
 
 

 اىدَهىسَح اىدضائشَح اىذََقشاطُح اىشعثُح

 وصاسج اىرعيٌُ اىعاىٍ و اىثحث اىعيٍَ

  -1سطُف - خاٍعح فشحاخ عثاط 

 

اىعيــــــــــــىً :ميُح  

اىفُـــــــــــضَاء: قسٌ  

فُضَاء اىَادج اىَنثفح :ذخصص  

 أطشوحح

  LMD ىيحصىه عيً شهادج اىذمرىسآ

ٍــــــــــشاد مــــرــــفـــٍ: ٍِ طشف  

 اىعْىاُ

، اىَغْاطُسُح و اىنهشوحشاسَح ىسثائل هىسيش اىشتاعُح اىثُْىَح، الاىنرشوُّحدساسح اىخصائص   

AgCoFeZ( Z = Al, Ga, Si, Ge, Sn), NiFeCrZ( Z = Al, Si, Ge, In) و  NdCoMnGa 

:        أٍاً اىيدْح اىَنىّح ٍِ الأعضاء02/07/2025: ذَد اىَْاقشح عيْا تراسَخ  

 الأسرار اىشذثح خاٍعح الاّرَاء اىصفح

1خاٍعح فشحاخ عثاط سطُف  سئُسا  خلاه ششَاد أسرار اىرعيٌُ اىعاىٍ 

 اىسعذٌ تشٌ أسرار ٍحاضش أ خاٍعح ٍحَذ تىضُاف اىَسُيح ٍششفا

1خاٍعح فشحاخ عثاط سطُف  ٍساعذ ٍششف  خَاه ٍعىش أسرار اىرعيٌُ اىعاىٍ 

 ٍُيىد إتشَش أسرار اىرعيٌُ اىعاىٍ خاٍعح ٍحَذ تىضُاف اىَسُيح ٍَرحْا

1خاٍعح فشحاخ عثاط سطُف  ٍَرحْا  ٍُْش سفاَط أسرار ٍحاضش أ 

  عيٍ  تِ عاٍش أسرار ٍحاضش أ اىَذسسح اىعيُا ىلأساذزج تىسعادج ٍَرحْا



 
 

  و إهذاءذشنشاخ

اُؾٔل لله اُن١ ث٘ؼٔزٚ رزْ اُٖبُؾبد، أؽٔلٙ ؽٔلا ًض٤وا ٤ِ٣ن ثغلاُٚ ٝ ػظ٤ْ ٍِطبٗٚ ٝ اٌّوٙ ػ٠ِ رٞك٤وٚ ُ٘ب ثارٔبّ  

اىسعذٌ تشٌ و خَاه ٍعىش ٛنا اُؼَٔ أُزٞاٙغ، ؽ٤ش رْ ثؼٕٞ الله ئٗغبى ٛنٙ الأٛوٝؽخ رؾذ ئّواف الأٍزبم٣ٖ 

اُِنإ أهلّ ُٜٔب عي٣َ اٌُْو ػ٠ِ اهزواؽٜٔب ُِٔٞٙٞع ٝ ػ٠ِ ًَ ٓب هلٓب ٢ُ ٖٓ ٖٗبئؼ، رٞع٤ٜبد، رْغ٤غ ٝ 

.لإٗغبى اُؼَٔٓؼِٞٓبد ه٤ٔخ   

1 أٍزبم اُزؼ٤ِْ اُؼب٢ُ  ثغبٓؼخ كوؽبد ػجبً ٍط٤ق ّوَاك علاٍ: ًٔب أفٔ ثبٌُْو اٌُج٤و هئ٤ٌ اُِغ٘خ  

:ٝ ٗزولّ ثٞاكو اٌُْو ٝ اُزول٣و اُغي٣َ ئ٠ُ أػٚبء اُِغ٘خ الأٍبرنح  

 ئثو٣و ٤ِٓٞك أٍزبم اُزؼ٤ِْ اُؼب٢ُ  ثغبٓؼخ ٓؾٔل ث٤ٙٞبف ا٤َُِٔخ

1هكبًَ ٤٘ٓو أٍزبم ٓؾبٙو أ ثغبٓؼخ كوؽبد ػجبً ٍط٤ق   

 ثٖ ػ٢ِ ػبٓو أٍزبم ٓؾبٙو أ ثبُٔلهٍخ اُؼ٤ِب ُلأٍبرنح ثٍٞؼبكح

.ػ٠ِ رو٤٤ْٜٔ ُٜنا اُؼَٔ ٝ ًأػٚبء ك٢ ُغ٘خ أُ٘بهْخ  

.  ٝ هئ٤ٌ ٓقجو رط٣ٞو أُٞاك اُغل٣لح ٝ فٖبئٖٜب1ًٔب أٌّو الأٍزبم ػجل أُغ٤ل ثٞؽٔبكٝ أٍزبم ثغبٓؼخ ٍط٤ق

به ٖٓجبػ أٍزبم ثغبٓؼخ ٍط٤ق َٔ . ٝ ٗبئت ػ٤ٔل ٌِٓق ثٔب ثؼل اُزلهط ٝ اُجؾش اُؼ1٢ًِٔنُي أٌّو الأٍزبم ػ  

 ػ٠ِ أَُبػلح ك٢ رضج٤ذ ثوٗبٓظ عُاش ٍثاسك عضاًأػجو ػٖ ئٓز٘ب٢ٗ ٝ ٌّو١ اٌُج٤و٣ٖ ُِي٤َٓ ٝ هك٤ن اُلهة 

 . ٝ ِٓؾوبرWien2kٚاُؾَبة 

 :أهذٌ هزا اىعَو اىَرىاضع ىنو ٍِ

  ٖبه ٝ ٓغواف كط٤ٔخ )اُٞاُل٣ٖ اٌُو٤ٔ٣ َٔ  .ؽلظٜٔب الله ٝ هػبٛٔب ٝ ًجوَٛٔب ك٢ ٛبػزٚ ٝ هٙٞاٗٚ (ػ

 اث٘بئْٜ ع٤ٔؼبالإفٞح ٝ الأفٞاد ٝ . 

  أٍورٜب اٌُو٣ٔخ (ثؼلاُ ع )ٝ اُيٝعخ  (...، أ٤ٖٓ ٝ(ئٍلاّ)ئ٣ٔبٕ، ٓإ٣لَ )الأٍوح اُٖـ٤وح، الأث٘بء ٝ. 

 الإٔلهبء ٝ اُيٓلاء  ، ٍَٜ  . ٝ ًَ ٖٓ ٣ؾزوّ ٝ ٣ولَه اُؼِْ ٝ أِٛٚك٤ِلِخ ثؼ٤ط٤ِ- ك٤ي٣بء- ٓلزَِ اُزؼ٤ِْ أُزٞ

  أُل٣و ٛب٢ّٔ ٓؾلٞظ اُن١ هج٢ِ٘ ر٤ِٔنا ك٢ اَُ٘خ الأ٠ُٝ ئثزلائ٢ ٝ ػٔو١  (ػ٘زو)أُؼِِْ ٓواثٜ كوؽبد ٝ

 .ٝ ئ٠ُ ًَ الأٍبرنح اُن٣ٖ كهٍذ ػ٘لْٛ- اُوؽجبد -  ٍ٘خ ثٔلهٍخ ّؼجخ اُي٣زٕٞ 12

 .اُؼِْ ئما أػط٤زٚ ثؼٚي ُْ ٣ؼطي ٤ّئب ٝ ئما أػط٤زٚ ًِي أػطبى ثؼٚٚ

 <<ٝ هَ هةِ ىك٢ٗ ػِٔب >> ...اُ٘غبػ لا ٣زؼِن ثب٤ٌُٔخ ثَ ثبلاٍزٔواه٣خ



 
 

:ٍيخص  

 ك٢ ئٛبه ٗظو٣خ كا٤ُخ (FP-LAPW)ك٢ ٛنا اُؼَٔ، اٍزقلٓ٘ب أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ 

  ُلهاٍخ ػْوح ٓوًجبد ٖٓ ٍجبئي ٍِٛٞو اُوثبػ٤خWien2k أُلٓغخ ك٢ اُجوٗبٓظ اُؾَبث٢  (DFT)اٌُضبكخ

AgCoFeZ(Z=Al, Ga, Si, Ge , Sn) ،NdCoMnGa ٝ NiFeCrZ(Z=Al,   Si, Ge , In) . 

َْ رؾل٣لٛب ثبٍزؼٔبٍ اُزوو٣جبد  (ؽيّ)ث٤٘خ ػٖبثبد ، GGA ،GGA + Uاُطبهخ ٝ ًضبكخ اُؾبلاد الإٌُزو٤ٗٝخ ر

mBJ ،mBJ + U ٝ SCAN. 

