnٖ ًٛٞ ٝ ؽسبٛٞٛ٘ج ٗظش٣ز٢ خلاٍ ٖٓ الا ٣جشٖٛ

       الاٌُزش٤ٗٝخ  اٌُضبكخ ػ٘قش، ٝ Eاُطبهخ ا٤ٌُِخ  ُزؾ٤ذ ٔٞعخاُ داُخ،  إٌُٔٞ ؽٌَ - أُئصشاد ًَ

 :ثبُؾٌَ الإٌُزشٝٗبد ُ٘ظبّ E ا٤ٌُِخ اُطبهخ رٌزت -(x, y, z) ُلإؽذاص٤بد ًذاُخ رٌٕٞ اُز٢

                                                                                                               (10-I) 

 دٝس٣خ ُجِٞسح ٝأُـ٘به٤غ٤خ ،الإٌُزش٤ٗٝخ ، أُشٗخ اُج٣ٞ٤٘خ ُِخقبئـ اُزس١ ػ٠ِ أُغزٟٞ اُذساعخ رؼذ

 [.01] اُقِجخ اُؾبُخ ُل٤ض٣بء اُزو٤ِذ٣خ أُٞمٞػبد ٖٓ ٝاؽذح

ًٓ  الأعبع٤خ )داُخ أُٞعخ( اُؾبُخ خقبئـ ػٖ اُزؼج٤ش ٣زْ اٌُضبكخ، دا٤ُخ ٗظش٣خ ك٢  دٝس٣ًب  ثِٞس٣بً بُ٘ظب

 اؽذاص٤بد الإٌُزشٕٝ، أ١ رو٤َِ ٌُضبكخ ٓزجبدٍ ٓغ الإٌُزشٝٗبد ًذاُخ رلبػَ رس٣خ ك٢ ٟٗٞ N ٖٓ ٣زٌٕٞ

 ،ٝرْ ص٘بئ٤خ أٝ اُغغْ ؽبد٣خأ   ٓؾٌِخ ا٠ُ غْع   N اٌُْ ٓؾٌِخ ف٤بؿخ أُؼشٝكخ، ٝاػبدح ؿ٤ش أُزـ٤شاد

 عذ٣ذح. ٓٞاد رؾ٤ٌَ أٝ ثآصبس اُز٘جئ أٝ اُزغش٣ج٤خ اُو٤بعبد ُزلغ٤ش اُ٘ظش٣خ اُ٘ٔبرط ٖٓ اُؼذ٣ذ اهزشاػ

 I.1.5  فبسيً  -رٕيبط َظشٌخ  

 ٓزغبٗظ بصــــُـ أُؼشٝكخ خ الإٌُزشٝٗبدـــٌُضبك ًذاُخ اُلآزغبٗغخ الإٌُزشٝٗبد ُـبص ا٤ٌُِخ اُطبهخ ثبػزجبس

 ًَ ك٢ الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخثبػزجبس إٔ  رُي ٝ ، [12 ، [11 رٞٓبط ك٤ش٢ٓ ٗظش٣خ أعبعًب اُلٌشح رؾٌَ ٛزٙ

    :ثـ E  ُِ٘ظبّ ا٤ٌُِخ اُطبهخرؼط٠ ٝ ،صبثزخ رؼزجشاُؼ٘قش٣خ )اُزوغ٤ْ الأفـش١(  ٕاثش٣ِٞ ٓ٘بهن ٖٓ ٓ٘طوخ

         [     ]                                                                                         (11-I)    

 :أُزغبٗظ ًٝضبكزٚ ػ٠ِ اُزشر٤ت ثــُِـبص  اُؾش٤ًخ اُطبهخرؼط٠ ٝ

  
  

 
                                                                                                          (12-I) 

  
 

   
 
   

  
 
 

  √  
                                                                                         (13-I)   

 .هبهخ ك٤ش٢ٓ   أ٣ٖ:  
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 ٢ٛ:    ك٤ش٢ٓ  -ارٕ اُطبهخ اُؾش٤ًخ ُزٞٓبط

             
 

 

  

   
                                                           14-I) 

 اسرجبه الاػزجبس ثؼ٤ٖ ٣ؤخز لا ؽ٤ش الإٌُزشٝٗبد ٌُضبكخ ٓٞمؼ٢ روش٣ت ٢ٛ كبس٢ٓ -رٞٓبط ٗظش٣خ

 :اُزب٢ُ اُؾٌَ رؤخز ا٤ٌُِخ اُطبهخ ارٕ .الإٌُزشٝٗبد

    
 

 

  

   
                            

 

 
 

         

      
              (15.I) 

 Vugenz  ك٤و٘ض ٝ ،)كؼَ اُزجبدٍ( Duracٖٓ هشف د٣شاى  خاُ٘ظش٣ ُٜزٙ اُزؾغ٤٘بد ثؼل أعش٣ذ ًٔب

 الاسرجبه( ػ٠ِ اُزشر٤ت:)كؼَ 

                                                                                              (16-I) 

       
        ⁄

         ⁄
                                                                                      (17-I) 

I.2.5 ًْكٕ - غسبُْْٕج َظشٌز ٍ 

 رٞٓبط اهزشؽٜب اُز٢ ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ ف٤بؿخ اػبدح ك٢ ًٖٛٝٞ سؽبٛٞٛ٘ج هٞسٛب اُز٢ اُطش٣وخ رزٔضَ

 رلبػ٢ِعغ٤ْ  3N ٘ظبّاُ ػ٠ِ ُِزطج٤ن هبثِخ اُق٤ـخ. الأعغبّ ٓزؼذد ُ٘ظبّ ده٤وخ ٗظش٣خ خلاٍ ٖٓ ك٤ش٢ٓٝ

 ٗظش٣ز٤ٖ أعبعب ػ٠ِ رؼزٔذ ٝ ،    ٗبرغخ ػٖ الأ٣ٞٗخ  ًٔٞٗبد خبسع٤خ ٖٓ الإٌُزشٝٗبد ك٢ ٝعٞد

  [.13] 1964 ُؼبّ ٜٔب٤ٓوبُز ك٢ ٝ أُ٘ؾٞسح أعبع٤ز٤ٖ

رؾذد ثٞاعطخ اٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِؾبُخ  الأعبع٤خ اُؾبُخ ك٢ بدالإٌُزشٝٗٓزؼذد  ُ٘ظبEّ  ا٤ٌُِخ اُطبهخ :أٔلا

ثبعزؼٔبٍ دا٤ُخ  3خلل ا٠ُ أ٣ٖ ر   3Nاُز٢ رؼزٔذ ػ٠ِ الإؽذاص٤بد اُلنبئ٤خ اُضلاصخ  ٝ،      الأعبع٤خ 

 خبسع٤خ ًٔٞٗبد عٞدٝ، ٝثٔؼ٠٘ آخش اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُ٘ظبّ ك٢ ؽبُزٚ الأعبع٤خ ٝ ك٢ الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخ

 :اُؾٌَ ٝرٌزت ػ٠ِ      الإٌُزشٝٗبد  ٌُضبكخ ٛٞ دا٤ُخ ٝؽ٤ذح  )ًٕٔٞ الأ٣ٞٗخ(

                                                                                                              (18-I) 

 :اُزب٢ُ اُ٘ؾٞ ػ٠ِ ُِ٘ظبEّ  ا٤ٌُِخ اُطبهخ رٔض٤َ ٣زْ ٝ
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                                                                                              19-I) 

 أٌُٞٗبد ػ٠ِ رؼزٔذ لا اُز٢ اُغغ٤ٔبد ث٤ٖ ٝاُزلبػَ اُؾش٤ًخ اُطبهخ اُزٞا٢ُ ػ٠ِ ٛٔب T ٝ Uؽ٤ش: 

 :ٗغذ Hartree سرش١بٛ ٝثبعزخذاّ روش٣ت، اُخبسع٤خ

      ∬
             

      
                                                                        (20-I) 

. سرش١برلبػَ ٛ ٝهبهخ اُؾو٤و٤خ اُزلبػَ هبهخ ث٤ٖ اُلشم ا٠ُ ثبلإمبكخ اُؾش٤ًخ اُطبهخ ٣ٔضَ     أ٣ٖ : 

 .الإٌُزشٝٗبد ٝػذد اُخبسع٤خ أٌُٞٗبد ؽٌَ ًبٕ ٜٓٔب فبُؾخ     ٝ   F(ρ)الإٌُزش٤ٗٝخ  اٌُضبكخ دٝاٍ

 ِطبهخُ رؼط٢ اُؾذ الأد٠ٗ ٢ٛ اُز٢الأعبع٤خ  ُِؾبُخ اُؾو٤و٤خ اٌُضبكخ إٔ ًٖٛٝٞ ٛٞٛ٘جشؽ أظٜش :ثبٍَب

  اُز٢  رؼط٠ ثـ: [14] اٌُضبكخ ٛزٙ دا٤ُخ ٝكن رؼَٔالأخشٟ  ٝ ع٤ٔغ اُخقبئـ ،ُِغِٔخ  E  ا٤ٌُِخ

                                                                                                       21-I) 

.الأعبع٤خ اُؾبُخ ًضبكخ 0ρ ؽ٤ش:  

 .اُزجب٣ٖ هش٣وخ خلاٍ ٖٓ خبسع٢ ًٕٔٞ أ١ ك٢ الإٌُزش٢ٗٝ ُِ٘ظبّ الأعبع٤خ اُطبهخ رؾذ٣ذ ٣زْ ٝ

I.3.5 شبو - ٍْكٕ يعبدلاد  

 ُِؾقٍٞ ػ٤ِٔخ أداح ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ ٖٓ[ 15] 1965 ػبّ ك٢ أُ٘ؾٞسح ٖ ٝؽبًّٛٞ ٓؼبدُخ عؼِذ

 :اُزب٤ُخ اُلٌشح ػ٠ِ ف٤ـزٜب الإٌُزش٢ٗٝ، ٝرؼزٔذ ُِ٘ظبّ اُؾبُخ الأعبع٤خ هبهخ ػ٠ِ

 اُغغ٤ْ أؽبد٣خ ٓٞعخ ثذاُخ ٓٔضِخ ٓزلبػِخ، ؿ٤ش ٤ٔٛٝخ عغ٤ٔبد هش٣ن ػٖ الإٌُزش٢ٗٝ اُـبص ٝفق ٣ٌٖٔ

 اُطبهخ ٗلظ ٝثبُزب٢ُ الإٌُزش٤ٗٝخ، اٌُضبكخ ٗلظ الأعبع٤خ اُؾبُخ ك٢ ا٢ُٔٛٞ اُغغ٤ْ ُـبص ٣ٌٕٞ ثؾ٤ش

 اُؾو٤و٢ أ١: الإٌُزش٢ٗٝ اُـبص ٖٓ        

                                                                             22-I)   

   ؽ٤ش:

 رلبػَ. دٕٝ الإٌُزشٕٝ( )ؿبصا٤ُٔٛٞخ  ُِغض٣ئبد اُؾش٤ًخ اُطبهخ ٢ٛ         

 ٖٓ الإٌُزشٕٝ بصــؿ عض٣ئبد ث٤ٖ ًُٞٞٓت اُ٘ٔٞرع٢ َـــــرلبػ أٝ أُؾزِٔخ سرش١بٛ ٔٞٗبدً         



 َظشٌخ دانٍخ انكثبفخ                                                                                 انفظم الأٔل 

 

19 
 

 ؽؾ٘زٜب ٝرؼط٠ ثـ: ًضبكخ خلاٍ

       
    

      
                                                                                          23-I) 

 اُٟ٘ٞ. ٓغ ُلإٌُزشٝٗبد اٌُُٞٞٓج٢ هبهخ اُزلبػَ           

ثبُ٘غجخ  Exc ٝالاسرجبه هبهخ اُزجبدٍ ٓؾزن ٖٓ ػ٤ِٜب ٝٗؾقَ ، ٝالاسرجبه اُزجبدٍ ًٔٞٗبد         

 ٌُِضبكخ أ١ :

       
         

      
                                                                                             24-I) 

ببٛ دٝسًا     اُؾش٤ًخ اُطبهخ ٝ    سرش١بٛ ًٕٔٞ ٣ِؼت  اُؾشح )اُزلبػَ الإٌُزشٝٗبد ؽبلاد ٝفق ك٢ ًٓ

 ؿ٤ش   اُؾشح  ثبلإٌُزشٝٗبد اُخبفخ ٝرِي اُؾو٤و٤خ اُؾش٤ًخ اُطبهخ ث٤ٖ اُلشم ثؤخز ، ٝٛزاالإٌُزش٢ٗٝ(

 اُؾو٤و٤خ اُزلبػَ هبهخ ث٤ٖ اُلشم، ٝ ٖٓ عٜخ أخشٟ         ًٕٔٞ الاسرجبه: اُز٢ رٔضَ   أُزلبػِخ

 .          ٝالاسرجبه هبهخ اُزجبدٍك٢ ٝ ٛزا          اُز٢ رٔضَ ًٕٔٞ اُزجبدٍ : سرش١بٛ ٝهبهخ

 :ؽ٤ش

 .          : ثبُؼلاهخ الاسرجبهًٕٔٞ اُزجبدٍ ٝ ٣ؼط٠ 

 :رٌزت ًبُزب٢ُ ٝؽبّ ًٖٛٞ ٓؼبدُخ

                                                                                                        25-I)    

 ؽ٤ش:  

                                                                                             26-I) 

                                   

 ا٤ُٔٛٞخ. اُلؼبُخ اُز٢ رخنغ ُٜب اُغغ٤ٔبد أٌُٞٗبد        ٝ: 

 :اُؾٌَ  ٝرٌزت ػ٠ِٖ ٝؽبّ ًٛٞ عضئ٢ ؽغت ٓوبسثخ أؽبد١ ؽَ ٢ٛ الإٌُزش٤ٗٝخ ش٘ـ٣ؽشٝد ارٕ ٓؼبدُخ

 
  

  
                                                                                  (27-I) 
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 أُذاساد ٓغٔٞع ٢ٛ      ٓغ اُؼِْ إٔ   .الإٌُزشٕٝ ٌُضبكخ اُٞاؽذ اُغغ٤ْ ؽبُخ رؼط٢:        

 :ثبُؾٌَ بحأُؼط

       ∑         
  

                                                                                      28-I)  

 :الإٌُزشٝٗبد ثـ ًضبكخ ػ٠ِ رؼزٔذ اُز٢     اُطبهخ ًضبكخ ؽ٤ش ٖٓ ؿبُجبً     اُذٝاٍ ػٖ اُزؼج٤ش ٣زْ

                                                                           (29-I) 

 ػ٠ِ اُؾٌَ:  Eُزقجؼ اُطبهخ ا٤ٌُِخ

                                                                                       (30-I)   

اُخبسع٢  ثؾ٤ش ٗؼٞك إٌُٔٞ شـٓٔبصِخ ُٔؼبدُخ ؽشٝد٣٘  ؽبّ -ٖٞٛٓؼبدُخ ً أخ٤شا ػ٠ِٗؾقَ ٝ

 :ٌٕٔٞ اُلؼبٍبُث

                                                                                31-I)  

 :ٗوطز٤ٖ ٖ ٝؽبّ رؼزٔذ ػ٠ًِٛٞ ٓؼبدُخ إ ؽٍِٞ

 ٓذاساد رغ٠ٔ أُذاساد ٖٓ خط٤بً ٓض٣غًب اػزجبسٛب ٣ٌٖٔ اُز٢ داُخ أُٞعخ ػ٠ِ أعبط الاخز٤بس .1

 :بُؾٌَثـ أٌُزٞثخ( KS)ٖ ٝ ؽبّ ًٛٞ

         ∑                                                                                              32-I) 

 ٝؽبّ.ٓذاساد ًٕٞ ϕα اُ٘ؾش ُذاُخ أُٞعخ ٝ ٓؼبٓلاد ٢ٛ    ، الأعبع٤خ اُذٝاٍ ٢ٛ         ؽ٤ش:

اُطبهخ  اعٔب٢ُ ٖٓ روَِ اُز٢ أُؾـُٞخ ُِٔذاساد     ٓؼبٓلاد ؽلا ُزؾذ٣ذ ثٔضبثخ ٛزا الأخ٤ش رؼذ ٓؼبدلاد

 ُٔ٘طوخ اُؼب٢ُ اُزٔبصَ ٗوبه ك٢ ٝٛزا Rayleigh-Ritzثزطج٤ن ٓجذأ اُزـ٤ش ُـ سا٤ِ٣ذ ٝس٣زض  .)ه٤ٔخ د٤ٗب(

ٝهبهخ الإٌُزشٝٗبد رٌٕٞ عضئ٤خ لا ٤ًِخ  ،دٝاٍ أُٞعخاُؾغبثبد. ٓغ اُز٘ج٤ٚ إٔ  جغوالأ٠ُٝ اُز١ ٣   ٕثش٣ِٞا

 ٝ اُؾبُخ الأعبع٤خ ُِ٘ظبّ رٔضِٜب اٌُضبكخ ٝاُطبهخ ا٤ٌُِز٤ٖ ُلإٌُزشٕٝ كوو.

 SCFن اُزار٢ ــبٍ أُزغـــــ( اُز٢ رغ٠ٔ ٓغI-1َ )ـــخ ثبُؾٌــأُٔضِ اُزٌشاس٣خ اُذٝساد اعزخذاّ .2

 ((Self Consistent Field   رؼط٠ اُؾٍِٞ ثـ: ٝ ،    ٖٓ ًضبكخ اُؾؾ٘خ الأ٤ُٝخاٗطلاهب  ٝ ٛزا 
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                                                                                                         33-I)             

 .اُزشاًت ٓقلٞكخ S ٝ اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ٓقلٞكخ ٣ٔضَ H ؽ٤ش

 أُؼبدُخ، ٝرُي ثبعشاء ػ٤ِٔخ اُغٔغ ػ٠ِ ُٜزٙ اُزار٤خ الارغبٛبد ٓغ ،     اُغذ٣ذح اُؾؾ٘خ ًضبكخ ث٘بء ٣زْ

. ٖٝٓ أعَ رؾو٤ن رطبثن ا٤ٌُِخ اُؾؾ٘خ ٝاُز٢ رٔضَ ًضبكخ(I-27) أُؼبدُخ  ٖٓ أُؾـُٞخ أُذاساد ع٤ٔغ

 ثبعزخذاّ اُؼلاهخ:       ٝ     ٗغزؼَٔ خِو اٌُضبكز٤ٖ اُؾغبثبد 

   
            

       
                                                                             34-I) 

 أ٣ٖ:

 اُزوبسة ا٠ُ ُِٞفٍٞ ٣ٌل٢ ثٔب فـ٤شح رٌٕٞ إٔ ٣غت اُز٢ اػذاداد اُخِو α٢ٛ  ٝ ،٣ٔضَ اُزٌشاساد  

 اُخ٤ِخ ؽغْ ػ٘ذٓب ٣ض٣ذ أعشع اُزوبسة ٣قجؼ ٝ ،(   =    ) ُٔب ٣ؾذس رُي ، ٝ(α ≤1 > 0) ؽ٤ش

 ػ٤ِٜب اُؾقٍٞ ٣زْ اُز٢ اٌُضبكخ ٕكبٝثبُزب٢ُ  ،أُـ٘به٤غ٤خ أٝ/  ٝ أُؼذ٤ٗخ ُلأٗظٔخ ثبُ٘غجخ الأ٤ُٝخ خبفخ

  ُِ٘ظبّ. الأعبع٤خ اُؾبُخ هبهخ ٓغ رزٞاكن اُزوبسة ػ٘ذ

 

 ٍ ٔشبوْحست كٕ انكثبفخ دانٍخ رًثٍهً نُظشٌخ يخطظ: ( .I)انشكم 
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 I.4.5  الاسرجبط  انزجبدل ٔطبلخ 

 ٝعٞد اُضوت ثبعزجؼبد ؽ٤ش ٣ز٤ٔض ،الاسرجبهٝ اُزجبدٍثضوت ًش١ٝ ٖٓ ٓؼ٤ٖ  ٓزلبػَ ك٢ ٗظبّ اٌُزشٕٝ ٣ٔضَ

 [. 16] ٝ أُٞمغ ٗلظ أُ٘طوخ ) عج٤ٖ( ك٢ اُذٝسإ ٗلظ ُٜب اٌُزشٝٗبد

 أعَ ٖٓ Coulomb صوت ًُٞٞٓت ٝ ،ُِزجبدٍ  Fermiك٤ش٢ٓ  صوت ا٠ُ ٝالاسرجبه اُزجبدٍ صوت روغ٤ْ ٣ٌٖٔ

 :أُؼبدُخ ك٢ ٔضِخأُ     ٝالاسرجبه اُزجبدٍ هبهخ رؾ٢ِ٤ِ ؾٌَث ٢رؼط ٝؽبّ ًٖٞٛ ٓؼبدُخ ٍٞؽِ. الاسرجبه

                                                                                         35-I) 

 .GGA أُؼْٔ اُزذسط ٝ LDA أُٞمغ ًضبكخ ٛٔب: اعزخذآب الأًضش بداُزوش٣جٓغ اُؼِْ إٔ 

  ، ٝ أُٞمٞع لا ٣ضاٍ ه٤ذ اُذساعخ.الاسرجبه ٝ اُزجبدٍ ذاُخُ ػٔٞٓب لا رٞعذ ػلاهخ س٣بم٤خ ٓؾذدح ٝ

I.5.5 انًٕضع كثبفخ رمشٌت   

 Local Density) غـأُٞم خــبكـًضروش٣ت  ٛٞ     بهـــالاسرج بدٍ ٝـــاُزج خــُطبه روش٣ت وــأثغ

Approximation) LDA [17] ثٌضبكخ ؽو٤و٢ ُ٘ظبّ الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخ اعزجذاٍ كٌشح ػ٠ِ، ٝاُز٢ رؼزٔذ 

 ػ٠ِ ٓزغبٗظ ؿ٤ش ؿبص ؽؾ٘خ رٞص٣غ ٣زْ فـ٤شح، ٓ٘طوخ ك٢ أٗٚ آخش ثٔؼ٠٘. أُزغبٗظ الإٌُزشٕٝ ؿبص