 ًَ أُوًجبد أُلهٍٝخ أًضو اٍزوواهًا ك٢ اُؾبُخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ  ثإٔ GGA  ثبٍزؼٔبٍ اُزوو٣تؽَبثبر٘بٝعلد  

 ٢ٛ ٓٞاك ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ NdCoMnGa, AgCoFeSn , AgCoFeGe ٝ NiFeCrAl ٝ ٝعلٗب ٜٓ٘ب اُؾل٣ل٣خ 

- ٓزٞاكوخ ٓغ هبػلح ٍلارو 3.0µB ٝ 7.0، 4.0، 4.0 هلهٙ  ٢ًِػيّ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ ُٜب ٝ (HMFs) ٓؼل٤ٗخ ٖٗق

، 0.200ٓجبّوح هلهٛب  ؿ٤و ٛبهخ  ٓغ كغٞح 5.7451Å 6.3621ٝ، 6.2991، 6.0835صبثذ اُْجٌخ ػ٘ل ثب٤ُٝ٘ؾ 

0.242 ،eV0.522ٝ  كغٞح ٛبهخ  ٓجبّوح هلهٛبeV0.434ٗلٌ اُ٘زبئظ روو٣جب ٓغ ثو٤خ اُزوو٣جبد،  ػ٠ِ اُزٞا٢ُ ،

.  ٓؼل٤ٗخ٢ٛ ٓٞاك ٓـ٘ب٤َ٤ٛخاَُجبئي ك٢ ؽ٤ٖ ٝعلٗب ثإٔ ثو٤خ 

، اُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ (σ)اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ ، (S)ٓؼبَٓ ٤ٍجي ًٔب رْ ؽَبة اُقٖبئٔ اٌُٜوٝؽواه٣خ ٓضَ 

(қ) ٓؼبَٓ اُولهح ،(PF)اٌُٜوٝؽواه٣خ  (الاٍزؾوبم) ٝ ه٤ٔخ اُغلاهح(ZT)ٝ  ه٤ًْبٗذZT 0.85، 0.82 ؽٞا٢ُ ٝ 

 .300Kكهعخ ؽواهح اُـوكخ  ػ٘ل 0.95 ٝ 0.97

، AgCoFeGe ،AgCoFeSn ،NdCoMnGaٝ NiFeCrAlاَُجبئي  ٗز٠٘ٔ إٔ رٌٕٞ ٛنٙ أَُبٛٔخ ك٢ كهاٍخ

 .ؽواه٣خٝ الإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خ ٝاٌُٜو ك٢ رطج٤وبدكػٔب ُِجؾش اُؼ٢ِٔ لإ٣غبك ٓوًجبد ُٜب

 . ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ، ٍجبئي ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ، أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق ٓؼل٤ٗخ، اٌُٜوٝؽواه٣خ:ميَاخ ٍفراحُح 

Résumé :  

Dans ce travail, nous avons appliqué l'onde plane augmentée linéarisée et le potentiel 

complet (FP-LAPW) qui est basée sur la théorie fonctionnelle de la densité (DFT) 

Implanté dans  le code WIEN2K pour analyser systématiquement de dix composés  

quaternaires Heusler AgCoFeZ(Z = Al,Ga,Si,Ge, Sn), NiFeCrZ(Z = Al,Si,Ge,In) et 

NdCoMnGa. La structure de bande et la densité électroniques des états (DOS) sont 

déterminées en utilisant les approximations GGA, GGA + U, mBJ, mBJ + U et SCAN. 

Le calcul de GGA montre que les composés AgCoFeGe, AgCoFeSn, NdCoMnGa et  

NiFeCrAl à son équilibre et la constante de maille sont demi-métallique 

ferromagnétique avec un gap d’énergie indirect de 0.200 , 0.242 et de 0.522eV et un 

gap direct de 0.434eV respectivement et ont un moment magnétique total mtot de 4, 4, 7 

et de 3µB satisfaisant la règle de Slater-Pauling et les autres composés sont 

ferromagnétiques métalliques et des résultats semblables sont également obtenus par 

d'autres approximations. Les propriétés thermoélectriques ont été également étudiées 

comme  le facteur de Seebeck, la conductivité électrique, la conductivité thermique, le 

facteur de puissance et la figure du mérite ZT. Par conséquent, nous croyons que notre 

étude augmentera l'intérêt pour les composés quaternaires Heusler pour les  applications 

spintronic et thermoélectrique. 

 Mots-clés :  DFT, Alliages  quaternaires Heusler, demi-métallique ferromagnétique, 

thermoélectriques. 

Abstract : 

In this work, we have applied the full-potential linearized augmented plane wave (FP-

LAPW) which is based on the density functional theory (DFT) code WIEN2k to 

systematically analyze the AgCoFeZ(Z = Al,Ga,Si,Ge, Sn), NiFeCrZ(Z = Al,Si,Ge,In) 

and NdCoMnGa materials. The electronic band structure and density of states (DOS) 

are determined using GGA, GGA + U, mBJ, mBJ + U and SCAN approximations. 

The GGA calculation shows the AgCoFeGe, AgCoFeSn, NdCoMnGa and NiFeCrAl 

compounds at its equilibrium lattice constant are HM ferromagnet with an indirect band 

gap of 0.200 , 0.242eV and 0.522 and direct band gap of 0.434eV respectively and they 

have an integer total magnetic moment of 4, 4, 7 and 3µB satisfying the Slater–Pauling 

rule and  others compounds  are ferromagnetic metal. The similar results are also 

obtained by an others approximations. The thermoelectric properties have also been 



 
 

investigated in terms of Seebeck, electrical conductivity, thermal conductivity, power 

factor and figure of merit ZT. We believe that our study will augment the interest in 

Quaternary Heusler compounds for spintronic and thermoelectric applications. 

Keywords :  DFT, Quaternary Heusler alloys, Half-metallic ferromagets, 

Thermoelectric. 

Nomenclature اصطلاذ 

Liste des abréviations les plus couramment utilisées هبئٔخ الافزٖبهاد الأًضو   

: اٍزؼٔبلا  

Nomenclature Anglais Français ثبُؼوث٤خ 

QHAs Quaternary Heusler 

alloys 

Alliages 

quaternaires Heusler 

ٍجبئي ٍِٛٞو 

      اُوثبػ٤خ

FM Ferromagnetic                          Ferromagnétique ؽل٣لٝٓـ٘ب٤َ٤ٛخ 

NM Non-magnetic         Non-magnétique       لآـ٘ب٢َ٤ٛ 

Mtot magnetic moment 

total    

moment magnétique 

totale 

اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ 

 ا٢ٌُِ

ST Slater – Pauling                           Slater – Pauling                           هبػلح ٍلارو– 

 ثب٤ُٝ٘ؾ

GMR Giant Magneton 

Resistance   

Magnétorésistance 

Géante 

أُوبٝٓخ أُـ٘بٛ 

 ٤َ٣خ اُؼٔلاهخ

DFT Density Functional 

Theory    

Théorie de la 

fonctionnelle de la 

densité 

ٗظو٣خ اٌُضبكخ 

 اُٞظ٤ل٤خ

 

LDA Local Density 

Approximation    

Approximation de la 

densité locale 

روو٣ت اٌُضبكخ 

 أُؾ٤ِخ

GGA Generalized 

Gradient 

Approximation   

Approximation du 

gradient généralisé 

روو٣ت 

 (الاٗؾلاه)اُزلهط

 أُؼْٔ               

PBE Perdew -  Burke - 

Ernzerhof 

Perdew -  Burke - 

Ernzerhof 

- ث٤وى- ث٤وكاٝ

 ئهٗيهٛٞف

SCF Self Consistent 

Field 

Champ d’auto 

cohérant   

ؽوَ الارَبم 

 اُنار٢         

FP Full-Potentiel              Potentiel complet      َٓإٌُٔٞ اٌُب 

LAPW Linearized 

Augmented Plane 

Wave    

l'onde plane 

augmentée 

linéarisée 

أُٞعخ أَُز٣ٞخ 

أُزيا٣لح فط٤ب     

      

ZB Brillouin zone Zone de Brillouin      ٖٓ٘طوخ ثو٣ُٞ 

EOS Equation of state  Equation d’état   ٓؼبكُخ اُؾبُخ 

CB conduction band bande de conduction  َؽيٓخ اُ٘و 

VB valence band bande de valence  ؽيٓخ اُزٌبكإ 

EF Fermi energy      Energie de Fermi              ٛبهخ ك٤و٢ٓ 

DOS Density of states  Densité d’états    ًضبكخ اُؾبلاد 
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 13................................................................أُغبلاد أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ ثِٞهح ؽل٣ل٣خ ٓلوكح: (I.5) اٌَُْ
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NdCoMnGa(d)  ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢μ(Ry)كهعبد ؽواهح ػ٘ل ( 300K ،600K ٝ K900.)............85 

   ٝ AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) ، NiFeCrAl(c): ُِٔوًجبدZTٓ٘ؾ٠٘ اُغلاهح : ((IV.11اٌَُْ 
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:ٍقذٍح عاٍح  

َٕ اُزولّ اُزٌُ٘ٞٞع٢ ٝ اُٖ٘بػ٢ ك٢ ٓقزِق أُغبلاد ٣ؼزٔل ثوٞح ػ٠ِ رولّ  اُل٤ي٣بء اُجؾٞس ك٢      ئ

ثبُقٖٞٓ، فبٕخ أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق أُؼل٤ٗخك٤ي٣بء أُٞاك أٌُضلخ ػٔٞٓب ٝ   

. اُز٢ إٔجؾذ ا٤ُّٞ ٛلكب ُِجؾش اُؼ٢ِٔ ُز٘ٞع فٖبئٖٜب اُل٤ي٣بئ٤خ half-metallic(HM) 

َ ُلإٌُزوٝٗبد ماد ارغبٙ كٝهإ ٝاؽل، ٝ ٌُٜ٘ب رؼَٔ     َٕ أُٞاك اُٖ٘ق ٓؼل٤ٗخ ٢ٛ أ١ ٓبكح ًٔٞ

ػ٠ِ اُوؿْ ٖٓ إٔ ع٤ٔغ أٖٗبف أُؼبكٕ ٢ٛ . ًؼبىٍ أٝ ٖٗق ٗبهَ ُلإٌُزوٝٗبد ك٢ الارغبٙ الأفو

اُؼل٣ل ٖٓ الأٓضِخ . ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ؽل٣ل٣خ، كإ ٓؼظْ أُـ٘ب٤َٛبد اُؾل٣ل٣خ ٤َُذ أٖٗبف ٓؼبكٕ

 .[1]أُؼوٝكخ ػ٠ِ أٖٗبف أُؼبكٕ ٢ٛ أًب٤ٍل أٝ ًجو٣ز٤لاد أٝ ٍجبئي ٍِٛٞو

 رَْٔ أٗٞاع أُوًجبد ٖٗق أُؼل٤ٗخ اُز٢ رْ اُز٘جإ ثٜب ٗظو٣ب ؽز٠ ا٥ٕ ثؼ٘ ٍجبئي ٍِٛٞو،    

 ٓغ Si؛ ثؼ٘ ٍجبئي ًٖ٘ق ٍِٛٞو أُؾز٣ٞخ ػ٠ِ Co2FeSi ،NiMnSb ٝPtMnSb   ٓضَ

 ٝ ثؼ٘ أًب٤ٍل أُؼبكٕ NiCrSi ٝPdCrSi، ٓضَ 600Kكهعبد ؽواهح ًٞه١ ري٣ل ػٖ 

 ٝ ػلك ه٤َِ ٖٓ LaMnO3 ٝSeMnO3 ٝ ثؼ٘ اُج٤وٝكٌَب٣ذ، ٓضَ CrO2الاٗزوب٤ُخ، ثٔب ك٢ مُي 

 NiMnSbرْ رؾل٣ل .  ٝ اُْجٌبد اُلبئوخCrAs ماد اُج٤٘خ اُج٤َطخ، ثٔب ك٢ مُي (ZB)ٓوًجبد 

ٝCrO2رغو٣ج٤بً ٤ٌُٞٗب أٖٗبف ٓؼبكٕ ػ٘ل كهعبد ؽواهح ٓ٘قلٚخ علًا . 

ٛٞ ٓغبٍ ثؾش ٣ٜزْ ث٤ٌل٤خ spintronic[ 2 ] (ئٌُزو٤ٗٝبد اُ٘وَ أُـي٢ُ)اَُج٢٘٤ الإٌُزو٢ٗٝ

 ك٢ أُٞاك ُزقي٣ٖ ٝ ٗوَ أُؼِٞٓبد ثبلإٙبكخ ئ٠ُ ّؾ٘خ (Spin)اٍزقلاّ فب٤ٕخ كٝهإ الإٌُزوٕٝ 

 ٝ ٢ٛ [3] (GMR)رْ رط٣ٞو ٛنا اُؼِْ ثلَٚ اًزْبف أُوبٝٓخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؼٔلاهخ الإٌُزوٕٝ، 

رو٤٘خ ٓـب٣وح ُلإٌُزو٤ٗٝي اُزو٤ِل١ ؽ٤ش ٣ٌٖٔ ُِٔبكح إٔ رجل١ فٞإب ئٌُزو٤ٗٝخ ٓقزِلخ ؽَت ٍج٤ٖ 

ًبٗذ ٗوطخ الاٗطلام ك٢ ٛنٙ اُزو٤٘خ اُغل٣لح ك٢ ك٤ي٣بء أُٞاك  ٢ٛ رغو٣ت اُ٘وَ . الإٌُزوٕٝ

الإٌُزو٢ٗٝ اَُج٢٘٤ ك٢ ٓزؼلك اُطجوبد أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُلُٖٞخ ثطجوبد أفوٟ ؿ٤و ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٓضَ 

Fe/Cr[ 4]. 

اُ٘ٞاهَ ثطو٣وخ ٓ٘لِٖخ ُلزواد ى٤٘ٓخ  (أّجبٙ)رْ اُؼَٔ ٝرط٣ٞو أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ أٖٗبف    
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٣ِٞٛخ، ؽ٤ش رَزقلّ أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ُزقي٣ٖ أُؼِٞٓبد ك٢ الأهوآ اُِٖجخ ك٢ ؽ٤ٖ رَزقلّ 

لاد ُٔؼبُغخ أُؼِٞٓبد ًٔب ك٢ ٓؼبُغبد اُؾٞا٤ٍت َٕ َْ كٓظ اُقب٤ٕز٤ٖ ٓؼب . أّجبٙ أُٞ ب ا٤ُّٞ ر َٓ أ

رزؼِن اُقٞآ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ الإٌُزو٤ٗٝخ ثطج٤ؼخ الأكواك . ُزط٣ٞو ٓوًجبد الإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خ

أٌُِْخ ُٜنٙ أُوًجبد ٓضلا ٣ٌٖٔ اُؾٍٖٞ ػ٠ِ ٓوًجبد ػب٤ُخ الاٍزوطبة ػ٘ل َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ، 

ُِزـِت ػ٠ِ ٛنا اُزؾل١ اُزٌُ٘ٞٞع٢، رْٜل . كهعخ ؽواهح ٤ًو١ ػب٤ُخ ُٔوبٝٓخ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٜٓٔخ

 . أُوًجبداَُ٘ٞاد الأف٤وح ػلح ثؾٞس لإ٣غبك ٛنٙ

 الإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خٓوًجبد ٍِٛٞو ُٜب فٞآ ك٤ي٣بئ٤خ ٓزؼلكح ٝ ٢ٛ ٓوّؼ ٝاػل ُِزطج٤وبد ك٢ 

. اُٚٞئ٤خ ٝ اٌُٜوٝؽواه٣خ

إٔ   كو٣زي ٍِٛٞو أُٜ٘لً الأُٔب٢ٗ، ؽ٤ش اًزْق1903     ثلأد هٖخ ٓوًجبد ٍِٛٞو ك٢ ػبّ

ػ٠ِ ، (Ferromagnetism) ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ؽل٣ل٣خًٔبكح رزٖوف Cu2MnAlاَُجبئي ماد ا٤ُٖـخ 

 .[5]%35 َٗجخ الاٍزوطبة ػ٘ل َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ ُْ رزؼل إٔاُوؿْ ٖٓ 

 ٝ ٢ٛ هٞح  ك٢ ٕٝق اُقٖبئٔ الأٍب٤ٍخ ُِٔبكح ٝأُٞاك أٌُضلخٜٓٔبرؾزَ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٌٓبٗبً     

ب ك٢  ٍِٛٞو ٍجبئئًب أكَد . اُٜ٘لٍخ اُٖ٘بػ٤خ ُِزٌُ٘ٞٞع٤ب ٝكاكؼخ ًٔ ؽ٤ش ٛنا ا٤ُٔلإ كٝهًا ٜٓ

ثقٖبئٖٜب أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُز٘ٞػخ، ٓٔب ٣غؼِٜب ٓض٤وح ُلاٛزٔبّ ُٔغٔٞػخ   ٛنٙ اَُجبئياّزٜود

، ئؽلٟ أَُبد اُوئ٤َ٤خ ٢ٛ هلهرٜب ػ٠ِ ئظٜبه ٓـ٘طخ أُغبٍ اُزٌُ٘ٞٞع٢ٝاٍؼخ ٖٓ اُزطج٤وبد ك٢ 

  ٝ ك٢ ٓضَ اُزقي٣ٖ أُـ٘ب٢َ٤ٛ، ؽ٤ش ٣ِيّ ٓـ٘طخ ه٣ٞخ َٝٓزووحُِزطج٤وبدػب٤ُخ ٓل٤لح ثٌَْ فبٓ 

 رْ اُؼضٞه ػ٠ِ .أعٜيح الاٍزْؼبه أُـ٘ب٤َ٤ٛخ، أُوبٝٓخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؼٔلاهخ ٝ اُزجو٣ل أُـ٘ب٢َ٤ٛ

  ٝعٞك كغٞح ٛبهخ ؽٍٞ َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ ٣غؼَ ُٜنٙ.ٓؼل٤ٗخٍِٛٞو أٖٗبف  ٍجبئي اُؼل٣ل ٖٓ

ٛنا أٌَُْ ،  اُز٤ٌَُٕٞزوٝٗبد لإ%100 ًبٓلاً (spin polarization)أُوًجبد اٍزوطبثبً كٝها٤ٗبً

 .[6 ]هل ؽَ ثبُلؼَ،ا٥ٕ ٣زْ اُجؾش ػٖ ٓٞاك ماد اٍزوطبة ًج٤و ٝكهعخ ؽواهح ًٞه١ ػب٤ُخ

 ٓضَ اُقٖبئٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخرظٜو اُلئخ اٌُج٤وح ٖٓ ٓوًجبد ٍِٛٞو اُقٖبئٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ، 

 ٍجبئي رغنةًٔب  اُج٣ٞ٤٘خ ٝاُقٖبئٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ  اٌُٜوٝؽواه٣خ ٝاُقٖبئٔ[7]اُٚٞئ٤خ 
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 الأٗلبم ك٢ ٣زْ اٍزقلآٜب ٝ ؽب٤ُب [8]٤ًو١ اُؼب٤ُخ ٍِٛٞو الاٛزٔبّ ثبٍزٔواه ثَجت كهعبد ؽواهح 