 ػٖ اُزؼج٤ش ٣زْ[. 18] ٓزغبٗغب أٗٚ أُزغبٗظ ؿ٤ش اُ٘ظبّ اػزجبس أ١ .ٓزغبٗظ ؿبص ؾؾ٘خُ ٓٔبصِخ ًضبكخ

 :ثـك٢ ٛزا اُزوش٣ت  الاسرجبه ٝ زجبدٍاُ هبهخ

   
        ∑                                                                                   36-I) 

 أ٣ٖ:

 رؾذ٣ذٛب ٝ ٣زْ ،)أُزغبٗظ( أُ٘زظْ الإٌُزشٕٝ ؿبص ُغغ٤ٔبد  ٝالاسرجبه اُزجبدٍ هبهخ          

 ؽ٤ش: الاسرجبه ٝهبهخ اُزجبدٍ هبهخ :هغ٤ٖٔ ا٠ُ اػذاداد أ٤ُٝخ  ٝروغْ ثٞاعطخ

          =          +                                                                                37.I)  

أُؼجش  رسح ؿبص ٓزغبٗظ اٌُزشٕٝ ٖٓ ٌَُ ٝالاسرجبه اُزجبدٍ هبهخ ٕكب ،صبثذ r  ٝρٝاؽذح  ٗوطخ أ١ ػ٘ذ

 ٓزغبٗظ. ؿ٤ش ؿبصلإٌُزشٕٝ  ٝالاسرجبه اُزجبدٍ هبهخ رغب١ٝ         ػ٘ٚ ثـ
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 LSDA ُِذٝسإ )عج٤ٖ(  أُٞمغ ًضبكخ روش٣ت ا٠ُ LDA رٔذ٣ذ أُـ٘به٤غ٤خ ٣غت الأٗظٔخ ك٢ٝ 

(Local Spin Density Approximation)ثـ: ٝالاسرجبه اُزجبدٍ ، ٝرؼط٠ ػلاهخ هبهخ 

   
    [     ]      

                                                                  38-I) 

 .Spin Down عج٤ٖ أعلَ Spin up ، ↓ Sعج٤ٖ أػ٠ِ  S↑ ٓغ:

 أ١: أُؾـُٞخ أُذاساد ًَ ػ٠ِ اُغٔغ ٣زْ الإٌُزشٝٗبد ًضبكخ ُؾغبة ٝ

       ∑   
                                                                                             39-I) 

 [.24، 23، 22 ،21 ،20 ،19] أػٔبٍ ٓغ ك٢ ثذا٣خ اُغجؼ٤٘٤بد اُزوش٣ت ٛزا كؼب٤ُخ ظٜشد 

 اُؾو٤و٤خ الأٗظٔخ ك٢ أٗٚ ٗؼِْ ٝ، ٓ٘زظْ اٌُزش٢ٗٝ ؿبص ؽبُخ ك٢ الا ٣غزؼَٔ لا اُزوش٣ت ازًٛٔب ٗزًش إٔ 

 روش٣ت تــاُـبُ ك٢ َـز٣غزؼٔ اُغجت ازــُٜ (ٓؼ٤٘خ ٓ٘طوخ ك٢ (ب ـــٓؾ٤ِ ٓ٘زظٔخ رٌٕٞ لا الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخ

 . GGAأُؼْٔ اُزذسط

I.6.5  انًعًى انزذسج رمشٌت  

ُزوش٣ت  ٛٞ رؾغApproximation) (Generalized Gradient  25] GGAٖ٤ أُؼْٔ اُزذسط روش٣ت

 اٌُضبكخ ػ٠ِ كوو ٤ُظ رؼزٔذ عؼِٜب ٣ٌٖٔ ٝاُز٢ ،اُزجبدٍ ٝالاسرجبه هبهخ ٓؼبُغخ ًضبكخ أُٞمغ ك٢

 ؿ٤ش اُطج٤ؼخ ؽغت         اُذاُخ كبٕ ثبُزب٢ُ ٝ،       رذسعٜب  ػ٠ِ أ٣نًب ٌُٖ ٝ ،الإٌُزش٤ٗٝخ

 ثؾٌَ ُِ٘ظبّ ا٤ٌُِخ اُطبهخ ٖٓ زٜبعٔغ ٓغبٛٔ ٣ٌٖٔ خ،ــاُؾبُ ٛزٙ ك٢ [13] الإٌُزشٕٝ ُـبص أُ٘زظٔخ

 :ٝرٌزت ػ٠ِ اُؾٌَ ٓؾ٤ِبً، ًبٕ ُٞ ًٔب ٓ٘زظْ ؿ٤ش ُـبص عضء ًَ ٖٓ رشا٢ًٔ

   
                                                                                            (40-I)          

 أ٣ٖ:

 ٣ؼجش ػٖ اُزذسط ك٢ اٌُضبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ.      

 .ٓ٘زظْ ؿ٤ش رلبػ٢ِ ٗظبّ ك٢ الإٌُزش٢ٗٝ اُزجبدٍ ٝالاسرجبه هبهخ ٣ٔضَ        

f : اُؾغبث٤خ اُؼ٤ِٔبد ُزغ٤َٜ رؾ٢ِ٤ِ ؽٌَ ك٢ رذسعٜب ٓؼبَٓ ؼشف٣   ٝ أُؾ٤ِخ اٌُضبكخ داُخ.  



 َظشٌخ دانٍخ انكثبفخ                                                                                 انفظم الأٔل 

 

24 
 

 رشعٔزٜببد ــ٣ؼ LSDA (38.I)ُِذٝسإ  أُٞمغ ًضبكخ روش٣ت ك٢ ػ٤ِٜب أُؾقَ اُ٘ز٤غخ ثبُؼٞدح ا٠ُ

ػ٠ِ  زوش٣تٛزا اُ ك٢ سرجبهٝالا زجبدٍاُ هبهخ زقجؼُ. أُؼْٔ اُزذسط روش٣ت ك٢ رب٣ِٞس ُٔ٘ؾٞس ًغِغِخ

 :اُزب٢ُ اُؾٌَ

   
                                                                        (41-I) 

 :أُضبٍ عج٤َ ػ٠ِٝ  GGA افذاساد ٖٓ اُؼذ٣ذ ٛ٘بى

GGA-PBE   25] ،GGA-SOL  26]  ،-WC GGA [27] ، ٝٝآخشٕٝ   ٝث٤شدand al Perdew 

 رؾز١ٞ اُز٢ أُٞاد ُجؼل اُؾجٌخ اػذاداد ك٢ ٜٓ٘غ٤خ ص٣بدح ا٠ُ ثبُزؤ٤ًذ رئد١ اُطش٣وخ ٛزٙ [.29، 28] 

 اُطبهبد اعٔب٢ُ ػ٠ِ اُذهخ رؾغ٤ٖ ػ٠ِ GGA رؼَٔ LDA ٓغ ثبُٔوبسٗخ ٌُٖ ٝ صو٤ِخ، ػ٘بفش ػ٠ِ

 .ا٤ٔ٤ٌُبئ٤٤ٖاُل٤ض٣بئ٤٤ٖ ٝ هجَ ٖٓ DFT ُـ أٌُضق الاعزخذاّ عجت ٛٞ الأعبع٤خ، ٝٛزا اُؾبُخ ٝخقبئـ

I.7.5 فٕسكٕ -َٔمم انزذسج انًعًى لأ رمشٌت  

 أؽٌبلًا  ُذ٣ْٜ إٔ ا٠ُ أعبعًب رُي اُطبهخ، ٣ٝشعغ كغٞاد ٖٓ ٣وِلإ LDA ٝ GGA إٔ أُؼشٝف ٖٓ

 .اُزجبدٍ ٝ الاسرجبه ٌُٕٔٞ اُذه٤ن اُؾٌَ ػ٠ِ ُِؾقٍٞ ٣ٌل٢ ثٔب ٓشٗخ ؿ٤ش ثغ٤طخ

 GGA اُذا٤ُخ  ٓضا٣ب ٖٓ عذ٣ذًا ؽٌلاً  Engel and Vosko [30] ٞأػط٠ اُٜ٘ظ أُغ٠ٔ أٝٗوَ ٝكٞعٌ

 اُخقبئـ ٝثؼل أكنَ كغٞح ٣ٞكش ٝالاسرجبه، اُز١ ُِزجبدٍ أكنَ اؽزٔبٍ ُزٞك٤ش رق٤ٜٔٔب رْ اُز٢

 اُذهخ، ٖٝٓ ػ٤ٞة ٛزا اُزوش٣ت، إٔ ٗزبئغٚ لا رزٞاكن ٝاُزغشثخ ك٢ ػ٠ِ أعبع٢ ثؾٌَ رؼزٔذ اُز٢ الأخشٟ

 . B الاٗنـبه٤خ ٝٓؼبَٓ اُزٞاصٕ ؽغْ ٓضَ ،    اُزجبد٤ُخ ُِطبهخ اُذه٤ن ػ٠ِ اُٞفق رؼزٔذ اُز٢ ا٤ٌُٔبد

I.8.5  ٍٓجبسد انزذسج انًعًى نرمشٌت 

 رُي ٝ  f أٝ d ذسادــــٔاُ ث٤ٖ اُو١ٞ اٌُُٞٞٓج٢ بػَــراد اُزل الأٗظٔخػٔٞٓب ٛزا اُزوش٣ت ٝعذ ٖٓ أعَ 

 بسدـــ٤ٛجبٕ ـــِز٤ٗٞ( ٝ ٛبGGAٓ أٝ LSDA) DFTاُز٢ رغٔغ ث٤ٖ هش٣وخ  DFT+Uذاّ هش٣وخ ــثبعزخ

 .[31] اُ٘بدسح اُؼ٘بفش الأسم٤خ أٝ الاٗزوب٤ُخ أُؼبدٕػ٠ِ  ١ٞزرؾ اُز٢ الأٗظٔخ ٓؼبُغخآخش ثٔؼ٠٘  ٝ

 ٤ٕٗبِزٜٞبٓاُ ذ ػ٠ِــرؼزٔ Dudarev and al  [32 ،33]ٝآخشٕٝ فذاس٣ٝد اهزشؽٜب ثغ٤طخ ٗغخخٛ٘بى ٝ

 :بُؼلاهخٝ أُؼط٠ ثـ
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 ̂        
 

 
∑  ̂    ̂            

     

 
∑  ̂    ̂                               42-I) 

 ؽ٤ش:

 رقق ٝاُز٢ اٌُش١ٝ، أُزٞعو راد Hubbard اػذاد ٢ٛ   .اٌُُٞٞٓج٢ ُزلبػَا ٤ٔٓضا ٛٔب  ٝ   

 اُزجبدٍ. هبهخ   ٔض٣َ ، ٝٓؼ٤ٖ ٓٞمغ ك٢ امبك٢ اٌُزشٕٝ ُٞمغ اُطبهخ رٌِلخ  

 . f أٝ  d اُطبه٢ غ١ُِٞ أُؾـُٞخ ثبُٔذاساد ػذد الإٌُزشٝٗبد ؾـَ اُز١ ٣ؼط٢أُ :  

m  ٝ m' أُذاساد. ُٔخزِق رؾ٤شٝ  2، 1، 0، 1-، 2-اُو٤ْ   رؤخز 

     1 σ  ،=-1 σ  اُغج٤ٖ ؽبلاد ا٠ُ رؾ٤ش.      

 :اُؼلاهخ اُزب٤ُخٝرؤخز اُطبهخ  

            
     

 
∑   ̂     ̂ 

                                                       43-I) 
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 انثبًَانفظم 

 طشق انحسبة

 ٔ خطٍب انًزضاٌذح انًسزٌٕخ الأيٕاج طشٌمخ"

طشٌمخ الأيٕاج  ٔ FP-LAPWانكبيم  انكًٌٕ

 "  PP-PWانضائف انًسزٌٕخ ٔانكًٌٕ 

 

 

 



 ( PP-PWٔ طشٌمخ  FP-LAPWطشق انحسبة )طشٌمخ                  انفظم انثبًَ                       

 

29 

 

II.1  يمذيخ 

 الأخ٤شح ٝٛزٙ ،اُؼقبثبد ث٤٘خ رؾذ٣ذٖٓ  اثزذاء الأعبع٤خ اُؾبُخ خقبئـ ُؾغبة روش٣ج٤خ هشم ػذح ٛ٘بى

 شٕٝـالإٌُز خـــٓؼبدُ َـــك٢ ؽ أُغزخذٓخ اُش٣بم٤خ شمــٝاُط بٍــالاؽزٔ َـٝؽٌ ذحــاُوبػ رخزِق ٖٓ ؽ٤ش

  XZrS اُج٤شكغٌب٣ذ ُٔشًجبد ٝالإٌُزش٤ٗٝخ اُج٣ٞ٤٘خ اُخقبئـ ُذساعخ ثشٗبٓغ٤ٖ أعبعب ٗغزخذّ ٗؾٖ 

(X=Ba ,Sr ,Ca) :ٝٛٔب CASTEP اُضائق  إٌُٔٞ ٜٗظ ػ٠ِ ٣ؼزٔذPP، ٝاُضب٢ٗ WIEN2k ٣ؼزٔذ 

  .FP-LAPWاٌُبَٓ  إٌُٔٞ ٝ خط٤ب  أُزضا٣ذح  أُغز٣ٞخ الأٓٞاط  ٜٗظ ػ٠ِ

II.  انكبيم انكًٌٕ ٔ خطٍب انًزضاٌذح انًسزٌٕخ الأيٕاج طشٌمخ 

II.1.2 يمذيخ 

 اُزش٤ًت دهخ ُؾغبة الأًضش أُزضا٣ذح أُغز٣ٞخ اطٓٞالأ رؼزجش هش٣وخ .DFT دا٤ُخ اٌُضبكخ ٗظش٣خ اهبس ك٢

 ذحـــأُزضا٣  خـأُغز٣ٞ ٞاطـالأٓ خـٖ ُطش٣وـرؾغ٤ بطــالأع ك٢ ٝاُز٢ ٢ٛ ،خـاُقِج ٞادـُِٔ الإٌُزش٢ٗٝ

 .Andersen [1]أٗذسعٕٞ  ٞسٛبـــه اُز٢  بـخط٤

 II.2.2  انًزضاٌذحانًسزٌٕخ  ًٕخخان طشٌمخ  

 خــثٞاعطAPW   (Augmented Plane Wave)ذحــأُزضا٣ خـأُغز٣ٞ خـأُٞع هش٣وخ رط٣ٞش رْ

ؽٌَ  ػ٠ِ ٔٞعخاُ ٝاٍدٝ رٌٕٞ ًٔٞٗبد اُزس٣خ، اُ٘ٞاح ٓؾ٤و ك٢ أٗٚ اُز١ اػزجش Slater [2.] ــشعلار

 هطشٛب ٗقق دائشح ٖٓ MT أُغبٍ داخَ ًش١ٝ ر٘بعن ثٚ ٣ٞعذ اُز١ Muffin-Tin " MT"ٌٕٔٞ اُ

Rα ُ1) :اُؾٌَ) ٓ٘طوز٤ٖ ا٠ُ ثبُزساد أُؾ٤و اُلنبء ٣وغْ ز١ــا.II 

 

Muffin-Tin"  MT"انكًٌٕ  رًثٍم (:II.1) انشكم



 ( PP-PWطشٌمخ  ٔ FP-LAPWانحسبة )طشٌمخ طشق         انفظم انثبًَ                 

 

30 

 

 (Rαرؾ٤و ثٜب ًشح ٗقق هطشٛب  α)رسح به ًَ رسح ثٌشح ؽ٤ش رؾMT  ٌشحاُ داخَ : الأٔنى انًُطمخ

 .ثٜب الاسرجبه ؾذ٣ذحاُ ٌُزشٝٗبدالإ ٝ  الأ٣ٞٗخ ٖٓ ًَ ؾَٔرٝ

 َــٝرؾٔ ،ثبٌُشادٍٞ ـــأُؾـ بء ؿ٤شـــاُلن أٝ ،شادــثبٌُ رؾ٤و اُز٢ اُج٤٘٤خ أُ٘طوخ : انثبٍَخ انًُطمخ

 .ثبلأ٣ٞٗخ الاسرجبه مؼ٤لخ الإٌُزشٝٗبد

زت  اُؾبُخ ٛزٙ ك٢  :بُؾٌَث     أُٞعخ داُخ رٌ 

     {

 

  
∑                               

∑                               

}                                                 1-II) 

 أ٣ٖ:

Rα :اٌُشح هطش ٗقق MT. 

Ω :ْاُخ٤ِخ ؽغ. 

CG ٝ      :اٌُش٣ٝخ اُزٞاكو٤بد ك٢ اُزطٞس ٓؼبٓلاد ٢ٛ   . 

 ػ٠ِ اُؾٌَ: ٌٔزٞةاُ اُؾؼبػ٢ ُِغضء ش٘ـ٣ؽشٝد ُٔؼبدُخ ٓ٘زظْ ؽَ ٢ٛ    اُذاُخ

, 
  

   
 

      

  
        -                                                                 2-II) 

 ؽ٤ش:

 اُؾؼبػ٤خ اُذاُخ إٔ ؽ٤ٖ ك٢ اُخط٤خ، اُطبهخ رٔضَ   ٝ، اٌُش١ٝ ثبٌُٕٔٞ اُخبؿ اُغضء ٣ٔضَ     

 ًشح ؽذٝد ػ٘ذ اُزؼبٓذ ؽشٝه ر٘ز٢ٜ . اُوِج٤خ اُزار٤خ اُؾبلاد ٌَُ ٓؼبٓذح رٌٕٞ( II) 2.اُؼلاهخ ك٢ أُؼشكخ

MT .ٖٓ َؽشٝد٣٘ـش  ٓؼبدُخ رقجؼ     ٝ    اُزار٤خ ُِو٤ْ أُٞاكوخ    ٝ    اُؾؼبػ٤خ  اُذٝاٍ أع

 ًبُزب٢ُ:

               
     

   
   

     

   
                                                          3-II) 

 CG أُؼبٓلاد ثذلاُخ     أُؼبٓلاد ر٘ؾش MTاٌُشح  عطؼ ػ٠ِ       اُذاُخ اعزٔشاس٣خ ُٝنٔبٕ  

  اُزـب٣ش ٓؼبٓلادرغ٠ٔ      اُطبه٣ٞخ أُؼبٓلاد .اُضب٤ٗخ(. ج٤٘٤خ )ّاُ أُ٘طوخ ك٢ أُغز٣ٞخ ثبلأٓٞاط اُخبفخ



 ( PP-PWطشٌمخ  ٔ FP-LAPWانحسبة )طشٌمخ طشق         انفظم انثبًَ                 

 

31 

 

 :ػ٠ِ ٗؾقَ اُغجش٣خ اُؾغبثبد ثؼذ ٝ APW ذحــأُزضا٣ أُغز٣ٞخ أُٞعخ هش٣وخ ك٢

    
    

        
∑                  

                                                  4-II) 

  ػ٠ِ ٗزؾقَ ب٢ُـٝثبُز MT شحـً ك٢ خــاُؾؼبػ٤ ذٝاٍــاُ ٓغ خـٓزٞاكو رقجؼ Gثـ:  شكخـأُؼ خـاُزار٤ ذٝاٍـاُ

ُؾقٍٞ ، ٝا   ُِطبهخ أُٞاكوخ MTداخَ اٌُشح  شؽشٝد٣٘ـ ُٔؼبدُخ ؽَ ، ٝاُز٢ رؼزجش APWأعبع٤خ   داُخ

 اُقؼٞثبد رؼزشمٜب ثؼل أُٞعخ أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح هش٣وخ .G ُِٔؼبَٓ أُٞاكوخ اُطبهخ ػقبثخػ٠ِ 

 ؼـرقج إٔ ٖـ٣ٌٔ ،   أُؼبَٓ خـُو٤ٔ ، ٝكوبً(II-3)بدُخ ــأُؼ ك٢ رظٜش ٝاُز٢        ثبُذاُخ أُزؼِوخ

 دٝاٍ ػٖ اُؾؼبػ٤خ اُذٝاٍ كقَ ا٠ُ ٣ئد١ ٓٔب ، MT اٌُشح عطؼ ػ٠ِ فلشاً        خ   ـخ اُذاُـه٤ٔ

 ]1[ ٝأٗذسعٕٞ] Koelling ]3 ٤ًُٞ٘ؾ أدخَ أُؾٌَ ٛزا ُؾَ .أُغز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ أُٞعخ

 اُذاُخ رٔض٤َػ٠ِ  أعبعب رشرٌضاُز٢ أُزضا٣ذح  أُغز٣ٞخ الأٓٞاط هش٣وخ ػ٠ِ اُزـ٤٤شاد ٖٓ ٓغٔٞػخ

 ُِطبهخ ثبُ٘غجخ ٓؾزوبد ٓزلاًٜبلا ٝٗظشا،      خ خط٤ ثزشر٤جبد MTخبسط اٌُشح       اُؾؼبػ٤خ

 (Linearized Augmented Plane Wave خط٤ب) أُزضا٣ذح أُغز٣ٞخ الأٓٞاط ثطش٣وخ ذع٤ٔ      

II.3.2  انكبيم  انكًٌٕ ٔ خطٍب انًزضاٌذح انًسزٌٕخ الأيٕاج يجذأ طشٌمخ 

 ٖٓ خط٤خ ٓغٔٞػبد ٢ٛ MT ٓغبلاد ك٢ الأعبع٤خ اُذٝاٍ ،خط٤ب أُزضا٣ذح أُغز٣ٞخ الأٓٞاطهش٣وخ  ك٢

 APW هش٣وخ ك٢ اُؾبٍ ٛٞ ًٔب    اُذاُخ رؼش٣ق ٣زْ .بٔٝٓؾزوبرٜ        ،       اُؾؼبػ٤خ  ٝاٍاُذ

  (II-2٣ٝغت ) ٕاُزب٢ُ اُؾشه        ٝ        اُذاُز٤ٖ رؾون أ: 

, 
  

   
 

      

  
        -                                                              5-II) 

 الاعزٔشاس٣خ    ٝ    اُؾؼبػ٤زبٕ اُٞظ٤لزبٕ ٛبربٕ رنٖٔاٌُشح  عطؼ ػ٠ِٝ اُ٘غج٤خ، ؿ٤ش اُؾبُخ ك٢

داُخ   LAPW ذحــأُزضا٣ خـــخ أُغز٣ٞــأُٞع خـداُ رقجؼ  صْ، MT اٌُـشح خبسط أُغز٣ٞخ بدـُِٔٞع

 .FP-LAPW اٌُبَٓ إٌُٔٞ ٝ خط٤ب أُزضا٣ذح أُغز٣ٞخ الأٓٞاط ُطش٣وخ أعبع٤خ

     {

 

  
∑                                                           

∑ {                 }                        

}                         6-II) 
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 .    ٓؼبٓلاد هج٤ؼخ ٗلظ ُٜب ٝ    اُذاُخ ٓغ رزٞاكن     أُؼبٓلاد ؽ٤ش

 خــهش٣و ك٢ بٍـــاُؾ ٛٞ ًٔب ( MTاُؾشح ) خبسط  نــأُ٘به ك٢ وـكو ٓغز٣ٞخ ٓٞعبد ٢ٛ LAPW اُذٝاٍ

    ثبخزلاف. APW اُذٝاٍ ٖٓ الأٗغت ٢ٛ LAPWأٓب داخَ اٌُشح كبُذٝاٍ  .الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح

.  APW اُذٝاٍ ٖـٓ أكنَ ثؾٌَ اُؾؼبػ٤خ اُذٝاٍ اٗزبط ٣ؼ٤ذ اُخط٢ اُزشاًت. E ػقبثخ اُطبهخ ػٖ ه٤ِلاً 

 :اُؼلاهخ ؽغت    ٝاُطبهخ   ُٔؾزوٜب ٝكوبً    ٗؾش اُذٝاٍ ٣ٌٖٔ  ُزُي

                                       
                                7-II) 

        : أ٣ٖ
 . اُطبه١ٞ شثبػ٢اُ اُخطؤ ٣ٔضَ   

 دهخ اُؾغبثبد رلوذ ، ٌُٜ٘بMTاٌُشح  عطؼ ػ٠ِ أُٞعخ داُخ اعزٔشاس٣خ FP-LAPW هش٣وخ رنٖٔ

 أُٞعخ دٝاٍ ك٢ خطؤ طش٣وخٛزٙ اُ رغجت ث٤٘ٔب ،APWأُٞعخ أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح  هش٣وخ ٓغ ٓوبسٗخ

       ثزشر٤ت
       آخش ك٢ ػقت اُطبهخ ثزشر٤ت ٝ   

 اُذٝاٍُي كبٕ اُشؿْ ٖٓ رػ٠ِ  . 