  .CuFeAl[ 10] ٝ فلا٣ب ث٘بء اُناًوح ٓضَ أُوًت Co2MnSi[9]ا٤ٌُٓٞٔخ ٓضَ أُوًت 

ػلك   ٖٓ ٓوًجبد ٍِٛٞو ػٖ ٛو٣نثبُقٖبئٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ُِؼل٣ل ٣ٌٖٔ اُز٘جإ 

 ؿ٤و X2YZثب٤ُٝ٘ؾ، ًٔب ٝعل إٔ ٓوًجبد ٍِٛٞو-  ٝ مُي ثزطج٤ن ػلاهخ ٍلاروئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ 

 ٖٓ Y ئٌُزوٕٝ رٌبكإ ٢ٛ ٓوًجبد كبئوخ اُ٘به٤ِخ ئما ًبٕ اُؼٖ٘و 27أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُز٢ رؾز١ٞ ػ٠ِ 

 .[11]اُؼ٘بٕو الأه٤ٙخ اُ٘بكهح 

الإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خ ٝاٌُٜوٝؽواه٣خ ٛٔب ٓغبلإ ٓورجطبٕ ثلهاٍخ ٍِٞى الإٌُزوٝٗبد ك٢ أُٞاك، 

 .اٌُٜوثبئ٢ٓغ اُزو٤ًي ػ٠ِ رأص٤واد كهعخ اُؾواهح ٝاُغٜل 

 اُظٞاٛو اُز٢ ٣ؾلس ك٤ٜب رؾ٣َٞ ٓجبّو ُِطبهخ ًرله(Thermoelectrics)      اٌُٜوٝؽواه٣خ

رأص٤و )، أٝ رؾ٣َٞ اُطبهخ اٌُٜوثبئ٤خ ئ٠ُ ٛبهخ ؽواه٣خ (رأص٤و ٤ٍجي)اُؾواه٣خ ئ٠ُ ٛبهخ ًٜوثبئ٤خ 

، ٛنٙ اُزو٤٘خ رَزقلّ ك٢ أعٜيح اُزجو٣ل، ر٤ُٞل اُطبهخ اٌُٜوثبئ٤خ ٖٓ اُؾواهح أُٜلهح ٝ ك٢ (ثِز٤و

ٍٝجبئي أفوٟ  BiTe  [12]رَْٔ ٓٞاك ٓضَ ر٤ِٞه٣ل اُجيٓٞد . أعٜيح اٍزْؼبه كهعخ اُؾواهح

 .رز٤ٔي ثلؼب٤ُخ ػب٤ُخ ك٢ رؾ٣َٞ اُطبهخ اُؾواه٣خ ئ٠ُ ًٜوثبئ٤خ

ك٢ ٙٞء أىٓخ اُطبهخ اُؼب٤ُٔخ أُزيا٣لح،  ٣َزٌْق اُجبؽضٕٞ ثْ٘بٛ ٛوهب ٓزغلكح ٝ ٓغل٣خ اهزٖبك٣ب 

ٖٙٔ ٛنا اُط٤ق ٖٓ اُجلائَ أُزغلكح اُ٘بّئخ، رجوى اُطبهخ . ٓغ اُؾل الأك٠ٗ ٖٓ اُزأص٤و اُج٤ئ٢

ا٤َُْٔخ ٝ اٌُٜوٝؽواه٣خ ً٘ٔبمط ُِطبهخ ٕل٣وخ ُِج٤ئخ ٝ كؼَبُخ اهزٖبك٣بً فبٕخ ثؼل اٍزٌْبف ك٤ي٣بء 

لاد ٝ رطج٤وبرٜب كافَ اُقلا٣ب اُٚٞئ٤خ ا٤َُْٔخ ٝ ٓوًجبد ٍِٛٞو ك٢ اٌُٜوٝؽواه٣خ َٕ  .أّجبٙ أُٞ

( FP-LAPW )٣خ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ أَُزٞأُٞعخك٢ ٛنٙ اُلهاٍخ، اٍزقلٓ٘ب     

اُج٣ٞ٤٘خ،  ُقٖبئٔا ُلهاٍخ  Wien2kثوٗبٓظأُطجوخ ك٢  (DFT)اُلا٤ُخ ٗظو٣خ اٌُضبكخ ك٢ ئٛبه 

 ُزؾل٣ل اُقٖبئٔ اٌُٜوٝؽواه٣خ ُٔغٔٞػخ عل٣لح BoltzTraPُٔـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ ثوٗبٓظ ا،الإٌُزو٤ٗٝخ 

  AgCoFeZ(Z=Al, Ga, Si, Ge , Sn) ،NdCoMnGaٖٝٓ ٍجبئي ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ 

 NiFeCrZ(Z=Al,   Si, Ge , In) . 
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ٝ ٝعلٗب  ًَ أُوًجبد أُلهٍٝخ أًضو اٍزوواهًا ك٢ اُؾبُخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ؽَبثبر٘ب ثإٔٝعلد 

  ٢ٛ ٓٞاك ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٖٗقNdCoMnGa, AgCoFeSn , AgCoFeGe ٝ NiFeCrAl ٜٓ٘ب 

 ٝ 7.0، 4.0، 4.0 هلهٙ  ٢ًِٝػيّ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ% 100ٓغ اٍزوطبة كٝهإ  (HMFs)ٓؼل٤ٗخ 

3.0µB 5.7451 6.3621ٝ، 6.2991، 6.0835صبثذ اُْجٌخ  ػ٘لÅ ٓجبّوح  ؿ٤و ٛبهخ  ٓغ كغٞح

 . ػ٠ِ اُزٞاeV0.434٢ُكغٞح ٛبهخ  ٓجبّوح هلهٛب  eV0.522ٝ، 0.242، 0.200هلهٛب 

 NiFeCrAl ُـ AgCoFeZ(Z = Ge and Sn) ٝ 566K ُـ 747Kكهعخ ؽواهح ًٞه١  ٝ

ٝ1278K ُـNdCoMnGa  . ٓؼل٤ٗخ٢ٛ ٓٞاك ٓـ٘ب٤َ٤ٛخاَُجبئي ك٢ ؽ٤ٖ ٝعلٗب ثإٔ ثو٤خ . 

، (σ )اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ، Seebeck (S) ٤ٍجي ٓضَ ٓؼبًَٓٔب رْ ؽَبة اُقٖبئٔ اٌُٜوٝؽواه٣خ

، (ZT)٣خ ٝؽواهاٌُٜو( مالاٍزؾوب) اُغلاهح ه٤ٔخٝ (PF )ٓؼبَٓ اُولهح، (κ )اُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ

اُز٢   300Kٝكهعخ ؽواهح اُـوكخ ػ٘ل 0.95 ٝ 0.97 ٝ 0.85، 0.82 ؽٞا٢ُ ZTه٤ًْٝبٗذ 

. 900K ػ٠ِ اُزٞا٢ُ ػ٘ل كهعخ ؽواهح 0.84 ٝ 0.81 ٝ 0.62 ٝ 0.58 اُو٤ْر٘قل٘ ئ٠ُ 

، AgCoFeGeاَُجبئي   ٛنٙ أَُبٛٔخ ك٢ اٍزٌْبف إٔٗؼزول ث٘بءً ػ٠ِ اُ٘زبئظ أُنًٞهح، 

AgCoFeSn ،NdCoMnGaٝ NiFeCrAl، ّأٜٗب كػْ ٝ رَو٣غ اُجؾش اُؼ٢ِٔ لإ٣غبك ٖٓ 

 . 1 رلٞم ZT فبٕخ رِي اُز٢ ُٜب ه٤ْؽواه٣خٝ ُزطج٤وبد الإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خ ٝاٌُٜورِٖؼ ٓوًجبد

 :٣ؾز١ٞ ٛنا اُؼَٔ اُجؾض٢ ػ٠ِ أهثؼخ كٍٖٞ

 .ك٢ اُلَٖ الأٍٝ ر٘بُٝ٘ب ػ٤ٓٞٔبد ؽٍٞ ٍجبئي ٍِٛٞو، أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ

 Vxcاهرجبٛ -  ٝ رْ ؽَبة ًٕٔٞ رجبكٍ (DFT)ٝ ك٢ اُلَٖ اُضب٢ٗ رطوه٘ب ئ٠ُ ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ 

 فبٕخ َُِجبئي اُز٢ رؾز١ٞ GGA ،mBJ ،SCAN ٝ GGA + U: ثبٍزقلاّ اُزوو٣جبد اُزب٤ُخ

 .مهارٜب ػ٠ِ أُؼبكٕ الاٗزوب٤ُخ أٝ اُؼ٘بٕو الأه٤ٙخ اُ٘بكهح

ٝ ك٢ اُلَٖ اُضبُش هٔ٘ب ثؼوٗ رل٢ِ٤ٖ ُطو٣وخ أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ 

 . ٝ ك٢ اُلَٖ اُواثغ اٍزؼوٙ٘ب اُ٘زبئظ أُؾَٖ ػ٤ِٜب ٓغ ٓ٘بهْزٜب (FP-LAPW)اٌُبَٓ
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1.I سثائل هىسيش (Hausler alloys:) 

 ػ٘لٓب لاؽع ٤ٍٔ1903ذ ٛنٙ اَُجبئي َٗجخ ٌُٔزْلٜب، أُٜ٘لً الأُٔب٢ٗ كو٣زي ٍِٛٞو ك٢ ػبّ       

 (…,Al, In, Sb) ٓضَ sp ؿ٤و ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٌُٖ ػ٘ل ئٙبكخ ػ٘بٕو أُغٔٞػخ MnCuإٔ اَُج٤ٌخ 

 .٣Ferromagnetismeزْ اُؾٍٖٞ ػ٠ِ ٍج٤ٌخ ؽل٣ل٣خ أُـ٘طخ 

 L21، رٞعل ٍجبئي ماد ث٤٘خ ثِٞه٣خ ٖٓ اٌَُْ اُضلاص٤خٖٓ ؽ٤ش اُج٤٘خ ا٤ٌِ٤ُٜخ َُجبئي ٍِٛٞو    

، ٜٓ٘ب ٓوًجبد ٍِٛٞو اٌُبِٓخ fcc ّجٌبد كوػ٤خ ماد ث٤٘خ ٌٓؼجخ ٓٔوًيح اُٞعٞٙ أهثغرزٌٕٞ ٖٓ 

(Full-Heusler) ٌَُُْٜب ٤ٕـخ ٤ٔ٤ًبئ٤خ ث٤َطخ ٖٓ ا  X2YZ  كٚبئ٤خ ٝ ىٓوح Fm3 m( ههٜٔب 

 ر٠َٔ C1b، ٣ٌٖٔ روى ٝاؽلح ٖٓ اُْجٌبد اُلوػ٤خ الأهثؼخ ؿ٤و ْٓـُٞخ ث٤٘زٜب اُجِٞه٣خ (522

ٝ ىٓوح  XYZ ُٜب ٤ٕـخ ٤ٔ٤ًبئ٤خ ث٤َطخ ٖٓ اٌَُْ (Half-Heusler)أٖٗبف ٍِٛٞوٓوًجبد 

 ٓوًجبد ٍِٛٞو ٛٞ ًٔب ٣ٞعل ٗٞع آفو ٖٓ ٓوًجبد ٍِٛٞو اٌُبِٓخ .(216 ههٜٔب )F4 3m كٚبئ٤خ 

رزجِٞه ك٢  LiMgPdSn- type  ، ث٤٘زٜب اُجِٞه٣خ ٖٓ اٌَُْ(Quaternary Heusler)اُوثبػ٤خ 

، ؽ٤ش ٣ؼزجو اُؼٖ٘و XX'YZ، ُٜب ٤ٕـخ ٤ٔ٤ًبئ٤خ  (216 ههٜٔب )F4 3m أُغٔٞػخ اُلٚبئ٤خ 

X،X'ٝ Yٕالاٗزوب٤ُخ  ٖٓ أُؼبك  ٝZ اُز٢ ٣ٌٕٞ ٓلاهٛب اُقبهع٢الأكواك ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ  ٛٞ أؽل sp  َٓض

 ئٓب ثؼٖ٘و ٣Yٌٖٔ ك٢ ثؼ٘ اُؾبلاد اٍزجلاٍ .  ك٢ اُغلٍٝ اُلٝهV١ أٝ IV أٝ IIIاُؼٔٞك  مهاد

 Yاُلوك، ٣ٌٕٝٞ رٌبكإ X أهَ ٖٓ رٌبكإ 'Xؽ٤ش رٌبكإ .  ٗبكه أٝ ٓؼلٕ رواث٢ ه١ِٞ(رواث٢)أه٢ٙ

 ك٢ ثلا٣خ ا٤ُٖـخ، ث٤٘ٔب ٣زْ ٝٙغ حػبكح ٣زْ ٝٙغ أُؼبكٕ الاٗزوب٤ُخ أُٞعٞك. 'Xٝ Xأهَ ٖٓ رٌبكإ 

  ٝ NiTiSn ،Fe2VAl،NiFeCrGa[ 14-13] ك٢ اُٜ٘ب٣خ ػ٠ِ ٍج٤َ أُضبspٍأُغٔٞػخ أكواك 

NdCoFeGe ُل٣٘ب ثؼ٘ الاٍزض٘بءاد ؽ٤ش ٣ٌٖٔ رـ٤٤و اُزور٤ت ٣ٝزْ افز٤بهٙ ؽَت ٓٞهغ ،

ٛ٘ب، ٣زْ ٝٙغ . LiCu2Sb ٝ  YPd2Sb[15] اُؼٖ٘و الأًضو ًٜوٝا٣غبث٤خ، ػ٠ِ ٍج٤َ أُضبٍ 

اُؼٖ٘و اٌُٜوٝا٣غبث٢ ك٢ اُجلا٣خ ٝكوبً ُز٤َٔبد الارؾبك اُل٢ُٝ ٤ٔ٤ٌُِبء اُجؾزخ ٝاُزطج٤و٤خ 

(IUPAC.) 
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 .(I.1) ٣ٌٖٔ رِق٤ٔ ٍجبئي ٍِٛٞو ًٔب ٣ٞٙؼ اٌَُْ

 

 [16]رٔض٤َ رقط٤ط٢ ُِج٠٘ ا٤ٌِ٤ُٜخ أُقزِلخ ُٔوًجبد ٍِٛٞو: (I.1) اٌَُْ

2.I اىَغْاطُسُح و اىَىاد اىَغْاطُسُح :

٤ْ٣و ٖٓطِؼ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ئ٠ُ ٓغٔٞػخ اُظٞاٛو اُز٢ رٔضَِٜب أُٞاك اُز٢ ر٘غنة أٝ رز٘بكو ثلؼَ     

رؼزجو أُـ٘ب٤َ٤ٛخ فب٤ٕخ ػبٓخ ُِٔبكح، ٌُٜٝ٘ب رظٜو ثٌَْ أهٟٞ كوٜ ك٢ . ٓغبٍ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ فبهع٢

أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝأَُإٍٝ ػٖ ٛنٙ اُظبٛوح ٛٞ كٝهإ الإٌُزوٝٗبد ؽٍٞ ثبُٔٞاك ٓٞاك ٓؼ٤٘خ ر٠َٔ 

ٝ  ( أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُلاه٣خاُؼيّٝ) ؽوًخ الإٌُزوٝٗبد ؽٍٞ اُ٘ٞاح، ٝ(spinاُؾوًخ أُـي٤ُخ )ٗلَٜب

 .٣ٌٕٞ رأص٤وٛب ثٌَْ ٙئ٤َ ك٢ اُقٖبئٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخٌُٖ 

1.2.I ٌاىَغْاطُسُح عيً اىَسرىي اىزس: 

ك٢ ٗٔٞمط ثٞٛو اُنه١، رلٝه الإٌُزوٝٗبد ؽٍٞ اُ٘ٞاح، ٣ٌٖٔ إٔ ْٗجٚ ؽوًخ الإٌُزوٕٝ ٓضَ      

 µ ٝ ػيّ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ L = r Ʌ pٛنٙ اُؾوًخ ٣ورجٜ ثٜب اُؼيّ أُلاه١ . اُزلبف ُز٤به ًٜوثبئ٢
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اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ أُلاه١ ٣غت إٔ ٣ٌٕٞ ٓٚبػلب ٤ٌُٔخ   ك٢ ا٤ٌُٔب٤ٗي اٌُٞاٗز٢،ٓز٘بٍت ٓؼٜٔب

:  SI ٝ ٣ؼط٠ ك٢ اُ٘ظبّ اُل٢ُٝ [17] ر٠َٔ ٓبؿ٘زٕٞ ثٞٛوBµ (ٌْٓٔ)ػٖ٘و٣خ 

µB = eℏ/2me = 9.27 x 10
-24

A.m
2                                       

(1.I)    

:  رٔضَ صبثذ ثلاٗي أُقزٖوؽ٤شℏ. رٔضَ ػ٠ِ اُزور٤ت ّؾ٘خ ٝ ًزِخ الإٌُزوe ٝ  meٕٝ: ؽ٤ش

ℎ = 6.62607004 x 10: صبثذ ثلاٗي
-34

 m
2
kg/s ٝ =ℎ/2πℏ 

 .[18](Spin) ٠َٔ٣ ثبُِق أُـي٣S٢ُِٔي الإٌُزوٕٝ أ٣ٚب ػيٓب ؽو٤ًب مار٤ب 

: ٣ٌٕٞ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ ُِنهح  ك٢ اُلٚبء اُؾو ٓؼط٠ ثـ

µ= - ɡµB.J              (2.I) 

الاْٗوبم أُـ٘ب٢َ٤ٛ اُ٘برظ ػٖ اُلوم ك٢ اَُ٘ت  ر٠َٔ ٓؼبَٓ لاٗل١ أٝ ٓؼبَٓ ɡا٤ٌُٔخ 

 .اُغ٤وٝٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ث٤ٖ اُؼيّٝ أُلاه٣خ ٝ اُؼيّٝ أُـي٤ُخ أٌُٞٗخ ُِؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ اُنه١ ا٢ٌُِ

: ، ٣ؼط٠ ٓؼبَٓ لاٗل١ ثبُؼلاهخJثبَُ٘جخ ُنهح ؽوح رٔزِي ػيٓب ؽو٤ًب ٤ًِب 

 (3.I) ɡ = 1 +  
𝐽 𝐽+1 + 𝑆 𝑆+1 −𝐿(𝐿+1)