LAPW ٌَك٢ ؽبُخ  ٝ ،ػب٤ُخ اُطبهخ ٓ٘طوخ ك٢ اُزٌبكئ ػقت ع٤ٔغ ػ٠ِ ٣غٔؼ ثبُؾقٍٞ ع٤ذًا أعبعًب رؾ

  .APW ثطش٣وخ ٓوبسٗخ ًج٤ش رجغ٤و ٝٛٞ، ا٠ُ عضأ٣ٖخ٤شح )اُطبهخ( لأٛزٙ ا ٤ْروغ اُزؼزس ٣ٌٖٔ

 ػ٠ِ فلشاً    ًبٗذ ارا LAPW هش٣وخ ك٢ MT ًشح عطؼ ػ٠ِ الاعزٔشاس٣خ ٓؾٌِخ ر٘ؾؤ لا ػبّ ثؾٌَ

 Takeda and Kubler اهزشػ  رب٤ًذح ٤ًٝجِش زُيـُ. شـاُقل ػٖ قـرخزِ      ٜبـزٓؾزو ٝ شح،ـاٌُ ؼـعط

ب[ 4] ًٔ  ؽؼبػ٤خ داُخ ًَٝ ،( -N) ٝٓؾزوبرٜبN  اُؾؼبػ٤خ ٝاٍاُذ ك٤ٜب رغزخذّ اُز٢ LAPW ُطش٣وخ رؼ٤ٔ

ه٤بع٤خ  FP-LAPW هش٣وخٗغذ إٔ ثبُخط٤خ، ؽ٤ش  أُزؼِن اُخطؤ ُزغ٘ت     ثٜب خاُخبف ادالإػذاد ُٜب

 أُؾزوبد اعزخذاّ ٣زطِت ٝاُز١ ،N> 2ُٔب  اُخطؤ زوبسث٤ٖ، ٣ٌٖٝٔ رو٤َِٓ     ٝ    ٝ N = 2ٖٓ أعَ 

ع٤٘ؾ  ُزا هبّ ،اُطش٣وخ اُو٤بع٤خ ٖٓ أًجش ثٌض٤ش ٣ٖ رغزـشم ٝهذ ؽغبةأ ،ُزؾو٤ن اُزوبسة أُغزٟٞ ػب٤ُخ

Singh [5 ]َاُوطغ  هبهخ ص٣بدح دٕٝ ،اُوبػذح ك٢ ٓؾ٤ِخ ٓذاساد امبكخ خلاٍ ٖٓ اُٜ٘ظ ٛزا ثزؼذ٣

(cutoff). ٍخـــُطش٣و الأعبع٤خ اُذٝا FP-LAPW ذٝاٍــاُ خ ٝـــاُج٤٘٤ خــأُ٘طو ك٢ خــٓغز٣ٞ ٓٞعبد ٢ٛ  

  MT اٌُشح عطؼ ػ٠ِ ٜبــٓؾزوبرٝ خــالأعبع٤ اُذٝاٍاعزٔشاس  ثؾشه ، MTاٌُشاد داخَ اُشه٤ٔخ اُؾؼبػ٤خ
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  َــاٌُبٓ ٕٞــأٌُ ٝ بــخط٤ ذحــأُزضا٣ خــأُغز٣ٞ ٞاطـــالأٓ خــُطش٣و خــالأعبع٤ ذٝاٍــاُ بءــث٘ ٕكب ثبُزب٢ُٝ

(Full Potential- Linearized Augmented Plane Wave)  FP-LAPW ذدــــؾ٣: 

     ٍُِطبهخ ثبُ٘غجخ ٝٓؾزوبرٜب       اُؾؼبػ٤خ  اُذٝا       . 

 اُؾذٝد٣خ ٝ ٓؼبٓلاد اُؾشٝه     ٝ     . 

ٓؼبٓلاد  ٝأُٔضَ ٌُِشاد ك٢ ؽذٝد     اُضا١ٝ اُؼضّ هطغ ثزؾذ٣ذ رغٔؼ اُؾذٝد٣خ اُؾشٝه إ رٞك٤ش

  .   اُوطش راد ٗقق MT هٍٞ ٓٞعخ ك٢ اٌُشح ٛٞ أًجش     اُوطغ  أُغز٣ٞخ، الأٓٞاط

ٓنٕٔٞ ك٢ هش٣وخ  اُزوبسة لإٔ ٓلائْ ك٢ اُؾغبثبد ٗظشًا       =         cut-off اُوطغ  اخز٤بس

FP-LAPW  ٕ9 ٝ 7 ٣زـ٤ش ث٤ٖ        ارا ًب. 

  II.4.2 ثشَبيح WIEN2k 

 ثشٗبٓظ ٛٞ FP-LAPWاٌُبَٓ  إٌُٔٞ ٝ خط٤ب أُزضا٣ذح أُغز٣ٞخ الأٓٞاطُطش٣وخ  اُ٘بعؼ اُزطج٤ن

Wien2k ، ٞٛٝ آخشٕٝ ٝ ٛبثلا ثٞاعطخ رط٣ٞشٙ رْ سٓض al and Blaha  6 .  ٣غٔؼ ٛزا اُجشٗبٓظ

 .(FORTRAN90) اُلٞس رشٕثِـخ  Wien2kًزت اُجشٗبٓظ اُؾغبث٢ ، ٝهذ ثذساعخ خٞاؿ اُجِٞساد

 الأعطؼ ، أُؼبدٕ ، شاسحـاُؾ ػب٤ُخ اُلبئوخ اُ٘ٞاهَ أٗظٔخ ،[ 8 ، 7] اٌُٜشثبئ٢ أُغبٍ ُزذسط ث٘غبػ هجن

 [.11] اُغض٣ئبد ٝؽز٠[ 10] ه٤غ٤خبٓـ٘ ؿ٤ش أًبع٤ذ ،[ 9] الاٗزوب٤ُخ أُؼذ٤ٗخ

  خـشآظ اُ٘ق٤خ أُوزٝكـاُج خـثٞاعط أُشرجطخ خـأُغزوِ ظـاُجشآ ٖٓ ذــاُؼذ٣ ٖٓ Wien2k سٓض ٣زٌٕٞ

C-SHELL SCRIPT.  ٚٝاعزخذاّ رغِغَ ٗزجغلإعشاء ػ٤ِٔبد ؽغبث٤خ ُِج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ثٞاعطز 

 :(II.2اُؾٌَ) اُزب٢ُ اُج٤ب٢ٗ اُشعْ ك٢ Wien2k ُـاُلشػ٤خ أُشرجطخ ثجؼنٜب اُجؼل  اُجشآظ
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 WIEN2k انجشَبيح : ثٍُخ(II.2)انشكم

  II.1.4.2 انزٍٓئخ 

 "case. Struct" اُشئ٤غ٢ ك٢ أُِق اُجذء،  ث٤بٗبد اٗؾبء اُنشٝس١ ٖٓ ٓؼ٤٘خ، ٓبدح خقبئـ ُزؾذ٣ذ

 ( اُخ ٓٞاهغ اُزساد.. اُجِٞس٣خ، اُج٤٘خ اُؾجٌخ، أُؼِٞٓبد ُِٔبدح )صٞاثذع٤ٔغ  ػ٠ِ ٛزا الأخ٤ش ٣ؾز١ٞ اُز١

 خ ُذٝسحـــ. ٣وّٞ ثشٗبٓظ الإػذاد ثزؾن٤ش ًَ أُؼط٤بد اُلاصٓ(RMTٌَُ رسح ) MTٝ ٗقق هطش اٌُشح 
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 :اُلشػ٤خ اُزب٤ُخ اُجشآظ ٖٓ عِغِخ ثٞاعطخ رُي ٣زْ ، SCFٝاُز٘بعن اُزار٢ 

NN  :ػ٠ِ ٣ٝغبػذ الأٍٝ()ٓغبكخ اُغٞاس الأهشة  اُغ٤شإ أهشةاُزساد اٗطلاهب ٖٓ  ث٤ٖ أُغبكبد ٣ؼط٢ 

 .Muffin-tin ٌشحاُ هطش ٗقق رؾذ٣ذ

SGROUP  ٣ؾذد ٓغٔٞػخ اُلنبء ُِج٤٘خ أُؼطبح ك٢ أُِق :cas.struct 

SYMMETRY  : اُز٘بظش ُلنبء أُغٔٞػخ )الاٗؼٌبط، اُذٝسإ،...اُخ( ثبعزؼٔبٍ ٣غٔؼ ثؾغبة ػ٤ِٔبد

 ٓؼِٞٓبد اُج٤٘خ ُزو٤ِـ ٓذح اُؾغبة اػزٔبدا ػ٠ِ ػ٤ِٔبد اُز٘بظش.

 LSTART  :ؽبُخ أ١) اُؼقت ث٤٘خ ؽغبة ك٢ أُخزِلخ أُذاساد ٓؼبُغخ ٤ًل٤خ ٣ٝؾذد اُزس٣خ اٌُضبكخ ٣ُِّٞذ 

 ...(. ٞمؼ٤خٓ ٓذاساد ثذٕٝ أٝ ٓغ ٝاُزٌبكئ اُوِت

KGEN  ٣وّٞ ثز٤ُٞذ اُؾجٌخ :k الأ٠ُٝك٢ ٓ٘طوخ ثش٣ِٞا ٕ. 

DSTART  :اد اُؾغبة اُزار٢ دٝس ا٣خجذالأ٤ُٝخ ُ ٌضبكخاُ ٣ُٞذSCF ٖاُزس٣خ اٌُضبكخ رشاًت هش٣ن ػ 

 .LSTART ٖٓ أُزُٞذح

II.2.4.2 انزارً الارسبق يدبل حسبة SCF  فً ثشَبيحWIEN2k 

 :اُزب٤ُخ اُخطٞاد ٖٓ SCF (Self Consistent Field ) ٓغبٍ أُزغن اُزار٢ دٝسح رزٌٕٞ

LAPW0  :الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخأٌُٞٗبد اٗطلاهب ٖٓ  ٣ُٞذ. 

LAPW1 ّٞاُزار٤خ ؽؼخالأ ٝ اُزار٤خ اُو٤ْ، اُزٌبكئ ػقت ثؾغبة : ٣و. 

LAPW2 اُزار٤خ الأؽؼخ ٖٓ اُزٌبكئ ًضبكخ : ٣ؾغت. 

LCORE ٝاٌُضبكخ اُوِت ؽبلاد : ٣ؾغت. 

MIXER  :اٌُضبكخ اُذاخ٤ِخ ٝاُخبسع٤خ. ٣ٔضط 

II.3 انضائف انكًٌٕٔ انًسزٌٕخ يٕاجالأ طشٌمخ  

II.1.3 يمذيخ 

 اُز١ اٌُج٤ش اُزجغ٤و ثغجت ، اُقِجخ ك٢ اُل٤ض٣بء اُؾغبث٤خ أعبع٤ب ُِؼ٤ِٔبد ػ٘قشا اُضائلخ أٌُٞٗبد رؼزجش

 الأٗظٔخ ثزطج٤ن هبػذح ٖٓ اُؼذ٣ذ ك٢ اعزخذآٜب ٣ٌٖٔ. هذٓزٜب اُز٢ اُغ٤ذح ٝاُ٘زبئظ ُِ٘وَ، ٝهبث٤ِزٜب أٝعذرٚ،
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 ٗٔٞرعًب ػ٠ِ رٞكشٛب رُي ثبلإمبكخ ا٠ُ اُؾغبث٤خ، رغش٣غ اُؼ٤ِٔبد ٖٓ أعَ أعبع٤خ ٢ٛٝ أُغز٣ٞخ، أُٞعخ

 ٝاٌُزشٝٗبد ٤ٔ٤ًبئ٤ًب اُخبِٓخ )اُغبٓذح( اُوِت ٝاٌُزشٝٗبد اُ٘ٞاح ٖٓ أُزٌٕٞ الأ٣ٕٞ ث٤ٖ ُِزلبػلاد ثغ٤طبً

 . ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُزلبػلاد ك٢ ثلؼب٤ُخ رؾبسى اُز٢ اُزٌبكئ

 ٗظش٣خ ٢ٛٝ ،DFT دا٤ُخ اٌُضبكخ ث٘ظش٣خ لاسرجبهٜب اُؾغبث٤خ اُطشم ٖٓ ٜٓٔب عضءً  اُضائلخ أٌُٞٗبد رٔضَ

ًٓ  اُخٔغ٤ٖ ٓذاس ػ٠ِ رط٣ٞشٛب رْ  ٓضَ شمـثط خـٓوبسٗ بصحــٓٔز ظـٗزبئ رُي ذــثؼ ذــٝهذٓ أُبم٤خ بــــػب

Hartree-Fock. كؼب٤ُزٜب ٝأصجزذ اُؾش٣و )اُلغٞح( ث٤٘خ ٗظش٣خ ك٢ ؽو٤و٤خ صٞسح ًٔب أؽذصذ ٛزٙ اُزو٤٘خ 

  .ُٜب الأعبع٤خ اُؾبُخ ثخقبئـ ٝاُز٘جئٝكٜٜٔب،  اُقِجخ ُِٔٞاد الإٌُزش٤ٗٝخ اُخٞاؿ ػٖ اُجؾش ك٢

 ٝرغ٠ٔ ،ٝاُزٌبكئ اُوِت اٌُزشٝٗبد ٗؼبُظ الأٍٝ: ٜٗغ٤ٖ ك٢  ٖ ٝ ؽبًّٛٞ اٌُضبكخ ُـ دا٤ُخ هشم رِخـ

إٌُٔٞ  روش٣ت رغ٠ٔ اُضب٤ٗخ اُطش٣وخ إٔ ؽ٤ٖ ك٢ ،AE (All Electrons)اٌُبَٓ  الإٌُزشٕٝ هش٣وخ

 . ٝص٤وبً اسرجبهًب بٕزشرجطٛٔب ٓ ، ٝاُوِت اٌُزشٝٗبد رؤص٤ش ػ٠ِ ٣ون٢ اُضائق اُز١

 لإٔ ٗظشًا اُقـ٤ش، اُزس١ اُؼذد راد الأٗظٔخ ثبعزض٘بء اُضٖٔ ثبٛظخ AEالإٌُزشٝٗبد  ع٤ٔغ ؽغبثبدإ 

 رؼَٔ اُز٢ الإٌُزشٕٝ ُٔٞعخ أُززثزة اُغِٞى لاُزوبه اُلاصٓخ الأعبع٤خ اُذٝاٍ ٖٓ ًج٤شًا ػذدًا ٛ٘بى

 فؼجًب شٓؼبدُخ ؽشٝد ٣٘ـ ؽَ ٣قجؼ ٓؼبُغزٜب، ٣زْ اُز٢ ػذد الإٌُزشٝٗبد ص٣بدح كؼ٘ذ. اُٟ٘ٞ ٖٓ ثبُوشة

 ك٢ دساعخ الأًضش ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُل٤ض٣بئ٤خ اُخٞاؿ امبكخ ا٠ُ إٔ. اُؾغبثبد ًج٤شح صٖٓ ثغشػخ ٣ٝضداد

  اُوِت اٌُزشٝٗبد ٓؼبُغخ ػذّ أُؼوٍٞ كٖٔ ثبُزب٢ُ ٝ اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد الا ػ٠ِ رؾزَٔ لا اُغض٣ئ٤خ الأٗظٔخ

  .[12] ػبدح أٌُٞٗبد اُضائلخ ٣غ٠ٔ ًٕٝٔٞ كؼبٍ اُزٌبكئ ثبٌُزشٝٗبد آصبسٛب ٝاعزجذاٍ

 خـا٤ٔ٤ٌُبئ٤ وــثبُشٝاث أُزؼِوخ اُزٌبكئ ؽؾ٘خ ًضبكخ غز٘غخ٣ أٗٚ ٛٞ خاُضائل بدٌٔٞٗاُ زوش٣تُ اُشئ٤غ٢ اُؾشه

ب ٣ٔضَٝ  ًٓ  اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد ثٔؼبُغخ ٣غٔؼ لأٗٚ ، ُِٔبدح الإٌُزش٤ٗٝخ ُِج٠٘ اُ٘ظش١ اُؾغبة ك٢ ًج٤شًا اٛزٔب

 اُٜ٘ظ ٛزا ٣ؼزٔذ[. 13] اُؾغبث٤خ اُؼ٤ِٔبد لإعشاء اُلاصٓخ اُؾٞعجخ ٓٞاسد ك٢ ًج٤شح ٌٓبعت ُزؾو٤ن ، كوو

 ػ٠ِ اٌُزشٝٗبد كوو رؼزٔذ ُِٔٞاد ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُل٤ض٣بئ٤خ اُخٞاؿ ٖٓ اُؼظ٠ٔ اُـبُج٤خ إٔ ؽو٤وخ ػ٠ِ

 ؽ٤ٖ ك٢ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ، اُشٝاثو ر٣ٌٖٞ ك٢ رغبْٛ( فـ٤شح ثؤػذاد) اُطشك٤خ الإٌُزشٝٗبد كوو اُزسح ك٢. اُزٌبكئ

  ٞاســثغ خــؽغبع ؿ٤ش ك٢ٜ ب٢ُـٝثبُز خـاُزس٣ ٞاحـاُ٘ ؾذح ٓغث خــٓشرجط( ًج٤شح ثؤػذاد) اُوِت بدـاٌُزشٝٗ إٔ
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ػ٘ذ  ٗغج٤بً خبِٓخ رجو٠ اُ٘ٞاح ٖٓ اُوش٣جخ الإٌُزشٝٗبد إٔ أُغٔذح ٣ؤر٢ ثؾو٤وخ اُ٘ٞاح روش٣ت إ[. 14] اُزسح

 [. 15] ٖٓ ؽبُزٜب رـ٤ش ُِزسح ٝلا ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُج٤ئخ رـ٤ش

ٖٓ  اُزو٤َِ ٝثبُزب٢ُ ، اُؾغبثبد ك٢ رظٜش اُز٢ الإٌُزشٝٗبد ػذد رو٤َِ ٛٞ اُزوش٣ت، اُخبفخ ُٜزا ا٤ُٔضح

 اعزجذاٍ الأٗغت ٖٓ رغؼَ اُز٢ ٢ٛ اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد إٔ ٣ؼ٢٘ ٝٛزا ، ؽِٜب ٣زؼ٤ٖ اُز٢ أُؼبدلاد ػذد

 (.ػوذح ثذٕٝ أ١) ا٤ُِ٘خ أُٞعخ ثذاُخ ٓشرجطخ كؼبُخ أ٤ٗٞ٣خ ثٌٔٞٗبد ُِ٘ٞاح اُؾو٤و٤خ الأ٤ٗٞ٣خ أٌُٞٗبد

II.2.3  طشٌمخ انكًٌٕ انضائف 

 ع٤ٔغ+  اُ٘ٞاح) اُ٘ظبّ اخزضاٍ ٖٓ ٝرزؤُق ،اُؾغبث٤خ اُؼ٤ِٔبد ُزجغ٤و ٝعذداُضائلخ  أٌُٞٗبد هش٣وخ

 رو٤َِ ٣زْ ؽ٤ش ٝالإٌُزشٝٗبد اُوِج٤خ اُ٘ٞاح ًٔٞٗبد ٖٓ رزٌٕٞ اُز٢ اُزٌبكئ. اٌُزشٕٝ ٗظبّ ا٠ُ( الإٌُزشٝٗبد

 ُذ٣ٜب الأعبع٤خ أُذاساد لإٔ ع٤ذ اُزوش٣ت ٛزا. اخز٤بسٛب ع٤زْ كوو اُز٢ اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد ا٠ُ اُؾغبة