2𝐽(𝐽+1)
 

 :ثـ ثٞٛو ُٔبؿ٘زٕٞ اُوهْ اُلؼبٍ ٣ؼط٠

  (4.I)                                       
1/2

[J(J+1)] P = ɡ 

  . ٓؼط٠ ثوٞاػل ٛبٗلJ ،S ٝ Lرؾل٣ل الأػلاك ا٤ٌُٔخ 

 L – S  J │ = │:   ػ٘لٓب رٌٕٞ اُطجوخ ِٓٔٞءح ئ٠ُ أهَ ٖٓ اُٖ٘ق ٣ٌٕٞ- 

 J = │ L + S  │:  ػ٘لٓب رٌٕٞ اُطجوخ ِٓٔٞءح ئ٠ُ أًضو ٖٓ اُٖ٘ق ٣ٌٕٞ- 
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. ٣ٞٙؼ إَٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ اُنهح، َٓبٛٔخ اُ٘ٞاح عل ٙؼ٤لخ:  (I.2)اٌَُْ

2.2.Iالأشناه اىَخريفح ىيَغْاطُسُح :   

 ُِٔغبٍ أُـ٘ب٢َ٤ٛ (χ هبث٤ِخ)رٖ٘ق أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ئ٠ُ صلاس كئبد هئ٤َ٤خ ؽَت اٍزغبثزٜب

: اُقبهع٢ ًبُزب٢ُ

 Diamagnetic  :(اىَغْاطُسُح اىَعامسح) اىذَاٍغْاطُسُح- أ

ئػبكح ر٘ظ٤ْ أُلاهاد الإٌُزو٤ٗٝخ رؾذ رأص٤و ٓغبٍ  ر٘زظ اُقٞآ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُؼبًَخ ٖٓ         

ػ٠ِ ػ٤٘خ، روّٞ الإٌُزوٝٗبد  H  أُـ٘ب٢َ٤ٛ(اُؾوَ)ػ٘لٓب ٣زْ رطج٤ن أُغبٍ. ٓـ٘ب٢َ٤ٛ فبهع٢

رزَجت ٛنٙ اُؾوًبد الإٙبك٤خ ُلإٌُزوٝٗبد . (هبٕٗٞ ٤ُ٘ي)H  ثزؼل٣َ ؽوًزٜب ثؾ٤ش روبّٝ اُي٣بكح ك٢

 χ  ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ(ؽَب٤ٍخ)٣ٝ٘زظ ػٖ مُي هبث٤ِخH  ٓؼبًٌ ُِؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ M ك٢ ظٜٞه رٔـٜ٘

10 ٖٓ هرجخ  علاٙؼ٤لخ ٝ ٍبُجخ
-6

، ًَ ٓبكح رؾز١ٞ ػ٠ِ ئٌُزوٝٗبد ٢ٛ ك٣بٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ٜ فب٤ٕخ 

ك٢ اُؼ٘بٕو اُز٢ رٌٕٞ ػيٜٝٓب أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُنه٣خ ا٤ٌُِخ ٓ٘ؼلٓخ ػبٓخ ُِٔٞاك ٌُٖ رظٜو ثٞٙٞػ 

. 1-هبث٤ِخ رَب١ٝ  رٞعل هبث٤ِخ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ه٣ٞخ علًا ك٢ أُٞاك كبئوخ اُز٤َٕٞ، ٓغ . اُ٘ؾبًٓضَ

ٓورجطخ ثبُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ٝ ٌُٖ َٓزوِخ ػٖ كهعخ اُؾواهح ػ٠ِ  χرٌٕٞ اُوبث٤ِخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ 

 .اُؼّٔٞ
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 ثللاُخ χ رـ٤و اُؾَب٤ٍخ (b) ، (H) ثللاُخ اُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ (M) رـ٤و اُزٔـٜ (a):(I.3)اٌَُْ

 .كهعخ اُؾواهح ُِٔبكح اُل٣بٓـ٘ب٤َ٤ٛخ

  Paramagnetic :(اىَغْاطُسُح اىَساَشج) اىثاساٍغْاطُسُح– ب 

 (M =0) ؿ٤و إٔ ٓؾِٖخ ٛنٙ اُؼيّٝ ٓؼلٝٓخmi رٔزِي مهاد ٛنٙ أُٞاك ػيٝٓب ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ كوك٣خ 

   ٗز٤غخ اُزٞى٣غ اُؼْٞائ٢ ُٜنٙ اُؼيّٝ ثَجت اُزؾو٣٘ اُؾواه١ Hٝك٢ ؿ٤بة اُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ 

ًزَت ٓـ٘طخ ٓٞعٜخ ك٢ ٗلٌ ارغبٙ أُغبٍ ٝٓز٘بٍجخ ٓغ د، Hرؾذ رأص٤و أُغبٍ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ٌُ٘ٚ 

أُٞاك اُجبهآـ٘ب٤َ٤ٛخ ُل٣ٜب هبث٤ِخ . رقزل٢ ٛنٙ أُـ٘طخ ػ٘ل ىٝاٍ اُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ. ّلرٚ

10 ٖٓ هرجخ  ٓٞعجخ ٌُٜ٘ب ثٌَْ ػبّ ٙؼ٤لخٓـ٘ب٤َ٤ٛخ
-2

10ئ٠ُ 
-4

ك٢ كهعخ اُؾواهح اُؼبك٣خ ٝ ٣ٌٕٞ 

 .[19]ٓوِٞثٜب ٓز٘بٍجب ٛوك٣ب ٓغ كهعخ اُؾواهح ؽَت هبٕٗٞ ٤ًو١ 

χ = 
µ˳ 𝑀

𝐵
=  

𝑛µ˳µ 2

3𝐾ʙ𝑇
 = 

𝐶

𝑇
                                 (5.I)  

 

  ثللاُخ كهعخ اُؾواهح     ك٢ ٝعٞك ؽوَ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ             ك٢ ؿ٤بة اُؾوَ أُـ٘بχ٢َ٤ٛٓوِٞة

 . ثبهآـ٘ب٤َ٤ٛخ اُنهاد اُؾوح:(I.4) اٌَُْ
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  Ferromagnetic  :اىَغْاطُسُح اىحذَذَح- ج

اُنهاد ك٢ أُٞاك اُل٤وٝٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٣ٌٕٞ ُٜب ػيٝٓب ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ رٖطق ثبُزٞاى١ ؽز٠ ك٢ ؿ٤بة 

 ٓٔـ٘طخ ثوٞح ّل٣لح رؾذ  رٖجؼ ٛنٙ أُٞاك. ٓإهزبMاُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ اُقبهع٢ ٓٔب ٣٘زظ رٔـ٘طب 

رأص٤و ٓغبٍ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ فبهع٢، ٝثبَُ٘جخ ُجؼ٘ أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ رؾبكع ػ٠ِ ٓـ٘طخ ًج٤وح ؽز٠ 

 أُـ٘طخ رؾز١ٞ ػ٠ِ ػلك ًج٤و ٖٓ  ؽل٣ل٣خٝ ٣ؼٞك اَُجت إٔ أُٞاك. أُـ٘ب٢َ٤ٛثؼل افزلبء أُغبٍ 

، ر٠َٔ ٓغبلاد ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ، ر٘وَْ ئ٠ُ ٓغبلادأُ٘بٛن رَْٔ ًَ ٓ٘طوخ ػ٠ِ ٓغٔٞػخ ٖٓ اُؼيّٝ

،  ٝ رزٖوف ٛنٙ أُغبلاد ٓضَ أُـبٜٗ اُٖـ٤وح ٣ٝزْ اُلَٖ ث٤ٖ ٛنٙ Weiss field[20] كب٣ٌ

 . (Bloch walls)أُغبلاد ثغلهإ ر٠َٔ علهإ ثِٞؿ

 

 [21]أُغبلاد أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ ثِٞهح ؽل٣ل٣خ ٓلوكح : (I.5)اٌَُْ

 Hysteresis) (اُزجبٛإ)اُزقِق ٢ٛ أَُإُٝخ ػٖ ظبٛوح  (علهإ ثِٞؿ)ؽوًخ ٛنٙ اُغلهإ

phenomenon .)
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  اُزٔـٜ٘ الاثزلائ٢ٓ٘ؾ٠٘: (I.6 )اٌَُْ

 

. (اُقطٞٛ أُزوطؼخ) اُزقِقٝكٝهح  (أَُزٔواُقٜ ) ُِٔـ٘طخ أُ٘ؾ٠٘ الأٍٝ: (I.7 )اٌَُْ

أُـ٘ب٢َ٤ٛ اُقبهع٢ أََُِٜ ٝ رٔـٜ٘ أُٞاك ٣ْ٘أ ػٜ٘ب ٓب ٠َٔ٣ ثلٝهح  (أُغبٍ)اُؼلاهخ ث٤ٖ اُؾوَ

ٝ ٍوَ اُز٤َٔخ إٔ الاٍزغبثخ ُِٔغبٍ أُطجن ٤َُذ ٓطِوخ كؼ٘ل رو٤َِ ّلح أُغبٍ  (اُزجبٛإ)اُزقِل٤خ 

 ٝ لا ٣ؼٞك ُِٖلو ئلاَ Mrئ٠ُ اُٖلو لا ٣ٌٕٞ أُغبٍ أُزجو٢ ثبُٔبكح ٕلوا  ثَ رٌٕٞ ُٚ ه٤ٔخ ٓؼ٤٘خ 