فؼٞثخ اُزٔض٤َ  رُي ػ٠ِ ػلاٝح. ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُشٝاثو ك٢ رؾبسى لا ك٢ٜ اُ٘ٞاح، ٖٓ ثبُوشة ٝروغ أهَ هبهخ

 ُزا اُ٘ٞاح ػٖ ثؼ٤ذًا ٝرٔزذ ٓؾ٤ِخ ٤ُغذ اُزٌبكئ ٓذاساد أخشٟ ٗبؽ٤خ ٝ ٖٓ اُ٘ٞاح، ؽٍٞ ه٣ٞخ رزثزثبد ُٞعٞد

 . ٝا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ اُل٤ض٣بئ٤خ ثبُذسعخ الأ٠ُٝ اُخٞاؿ رؾذد ك٢ٜ

( ثِٞس ، عض١ء ، رسح) ُ٘ظبّ اُزٌبكئ ؽبلاد ػ٠ِ اُؾقٍٞ اُضائلخ ٢ٛ أٌُٞٗبد ُطش٣وخ الأعبع٤خ اُلٌشح

 اُوِت روش٣ت أ١. اُل٤ض٣بئ٤خ اُخٞاؿ ُٞفق اُنشٝس٣خ ؿ٤ش اُوِت ؽبلاد ؽغبة ا٠ُ اُؾبعخ دٕٝ

 ٣ٖٞ أٝ اُزشر٤تـــُِزٌ خــؽغبع ؿ٤ش تــاُوِ لإٌُزشٝٗبد الإٌُزش٤ٗٝخ بلادـــاُؾ إٔ ٣لزشك اُز١ أُزغٔذ

 .أُغبٝس الإٌُزش٢ٗٝ

  أُٞعخ دٝاٍ اعزجذاٍ ٖٓ اُ٘بؽ٤خ اُؼ٤ِٔخ ٣زْ 
 اُز٢ AE(All Electrons)غ٤ٔغ الإٌُزشٝٗبد ُ       

  اُضائلخ أُٞعخ ثذاُخ اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد رٔضَ
 كشك ، ٝرٌٞٗب ٓزطبثوز٤ٖ ٣ٝزْ (II-3) )اُؾٌَ       

   ،               : أُغبٝاح
        

ٗقق  بسطــخ شكـؽ٤ش ٣ل         ٝ      

  ؽٌَ اخز٤بس ٣زْ أُغبٍ ٛزا اُزسح، ٝداخَ ؽٍٞ    هطشٛب ٗقق ًشح
  بدــذ، ٝاُزثزثــلإصاُخ اُؼو      

 اُخبفخ. اُطبهبد ٗلظ اُزٌبكئ ٓٞعخ ٝدٝاٍ اُضائلخ أُٞعخ ُذٝاٍ ٣ٌٕٞٝ ،أُٞعخ دٝاٍ رؼبٓذ ػٖ اُ٘برغخ
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ٖٓ اُلاصٓخ  ثٌض٤ش أفـش رٌٕٞ اُز٢ k اُ٘وبه ٖٓ ػذد ثبعزخذاّ فؾ٤ؼ ثؾٌَ اُضائلخ أٌُٞٗبد رٔض٤َ ٣ٌٖٔ

 اُوِت.  ٓ٘طوخ رؾذداُز٢     ٖٓ الأًضش اُوطش الإٌُزشٝٗبد راد ٗقق ٝع٤ٔغ اُزٌبكئ، ٓٞعخ ك٢  ؽبُخ

 فـ٤ش ثؼذد كٞس٤٣ٚ كنبء ك٢ اُزٔض٤َ ٤ٓضح اُطش٣وخ ثٜزٙ ػ٤ِٜب اُؾقٍٞ رْ اُز٢ اُضائلخ أُٞعخ دٝاٍ روذّ

بػَ ـــخ، ٝ ٣ٌٕٞ اُزلــاُؼذد٣ بدــاُؾغبث ٖٓ ًج٤ش َــثؾٌ ٣وَِ ٛزا ٝ أُغز٣ٞخ، بدـأُٞع ٖٓ عذًا

 ثب٢ُٝ ٓجذأ اُزٌبكئ ٓغ الأ٣ٞٗبد ؽ٤ش رز٘بكش اٌُزشٝٗبد اُزٌبكئ ٝاُوِت ثغجت لإٌُزشٝٗبدٞٓج٤ب ــًُٞ

 .ٝالاسرجبه بدٍـــاُزج ٝظبٛشح

 

 ٔ انكًٌٕ انضائف انًٕخخ انضائفخ دانخ نجُبء انزخطٍطً (:انزًثٍمII.3انشكم)

II.3.3  َظشٌخ انكًٌٕ انضائف 

  1935ك٢ Hellman ٤ِٛٝٔبٕ [16   1934اُضائق ك٢  اُ٘ظش١ اُٜ٘ظ Fermiك٤ش٢ٓ  اهزشػ ربس٣خ٤ب،

 ؽز٠ اُ٘غ٤بٕ ه٢ ثو٤ذ ، أٌُٞٗبد اُضائلخ هجَ ٖٓ الإٌُزش٤ٗٝخ اُج٠٘ رجغ٤و ؽغبثبد ثبُشؿْ ٖٓ .[17]

 رْPhilips and Kleinman  [18،19 ] ًلا٣٘ٔبٕ ٝ ك٤ِ٤جظ ٓغ 1959 ػبّ ك٢ ٝ اُخٔغ٤٘٤بد، ٜٗب٣خ

 بٓذحــــأُزؼ أُغز٣ٞخ أُٞعخ خـــهش٣و ٖٓ . أُغزٞؽبح[20]ٓغ  أخشٟ اُضائلخ ٓشح أٌُٞٗبد اهلام اػبدح
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(Orthogonalized Plane Waves) OPW [21.] ثبعزخذاّ اُزٌبكئ ٓٞعخ دٝاٍ رط٣ٞش رْ ؽ٤ش 

 ؽبلاد اُوِت )اُؾبُخ الأعبع٤خ( ٝرٌزت ػ٠ِ اُؾٌَ: ٓغ أُغز٣ٞخ أُزؼبٓذح أُٞعبد ٖٓ صبثزخ هبػذح

                   ∑                                    (8-II) 

 ؽ٤ش:

 (.α اُزساد ٝ اُوِت ؽبلاد ًَ ك٢ أُغٔٞع) OPW ُـ أُوبثِخأُٞعخ  ٝ ٢ٛ ٓٞعخ ٓغز٣ٞخ،     

   اُغِظ)اُ٘بػْ( بكئـــاُزٌ ٓٞعخ خـداُ ث٘بء ٣ٌٖٔ أٗٚ ًلا٣٘ٔبٕ ٝ ك٤ِ٤جظ ٖٓ ًَ أظٜش
 بٓذـٓؼ ؿ٤ش ٝٛٞ   

   ُلإٌُزشٝٗبد  اُزٌبكئ ٓٞعخ ٝداُخ اُوِت ٓٞعخ داُخ ث٤ٖ اُغٔغ خلاٍ ٖٓ   اُوِت  ُؾبلاد
 ثبُطش٣وخ   

 : اُزب٤ُخ

   
       

    ∑                                                                           (9-II)         

          ٓغ  
 ٝػ٘ذ رطج٤ن اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ػ٠ِ إٌُٔٞ اُضائق ٗغذ:       

 |  
         

    ∑                 |  
    ∑                         (10-II) 

 ٗغذ:    ٝثبعزؼٔبٍ رؼش٣ق  ،ٛٔب اُو٤ْ اُزار٤خ ُِوِت ٝ اُزٌبكئ ػ٠ِ اُزشر٤ت   ٝ      أ٣ٖ: 

[  ∑                         ]  
     

    
                             (11-II)  

 ثبُؼلاهخ ٓج٤ٖ ٛٞ ًٔب ٤بُِٕٜب٤ِٓزٞٗ امبك٤خ ثٔغبٛٔخ شؽشٝد٣٘ـ ٓؼبدُخ اُضائلخ، رِج٢ اُذٝاٍ كبٕ ُزُي

 (11-II) .ٙأُذٍُٞ ٛزا امبكخ.   ػ٠ِ  رؼزٔذ هبهخ لأٜٗب اُطج٤ؼ٢ ؽٌَ إٌُٔٞ ػٖ ٓخزِلخ أُغبٛٔخ ٛز 

 : ٝرؼشف ثـ ًلا٣٘ٔبٕ ُل٤ِ٤جظ أٌُٞٗبد اُضائلخ ٣٘زظ اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ك٢ اُٞاسدح الأف٤ِخ أٌُٞٗبد ا٠ُ اُغذ٣ذ

      ∑                                                                           (12-II)          

 رُي ٝٓغ اُزٌبكئ، اٌُزشٝٗبد ثٜب رزؾشى اُز٢ اُلؼبُخ أٌُٞٗبد ثبػزجبسٛب اُؾو٤و٤خ، أٌُٞٗبد ٢ٛ  : ؽ٤ش

 ، ٝٛ٘بى ٓذ٤ُُٖٞ:ا٣غبدٛب أُشاد الإٌُزش٤ٗٝخ ُِؾبُخ اُزار٤خ ثبُطبهخ ٝرزؼِن ٓؾ٤ِخ ؿ٤ش أٌُٞٗبد اُضائلخ كبٕ

ك٢  الأعبع٤خ، ٝ أُذاساد ك٢ رلٌي لأٗٚ اُغجت  ٛٞ     ٣قجؼ الأ٤ٗٞ٣خ اُ٘ٞاح خبسطأُذٍُٞ الأٍٝ 

 ؽش٤ًخ هبهخ ػ٠ِ اُزٌبكئ رؾقَ اٌُزشٝٗبد أ٣ٖ ،رزؼبٓذ ٓؼٜب ٓذاساد اُزٌبكئ اُوِت ٖٓ اُوش٣جخ أُ٘طوخ
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 أُززثزثخ، ٝرٌزغت ٛزٙ الأخ٤شح ًٔٞٗبد كؼبُخ ٗز٤غخ أُذاساد ثوٞح ٓغ ٓذاسارٜب ُزغبٗظ ٗز٤غخ ،ػب٤ُخ

 اُوِت. اٌُزشٝٗبد ثٞاعطخ ا٣ُٝٞ٘خ أٌُٞٗبد ُلشص

 ٖـــٓ ثٌض٤ش أهَ ٕٞ اُضائقــأٌُ ٣غؼَ ٓٔب بسد،ـــإٌُٔٞ اُط َـــ٣ٔض (II-12)خ ــأُذٍُٞ اُضب٢ٗ ٖٓ اُؼلاه

 رززثزة ك٢ ُٖٝ عِغخ عزٌٕٞ اُضائلخ أُٞعخ دٝاٍ إٔ ٣ؼ٢٘ ٛزا ًَ. اُوِت ٖٓ ثبُوشة اُؾو٤و٤خ أٌُٞٗبد

 ػ٠ِ اُؾٌَ: ًلا٣٘ٔبٕ ٝ ك٤ِ٤جظ ًٔٞٗبد رؼ٤ْٔ ٝرْ اُؾبعخ، ؽغت اُوِت ٓ٘طوخ

      ∑                                                                                      (13-II)           

 .ٓغٔٞػخ دٝاٍ    أ٣ٖ:   

 :٣ؼشف ثبُؼلاهخ ٌُِٕٔٞ اُضائق ؽ٤ٞػًب الأًضش اُؼبّ اُؾٌَ 

       ∑ ∑   
   

    
 
               ∑   

   
                            (14-II)   

 اٌُش٣ٝخ. اُزٞاكو٤بد                 ٝ:  

     ∑      
 ٛٞ ػبَٓ الإعوبه اُضا١ٝ.           

      
 .lإٌُٔٞ اُضائق أُزؼِن ثـ       

 [.22] ؽ٤٘ئز ثبُٔؾ٤ِخ رغ٠ٔ ، ٗلغٜب ٢ٛ ٌُِٔٞٗبد اُضائلخ خ٣اُضاٝ اُؼ٘بفش ع٤ٔغ إٔ اػزجبس رْ ارا

  l ػ٠ِ ٣ؼزٔذ ٓؾ٢ِ ؿ٤ش ٝعضء ،كوو r ػ٠ِ ٣ؼزٔذ ٓؾ٢ِ ًغضء الأ٤ٗٞ٣خ أٌُٞٗبد اُضائلخ ًزبثخ ٣زْ ٓب ػبدح

 :اُزب٢ُ اُ٘ؾٞ ػ٠ِ ٌُِٔٞٗبد اُضائلخ أُؾ٢ِ ؽجٚ اُ٘ٔٞرط ٣ٌٝزت

           
      ∑  

    
     

                                                                (15-II)      

     : أ٣ٖ
   إٌُٔٞ أُؾ٢ِ، ٝ       

 :ؽ٤ش l ٌُِٕٔٞ أُؾ٤ِخ ؿ٤ش أٌُٞٗبد      

     
        

          
 .[23  2أٝ  1ه٤ٔزٚ ػبدح      ٝ       

II.4.3  ثُبء انكًَٕبد انضائفخ 

 أُبد١ اُؾغبة ك٢ ٔقطِؼٛزا اُ ٣ؾ٤ش ، ab-initioٝ ُـ اُضائلخ ثبٌُٔٞٗبد ٣غ٠ٔ ٓب اُل٤ض٣بئ٤ٕٞ ٣غزخذّ

 هشم ػذح بىــٝٛ٘، ُِزغشثخ ٝكوبًُلإػذاداد  رؼذ٣َأ١  ٣زْ إٔ دٕٝ ٣ؼ٢٘ ٝٛزا الأ٠ُٝ"، أُجبدة ٖٓ" ا٠ُ



 ( PP-PWطشٌمخ  ٔ FP-LAPWانحسبة )طشٌمخ طشق         انفظم انثبًَ                 

 

41 

 

  .ثبُٔزطِجبد رل٢ هٞاػذ ثبرجبع ٌُٖ اُضائلخ أٌُٞٗبد ػ٠ِ ُِؾقٍٞ

 ػ٘قشًا َـــ، ٝرؾٌدا٤ُخ اٌُضبكخ  بســــاه ك٢ اُضائلخ بدـأٌُٞٗ ُزو٤٘خ اُشئ٤غ٤خ ا٤ُٔضح "اُزؾ٣َٞ هبث٤ِخ" رؼذ

 الإٌُزشٝٗبد ع٤ٔغ ؽغبة اُوذسح ػ٠ِ ُٜب رٌٕٞ إٔ ٣غت ر٤ُٞذٛب، ًٔب أص٘بء الاػزجبس ك٢ أخزٙ ٣غت أعبع٤بً

 أُقْٔ، ٝ ٖٓ هٞاػذ اُج٘بء: ُِ٘ظبّ ٌٖٓٔ روش٣ت أكنَ اػطبء ٓغ .ك٤ٚ اٗؾبإٛب رْ اُز٢ اُج٤ئخ ك٢

 اُؾو٤و٢ ُ٘ظبّك٢ ا ػ٤ِٜب اُؾقٍٞ رْ اُز٢ ٗلغٜب ٢ٛ اُضائلخ ٌُِٜشث٤خ اُزار٤خ اُو٤ْ رٌٕٞ إٔ ٣غت . 

 خبسط الإٌُزشٝٗبد ع٤ٔغ ٝعٞد ٓغ اُ٘ظبّ ٓٞعخ دٝاٍ ٓغ اُضائلخ أُٞعخ دٝاٍ رزضآٖ إٔ ٣غت 

 (.اُضائلخ أُٞعخ ٝدٝاٍ الأعبع٤خ أُٞعخ دٝاٍ ث٤ٖ اعزٔشاس٣خ ٛ٘بى" )اُوِت"

 دٝاٍ ر٘زغٜب اُز٢ ٗلغٜب ٢ٛ اُضائلخ أُٞعخ دٝاٍ ػٖ اُ٘برغخ الأعبع٤خ اُؾؾ٘خ رٌٕٞ إٔ ٣غت 

 (.ثبُوبػذح رؾزلع اُز٢ اُضائلخ أٌُٞٗبد ؽبُخ ك٢) اُزس٣خ أُٞعخ

 اُوطغ  هطش ٘ققث الأ٠ُٝ اُطبهخ ٝٓؾزوبد اُِٞؿبس٣ز٤ٔخ أُؾزوبد رزضآٖ إٔ ٣غت  . 

 رؼط٢ رُي ثؼذ هش٣وخ ًَ صائلخ، ٝ ًٔٞٗبد ُز٤ُٞذ طشماُ ٖٓ اُؼذ٣ذ ك٢ ؽبئؼخ أعبع٤خ ٝ اُوٞاػذ ٛزٙ 

 .أٌُٔ٘خ اُ٘زبئظ أكنَ ػ٠ِ ُِؾقٍٞ ثٜب خبفخهٞاػذ  ُ٘لغٜب

 ع٤ٔغ الإٌُزشٝٗبد ُؾؼبػ٢ شؽشٝد٣٘ـ  ٓؼبدُخ ؽَ هش٣ن ػٖ أٌُٞٗبد اُضائلخ ُج٘بء اُؼبّ الإعشاء ٣جذأ

 (:اُز٣ٌٖٞ ٓشعؼ٤خ) اُزساد ٖٓ اُطبهخ ٓغز٣ٞبد ك٢ الإٌُزشٝٗبد ٖٓ ٓؼ٤ٖ رٞص٣غ ٓغ ٓخزبس رس١ ُز٣ٌٖٞ

* 
 

 

  

   
 

      

   
    

     +      
         

      
                                     (16-II)      

ؽبّ  - ًٖٛٞ ًٔٞٗبد كزؤخز ، أُزجبدٍ الاسرجبه ًٕٝٔٞ سرش١بٛ ٌُٔٞٗبد اٌُش١ٝ اُزٔبصَ كشك ٣زْ ؽ٤ش

 اُؾٌَ:

   
  [ ]     

 

 
                                                                       (17-II)  

 أ٣ٖ:

 .اُ٘ٞاح ؽؾ٘خ ٢ٛ Z ٝ أُؾـُٞخ، ُؾبلادا ًضبكخ ٓغٔٞع ٢ٛ     

   خــاُؾؼبػ٤ خــُِٔٞع خ اُضائلخـــاٗؾبء اُذاُ ٣زْ
 رؾٍٞ ذد ٝـــرؾ ، ٝ أُزبؽخ اُطشم ذٟــــلإؽ ٝكوبً      
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 :كزقجؼ  اُؾؼبػ٤خ ش٣٘ـؽشٝد ٓؼبدُخ ػٌظ هش٣ن ػٖ اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد ثٞاعطخ أٌُٞٗبد اُضائلخ

      
        

   
      

   
 

 

    
        

  

   
[   

     ]                                   (18-II)          

   الأ٤ٗٞ٣خ أٌُٞٗبد اُضائلخ ػ٠ِ ٗؾقَ أخ٤شًا
 الاسرجبه ًٕٝٔٞ سرش١بثبػزجبس ًٔٞٗبد ٛ      

 :ٌٝٗزت (اُزٌبكئ ُٔٞعخ اُذاُخ اُضائلخ ٓغ) اُزٌبكئ لإٌُزشٝٗبد كوو ٓؾغٞثخ أُزجبدٍ

  
            

        
  [  ]       

  [  ]                                            (19-II)  

                              ؽ٤ش:

   ∑ ∑     
        

    
    
                                                                         (20-II)       

كوو  ٝاؽذح صائلخ داُخ ٓغ إٔ. أُشعؼ٢ اُ٘ٔٞرط ك٢ أُؼضُٝخ ُِزسح ٓوذّ صا١ٝ ػضّ أػ٠ِ ٛٞ      ٝ

 .[23]اُضائلخ ُِزٌبكئ  ٌضبكخاُ ك٢ رذخَ اُضا١ٝ اُؼضّ ػ٘بفش ٖٓ ػ٘قش ٌَُ

II.5.3  انًحفٕظخ انًعبٌٍش يعانكًَٕبد انضائفخ 

 :اُزب٤ُخ الأٛذاف رؾو٤ن ٛٞ اُزطٞس ٛزا ٝساء اُذاكغ ًٝبٕ ًج٤ش ثؾٌَ اُضائلخ أٌُٞٗبد كؼب٤ُخ رطٞسد

 أفـش ثبعزخذاّ اُضائلخ أُٞعخ داُخ رٔض٤َ ػ٠ِ هبدسح ٝ ، ُط٤لخ اُضائلخ أٌُٞٗبد رٌٕٞ إٔ ٣غت 

 .أُغز٣ٞخ أُٞعبد ٖٓ ٌٖٓٔ ػذد

 ٣ؼبد  إٔ ٣غت اُزس١ اُز٣ٌٖٞ ػٖ اُ٘برغخ اُضائلخ أٌُٞٗبد إٔ أ١ .ُِزؾ٣َٞ هبثِخ ٌٕٞر إٔ ٣غت

 فِجخ. ٓبدح ك٢ اُ٘زبئظ ُنٔبٕ، الأخشٟ اُز٣ٌٞ٘بد ك٢ اٗزبعٜب

 لإٗؾبء داُخ  اُزٌبكئ ًضبكخ ؽؾ٘خ ٝاػبدح ر٤ُٞذ اُذاُخ اُضائلخ ثبعزخذاّ اُؾؾ٘خ ًضبكخ رُٞذ إٔ ٣غت

   .ًج٤شح ثذهخ أُٞعخ اُلؼ٤ِخ

 Hamann, Schluter and Chiang (H-S-C) ؾؽ٤بٗ ٝ ز٤ش٤ؽِ، ٛبٓبٕ ٖٓ ًَ هبد  1979 ػبّ ك٢

 الأعبع٤خ أُجبدة ٖٓ اُضائلخ أٌُٞٗبد لاعزخشاط هش٣وخ اهزشؽٞا ػ٘ذٓب أُغبٍ ٛزا ك٢ صٞسح [24]

 ٗزبئظ ٓغ ٓزلوخ اُضائلخ أٌُٞٗبد هش٣وخ رٞكشٛب اُز٢ اُ٘زبئظ رٌٕٞ إٔ زطِتؽ٤ش ٣. اُزساد ُؾغبة

 خبسط بكئـاُزٌ خـــٓٞع دٝاٍ أ٣نًب ٝ ، ُِزٌبكئ اُزار٤خ اُو٤ْ كوو ٤ُٝظ ، الإٌُزشٝٗبد ُغ٤ٔغ اُؾبَٓ اُؾغبة