ثبلاٍزغبثخ  (رجبٛإ)أَُِٜ ثبلارغبٙ اَُبُت أ١ ٣ٞعل رقِق Hc اُوبٛو ثؼٌٌ أُغبٍ أُـ٘ب٢َ٤ٛ

ؿبُج٤خ اُزطج٤وبد اُزٌُ٘ٞٞع٤خ ٓج٤٘خ ػ٠ِ كٝهح اُزقِل٤خ ٓضَ ٕ٘بػخ هِت أُؾوًبد . ُِٔغبٍ

 .اٌُٜوثبئ٤خ، أُؾٞلاد اٌُٜوثبئ٤خ ٝ أُـ٘ب٤َٛبد اٌُج٤وح ٝ اُلائٔخ

 اٗزوبٍ ػًٌٞ ُِغلهإ

  ػًٌٞ ُِغلهإ ؿ٤واٗزوبٍ

 كٝهإ رٔـٜ٘ أُغبلاد

 اُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ أُطجن

ٜ
ـ٘

زٔ
 اُ

 ّلح اُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ أُطجن

 

٢
َ

٤ٛ
٘ب
ٔـ

 اُ
ش

ؾ
اُ

(B
)

 ٜ
ـ٘

زٔ
 اُ

أٝ
 

(M
)

 

 



 اىفصو الأوه                                     عَىٍُاخ حىه سثائل هىسيش
 

14 
 

ب ظٞاٛو ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ أفوٟ رٔذ ٓلاؽظزٜب ك٢ ثؼ٘ أُٞاك، ٓضَ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُٚبكح،  ًٚ ٛ٘بى أ٣

رْ٘أ  ٖٓ اُزلبػلاد ث٤ٖ اُؼيّٝ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ كافَ أُبكح ٣ٌٖٝٔ ظٞاٛو ، اُل٤و٣ـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خٝ

. إٔ رإك١ ئ٠ُ فٖبئٔ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ كو٣لح

 Ferrimagnetic  :اىفُشََغْاطُسُح -د

 أٝ ٍجبئي .[22] أُؼوٝكخ ثبٍْ اُلو٣ذFe3O4 ٓضَ اُلو٣ٔـ٘ب٤َ٤ٛخ ٢ٛ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ كئخ ٖٓ الأًب٤ٍل

، Aٝ Bثِٞه٣ز٤ٖ  ك٢ ث٤٘زٜب، ٣ٌٔ٘٘ب اُز٤٤ٔي ث٤ٖ ّجٌز٤ٖ CoMnSb ٝ Mn2VAlٍِٛٞو ٓضَ 

 ٓزٚبكح ٝٓقزِلخ ك٢ أؿِت الأؽ٤بٕ، ٓٔب ٣زَجت ك٢ ٓـ٘طخ mAٝ  mBرٔزٌِبٕ ػيٝٓب ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ 

   رٖجؼ ٛنٙ أُٞاك[23]٤ًو١ كٞم كهعخ ؽواهح .  كهعخ اُؾواهحثي٣بكحرِوبئ٤خ رز٘بهٔ 

٤ِخ ٓ٘قلٚخ علًا. ثبهآـ٘ب٤َ٤ٛخ َٕ  هبث٤ِخ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ أهَ، اُلو٣ذ هل رٌٕٞ  ٝرزٔزغ ٛنٙ أُٞاك ثٔٞ

 .[24]  اُزٔـٜ٘ ئىاُخ ػ٘ل ًج٤وHc  (ٕؼجخ)ِٕجخٝ أ ٕـ٤وح Hcؽ٤ش رٌٕٞ ه٤ٔخ  (ٍِٜخ)ٗبػٔخ

 

Fe رٞٙؼ إٔ اُْٞاهك FeO – Fe2O3 ك٢ أُـ٘ز٤ذ  اُؼيّٝ  رور٤تّجٌخ: (I.8 )اٌَُْ
3+

 رِـ٠ 

Feثبُزجبكٍ ٝ رجو٠ كوٜ ػيّٝ اُْٞاهك 
2+

[25]. 
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أُـ٘ب٤َ٤ٛخ  ػ٘لٓب روّٞ اُْجٌزبٕ اُلوػ٤زبٕ ثزؾ٤٤ل ثؼٜٚٔب اُجؼ٘ ثٌَْ ٓضب٢ُ ٛ٘ب ٗزٌِْ ػٖ

. أُٚبكح

 Antiferromagnetic :  ضذ اىحذَذَحاىَغْاطُسُح- ٓ

 mAّجٌز٤ٖ ثِٞه٣ز٤ٖ ٌُٖٝ اُؼي٤ٖٓ أ١ رزٌٕٞ ٖٓ الفيريمغناطيسية ٛنٙ أُٞاك ُٜب ٗلٌ ث٤٘خ أُٞاك 

ٝ mBٕكهعخ اُؾواهح، ٣زؼطَ إطلبف  ريكاكػ٘لٓب ك٢ الارغبٙ،  ٓزَب٣ٝبٕ ك٢ اُْلح ٝ ٓزؼبًَب 

 كهعخ ؽواهح ُزجِؾ أًجو ه٤ٔخ ػ٘ل χmاُؼيّٝ ثَجت اُزؾو٣٘ اُؾواه١ ٝريكاك اُوبث٤ِخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ 

َ٤ٗ (Néel)  TN[26 ] رٌٕٞ ٓورجطخ ثلهعخ اُؾواهح ٝ χm= 
𝐶

𝑇.Ө 
ٝ كٞم كهعخ ؽواهح ٤َٗ، رٖجؼ 

 .MnO[27] ُِٔوًت TN = 116 Kثبهآـ٘ب٤َ٤ٛخ ٓضلا ٛنٙ أُٞاك 

 

 .NiO ك٢ أُوًت ّجٌخ اُؼيّٝ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أُٚبكح؛: I.9))اٌَُْ 

3.Iاىَغْاطُسُح و سثائل هىسيش : 

٣ٖجؼ ٓبكح  Cu2MnAl إٔ أُوًت F. Heusler الأُٔب٢ٗ كو٣زي ٍِٛٞو، ٝعل 1903ك٢ ػبّ      

 [27-28] ؽل٣ل٣خ، ػ٠ِ اُوؿْ ٖٓ إٔ اُؼ٘بٕو أٌُٞٗخ ُٚ ٤َُذ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ؽل٣ل٣خ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ

 ُٚ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٓٚبكح ٝ الأ٤ُّ٘ٓٞٞ Mn ٢ٛ ٓبكح ك٣بٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ أُ٘ـ٤٘ي Cuؽ٤ش إٔ اُ٘ؾبً 

Al ٍِٛٞواُغل٣لح ك٢ اَُجؼ٤٘٤بد  ٝثؼل اُؼوٞك اُلاؽوخ رْ ر٤ٖ٘غ ٓوًجبد٢ٛ ٓبكح ثبهآـ٘ب٤َ٤ٛخ
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 MnNiSb ُْ ٣ٌٖ الأٓو ًنُي ؽز٠ اُز٘جإ ثبُٔـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق أُؼل٤ٗخ ك٢. [31 -30]

 ك٢ ػبّ [33]َٓبػلٝٙ ثٞاٍطخ ًٞثِو ٝ Co2MnSn  ٝك٢[32] ثٞاٍطخ ك١ ؿوٝد ٝ كو٣وٚ

 ّجٌخ كوػ٤خ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ XYZرظُٜو اَُجبئي  .، ؽز٠ اٍزؼبكد ٓٞاك ٍِٛٞو الاٛزٔبّ اُؼ1983٢ِٔ

ٗظوًا لإٔ اُنهاد أُٞعٞكح ك٢ ٓٞاهغ صٔب٢ٗ اَُطٞػ كوٜ ٢ٛ اُز٢ ٣ٌٜٔ٘ب ؽَٔ ػيّ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ، 

ماد  (Heusler Half) أُٞاك أُـ٘ب٤َ٤ٛخ أٖٗبف ٍِٛٞوئٕ(. I10.)ًٔب ٛٞ ٓٞٙؼ ك٢ اٌَُْ 

، ٣ٝ٘زظ ٛنا ٖٓ اُطج٤ؼخ أُٞٙؼ٤خ ُلإٌُزوٝٗبد X=Mnٝ Re ٓٞعٞكح ٓضلا ك٢ XYZا٤ُٖـخ 

Mn  اُقبٕخ3dالأهثؼخ ك٢ أُلاه 
3+

، ػ٠ِ اُزٞا٢ُ، ٝاُز٢ رؾَٔ اُؼيّ 4f ٝالإٌُزوٝٗبد 

، كإ أَُبكخ رٌٕٞ ًج٤وح، NaClأُـ٘ب٢َ٤ٛ، ٝثٔب إٔ الأ٣ٞٗبد أُـ٘ب٤َ٤ٛخ رؾزَ اُْجٌخ اُلوػ٤خ 

  ًج٤و ٖٓرْ ٕٝق ػلك. ٓٔب ٤ْ٣و ئ٠ُ ٝعٞك رلبػَ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ ٣ؼزٔل ػ٠ِ آ٤ُخ اُزجبكٍ اُلبئن

 NdNiSbٝ VCoSb .[34]ٓوًجبد أٖٗبف ٍِٛٞو أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ػ٠ِ ٍج٤َ أُضبٍ 