 ( PP-PWطشٌمخ  ٔ FP-LAPWانحسبة )طشٌمخ طشق         انفظم انثبًَ                 

 

43 

 

 ٓغ اُؾؾ٘خ اُلؼ٤ِخ ك٢ ٗلظ  الأعبع٤خ أُ٘طوخ ك٢ أُٞعٞدح اُؾؾ٘خ رزطبثن إٔ ًٔب ٣غت ،الأعبع٤خ أُ٘طوخ

 ػ٠ِ اُؾلبظ ٓلّٜٞ ٓغ أُؾلٞظ. أُؼ٤بس ٛٞ اُضائلخ ٖٓ أٌُٞٗبد اُ٘ٞع ٛزا إ ٣وبٍ اُغجت ُٜزا .أُ٘طوخ

 أٌُٞٗبد رغب١ٝ  ثطش٣وخ أُٞعخ، ٝ ٣ج٠٘  ُذاُخ ٓغب٣ٝخ رٌٕٞ ثؾ٤ش اُضائلخ أُٞعخ داُخ اٗؾبء ٣زْ اُوبػذح،

 ش ــٓغ رٞك خــٓخزِل اُزٌبكئ خــٓٞع ٝداُخ خــاُذاُخ اُضائل 𝑐  داخَ اُزسح(. أٓب )ؽٍٞ 𝑐  وطشاُ ٗقق خبسط

 اُزطبثن. ؽشٝه

II.6.3 ًٌٕفبئك انُعٕيخ انضائف انك  

 أُٞعبد ػذد ٣قجؼ إٔ ٣ٌٖٔ اُخبفخ، اُ٘ٞاهَ ٗقبفأ ك٢ اٗزوب٤ُخ ثٔشؽِخ رٔش اُز٢ أُؼبدٕ ؽبُخ ك٢

 لأٗٚ ٓؾلٞظخ، هبػذح ٓغ صائلخ ًٔٞٗبد اعزخذٓ٘ب ارا ، ُِـب٣خ ٓشرلؼًب الإٌُزشٝٗبد ُٞفق اُلاصٓخ أُغز٣ٞخ

 . فـ٤ش ٗغج٤ب  هطش اُوطغ  ٗقق ٣جو٠ إٔ ٣غت اُؾبُخ ٛزٙ ك٢

 ًٝؾَ ، أُٔزذح الأٗظٔخ ثٔؾبًبح اُغٔبػ دٕٝ ٌُٖٝ ،[ 26 ، 25] اُوطغ هبهخ ُزو٤ِـ ٓؾبٝلاد ػذح ثزُذ

 ك٤ٜب رٌٕٞ اُز٢ اُضائلخ أٌُٞٗبد ٖٓ عذ٣ذح كئخ 1990ك٢ ػبّ  Vanderbilt هذّ كبٗذسث٤ِذ  أُؾٌِخ ُٜزٙ

 خـرغ٤ٔ ك٢ اُغجت ٛٞ ٝٛزا ،[27] الأعبع٤خ أُ٘طوخ ك٢ )اػزجبه٢( ٤ًل٢ ثؾٌَ عِغخ اُضائلخ أُٞعخ دٝاٍ

  US-PP  ( Ultra Soft PseudoPotential)خــاُ٘ؼٞٓ خــكبئو خــاُضائل بدــأٌُٞٗ ْــعثب أٌُٞٗبد ٛزٙ

 ػٖ ًج٤ش ثؾٌَ أُٞمؼ٤خ أُذاساد ُٞفق اُلاصٓخ اُوطغ هبهخ رو٤َِ ٛٞ اُزـ٤٤ش، ٛزا ٖٓ ٝاُـشك 

 .اُوبػذح ػ٠ِ اُؾلبظ ٓغ اُضائلخ أٌُٞٗبد ٖٓ هطغ أًجش هطش ٗقق ثبعزخذاّ اُغٔبػ هش٣ن

 أُٞعخ ُوبػذح ػب٤ُخ هطغ هبهخ ػ٠ِ اُؾقٍٞ ك٢ اُؾبلاد ٓؼظْ ك٢ كبٗذسث٤ِذ ًٔٞٗبد كٌشح رزٔضَ

 ٓ٘طوخ داخَ ًج٤ش عضء ُٜٝب ،ٝص٤وًب اسرجبهبً ٓشرجطخ ٓذاساد ٛ٘بى رٌٕٞ ػ٘ذٓب كوو أُؾذدح أُغز٣ٞخ

ٓخطو  ك٢ اُوِت داخَ ٗوطخ ٝعٞد ٓغ ، خــاُضائل أُٞعخ داُخ ػ٠ِ ( ٓضبلاً II.4اُؾٌَ ) ٣ؼشك .اُوِت

  أُؾلٞظخ اُو٤بع٤خ أٌُٞٗبد ٖٓ ٤ُٞٗخ أًضش ٢ٛ أٜٗب أخشٟ ث٤ٔضح US-PPٝ رزٔزغ أٌُٞٗبد  ،كبٗذسث٤ِذ 

 . [28] اُضائلخ أٌُٞٗبد ٖٓ ثٌض٤ش أكنَ ، ٝدهخ اُ٘وَ هبث٤ِخ ا٠ُ ٣ئد١ ٓٔب
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 فبَذسثٍهذ يخطظ فً انضائفخ انًٕخخ دانخ (: رًثٍمII.4انشكم)

II.7.3 ثشَبيح CASTEP 

 (  (Cambridge Serial Total Ennery Packageشدط ـــًبٓج خــــاُزغِغ٤ِ خـــاُطبه خـثشٗبٓظ ؽضٓ

CASTEP  ٝآخشٕٝ ثب٣ٖ هجَ ٖٓ 1988 ػبّ ك٢ ٝمغ ad al Payne [ 29،30]، ٞٛٝ بدؽغبث سٓض 

ab-initio   ، ٝأُغٔبح اُؼذد٣خ أُؾبًبح ثشآظ ٓغٔٞػخ ٖٓ عضء MS (Material Studio) ٣زْ اُز٢ 

 اُز٢ الإعٜبدادٝ اُوٟٞ ،ا٤ٌُِخ اُطبهبد:  ػٖ ٓؼِٞٓبد ثبػطبء ٣غٔؼ. Accelrys©ثٞاعطخ  رغ٣ٞوٜب

 صٞاثذ اُط٤ق اُنٞئ٢ ٝ ،ث٠٘ اُؼقبثبد ،ٓضَالأ اُٜ٘ذعخ ؽغبة ًٝزُي اُزس١، اُ٘ظبّ ػ٠ِ رٔبسط

 اُظشٝف عزخذاّثب شؽشٝد٣٘ـ ٓؼبدُخ ُؾَ DFT اٌُضبكخ  ٗظش٣خ دا٤ُخ ٣CASTEPغزخذّ   .ٗخٝأُش

 ُؾغبة صائقٕ ًٔٞٝ ٓغز٣ٞخ ٓٞعخ هبػذح ٝ ،ZB ٕثش٣ِٞآ٘طوخ  ك٢ ٝاُزٌبَٓ ، supercelles اُذٝس٣خ

 ٓؾذدح ٓغز٣ٞخ ٓٞعخ هبػذح ثٞاعطخ الإٌُزش٤ٗٝخ أُٞعبد دٝاٍ رط٣ٞش رْ. ٓؼ٤ٖ ُ٘ظبّ ا٤ٌُِخ اُطبهخ

 ثِٞػ ٝٗظش٣خ ، PBC (Period Border Condiction) اُذٝس٣خ ٣خاُؾذٝد ؾشٝهاُ ثبعزخذاّ

Blouch .اُق٤ـز٤ٖ ٓغ اُضائلخ أٌُٞٗبد هش٣ن ػٖ أ٣ٕٞ-الإٌُزشٕٝ ًٔٞٗبد رٞفق : PP ُِوبػذح 

 أُٞعخ دٝاٍ ػ٠ِ ُِؾقٍٞ أُجبؽشح اُطبهخ رو٤َِ اعشاءاد ر غزخذّ . عذا ا٤ُِ٘خ US ٝ أُؾلٞظخ

ؽؼبع  ٣٘ز٢ٔ ٖ ٝ ؽبّ اُز٢ًٛٞ ٓذاساد كوو ر ؾغت  .اٌُزش٤ٗٝبً  أُوبثِخ اُؾؾ٘خ ًضبكخ ٝ ، الإٌُزش٤ٗٝخ

 الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُضبكخ ث٘بء ٣ٌٖٔ لا لأٗٚ ٗظشًا ٕش٣ِٞآ٘طوخ ث  ٖٓ  ُلاخزضاٍ اُوبثَ ؿ٤ش اُغضء ا٠ُ G ٓٞعزٜب

 أ٣نب مشٝس١ ٝٛٞ ،ػ٠ِ اُزٔبصَ اُلنبئ٤خ ث٘بءً  أُغٔٞػخ ٓقلٞكبد ٝاعزخذاّ ،اُؾبلاد ٛزٙ ٖٓ الا

 . الإٌُزشٕٝ ًضبكخ ٣ٝظٜش رُي ع٤ِب ك٢ ،ٝالإعٜبداد ُِوٟٞ
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 ػ٠ِ رؾز١ٞ اُز٢ اُقـ٤شح ُِؾجٌبد ثبُ٘غجخ خبفخ ًج٤ش، ثؾٌَ اُؾغبة صٖٓ رو٤َِ اُز٘بظش اعزخذاّ ٣ز٤ؼ

 . عبثوًب رًشٗب ًٔبُٜزٙ اُ٘وبه  ًذاُخ كؼبٍ ٝ ٓزٞاصٕ CASTEP لإٔ k اُ٘وبه ٖٓ اُؼذ٣ذ

 ٕٓ٘طوخ ثش٣ِٞا ٖٓ ػ٤٘بد لأخز Monkhorst-Pack ثبى -هش٣وخ ٓ٘خٞسعذ CASTEP ٣غزخذّ 

 ٣غزخذّٝ  ،أُزجبدٍ اُلنبء ٖٓ ٓؾبٝس صلاصخ هٍٞ ػ٠ِ ٓٞؽذح ؽجٌخ رغٔؼ ثز٤ُٞذ اُطش٣وخ . ٛزٙ[31 

 رز٘بظش الإعٜبداد ٝ ٓٞرش اُزساد ػ٠ِ أُئصشح اُوٟٞ إ  .الأ٤ُٝخ ُِخ٤ِخ k اُ٘وبه ػذد ُزو٤َِ اُ٘ظبّ رٔبصَ

ب ٓغ ًٔ  .اُجِٞس٣خ اػذاداد اُؾجٌخ ك٢ ٝاُزـ٤شاد اُزس١ الاٗزوبٍ دائ

II.1.7.3 الارسبق انزارًيدبل  رمٍُخ SCF ًثشَبيح   ف CASTEP    

     اُزار٢ نـــــُِٔزغ خٞاسص٤ٓز٤ٖ ر٘ل٤ز ٣زْ خ،ــــأُذسٝع ُلأٗظٔخ الإٌُزش٤ٗٝخ الأعبع٤خ اُؾبُخ رؾذ٣ذ أعَ ٖٓ

SCF (Self Consistent Field)  ثشٗبٓظ  ك٢CASTEP. 

 ٓزـ٤شح ٤ُغذ أٜٗب الا ػبّ ثؾٌَ ٢ٛٝ أعشع ،[DM  32 (Density Mixing)ًضبكخ اُخِو : الأٔنى

 اُزوبسة. اعزوشاس ُؼذّ ػشمخ رٌٕٞ هذ ٝثبُزب٢ُ كبٜٗب

 33] EDFT  (Ensemble Density Functional Theory) ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ أُغٔؼخ :انثبٍَخ

 .كبسؿخ ػقبثبد ٝعٞد ك٢ ٝخبفخ ، أثطؤ رٌٕٞ ٓب ػبدح ، ٢ٛ ٓزـ٤شح

 ٣زْ ، DM خٞاسص٤ٓخ ك٢ .CASTEP   اُ٘ظبّ ك٢روبسة  ُقؼٞثبد اُخٞاسص٤ٓز٤ٖ ٖٓ أ١ اخز٤بس ٣خنغ

. اُطبهخ لإعٔب٢ُ اُزار٢ أُزغن رو٤َِ ٖٓ ثذلاً  اُضبثزخ أٌُٞٗبد ك٢ الإٌُزش٤ٗٝخ اُزار٤خ اُو٤ْ ٓغٔٞع رو٤َِ

 ) اُزقـ٤ش ٜٗب٣خ ك٢ ػ٤ِٜب اُؾقٍٞ رْ اُز٢ اُغذ٣ذح الإٌُزشٕٝ ًضبكخ خِو أ٣ٖ ٣زْ
   

 الأ٤ُٝخ اٌُضبكخ ٓغ (

( 
  

  أسثغ CASTEP ْـــخ ٣ذػـــَ أُزبٗـــٖٓ أع .اُزوبسة ا٠ُ اُٞفٍٞ ْــ٣ز ؽز٠ خــاُؼ٤ِٔ رٌشس ؽ٤ش (

 : وــــُِخ٤ِ هشم

 .Pulay  ث٤لا١ ٝٓض٣ظ Broyden  ثش٣ٝذٕ خ٤ِو، Kerker  ًشًش خط٢، خ٤ِو خ٤ِو

 ا٤ٌُِخ اُطبهخ رو٤َِ ٣زنٖٔ اُز١ (اُؼقبثبد ع٤ٔغ) الإٌُزش٢ٗٝ ُلاعزشخبء رو٤ِذ٣ًب ٓخططبً أ٣نًب ذػ٣ْ   ًٔب

 خــــأُٞع دٝاٍ غـــُغ٤ٔ ٖــأُزضآ ثبُزؾذ٣ش ؼـــرغٔ اُز٢" اُؼقتع٤ٔـغ " خــــهش٣و ذاّـــثبعزخ ٝٛزا
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 .[30  شهــــاُؾ خــٓغجو خــٓزذسع خــــــٝرو٤٘

 رو٤٘خ، أُؼذ٤ٗخ ؼــُلأعط ثبُ٘غجخ خبفخ أُؼذ٤ٗخ، ُلأٗظٔخ ٓزبٗزٜب ٢ٛ اٌُضبكخ خِو ُطش٣وخ اُشئ٤غ٤خ ا٤ُٔضح

 ٝٛٞ ٝاؽذ ثؼذ راد ٓٔذٝدح ٓغ خ٤ِخ ٓؼذ٢ٗ ٗظبّ ك٢ ٓغزوشح ؿ٤ش رقجؼ إٔ ٣ٌٖٔ الإعٔب٤ُخ اُطبهخ رو٤ِـ

 ٝاُؾبلاد اُؼبصُخ ُِؾبلاد اٌُضبكخ خِو رو٤٘خ رزوبسة. الأعطؼ ػ٠ِ اُلبئوخ ُِؾغبثبد اُ٘ٔٞرع٢ اُز٣ٌٖٞ

 .اُؾغْ ٓزٞعطخ اُؼٞاصٍ عشػخ ُض٣بدح ػٞآَ صلاصخ الأهَ ػ٠ِ ٝرٞكش أُؼذ٤ٗخ،

II.4 طشٌمزً انحسبة ثٍٍ انًمبسَخ PW-PP ٔ FP-LAPW 

 .FP-LAPW  ٝ  PP- PWاُؾغبة  ُطش٣وز٢ اُشئ٤غ٤خ ٤ضادٔأُ ٣ؾ٤ش ا٠ُ أدٗبٙ اُغذٍٝ

 FP-LAPW PP-PW انطشٌمخ

 LAPW هبػذح الاعزؼٔبٍ

APW+lO 

 

PW : PP 

 ثغ٤طخ ٓؼوذح اُزؾ٤ٌِخ

 

 إٌُٔٞ

 

 ًبَٓ دٕٝ روش٣جبد

 ًٕٔٞ صائق -

 رؤص٤ش ٓؾبًبد الإٌُزشٝٗبد -

 ٓؾذٝدح ًبِٓخ اُ٘به٤ِخ

 أهقش أهٍٞ صٖٓ اُؾغبة

 

 اُذهخ

 ٜٓٔخ عذا -

ر٤٤ٌلٜب ثؾٌَ ع٤ذ  خهش٣و -

 ٓغ اُزؾ٤َِ

 ٜٓٔخ عذا -

 هش٣وخ ر٤٤ٌلٜب ثؾٌَ أهَ  -

 ٓغ اُزؾ٤َِ

 WIEN2k CASTEP انجشَبيح

 

  FP-LAPW (WIEN2k) انحسبةنطشٌمزً  انشئٍسٍخ ٍضادًانً :(II.1) اندذٔل

ٔ-PW (CASTEP) PP 
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III.1 يمذيخ 

 الإٌُزش٤ٗٝخ، ج٣ٞ٤٘خاُ اُخقبئـ دساعخ رؾَٔ اُز٢ ؽغبثبر٘ب ٝٓ٘بهؾبد ُ٘زبئظ ٓخقـ اُلقَ ٛزا

 ت ـٖ أٌُؼـــُِطٞس٣  XZrS  ٝ (X= Ba, Sr, Ca) ج٤شكغٌــــب٣ذاُ بدـــُٔشًج خــاُؾشاس٣ خـــٝاُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓ

دا٤ُخ  ٗظش٣خ ٕ ػ٠ِاأُؼزٔذ CASTEP ٝ WIEN2K؛  ٓخزِل٤ٖ ثشٗبٓغ٤ٖ ثبعزخذاّ أُؼ٢٘٤ اُوبئْٝ 

 .DFT خــاٌُضبك

III.2 إعذاداد انذخٕل  

 :َـــٓض ظــلأ١ ثشٗبٓ مشٝس٣خ الإدخبٍ ث٤بٗبد

 ّ(.اُلنبء ٓغٔٞػخ) اُجِٞس٣خ اُؾجٌخ ٗظب 

 ؾجٌخاُ صٞاثذ (a ، b ، c ، α ، β ، γ). 

 اُزساد ٓٞاهغ.   

 ...ؽبُخ اُزٌبكئ 

 ب٥ر٢:ً (III.1) اُغذٍٝ ك٢ الإدخبٍ ٓبدٞٓؼِ رغ٤ٔغ ٣زْ
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 (CASTEP ٔ WIEN2k)دخبل فً حسبثبد : ردًٍع يعهٕيبد الإ(III.1)اندذٔل

 

 

 

 

 حبنخ انزكبفؤ

 
 يدًٕعخ

 انفضبء

 

 يٕالع انزساد

 

 

 انضٔاٌب

 

 Å))ثٕاثذ انشجكخ

 

 انطٕس

 

 انًشكت

 

Ba :[Xe]6s
2
 

 

 

Zr :[Kr]4d
2
 

       5s
2
 

 

S :[Ne]3s
2
 

      3p
3 

 

 

Pm3m 

 

 
Ba (0.5  0.5  0.5) 
Zr (0    0    0) 

S (0.5   0   0) 
 

 

 

α  β   γ  90° 

 

a=b= c=4.1920 

 

 

 أٌُؼت

 

 

 

BaZrS   
 

Pnma 
 

 

Ba (0.0376   0. 25   0.0069  

Zr (0    0    0.5) 

S (-0.0045   0.25     0.5614  

S (0.2155  -0.0293  0.7869  
 

 

 

α  β   γ  90° 

 

 

a = 7.0598 

b = 9.9813 

c = 7.0250 

 

 

أُؼ٢٘٤ 

 اُوبئْ

 

Sr:[Kr] 4s
2
 

 

 

Zr :[Kr]4d
2

 

       5s
2

 

 

S :[Ne]3s
2

 

      3p
3

 

 

 

Pm3m 

 

Sr (0.5  0.5  0.5) 

Zr (0   0    0  

S  0.5    0    0  

 

 

 

α  β   γ  90° 

 

a=b= c=5.0163 

 

 أٌُؼت

 

 

 

SrZrS  

 

 
 

Pnma 
 

 
Sr (0.0769    0.25    0.0228) 

Zr (0   0   0.5  

S (-0.0177    0.25    0.5987  

S (0.1962  -0.0477  0.8086  

 

 

α  β   γ  90° 

 

 

a = 7.1085 

b = 9.7661 

c = 7.7350 

 

 

أُؼ٢٘٤ 

 اُوبئْ

 

Ca:[Ar] 4s
2
 

 

Zr :[Kr]4d
2
 

       5s
2
 

 

S :[Ne]3s
2
 

      3p
3
 

 

Pm3m 

 
Ca (0.5  0.5  0.5) 

Zr (0   0   0  

S (0.5   0    0  
 

 

 

α  β   γ  90° 

 

a=b= c=4.9859 

 

 

 أٌُؼت

 

 

 

CaZrS  

 

 
 

Pnma 
 

 
Ca (0.0903   0.25   0.0333) 

Zr (0   0   0.5  

S (-0.0345   0.25     0.5262  

S  0.1897  -0.0626  0.8185  

 

 

α  β   γ  90° 

 

 

a = 7.0300 

b = 9.5896 

c = 7.5366 

 

 

أُؼ٢٘٤ 

 اُوبئْ
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III.3 انحسبثً انُٓح 

 FP-LAPW ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب هش٣وخ ثٞاعطخ اُؾغبثبد اعشاء ٣زْ

 .WIEN2K [1] ثشٗبٓظ ك٢ ٓطجن ٛٞ ًٔب DFT ثبعزخذاّ

 ٝكوبً GGA ثبعزؼٔبٍ اُزذسط أُؼْٔ اُزجبد٢ُ الاسرجبه هبهخ ٓؼبُغخ ز٣ْ ،ج٣ٞ٤٘خاُ اُخقبئـ دساعخ ك٢

 ٤ٛجـبسد ٝ ،EV [3] كٞعٌٞ - َــــأٝٗو ٞث٢ـــأعِ ذاّــــاعزخ إ غـــــاُٞاه ك٢ PBE-GGA [2.] ِزوش٣تُ

 (GGA - U)  [4] ٖأُشرجطخ الإٌُزشٝٗبد دساعخ ك٢ كؼبٍ رجبد٢ُ اسرجبه ًٕٔٞ ٓؼبُغخ ك٢ ٓ٘بعج٤ 

 طش٣وخٛزٙ اُ  رؼزجشٝ ، دهخ أًضش ثؾٌَ اُؾب٤ُخ  ُِٔٞاد  اُطبهخ ػقت كغٞح رو٤٤ْ ٣ٌٖٔ ؽ٤ش،  ٝص٤وًب اسرجبهًب

 اٌُزشٝٗبدٝ ، ٗغج٤خ أُشًض٣خ الإٌُزشٝٗبد ثبػزجبس اُؾبلاد ٛزٙ ك٢ٝالأٗغت ُ٘ظبٓ٘ب،   أُؾزِٔخ ٌبِٓخاُ

  ٛ٘ب .Ry 0، 6- بٍ ٖٓـــأُغ ك٢ الأعبع٤خ بلادــٝاُؾ اُزٌبكئ ث٤ٖ اُطبهخ ػزجخ رؼ٤٤ٖ ٣زْ .ٗغج٤خ ؽجٚ اُزٌبكئ

 ٓغبلاد داخَ اٌُش٣ٝخ اُزٞاكو٤بد ؽٌَ ك٢ أُٞعخ داُخ اصد٣بد خلاٍ ٖٓ ؽبّ ٝ ًٖٛٞ ٓؼبدلاد ؽَ ٣زْ

 داخَ ُِزساد ( MTٌشح اُ)خبسط  اُج٤٘٤خ أُ٘بهن ك٢ ٔغز٣ٞخاُ ٔٞعبداُزٞعغ ك٢ اُ اعزخذا٣ّزْ   .اُزسح

 ٝاعزؼِٔ٘ب ك٢ اُؾغبثبد اُؾشٝه اُؾذٝد٣خ: ،ؽذحاٝ خ٤ِخ

، ٝٛٞ (خٔغز٣ٞاُ ٔٞعخاُ هطغ) 8ػ٘ذ          ، ٝرضج٤ذاُؾش٢ً اُؼضّ ُزٞعؼخ         

أُخزبسح  kؾذد ػذد اُ٘وبه صْ ٗ ٞع٤خ.ٔأُؤخٞرح ُ٘ؾش اُذٝاٍ اُأُؼبَٓ اُز١ ٣ؾذد ػذد الأٓٞاط أُغز٣ٞخ 

اُطٞس٣ٖ أُؼ٢٘٤ اُوبئْ ٝأٌُؼت  ٗوطخ ٌَُ ٖٓ 3000 ٝ 500 ث٤ٖ (k-pointsٕ الأ٠ُٝ )ك٢ ٓ٘طوخ ثش٣ِٞا

 ٣زْ .أُٞعخ داُخ هطغ ٛٞ      ٝ MT  (Muffin-Tin) اداٌُش هطش ٗقق ٛٞ     ،ػ٠ِ اُزشر٤ت

أُوبثِخ، ٝرخلل اُوٟٞ  الأؽؼخ الأ٤ٗٞ٣خ ٓغ روش٣جب ٓز٘بعجخ رٌٕٞؽز٠  MT اٌُشح ٖٓ     الأؽؼخ اخز٤بس

mRy Bohr 1ا٠ُ
- 

10 ا٠ُ ؼبهجخأُز اُزٌشاساد ث٤ٖ اُطبهخ رزوبسةٝ  ،  
-4
 Ry.  

اُزوش٣جبد أُخزِلخ ُِزذسط ٝ ،[5] اُ٘ؼٞٓخ كبئوخ Vanderbilt لبٗذسث٤ِذُ صائلخ ٗبدًٔٞ أ٣نًب اعزخذٓ٘ب

   : GGA أُؼْٔ

    PBE GGA- [2]  ،Sol-GGA [6]  ٝWC-GGA [7] ، ٝ اُزغِغ٤ِخ ًبٓجش٣ذط ؽضٓخ ثزغ٤ِو هٔ٘ب 

 . XZrS ُٔشًجبد اُج٤شكغٌب٣ذ ٝاُج٣ٞ٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ٞاؿاُخ ُؾغبة  CASTEP)) [8ُِطبهخ ا٤ٌُِخ 
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 .دساعزٜب ذرٔ اُز٢ اُؾبلاد ُغ٤ٔغ كُٞذ 500 ػ٘ذ ٔغز٣ٞخاُ ٔٞعخاُ ُزٞع٤غ اُؾش٤ًخ اُوطغ هبهخ أخز ٓغ

 هش٣وخ ٝاعزخذاّ ٠الأُٝ ZB ٕثش٣ِٞا ٓ٘طوخاُز٢ رذٓظ مٖٔ  k-pointُِ٘وبه  اُؼ٤٘بد اُخبفخ

 ُِطٞس 7×  7×  7 ٝ 10×  10×  10ثـ  kٝأخز اُ٘وبه  ،Monkhorst-Pack ثبى -ٓ٘خٞسعذ

 (Bryden Fletcher Goldfarb Shenno) رو٤٘خ ا٠ُ اعز٘بدًا .ٞا٢ُػ٠ِ اُز أُؼ٢٘٤ اُوبئْٝ أٌُؼت

BFGS  [9]ا٤ٌُِخ اُطبهخ رٌٕٞ ػ٘ذٓب رار٢ ٓزغن ؽغبة خلاٍ ٖٓ الأعبع٤خ اُؾبُخ ا٠ُ اُ٘ظبّ قَ. ٣ 

10×  5 ك٢ ؽذٝد ٓغزوشح
-6

10 ٖٓ أهَ رٌٕٞٝ رسح،/  كُٞذ 
-2

 .Å/  كُٞذ 

III.4 انخٕاص انجٌٍُٕخ  

 اُؼَٔٛزا  ك٢. الأخشٟ اُخقبئـ كْٜ ك٢ أ٤ٔٛزٜب ثغجت ٗطلامالا ٗوطخ ٢ٛ ج٣ٞ٤٘خاُ اُخقبئـ دساعخ

 ثبػزجبسٙ إٔLelieveld and Ijdo [10 ]  ا٣غذٝ ٝ ِذ٤ِلُ ٝفلٚ اُز١ اُزغش٣ج٢ اُجِٞس١ اُزش٤ًت أخز رْ

 ُِج٤٘خ أُؾبثٜخ( Pnma) أُؼ٤٘٤خ اُوبئٔخ راد ٓغٔٞػخ اُلنبء ج٤٘خاُ ك٢ زجِٞسر  XZrS أُشًجبد

 (. Pm3m) اُلنبء ٓغٔٞػخ راد خأٌُؼج اُج٤٘خٝ  CsSnI ُـ اُغٞداء

 (.III.1اُؾٌَ) ك٢ ٓٞمؾخ  XZrS كغٌب٣ذاُج٤ش بدُٔشًج اُجِٞس٣خ ج٠٘اُ

  

  XZrS فسكبٌذهجٍشن Pnma ٔ Pm3m نهطٕسٌٍ انجهٕسي :انزشكٍت(III.1)انشكم
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 ٓؼبدُخ، ٗطجن  اُؾجٌخ ُضٞاد ٓخزِلخ و٤ْٓؼ٤ٖ ٣ز٤ٔض ث  ُ٘ظبّ اُزٞاصٕ ٖٓ ثبُوشة ٣خج٤٘ٞاُ اُخٞاؿ ُزؾذ٣ذ

 :بُزب٢ًُ روذّ ٝاُز٢ Murnaghan  [11] ُـ ٤ٓشٗخبٕ  ؾبُخاُ

        
 

        
[ (

  

 
)
  

   ]  
 

  
                                          (1.III) 

خ ٔؾزواُٝ ،الاٗنـبه ٓؼبَٓ،  اُزٞاصٕ ؽغْ ا٤ٌُِخ، اُطبهخ: اُزٞا٢ُ ػ٠ِ E   ، V  ، B ٝ 'B رٌٕٞ ؽ٤ش

 :ثـ الاٗنـبه ٓؼبَٓ ٣ٝؼط٠ ،ُٔؼبَٓ الاٗنـبهالأ٠ُٝ 

    
   

   
                                                                                                      (2.III)                                                         

 ثبُؼلاهخ: الأ٠ُٝ ُٔؼبَٓ الاٗنـبه خٔؾزواُٝ

   (
  

  
)
 

                                                                                                    (3.III) 

III.1.4 انُزبئح ٔانًُبلشخ 

 ٝأٌُؼت( Pnma) أُؼ٢٘٤ اُوبئْ ُطٞسٌَُ ٖٓ ا  V ٤ِخاُخ ؾغُْ ذاُخً الأعبع٤خ اُؾبُخ د هبهب ؽغبة رْ

(Pm3m )ُِٔاُؾٌَ ك٢ بــــــٗزبئغ٘خ، ٝرؼشك ـــأُذسٝع شًجبد (III.2 ) ٝٛزا ثٞاعطخ ٓؼبدلاد

Murnaghan ، اُغزبر٢ٌ٤ ٝاُز٢ رؾَٔ اُزٞاصٕ ك٢ ؽبُخ  ٓؼبٓلاد اُج٤٘خ اُجِٞس٣خ ثزؾذ٣ذ ذعٔؾ ٝاُز٢

 ثبُ٘غجخ الأ٠ُٝ زٚٝٓؾزو B ( (GPa الاٗنـبه٤خٓؼبَٓ ٝ  a (Å ،(b (Å ، (c (Å) ؾجٌخاُ صٞاثذ

 ( ٣ِخـ اُ٘زبئظ أُؾقَ ػ٤ِٜب.III.2) اُغذٍٝ  .B' ُِنـو

ٝٛزا ك٢ ٗزبئغ٘ب ُٞؽع رطبثن ًج٤ش  ٝ اُؼ٤ِٔخ أُ٘ؾٞساد ك٢ أُزٞكشح ٝاُزغش٣ج٤خ اُ٘ظش٣خاُ٘زبئظ ثٔوبسٗخ 

 [15 ،14 ،13 ،12 ،10]ٜب ـــخ ٓ٘ــخ اُزغش٣ج٤ــخبف (FP-LAPW ٝPP-PWهش٣وز٢ اُؾغــبة )

 رؾ٤ش،  a (Å  ،(b (Å  ٝ (c (Å) خـــاُؾجٌ ُضٞاثذ خــثبُ٘غج  [.18 ،17 ،16] اُ٘ظش٣خ ٔؼط٤بدٝاُ

 أ٣نًب ٣ٌٖٔ، ٝ (الأًضش اعزوشاسا) الأعبع٤خ ٚؽبُز ك٢   XZrS ِٔشًجبدُ Pnmaاُطٞس  إٔ ا٠ُ ٗزبئغ٘ب

 هٍٞ ػ٠ِ ٓزضا٣ذ( Pm-3m) ٌٔؼتاُٝ( Pnma) ْـــأُؼ٢٘٤ اُوبئ ُِطٞس٣ٖ  Vْ ــــاُؾغ  إٔ ٓلاؽظخ

    ؽ٤ش: أُززب٢ُٝثٜزا اُزشر٤ت  ،Ca → Sr → Baاُزس١  زغِغَاُ
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, Sr, Ba) X = Ca ( زس١ ُِزسادـزضا٣ذ ك٢ ٗقق اُوطش آُغ اُٛزا الأخ٤ش  ٣زٞاكن X أ١: اُزٞا٢ُ ػ٠ِ 

r (Ca = 1.64Å) < r (Sr = 1.72Å) < r (Ba = 1.88Å)  [19]، ٝ ب٣ذ ــٞى اُج٤شكغٌــب٢ُ عِـثبُز 

 ذٍٝــاُغٖ ـــٓ ؼـن٣ز ًٔب .RbMF  (Be ، Mg ، Ba، Ca، Sr = M) [20] أُشًجبد ٞىـُغِ ٚـٓؾبث

 (III.2) ٕالاٗنـبه ٓؼبَٓ ٗزبئظ أ B  ُِٔشًتBaZrS  أٌُؼت اُطٞس ك٢ (Pm3m )و٤ٔخاُ أػطذ    

72.55( GPa) ّاٌُبَٓ  ــــــــٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝأٌُـــالأٓ هش٣وخ ثبعزخذا ٕٞFP-LAPW  

ٓغ  ٔوبسٗخً ٝثبُ، PP-PWأُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق الأٓٞاطهش٣وخ  ثبعزخذاّ (GPa) 69.34 و٤ٔخاُٝ 

ٗزبئظ  ٖٓ ثٌض٤ش أهَ ٗزبئغ٘ب إٔ ٗغذ and Gale   Bilić(B = 150 GPa  ) [21]ث٤ِزؾ٢ ٝهبٍ  ه٤ٔخ

5Sأُـــــذاساد ك٢ Ba ِجبس٣ُّٞ أُؾٌِخ اُزٌبكئ اٌُزشٝٗبد اٛٔبٍ ا٠ُرُي  ٣ٝشعغ  ،[21]  أُشعغ
2
    

ٝ5p
6

 B ؽبُز٘ب ك٢ .فلاثخ أًضش أُبدح رقجؼ  B ه٤ٔخ ، ًِٝٔب صادأُبدح ُقلاثخ ٓؼ٤بس ٛٞ B ثٔب إٔ. 

 :أُشًجبد اُزب٤ُخ  ٓؾبثٜخ ُزشر٤ت  XZrSُِٔشًجبد أُذسٝعخ 

 B (KAlO )> B (RbAlO )> B (CsAlO )  ٕ٣ضداد ُِج٤شكغٌب٣ذ  قلاثخُِ اُزقبػذ١ الارغبٙأ١ أ 

 .اُزشر٤ت ث٘لظ أُذسٝعخ

  

 

    XZrS انجٍشفسكبٌذ نًشكجبد انكهٍخ ثذلانخ انحدى ( رغٍشاد انطبلخ III.2انشكم )
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B' B V  ((Å  c ((Å  b  ((Å  a   انًشكجبد انطشٌمخ 

       BaZrS3 

4.1562 73.2240 495.0235 7.0250 9.9813 7.0598 FP-LAPW Pnma 

- 123.4053 508.9873 7.0534 10.0570 7.1753 PP-PW  

- - 495.0400 7.0251 9.9813 7.0599 Exp [10]  

- - - 7.0500 9.9800 7.0400 [12]  

- - - 10.0680 7.1550 7.0540 Other  [23]  

- - - 10.1810 7.2990 7.1120 [23]  

- - - 10.0400 7.1600 7.0600 [17]  

- - - 10.0000 7.1200 7.0300 [17]  

4.1477 72.5519 126,5060 - - 5.0504 FP-LAPW Pm-3m 

 69.3380 128.3901 - - 5.0211 PP-PW  

- - - - - 4.1920 Exp [12]  

- - - - - 4.1950 Other  [17]  

- - - - - 4.2420 [22]  

- - - - - 4.1980 [24]  

- - - - - 4.2340 [23]  

- 150 21  - - - 4.2070 [23]  

       CaZrS3 

4.1716 82.4513 449.1479 6.5588 9.6647 7.0856 FP-LAPW Pnma 

- 105.7320 449.6771 6.5817 9.6611 7.0719 PP-PW  

  440.66 6.5366 9.5896 7.0300 Exp [10]  

3.7145 75.3506 123.9455 - - 4.9859 FP-LAPW Pm-3m 

 74.4015 123,5059 - - 4.9801 PP-PW  

- - - - - 4.0200 Exp [14]  

- - - -  4.1380 Exp [18]  
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 الأٔنى ٔيشزمزّ B (GPa) الاَضغبط يعبيم ،a (Å) ، b (Å) ، c (Å) انشجكخ اثذٕ: ث(III.2)اندذٔل

'B فسكبٌذ  نهجٍشXZrS  ٌٍنهطٕس Pm3m ٔ  Pnmaانًزبحخٔانُظشٌخ  انزدشٌجٍخ ثبنمٍى يمبسَخ  

 III.5 انخٕاص الإنكزشٍَٔخ 

 k أُٞعخ ؽؼبع ٓغ ثبُزضآٖ ُلإٌُزشٕٝ أٌُٔ٘خ اُطبهبد رؼط٢ اُطبهخ ػقبثبد اُقِجخ، اُؾبُخ ك٤ض٣بء ك٢

  ٓؼ٤٘خ ص٤٘ٓخ كٞافَ ك٢ أُذسعخ اُطبهخ ه٤ْ أخز آٌب٤ٗخ عٟٞ الإٌُزشٝٗبد ٛزٙ رِٔي لا ػبّ ثؾٌَ ٝ 

 ك٢ اُؼقبثبد ٛزٙ رٔض٤َ ٣زْ ٝثبُزب٢ُ ،)اُلغٞاد( ٔ٘ٞػخٔاُ طبهخاُ" ػقبثبد" ثٞاعطخ كقِٜب ٣زْ ٝاُز٢

 ٠ك قش٘ؾرٝاُز٢  ،k ٝ داُخ أُٞعخ E اُطبهخ ك٢ خزلاكبدُلا ٗظشا ٓجغو فقٛزا ٝٝ أُزجبدٍ اُلنبء

 . اُلنبء ُٜزا اُؼب٢ُ اُز٘بظش لارغبٛبد ٝكوبًكوو ،  الأZB٠ُٝ  ٕثش٣ِٞا ٓ٘طوخ

 ز٤ٖ:و٣طشث اُؾغبثبد اعشاء ٣زْ  الإٌُزش٤ٗٝخ ُِخٞاؿ ثبُ٘غجخ

 : اُزذسط أُؼْٔ روش٣جبدك٢   FP-LAPW أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ أُغز٣ٞخ لأٓٞاطا .1

GGA-PBE ،  GGA -EV   ٝGGA + U  

  GGA-PBE، GGA-WC : اُزوش٣جبد ك٢ PP-PW ٕٞ اُضائقـــٝأٌُ أُغز٣ٞخ ٓٞاطالأ .2

GGA-Sol سرجبهلاا ٝ اُزجبدٍ ٌُٔٞٗبد. 

- - - - 177.7000 4.0640 Other   [19]  

       SrZrS3 

4.1462 77.3524 478.6919 6.8046 9.8425 7.1474 FP-LAPW Pnma 

- 101.9356 478.3849 6.7839 9.8362 7.1692 PP-PW  

- - 467.5600 6.7350 9.7661 7.1085 Exp [10]  

- - - 9.8400 7.1600 6.7900 Other [17]  

- - - 9.7900 7.1300 6.7500    [17]  

3.9978 73.4956 126,2265 - - 5.0163 FP-LAPW Pm-3m 

 71.1959 125.6385 - - 5.0085 PP-PW  
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III. 1.5 انُزبئح ٔانًُبلشخ 

III. 1.1.5  الإنكزشٍَٔخ انطبلخ عظبثبدثٍُخ 

 الإٌُزش٤ٗٝخ اُطج٤ؼخ رؾذ٣ذ ٓغ  XZrS بدُِٔشًج الإعٔب٤ُخ ٝاٌُضبكخ اُطبهخ ػقبثبد ٝٗ٘بهؼ ع٘وذّ ٛ٘ب

 .كُٞذاٌُزشٕٝ  6 ا٠ُ 12- ٖٓ اُطبه٢ ٔغبٍاُ ك٢ اُزس٣خ أُذاساداٌُزشٝٗبد  ًَ ٓغبٛٔخ ٝ ،ُٜب

 بٛٔب ثـ :زاؽذاص٤ ٝرؼط٠ ُِج٤٘ز٤ٖ الأ٠ُٝ ٕثش٣ِٞا ٓ٘طوخ ك٢ اُؼب٢ُ ٘بظشاُز ٗوبه ٣ٔضَ (III.3اُؾٌَ )

 .X (0.5 0 0) ،  M (0.5 0.5 0) ،  R (0.5 0.5 0.5)  ، (Γ  0 0 0   : أٌُؼجخ)أ(

  Z (0 0 0.5) ، T (-0.5 0 0.5) ،  S (-0.5 0.5 0 ، (Γ  0 0 0.5)ة(أُؼ٤٘٤خ اُوبئٔخ: 

  Y (-0.5 0 0) ،  R (0 0.5 0.5   ،X  0 0.5 0  ثبُٞؽذاد ػ٠ِ اُزشر٤ت، ٝأُؼجش ػٜ٘ب π / a  ك٢

 .كنبء اُؾجٌخ أُؼٌٞعخ

                  (ة )                                                                   ( أ)                           

                          

ٌ ثشٌهٕا فً يُطمخ)ة(  Pnmaٔ  )أ(Pm3m زٍٍنهجٍُ شعبنٍخ انزُبظ انُمبطرًثٍم  (III.3انشكم )

 (أشعخ انشجكخ انعكسٍخ ًْ  g ، g  ٔ g)  الأٔنى

 ثش٣ِٞإ ٓ٘طوخ ك٢ اُز٘بظش ػب٤ُخ ػقبثخ اُطبهخ لارغبٛبد اُزٞا٢ُ ػ٠ِ (III .4، III.5) اُؾٌلإ ٣ٞمؼ 

أٌُؼت ٝأُؼ٢٘٤  ٣ٖاُطٞس ٖٓ ًَ ك٢  XZrS ج٤شكغٌب٣ذآُشًجبد  ؽبلاد ًٝضبكخ أُزغوخ رار٤ب الأ٠ُٝ

 هش٣وخ الأٓــــٞاط  ثبعزخذاّاُ٘زبئظ أُؾقَ ػ٤ِٜب ٝاُخبفخ ثج٤٘خ اُؼقت ًٝضبكخ اُؾبلاد رٔذ   .اُوبئْ
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 طش٣وخث أُؾغٞثخ رِي ًج٤ش ؽذ ا٠ُ رؾجٚٝ اُز٢  ،FP-LAPW أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ

 .اُؾجٌخ ظشر٘ب ٣ٌٖٔ اٛٔبُٚ اػزٔبدا ػ٠ِ مئ٤َ اخزلاف ٓغ PP-PWأُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق  ـٞاطالأٓـ

 أ١ ٤ٖ،أُؼ٤٘ اُطٞس٣ٖ ٖٓ ٌَُ اُؼقبثخ ث٤٘خ ُٔؼبُغخ ٝرُي R-Г-X-M-Гاُزٌبَٓ ٓغبساد ر٘ل٤ز ٣زْ

 .ٝأٌُؼت أُؼ٢٘٤ اُوبئْ

ُؼقجخ  اُؾذ الأد٠ٗٝ VBM اُزٌبكئ ؼقجخُ الأهق٠ اُؾذ ٖٓ ًلاً  ٣ؾذس ؛ أُؼ٢٘٤ اُوبئْ طٞسُِ ثبُ٘غجخ

 ٗٞاهَ ٗقبفأ ٢ٛ أُذسٝعخ أُٞاد ٝثبُزب٢ُ ٕ،ثش٣ِٞا ٓ٘طوخ ك٢ Г اُؼب٢ُ شظاُز٘ب ٗوطخ ػ٘ذ CBM اُ٘وَ

 CBM ٣ٝٞعذ R اُ٘وطخ ػ٘ذ VBM ٣ؾذس أٌُؼت ُطٞسثب ، ٝك٢ ٓب ٣زؼِنٓجبؽشحػقبث٤خ  كغٞح راد

 .ٓجبؽشح ؿ٤ش ػقبث٤خ كغٞح راد ٗٞاهَ أٗقبف ٢ٛ أُزًٞسح ٞادأُ كبٕ ُزُي. Г اُ٘وطخ ػ٘ذ

 روذ٣شٛب رْ هذ  أُؼ٢٘٤ اُوبئْ ُِطٞس (III.3) اُغذٍٝ ك٢ اُٞاسدح أُؾغٞثخاُطبهخ  ػقبثبد حكغٞ ٣جذٝ إٔ

جِؾ eV 1.9 [21] ٝ[ 21] 2.13 ،[ 21،15] 1.8 اُجبُـخ اُزغش٣ج٤خ ثزِي ٝٓوبسٗزٜب  ٔ أُشًجبد  ك٢ ػٜ٘ب اُ

BaZrS  ، SrZrS  ٝ CaZrS  اُزٞا٢ُ ػ٠ِ. 

 ٓوبسٗخ) أكنَ ثؾٌَ أُذسٝعخ أُشًجبد ُغ٤ٔغ اُطبهخ ػقت كغٞاد ؽغبة رْ أٗٚ ا٠ُ الإؽبسح رغذس

ب أػطذ اُز٢ ٝ ،GGA-EV روش٣ت اعزخذاّ ػ٘ذ( ثبُزغشثخ ًٔ  اُؼَٔ ك٢ أُٞعٞدح رِي ٖٓ ثٌض٤ش أًجش ه٤

 اُطبهخ ُؼقبثبد أكنَ ثؾغبة ٣غٔؼ GGA-EV روش٣ت اعزخذاّ إٔ ٓغ اُؼِْ .اُؾبلاد ُٔؼظْ اُؾب٢ُ

 GGAاُزذسط أُؼْٔ  روش٣ت اعزخذاّ ا٠ُ ثبُزغشثخ ٣زؼِن ك٤ٔب ٗزبئغ٘ب ك٢ الاخزلاف ٣شعغ ٝ أُٔ٘ٞػخ،

 .بُزغشثخث ك٤ٔب ٣زؼِن اُطبهخ تػق اُلغٞاد ك٢ ٖٓ ٣وَِ ثؤٗٚ ٣ ؼشف ٝاُز١
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نًشكجبد  Pnmaنهطٕس ثشٌهٕاٌ  يُطمخ فً شظانزُب عبنٍخ ( ثٍُخ عظبثخ انطبلخ لاردبْبدIII.4انشكم )

    XZrS انجٍشفسكبٌذ
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 ثبسزخذاو  XZrSنهجٍشفسكبٌذ  Pm3mنهجٍُخ  انكهٍخ ٔانكثبفخ عظبثخ انطبلخ ثٍُخ( III.5انشكم )

 PBE-GGA رمشٌت
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  XZrS فسكبٌذنهجٍش Pnma  ٔ Pm3mنهطٕسٌٍ  خانًحسٕث يدبل عظبثخ انطبلخ: (III.3) اندذٔل

Other Exp  ْزا انعًم ثـ (PP-PW)      ْزا انعًم ثـ (FP-LAPW) انًشكجبد 

  GGA-WC GGA-Sol GGA-PBE GGA+ U GGA-EV GGA-PBE  

        BaZrS3 

1.02 17  

1.82 14  

1.7 15  

2.34 18  

2.25 19  

1.8  12  

1.8  21  

1.1170 1.1090 1.2020 1.0630 1.4240 1.0510 (Pnma ) 

- - 0.5450 0.4250 

 

0.5540 0.5480 0.9960 0.5530   (Pm-3m) 

        CaZrS3 

 

2.48 17  

2.48 19  

1.90 12  1.1850 1.1770 1.3030 1.3620 1.6370 1.3110 (Pnma ) 

- - 0.3250 0.2880 0.4240 0.4690 0.8990 0.4460 (Pm-3m) 

         

        SrZrS3 

2.04 21  

2.50 14  

2.50 19  

2.13 12  

 

1.1600 1.1510 1.2800 

 

1.2880 1.6170 1.2680 (Pnma ) 

- - 0.4000 0.3830 0.4920 0.4920 0.9750 0.4920 (Pm-3m) 
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III.2.1.5 انطبلخ عظبثخ  ثٍُخ عهى(    حدىانانضغظ ) رأثٍش 

 ج٤٘خاُ ؽغبة رْ ك٢ اُٞهذ ٗلغٚٝ،  أُذسٝعخ أُشًجبد ُغ٤ٔغ اُطبهخ ػقت كغٞاد ؽغبةثؼذ 

 ٓغزُٟٞٔٞمغ  ٞامؼاُزـ٤ش اُ عـــــــلاؽ٣ .(III.6) اُؾٌَ ك٢ أُشعٞٓخٝ نـوُا ٓوبثَ الإٌُزش٤ٗٝخ

  ٖٓرـ٤ش اُنـو  بٍـــــٓغ ك٢ٌَُ ث٤٘خ  ٘ٞاهَاُ ٗقبفأٖٓ عٜخ أخشٟ اٗؾلبظ هج٤ؼخ ٝ  ، ٖٓ عٜخ ك٤ش٢ٓ

  .٪ 14 + ا٠ُ٪  0

 

رمشٌت  ثبسزخذاو Pnmaانجٍُخ  فً خانًحسٕث عظبثخ انطبلخ ثٍُخ عهىانضغظ  ( رأثٍشIII.6انشكم )

PBE-GGA انجٍشفسكبٌذ نًشكجبد XZrS  
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  III.3.1.5 انكهٍخ ٔ اندضئٍخ  كثبفخ انحبلادTDOS / PDOS 

 DOS ُِؾبُخ ٝاُغضئ٤خ ا٤ٌُِخ اٌُضبكخ ؽغبة خلاٍ ٖٓ خالإٌُزش٤ٗٝ ػقبثخ اُطبهخ ث٤٘خ هج٤ؼخ رٞم٤ؼ رْ

                      eV 6 ٝ 12- ث٤ٖ خـــاُطبه ُٔغبٍ رـ٤ش  BaZrS ، SrZrS  ٝ CaZrS بدــــاُخبفخ ثبُٔشًج

ٖٓ  ٓزؾبثٜخ أُشًجبد ُغ٤ٔغ DOS ُـ اُؼبٓخ اُخقبئـ إٔ (III.7)اُؾٌَ ٖٓ  . ٣لاؽع (III.7) اُؾٌَ

ػ٠ِ أُذاساد  زٜغ٤ٖاُ ا٠ُ اُشئ٤غ٤خ أُغبٛٔخ رؼٞدوِج٤خ اُ اُؾبلاد ل٢ك .أُ٘خلنخ اُطبهبد ؽ٤ش

 ُؼقت (eV0 ا٠ُ 4- ٖٓ)ززٞاعذ ك٢ أُغبٍ كػقبثبد اُزٌبكئ  . أٓبX-p ٝ S-sأُخزِطخ  الإٌُزش٤ٗٝخ

 ٖٓ أًجش ٘وَاُ ، ٣ٝلاؽع إٔ ػقبثخاُغبئذح ٢ٛ S-p ٝ X-p أُخزِطخ اُؾبلادؽ٤ش رٌٕٞ  بهخـــاُط

 .X-s ٝ Zr-d ؾبلاداُ ٖٓ أعبع٢ ثؾٌَاُز١ ٣زٌٕٞ (  eV 6ا٠ُ  0)  ك٤ش٢ٓ ٓغزٟٞ

 

 PBE-GGA رمشٌتثبسزخذاو   Pnma نهجٍُخ ٔاندضئٍخ انكهٍخ انحبلاد ( كثبفخIII.7)  انشكم  

  XZrS انجٍشفسكبٌذ نًشكجبد
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  III.6 انخٕاص انزشيٕدٌُبيٍكٍخ 

 أٝ اُؾب٤ُخ أُٞاد ع٤ًِٞبد ٝرٞهغ كْٜ ػ٠ِ اُزوذّ ٗبؽ٤خ ٖٓ اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخٞاؿ رؾذ٣ذ ٣غٔؼ

 ٗبؽ٤خ ٖٝٓ...(  أُغٜش٣خ ٝاُج٠٘ أُشاؽَ ا٤ٌُٔب٢ٌ٤ٗ، ٝاُغِٞى اُؾشاس١، ،ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ اُضجبد) اُغذ٣ذح

 .بث٤ئزٜ ك٢ أُغزوج٢ِب عًِٜٞ ٝرؾ٤َِ ،أُٞاد ؽلع ػ٤ِٔبد ُزؾغ٤ٖ الأعبع٤خ اُج٤بٗبد رٞك٤ش أخشٟ

ٍ   مـو رؾذ  XZrS اُج٤شكغٌب٣ذ ُٔشًجبد اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخٞاؿ كؾـ رْ  دسعبد ٝك٢ ػب

 ُؾغْ ًذاُخ ا٤ٌُِخ اُطبهخ ثؾغبة ثذأٗب. Debye ١ذ٣جبُاُزٞاكو٢  ؽجٚ زوش٣تاُ هجو٘ب ُزُي. ػب٤ُخ ؽشاسح

ٓؼبدُخ ثبعزخذاّ  ػ٤ِٜب اُؾقٍٞ رْ اُز٢ اُج٤بٗبد ٝثؼذ رُي ٣زْ مجو ،ػ٘ذ اُغٌٕٞ( E-V) الأ٤ُٝخ اُخ٤ِخ

 ٣ز٤ٖقلشاُ اُؾشاسح ٝدسعخ اُنـو ػ٘ذ ج٣ٞ٤٘خاُ ضٞاثذاُ ػ٠ِ ُؾقٍٞا ٝٛزا ٖٓ أعَ ،EOS اُؾبُخ

  ب٤ٌ٤ٓخــاُذ٣٘ بدــــــاُؼلاه ذاّــــثبعزخ شاسحــــــاُؾ ٝدسعخ ُِنـو ذاُخــــــً اُؼ٤ب٤ٗخ ــاُخقبئ ٝاعز٘زبط

  .بع٤خـــــاُو٤ شاس٣خــــاُؾ

III.1.6 انُزبئح ٔانًُبلشخ 

 ؽجٚ ١بد٣ج ٗٔٞرط رطج٤ن رْ ، XZrS اُج٤شكغٌب٣ذ  ُٔشًجبد اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخقبئـ ُذساعخ

 اُ٘ؾٞ ػ٠ِ  G * (V, P, T)أُزٞاصٗخ ؿ٤ش داُخ ع٤جظ ػٖ اُزؼج٤ش ٣زْ ، اُ٘ٔٞرط ٛزا ك٢[. 25] اُزٞاكو٢

 :ب٢ُــــــاُز

                          [       ]                                               (4.III) 

                      

 θ(V) ، اُضبثذ ا٤ُٜذسٝعزبر٢ٌ٤ اُنـو خــــؽبُ ٢ٛ PV ، أ٤ُٝخ خ٤ِخ ٌَُ اُطبهخ اعٔب٢ُ ٢ٛ E (V) ؽ٤ش

 ثـٌضبكخ اُخبؿ د٣جب١ ٗٔٞرط ثبعزخذاّ ًزبثزٚ ٣ٌٖٔ اٛزضاص١ ٓقطِؼ ٛٞ Avib ٝ ،د٣جب١ ؽشاسح دسعخ 

 : ثـ  [26]ًـ  phonon اُلٕٞٗٞ ؽبلاد

   







  )/()1ln(3

8

9
),( / TDe

T
nkTTA T

vib 


 

                                         (5.III) 

)/( ، اُخ٤ِخ الأ٤ُٝخ رساد ػذد ٛٞ n ؽ٤ش TD  ٞٛ َٓاُخـــٞاؿ فِجخُِؾقٍٞ ػ٠ِ ٓــــبدح  د٣جب١ رٌب
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 .[27] ًـط٠ ــــــرؼٝ

 

 
2

3/12/12 )(6
B

S

D
Mk

B
fnV  

                                                                                      (6.III) 

 ٖٓ  ٛزا الأخ٤ش٣زْ روش٣ت . ٢ٌالأد٣جبر٤ اٌُزِخ ٓؼبَٓ BS ٝ ،أ٤ُٝخ خ٤ِخ ٌَُ ٤ُٞٔخاُ اٌُزِخ ٢ٛ M ؽ٤ش

 :[26] اُغبً٘خ ًـ الاٗنـبه٤خ

2

2 )(
)(

dV

VEd
VVBBS 

                                                                                                    (7.III) 

)(f ( ك٢ اُؼلاهخIII.6ٝسد ) ثٞاعٕٞ  ٓؼبَٓ [. 28 ، 27] أُشاعغ ك٢ ν [. 29] 0.25 ٣ؤخز اُو٤ٔخ

 V ثذلاُخ اُؾغْ  برقـ٤شٛ رْ V , P, T) )ثذلاُخ G * (V, P, T)   اُزٞاصٕ  خبسط خ ع٤جظــــُي داًُز

                 ٢:ــــــــــًٔب ٣ِ

  0
),,(

,

*














TP
V

TPVG
                                                                                       (8.III) 

 .V(P,T) ،(EOS)ُِذٝاٍ  اُؾشاس٣خ خــاُؾبُ خـــٓؼبدُ ػ٠ِ ٍٞـاُؾق ٣ٌٖٔ (III.8) خـــــأُؼبدُ ػ٘ذ ؽَ

 ًب٥ر٢: [31، 30] ثٞاعطـــــــخ  اُؾشاس١ اُزٔذد ٝٓؼبَٓ ،CV   اُؾشاس٣خ اُغؼخ رؼط٠

/

3 /
3 4

1
V T

T
C nk D

T e
   

                                                                                                  (9.III) 

/4 3ln(1 )TS nk D e
T

   
    

                                                                           (10.III) 

VB

C

T

V
 

                                                                                                        (11.III) 

 :اُزب٢ُ اُ٘ؾٞ ػ٠ِ أُؼشف Grűneisen  ٛٞ صبثذ هش٣٘ضٕ γ ؽ٤ش

 

Vd

Vd

ln

)(ln
 

                                                                                                (12.III) 
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 اُؾشاسح دسعبد ع٤ٔغ ك٢ اُؾشاس٣خ اُذ٣٘ب٤ٌ٤ٓخ ا٤ٌُٔبد ؽغبة ُذ٣جب١ اُزٞاكو٢ ؽجٚ اُ٘ٔٞرط ٣ز٤ؼ

  T = 0 ٝ P = 0 ُٔب بـــػ٤ِٜ ٍٞـــاُؾق ْــر اُز٢ E-V بدـاُج٤ــبٗ ٖٓ.   XZrS بدــــِٔشًجُ ٞهــنـاُٝ

 Debye ؽشاسح دسعخ ،CV  اُؾشاس٣خ اُغؼخ ، B الاٗنـبه٤خ ٓؼبَٓ اُؾجٌخ، ك٢ اُضبثذ اُزجب٣ٖ ؽغبة ٣زْ

θD َٓاُؾشاس١ اُزٔذد ٝٓؼب α 30 ا٠ُ 0 ٖٓ بٍــــأُغ ك٢ ُِنـو ًذاُخ GPa، اُؾشاسح بدــــٝدسع ٖٓ  

٣ٌٖٔ  ٝ ،عذًا خـكؼبُ ٝاُنـو اُؾشاسح دسعخ ٓضَ اُخبسع٤خ اُزؤص٤شاد إٔ ٗزبئغ٘ب رظٜش. K 1500 ا٠ُ 0

 BaZrS ، CaZrS ، SrZrS  [32.] ُِٔشًجبد اُؾش٤ًخ اُخٞاؿ ثؼل ك٢ اُزؾٌْ

III.1.1.6 انحشاسح دسخخ ثذلانخ حدىان رغٍشاد 

 شاسحـــؽ دسعبدثذلاُخ   ٓخزِلخ مـٞه ػ٘ذ(V) اُخ٤ِخٝؽذح  ؾغْاُشعّٞ اُج٤ب٤ٗخ ُ(III.8) اُؾٌَ ٣ٞمؼ

  BaZrS اُج٤شكغٌب٣ذ ُٔشًجبدذ مـو صبثذ ــػ٘ (K0،300،600،900،1200،1500 ) خــٓخزِل

SrZrS  ٝ CaZrS . ض٣بدحثٝ ثجط٢ء  خط٤باُؾجٌخ  صبثذ ٣ضداد ٖ.ـٓؼ٤ وـمـػ٘ذ  أٖٗٚٓ ٗبؽ٤خ  لاؽع٣ 

ٛزا  ك٢. اُنـو ص٣بدح ٓغ اُؾجٌخ صبثذ ٣ز٘بهـ ٓؼ٤٘خ ؽشاسح دسعخ ػ٘ذ أخشٟ ٗبؽ٤خ ٖٓٝ ،اُؾشاسح دسعخ

 ٝدسعخ فلش نـواُ ػ٘ذ  BaZrS ، SrZrS  ٝ CaZrS بدـــٔشًجُِ خـاُؾغّٞ أُؾغٞث ٕأ ٗغذ اُؼَٔ

Å 453.47ٝ 480.18، 509.31 ٞا٢ُــــــــاُز ػ٠ِ ٢ٛ( T = 300K) خشاسح اُـشكؽ
  

.     

 

  XZrS انجٍشفسكبٌذ نًشكجبد يخزهفخ ضغٕط عُذ انحشاسح دسخخثذلانخ  انحدى اد( رغٍشIII.8)  انشكم
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III.2.1.6 يعبيم الاَضغبط رغٍشاد B انحشاسح دسخخ ثذلانخ 

 ػ٘ذ اُؾشاسح ُذسعخ ًذاُخ  Bulk modulus( اٌُزِخ) الاٗنـبه ٓؼبَٓ رطٞس ( III.9) اُؾٌَ ٣ٞمؼ

 ثؾٌَ خط٢روش٣جبً  ٣زـ٤ش B الاٗنـبه ٓؼبَٓ إٔ ٗلاؽع. GPa 30 ٝ 0 ث٤ٖ ٓؾقٞسح ٓخزِلخ، مـٞه

 اُؾشاسح دسعخ ص٣بدح ػ٘ذ ؽذ٣ذثجط٢ء  شربثخاُ ٘خللر ؽ٤ش ،أُؤخٞرح اُنـٞه ُغ٤ٔغ اُؾشاسح دسعخ ٓغ

(T > 100 K)ٝ ، ( ك٢ دسعخ اُؾشاسح أُ٘خلنخK 100 ≥T)  ٖ٣جو٠ ٝ ػ٘ــذ مـو ٓؼ٤ــB صبثذ. 

ًٔ   (T=300K ،P=0شٝه ) ــاُؾ ذــػ٘ B الاٗنـبه َــٔؼبٓ٘ب ُؽغبثبر أػطذ  308.86 ، 292.33 بـه٤

 ٝ 329.16  GPa  ُِٔشًجبد BaZrS  ٝ SrZrS  ٝ CaZrS  ٞا٢ُـــاُز ػ٠ِ.   

 

 نًشكجبد يخزهفخ ضغٕط عُذ انحشاسح ثذلانخ دسخخ B يعبيم الاَضغبط ( رغٍشادIII.9) انشكم

  XZrS انجٍشفسكبٌذ

III.3.1.6 انسعخ انحشاسٌخ  رغٍشادCv انحشاسح دسخخ ثذلانخ 

 مـٞه ذــػ٘ اُؾشاسح خــذسعُ ًذاُخ صبثذ ْــؽغ ذــػ٘ CV اُؾشاس٣خ اُغؼخ رطٞس (III.10) ُؾٌَا ٣ٞمؼ

 . BaZrS ، SrZrS  ٝ CaZrS اُج٤شكغٌب٣ذ ُٔشًجبد GPa 30 ٝ 0 ث٤ٖ ٓؾقٞسح ٓخزِلخ

  شاسحــاُؾ بدـدسع ك٢ بـــثط٤ئً  ؼــ٣قج ٌُٝ٘ٚ ،أُ٘خلنخ اُؾشاسح دسعبد ك٢ عش٣غ اُغِٞى إٔ ب٣ظٜش ع٤ًِ 

 رضا٣ذ ٓغثغشػخ ًج٤شح  CV  اُغؼخ اُؾشاس٣خ رضداد K 900ؽ٤ش ك٢ دسعبد اُؾشاسح الأهَ ٖٓ  .أُشرلؼخ
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CV ~ Tأ١ رخنغ ُِوبٕٗٞ  ، اُؾشاسح دسعخ
 

 ؤهرزجب أُ٘خلنخ صْؾشاسح بد اُدسع، أُجشٖٛ رغش٣ج٤ب ػ٘ذ 

  120.92 ،121.94 ْـــــاُو٤ٖٓ  اُؾشاس٣خ خــاُغؼ روزشةٝ ،خــؼب٤ُدسعبد اُؾشاسح اُرذس٣غ٤ب ك٢ عشػزٜب 

ٝ 120.17 J.mol
-  

K
- 

 اُغِٞى ٛزاٝ، اُزشر٤ت ػ٠ِ  BaZrS  ،SrZrS  ٝ CaZrS ُِٔشًجبد  

رضداد اُغؼخ  أ١  اُنـو ػ٠ِ ؼزٔذ٣ زـ٤شٔاُ ٛزا ًٔب ٣زنؼ إٔ .خاُقِج ٞادـأُ ع٤ٔغ ك٢ٓؼشٝف 

  اُو٤ْ  خشاس٣اُؾ اُغؼخ رؤخز K 300 اُؾشاسح دسعخ ٝ أُؼذّٝ اُنـو، ٝ ػ٘ذ ثز٘بهـ اُنـو اُؾشاس٣خ 

81.98، 75.38 ٝ 61.98 J. mol
-  

K
- 

 .ٞا٢ُـــــاُز ػ٠ِ   BaZrS  ، SrZrS  ٝ CaZrS ُـِٔشًجبد  

 

 

  

 نًشكجبد يخزهفخ ضغٕط عُذ انحشاسح ثذلانخ دسخخ CVانسعخ انحشاسٌخ  ( رغٍشادIII.10) انشكم

  XZrS انجٍشفسكبٌذ

.III4.1.6 انحشاسح دسخخ ثذلانخ (  ) دسخخ حشاسح دٌجبي رغٍشاد 

 ؾجٚاُ ٚروش٣ج ثبعزخذاّ د٣جب١ ؽشاسح دسعخ ؽغبة ٣زْ اُؾغْ، ػ٠ِ أُؼزٔذح اُؾشاسح دسعخ ػٌظ أعَ ٖٓ

 مـٞهدسعخ اُؾشاسح ػ٘ذ   ثذلاُخ( θD) د٣جب١ ؽشاسح دسعخ رـ٤شاد (III.11) اُؾٌَ ؼ٣ٞم .رٞاكو٢
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لاؽع ٣   . اُزشر٤ت ػ٠ِ  BaZrS ، SrZrS  ٝ CaZrS ُِٔشًجبد GPa 30 ٝ 0 ث٤ٖ ٓؾقٞسحٓخزِلخ 

 K100  ٖٓ بد اُؾشاسح الأهَ ــثذسع رؼِوٜــب مؼ٤لبً خــذسٝعأُأُشًجبد  ُغ٤ٔغ ١بـد٣ج ؽشاسح دسعخ إٔ

( θD)دسعخ ؽشاسح صبثزخ رض٣ذ  ٝػ٘ذ، اُؼب٤ُخ اُؾشاسح سعبددٝثجط٢ء ػ٘ذ  رذس٣غ٤برز٘بهـ  صْ، )صبثزخ( 

شاسح ـخ اُؾـأُؼ٤٘خ ػ٘ذ دسعِٔشًجبد ُ( θD) د٣جب١ ؽشاسح دسعخرؼط٠ ه٤ْ ٝ ، ثض٣بدح اُنـو أُطجن

K300 ٝ 0) ذّٝــأُؼ اُنـو (GPa  1007.14، 905 ا٠ُخ ـٓغب٣ٝ ٝ K 1212.5 شر٤تػ٠ِ اُز ، ٖٓٝ

ثٜزا  (X = Ba, Sr , Ca) ؽ٤ش X  ُـ اُزس١ اُؼذد ص٣بدح ٓغد٣جب١  ؽشاسح دسعخ ر٘خللعٜخ أخشٟ 

 شر٤ت.ـــــــاُز

 

 نًشكجبد يخزهفخ ضغٕط عُذ انحشاسح ثذلانخ دسخخ( Dθ )دسخخ حشاسح دٌجبي  رغٍشاد( III.11) انشكم

  XZrS انجٍشفسكبٌذ

 III.5.1.6 انحشاسي انزًذد يعبيم رغٍشاد α انحشاسح دسخخ ثذلانخ 

 اُج٤شكغٌب٣ذ ُٔشًجبدثذلاُخ دسعــخ اُؾـشاسح  α اُؾشاس١ اُزٔذد َــٓؼبٓ رـ٤شاد ٣ٞمؼ (III.12) اُؾٌَ

XZrS   30ٝ 0 رزشاٝػ ث٤ٖ ٓخزِلخ مـٞه ػ٘ذ GPa .ٖٓ اُؾشاس١ اُزٔذد ٓؼبَٓ إٔ اُٞامؼ α ٣ضداد 

 اُؼب٤ُخ اُؾشاسح دسعبدػ٘ذ عشػزٚ صْ رزجبهؤ  ،K600 ٖٓ  ا٠ُ ؿب٣خ دسعخ ؽشاسح أهًَج٤شح  ثغشػخ
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 بدــدسع ػ٘ذ صبثزخروش٣جب  α خــاُو٤ٔ رظَ ث٤٘ٔب، خ اُؾشاسح اُضبثزخــػ٘ذ دسع  وــاُنـثبٗخلبك  ضداد٣ٝ

 : شٝهـــذ اُؾــٝػ٘ ،ـبمؼ٤لـً  αرؼِــن أ١ إٔ  (T > 1500 Kخ )ـاُؼب٤ُ اُؾشاسح

( GPa 0  =P ٝ T = 300 K )شاس١ـــــاُؾ ذدـاُزٔ َــٓؼبْٓ ـه٤ ٌٕٞر α بد ـــــُِٔشًجBaZrS  

SrZrS  ٝ CaZrS  0.13 ×     ، 0.16 ×    ٠ ــــاُ ٓغب٣ٝـــــخ  ٝ K
 - 

      ×0.17
 

 ػ٠ِ

 .ٞا٢ُـــــــاُز

 

 

 نًشكجبد يخزهفخ ضغٕط عُذ انحشاسح ثذلانخ دسخخ α انحشاسي انزًذد يعبيم ( رغٍشاد  .III) انشكم

  XZrSانجٍشفسكبٌذ
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 ك٢ ZrS  (Sr ، Ca ،Ba  ) ُِج٤شكغٌب٣ذ  اُج٣ٞ٤٘خ ٝالإٌُزش٤ٗٝخ اُخٞاؿ دساعخ ك٢ ٛزا اُؼَٔ رٔذ

 PP-PW هش٣وز٢ الأٓٞاط أُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق ، ثبعزخذاّاُطٞس٣ٖ أُؼ٢٘٤ اُوبئْ ٝأٌُؼت

  FP-LAPW ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ ٝ الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب CASTEPأُذٓغخ ك٢ ثشٗبٓظ  

 أُخزِلخ زوش٣جبداُ ٝٛزا ك٢  DFTدا٤ُخ اٌُضبكخ ُ٘ظش٣خ اُؼبّ الإهبس ك٢ ، WIEN2kأُذٓغخ ك٢ ثشٗبٓظ  

 أ٣نب رْ .اُج٣ٞ٤٘خ ٝالإٌُزش٤ٗٝخ اُخٞاؿ ٖٓ أعَ ؽغبة  سرجبهٝالا زجبدٍاُ ًٕٔٞ ُٔؼبُغخ، زذسط أُؼْٔ ُِ

 اُٜش٢ٗٞٓ ؽجٚ اُ٘ٔٞرط ثبعزخذاّ خـذسٝعأُ جبدًِٔشُ  اُزشٓٞد٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخقبئـ ٓ٘بهؾخ ٝ دساعخ

 رِخ٤ـ ،  ٝرْ Gibbs  ع٤جظ ثشٗبٓظ ك٢ ذٓظأُ)  (Quasi - harmonic Debye model ُذ٣جب١

 :اُزب٤ُخ اُ٘وبه ك٢ ػِٔ٘ب ٗزبئظ

 انجٌٍُٕخ انخٕاص .1

  اُؾجٌخ ُضٞاثذ أُؾغٞثخ اُو٤ْإٔ ث٤٘ذ اُذساعخ a (Å) ،b (Å) ، (c (Å، اُ٘زبئظ ٓغ ٓزٞاكوخ 

  .اُزغش٣ج٤خ ٜٓ٘ب خبفخ أُزبؽخ اُزغش٣ج٤خ ٝ اُ٘ظش٣خ

 اُوبئْ أُؼ٢٘٤ اُطٞس إٔ اُ٘زبئظ أظٜشد Pnma ُِٔشًت BaZrS  ٞٛ اعزوشاسا الأًضش. 

  الاٗنـبه ٓؼبَٓ رؾذ٣ذ ثؼذ  B ُِٔشًت BaZrS   ٖثٌض٤ش أهَ ٗزبئغ٘ب إٔ ٗغذثبُطش٣وز٤ٖ اُغبثوز٤ 

ػ٠ِ  Ba ُِجبس٣ّٞ اُزٌبكئ أُؾٌِخ  اٌُزشٝٗبد اٛٔبٍ رُي ا٠ُ ٣شعغ  اُو٤ٔخ اُزغش٣ج٤خ ٝ ٖٓ

5Sٓغزٟٞ أُذاسد  
2

  ٝ 5P
6

. 

 الانكزشٍَٔخ نخٕاصا. 2

  هش٣وخ الأٓٞاط  ثبعزخذاّاُ٘زبئظ أُؾقَ ػ٤ِٜب ٝاُخبفخ ثج٤٘خ اُؼقت ًٝضبكخ اُؾبلاد رٔذ

 أُؾغٞثخ رِي ًج٤ش ؽذ ا٠ُ رؾجٚٝ اُز٢  FP-LAPW أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ

اٛٔبُٚ اػزٔبدا ٣ٌٖٔ  مئ٤َ اخزلاف ٓغ PP-PWالأٓٞاط أُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ اُضائق  طش٣وخث

 .اُؾجٌخ ظشر٘ب ػ٠ِ

 دظٜش ، ٝ أأُؼْٔ اُزذسط روش٣ت مٖٔ أُخزِلخ اٌُضبكخ دٝاٍ ثبعزخذاّ اُؾغبث٤خ اُؼ٤ِٔبد رٔذ 
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 شــؿ٤ كغٞاد ػقبث٤ـــخراد  َــٗٞاه ٗقبفأ ٢ٛخ ـأُذسٝع ٔٞادُِ  الإٌُزش٤ٗٝخ ث٤٘خ اُؼقت إٔ

( Г - Г) ٓجبؽشح خــكغٞاد ػقبث٤ َــرؾٌ أٜٗب ؽ٤ٖ ك٢ ، أٌُؼت ٞســاُط ك٢ (R - Г) بؽشحــٓج

 .ٞس أُؼ٢٘٤ اُوبئْــك٢ اُط

 جبدًأُش هج٤ؼخ إٔ اُؾغبثبد ٗزبئظ ث٤٘ذ CaZrS  ، SrZrS  ٝ BaZrS  َـــ٢ٛ أٗقبف ٗٞاه 

 .٪ 14+  ا٠ُ V  ٖٓ 0 اُؾغْ ػ٘ذ رـ٤ش ٓغزوشح

 ًرٌبكئ بدػقبث ثٞعٞد رٔزبص اُغبثوخ جبدًُِٔش ا٤ٌُِخ اُؾبلاد ضبكخ  VB (valence band  )

  كبس٢ٓ ٓغز١ٞ ا٢ُ eV  0، 4-أُغبٍ اُطبه٢  ٝ PBE-GGAُِطٞس أُؼ٢٘٤ اُوبئْ ك٢ اُزوش٣ت 

Ef  ٌٕٝٞذاساد الإٌُزش٤ٗٝخـاُزٜغ٤ٖ ػ٠ِ أُ اُشئ٤غ٤خ ك٢ بٛٔخـــأُغ ر X-p ٝ S-s ٝ ٙإٔ ٛز 

 CB (conduction اُ٘وَ أٓب ػقبثخ ،S-p ٝ X-p أُخزِطخ ك٢ أُذاساداُؼقبثبد عبئذح 

bandالإٌُزش٤ٗٝخ أُغبٛٔخ ًج٤شح ػ٠ِ أُذاساد  ك٤ش٢ٓ رٌٕٞ ٓغزٟٞ ٖٓ ( أًجشX-s ٝ Zr-d. 

 انزشيٕدٌُبيٍكٍخ انخٕاص .3

 :خ ـأػطذ اُ٘زبئظ ا٥ر٤ ٝ  اُزشٓٞد٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخقبئـ دساعخ رٔذ اُزٞاكو٢ ُذ٣جب١  ؽجٚ  اُ٘ٔٞرط ثبعزخذاّ

 ٓؼ٤٘خ ٣ز٘بهـ ؽشاسح دسعخ ٓؼ٤ٖ، ٝػ٘ذ ػ٘ذ مـو اُؾشاسح دسعخ ثض٣بدح اُؾجٌخ صبثذ ٣ضداد 

 اُنـو. ص٣بدح ٓغ اُؾجٌخ صبثذ

 َٓالاٗنـبه ٣زـ٤ش ٓؼب B ًأُؤخٞرح  اُنـٞه ُغ٤ٔغ اُؾشاسح دسعخ ٓغثؾٌَ خط٢  روش٣جب

٣ٝضداد ، T > 100 Kٖٓ أعَ   اُؾشاسح دسعخ ص٣بدح ػ٘ذ ثجط٢ء اُشربثخ ر٘خلل ؽ٤ش

 ثض٣بدح اُنـو.

 اُغؼخ اُؾشاس٣خ  رضدادCv دسعخ ك٢ اُؾشاسح ٝ عًِٜٞب ٣ٌٕٞ عش٣ؼب دسعخ ص٣بدح ٓغ 

 عِٞى ؼب٤ُخ، ٝثزـ٤ش اُنـو ٣ز٤ٔضاُ ؾشاسحاُ دسعخ ك٢ ثط٤ئبً ٣قجؼ ٝ ٔ٘خلنخاُ ؾشاسحاُ

 دسعبد ٖٓ ٝاعغ ٓذٟ ػ٠ِ ٓٔبصِخ ثخقبئـ أُذسٝعخ أُشًجبد ُغ٤ٔغ اُؾشاس٣خ اُغؼخ

 ثبٗخلبك اُنـو. اُغؼخ اُؾشاس٣خ ؛ أ١ رضداداُؾشاسح
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  د٣جـب١ؽشاسح  دسعخر٘وـ θD  دسعبد اُؾــشاسح اُؼب٤ُخ، ٝك٢ دسعــخ ؽشاسح ك٢ثجط٢ء 

  Xاُؼذد اُزس١  ص٣بدح د٣جب١ ٓغ ؽشاسح ٝر٘خلل دسعخ ثض٣بدح اُنـو أُطجن، خ رض٣ذــصبثز

 .K 100> T  ُٔب ٝرٌٕٞ ٓغزوِخ ػٖ دسعخ اُؾشاسح

 َٓاُؾشاس١  اُزٔذد ٓؼبα أهَ ؽشاسح دسعخ ؿب٣خ ا٠ُ ًج٤شحثغشػخ  ٣ضداد ٖٓ K 600، ْص 

 ػ٘ذ روش٣جب صبثزخ α اُو٤ٔخ رظَ ث٤٘ٔب ،رذس٣غ٤ب ك٢ دسعبد اُؾشاسح اُؼب٤ُخعشػزٚ  رزجبهؤ

ثبٗخلبك اُنـو ػ٘ذ دسعخ  αٝ ٣ضداد (،  T > 1500 K) أُشرلؼخ ؾشاسحاُ دسعبد

 ضبثزخ.اُؾشاسح اُ

 



 

 

 

 انًهحك  

 انشيض انعشثٍخ الاَدهٍضٌخ انفشَسٍخ

Onde plane augmentée 

linéarisée à plein potentiel 

Full Potential- Linearized 

Augmented plane Wave 

أُزضا٣ذح  أُغز٣ٞخالأٓٞاط 

 خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ

FP-LAPW 

Onde plane PseudoPotential PseudoPotential- plane 

Wave 

أُغز٣ٞخ ٝإٌُٔٞ  الأٓٞاط

 اُضائق

PP-PW 

Théorie de la fonctionnelle de 

la densité 

Density Functional Theory ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ DFT 

théorie fonctionnelle de la 

densité d'ensemble  

Ensemble Density 

Functional Theory 

اٌُضبكخ ٗظش٣خ دا٤ُخ 

 أُغٔؼخ

EDFT 

Approximation de la densité 

locale  

Local Density 

Approximation 

 LDA روش٣ت ًضبكخ أُٞمغ                                                                                                      

Approximation de la densité de 

spin locale  

Local Spin Density  

Approximation  

اُذٝسإ    ًضبكخ روش٣ت

 )اُغج٤ٖ( أُٞمؼ٤خ                                                                                

LSDA 

Approximation du gradient 

généralisé  

Generalized Gradient 

Approximation  

 GGA روش٣ت اُزذسط أُؼْٔ

Onde plane Plane Wave الأٓٞاط أُغز٣ٞخ                                                          PW 

Onde plane augmentée Augmented Plane Wave الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح     APW 

Onde plane augmentée 

linéarisée 

Linearized Augmented 

plane Wave 

 أُزضا٣ذح أُغز٣ٞخ الأٓٞاط

      خط٤ب

LAPW 

Pseudopotentiel Pseudo-Potential اٌُبرة( إٌُٔٞ اُضائق(                                              PP 

Pseudopotentiels ultradoux  UltraSoft PseudoPotential      إٌُٔٞ اُضائق ا٤ُِٖ عذا US-PP 

Conditions limites périodiques Period Border Condiction  اُؾشٝه اُؾذ٣خ اُذٝس٣خ     PBC 

Zone de Brillouin  Brillouin Zone ٕٓ٘طوخ  ثش٣ِٞا ZB 

Densité d’états  Density Of States  ًضبكخ اُؾبلاد DOS 

Densité d’états totale/partielle  Total/Partial Density Of 

States 

ا٤ٌُِخ/  ًضبكخ اُؾبلاد

 اُغضئ٤خ

TDOS/ 

PDOS 

Energie d’échange-corrélation  Exchange-Correlation 

energy 

 EXC الاسرجبه  ٝهبهخ اُزجبدٍ 

Equation d’état Equation Of State ٓؼبدُخ اُؾبُخ                                            EOS 

Champ auto-cohérent Self Consistent Field  ٓغبٍ أُزغن اُزار٢                      SCF 

ondes planes Orthogonalisées  Orthogonalized Plane 

Waves 

 OPW الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزؼبٓذح

Mélange de densité  Density Mixing خِو اٌُضبكخ  DM 

toutes électrons  All Electrons ع٤ٔغ الإٌُزشٝٗبد EA 

bande de valence maximum  Valence Band Maximum  اُؾذ الأهق٠ ُؼقت

 اُزٌبكئ

VBM 

bande de conduction minimum   Conduction Band  

Minimum 

 CBM اُؾذ الأد٠ٗ ُؼقت اُ٘وَ

:أُغزخذٓخ الاخزقبساد  



 

 

 

 انًهخض 

 "perovskites  " ج٤شكغٌب٣ذاُ ثبعْأُؼشكخ ِٔشًجبد ُٗظش٣خ  ثذساعخ اُؼَٔ ٛزا ك٢ هٔ٘ب

BaZrS  ، SrZrS3 ٝ CaZrS    أُغز٣ٞخ الأٓٞاط هش٣وخ ثبعزؼٔبٍ وبئْأُؼ٢٘٤ اُ ُِٝطٞس٣ٖ  أٌُؼت 

٣ٞخ ـــٞاط أُغزــالأٓخ ــــهش٣وٝ ،  WIEN2kبٓظ ـــثشٗ ك٢ خــأُذٓغ (FP-LAPW ) خط٤ب أُزضا٣ذح

خ ــاٌُضبك خـدا٤ُ ٗظش٣خ اهبس ك٢ رُي ٝ CASTEPثشٗبٓظ  ك٢ أُذٓغخ ((PP-PW ٕٞ اُضائقــٝأٌُ

(DFT) ، ٔاُزوش٣جبد أُخزِلخ ُِزذسط أُؼْٔ  بٍـــثبعزؼGGA اُل٤ض٣بئ٤خ ٖٓ اُٞعبئو اُزؾون ٜذفث 

 ... ؼقبثبداُ خــث٤٘ بلاد،ــاُؾ خــًضبك ، الاٗنـبه َــٓؼبٓ اُزٞاصٕ، ضبثذً

 ثشٗبٓظ ك٢ أُذٓظ ُذ٣جب١ ُزٞاكو٢ا ؽجٚ  اُ٘ٔٞرط  ثبعزخذاّ  اُزشٓٞد٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُخقبئـ ؽغبة رْ

 ثضجٞد اُؾشاس٣خ اُغؼخ دسعخ ؽشاسح د٣جب١، ،B الاٗنـبه ٓؼبَٓ الأ٤ُٝخ، اُخ٤ِخ ؽغْ ٝرؾذ٣ذ ،ع٤جظ

 ٓؾقٞسح ث٤ــٖ بد ؽشاسحــخ ٝدسعـــٞه ٓخزِلــذ مـــػ٘ذد اُؾشاس١ ــَ اُزٔــٝٓؼبٓ،  ْــاُؾغ

 0 ٝ K 1500 . 

Abstract 

The structural, electronic  and thermodynamic properties of the BaZrS , 

SrZrS  and CaZrS  "pérovskites" compounds have been studied for cubic and 

orthorhombic phases using Full Potential Linearized Augmented Plane Wave 

Method (FP-LAPW) and Pseudo-Potential Plane Wave method (PP-PW) within 

Density Functional Theory DFT. Using the different generalized gradient 

approximations (GGA) by using the CASTEP and WIEN2k package to verify the 

physical media: the constant network, the bulk modulus (B) and its pressure 

derivative (B'), the density of states, and the band structure... 

The thermodynamic properties have been investigated by using the 

GIBBS program which is based on the quasi-harmonic model of Debye, 

determining the initial cell size, the compression coefficient, the Debye 

temperature, Thermal capacity with constant volume, expansion coefficient 

thermal at different pressures (between 0-30 GPa) and temperatures below 1500K. 

 

 

 

 



 

 

 

Résumé 

Dans ce travail nous avons fait une étude théorique Pour les composés 

Pérovskites (Ba,  Sr, Ca) ZrS  pour les deux phases ; cubique et orthorhombique 

Utiliser la méthode de la Pseudo-potentiels à Ondes Planes (PP-PW) intégré 

dans le programme CASTEP et des ondes planes augmentées linéarisées (FP-

LAPW) intégré dans le programme WIEN2k, dans le cadre de la théorie DFT. 

Utiliser différentes approximations de GGA, Dans le but de vérifier les supports 

physiques tels que l’équilibre constant, le coefficient de compressibilité, la 

densité d’état, la structure de bande électronique … 

Les propriétés thermodynamiques ont été calculées à l'aide du modèle 

quasi-harmonique Debye intégré au programme Gibbs, déterminant la taille de 

cellule initiale, du coefficient de compression, la température de Debye, 

Capacité thermique à pression et volume constants, coefficient de dilatation 

thermique à différentes pressions (entre 0-30 GPa) et températures inférieures à 

1500 K. 
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