 ٍِٛٞو أُؾز٣ٞخ ػ٠ِ أُ٘ـ٤٘ي ٢ٛ ٓـ٘ب٤َٛبد ؽل٣ل٣خ ٖٗق ٓؼل٤ٗخ ُٜب كهعبد أٖٗبفٓوًجبد 

ب ثَجت ٝعٞك X2YZ اٌُبِٓخ أٓب ك٢ ٓوًجبد ٍِٛٞو . ػب٤ُخ٤ًو١ؽواهح  ًٓ  كبُٞٙغ ٓقزِق رٔب

ٝ  X  اُِز٤ٖ رْـلإ ٓٞاهغ هثبػ٢ اَُطٞػ، ٓٔب ٣َٔؼ ثبُزلبػَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ث٤ٖ اُنهرXٖ٤مهر٢ 

 ئظٜبه X2YZ اٌُبِٓخ ٛبر٤ٖ اُْجٌز٤ٖ اُلوػ٤ز٤ٖ أُـ٘ب٤َ٤ٛز٤ٖ أُقزِلز٤ٖ، ٣ٌٖٔ ُٔوًجبد ٍِٛٞو

. ع٤ٔغ أٗٞاع اُظٞاٛو أُـ٘ب٤َ٤ٛخ، ٓضَ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٝأُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٖٗق أُؼل٤ٗخ

 

ٖٓ اُ٘ٞع  ٍجبئي XYZٝ(b) ٍجبئي أٖٗبف ٍِٛٞو ٖٓ اُ٘ٞع أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ ( a: )(I.10) اٌَُْ

 X2YZ. 
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 ٖٓ فلاٍ اُ٘ظو ك٢ اُج٤٘خ ٣XX’YZٌٖٔ كْٜ اُقٞآ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ َُجبئي ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ 

٣إك١ ٝعٞك أُؼبكٕ الاٗزوب٤ُخ ٝاُؼ٘بٕو . ٝرلبػلاد اُزجبكٍ ث٤ٖ اُؼ٘بٕو أٌُٞٗخالاٌُزو٤ٗٝخ 

الأه٤ٙخ اُ٘بكهح ك٢ ٛنٙ اَُجبئي ئ٠ُ ظٜٞهػيّٝ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ٓٞٙؼ٤خ ٝ أٛٞاهًا ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ 

ٓقزِلخ، ثٔب ك٢ مُي اَُِٞى أُـ٘ب٢َ٤ٛ اُؾل٣ل١، ٝأُـ٘ب٢َ٤ٛ أُٚبك ٝؽز٠ اَُِٞى ؿ٤و 

ٖٓ اُٞاٙؼ إٔ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ُٔوًجبد ٍِٛٞو ٖٗق أُؼل٤ٗخ ٣ورجٜ ثٌَْ  .أُـ٘ب٢َ٤ٛ

:  ثب٤ُٝ٘ؾ-ٓجبّو ثؼلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ، ٣ٌٖٝٔ ؽَبثٚ ثبٍزقلاّ ػلاهخ ٍلارو

Mt =Zt – 18[36-35]، Mt = Zt – 24 [37 -38] ،Mt = Zt – 28[39 -40 ] ؽ٤شMt ٞٛ 

 .  ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ  ػلك Ztٞٛ  ٝ ا٢ٌُِ ُِٔوًتاُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ

 

  اُضلاص٤خٓوًجبد ٍِٛٞو ػلاهخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ ثؼلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ ػ٘ل :(I.11) اٌَُْ

 . ٖٗق أُؼل٤ٗخ
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 ٓوًجبد ٍِٛٞو ػلاهخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ ثؼلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ ػ٘ل :(I.11) اٌَُْ

[ 41].  ٖٗق أُؼل٤ٗخاُوثبػ٤خ

، ٓٔب ثب٤ُٝ٘ؾ- ٖٗق أُؼل٤ٗخ رزٞاكن ثٌَْ أٍب٢ٍ ٓغ هبػلح ٍلارو أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٓوًجبد ٍِٛٞو

 .٤ْ٣و ئ٠ُ ػلاهخ ه٣ٞخ ث٤ٖ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ٝػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ

 4.I تاوىُْػ–قاعذج سلاذش : 

 ٝ ٓوًجبرٜب ٣ٌٖٔ رول٣وٙ ثبلاػزٔبك 3d ُؼ٘بٕو m    اًزْق ٍلارو ٝ ثب٤ُٝ٘ؾ إٔ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ 

ٛٞ ٓغٔٞع ػلك  NV ؽ٤ش. [42] ثبَُ٘جخ ُِنهح NV(Zt)ػ٠ِ هبػلح ٓزٍٜٞ ػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ 

 Mtئٌُزوٝٗبد ػٖبثخ ٍج٤ٖ أػ٠ِ ٝ ئٌُزوٝٗبد ػٖبثخ ٍج٤ٖ أٍلَ، ث٤٘ٔب ه٤ٔخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ

 .N↓ [43] ٝ ئٌُزوٝٗبد ػٖبثخ ٍج٤ٖ أٍلَ ↑Nػلك ئٌُزوٝٗبد ػٖبثخ ٍج٤ٖ أػ٠ِ  ٛٞ اُلوم ث٤ٖ

Mt = NV – 2N↓ NV = N↑ + N↓     ,     Mt = N↑ - N↓     , 
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 ك٢ أُْبهًخ ك٢ ث٤٘خ ئٌُزوٝٗبد ػٖبثخ ٍج٤ٖ أٍلَ ثاٌُزوٕٝ ٝاؽل ٣spزٔضَ كٝه ا١َُٞ اُطبه٢ 

 رٜغٖ (X, Y) أٓب مهر٢ أُؼل٤ٖٗ الإٗزوب٤٤ُٖ p [44]  ٝ صلاصخ ئٌُزوٝٗبد ٖٓ اُطجوخsٖٓ اُطجوخ 

ؿ٤و  (ٓؼبًَخ)ْٓـُٞخ ٝ فٌٔ هٝاثٜ ٓٚبكح (ؽبلاد هاثطخ)ك٤ٔب ث٤ٜ٘ب ُزؼط٢ فٌٔ هٝاثٜ 

 (ئٗؾطبٛ) ػ٠ِ اٗؾلاٍ(d hybrids)رؾز١ٞ ٛنٙ اُؾبلاد اُقَٔخ أُٜغ٘خ  (I.12اٌَُْ )ْٓـُٞخ 

 triple) ٝ ئٗؾلاٍ صلاصeg(3dx2-y2 , 3dz2)٢ ُِؾبُخ (double degenerate) ٓٚبػق 

degenerate)  ُِؾبُخ  t2g(3dxy , 3dyz , 3dzx) . ٖ٣ٌٕٞ اُؼلك ا٢ٌُِ ُلإٌُزوٝٗبد ك٢ ػٖبثخ ٍج٤

ثبَُ٘جخ ُٔوًجبد أٖٗبف ٍِٛٞو ماد اُطج٤ؼخ ٖٗق ٓؼل٤ٗخ، ٣ؾَت اُؼيّ  ٝ ػ٤ِٚ 9أٍلَ ٛٞ

   mXYZ = NV – 18: أُـ٘ب٢َ٤ٛ ثبُؼلاهخ

، هبّ ؿبلاٗب٤ًٌ X2YZ ا٤ُٖـخ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ مادُلهاٍخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ُٔوًجبد ٍِٛٞو اٌُبِٓخ 

 ثوٍْ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ثللاُخ ػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ ُِؼل٣ل ٖٓ .Galanakis et alٝ كو٣وٚ 

 mX2YZ = NV – 24: ثب٤ُٝ٘ؾ ٖٓ اٌَُْ- ٓوًجبد ٍِٛٞو كأٍز٘زظ ػلاهخ ٍلارو

 4  ُِق٤ِخ اُٞاؽلح ؽ٤ش ئٌُزوٝٗب12 ؽ٤ش ػٖبثخ اَُج٤ٖ أٍلَ رؾز١ٞ ↓2N ٣ٔضَ 24ٛ٘ب اُؼلك 

 ئٌُزوٝٗبد sp ٝ 8فبٓ ثؼٖ٘و أُغٔٞػخ  s ٝ p (1 x s, 3 x p)ئٌُزوٝٗبد رؾز٣ٜٞب اُطجوز٤ٖ 

 ٝ اُز٢ رؾزَ X اُقبٕخ ثبُنهاد dؽ٤ش إٔ أُلاهاد d(x tlu , 2 x eg , 3 x t2g 3) رْـِٜب اُطجوخ 

ْٓـُٞخ ًٔب رٜغٖ ٛنٙ  (ؽبلاد هاثطخ) ٣زْ اُزٜغ٤ٖ ك٤ٔب ث٤ٜ٘ب ٓؼط٤خ فٌٔ هٝاثٜ (A , C)أُٞاهغ 

ْٓـُٞخ  (ؽبلاد هاثطخ) ٓ٘زغخ فٌٔ هٝاثٜ Y اُقبٕخ ثبُنهاد dأُلاهاد اُقٌٔ ٓغ أُلاهاد 

(occupied bonding) فٌٔ هٝاثٜ ٓٚبكح ؿ٤و ْٓـُٞخ ٝ (unoccupied antibonding)  

ًٔب (, 3 x tlu , 2 x eu)  ٢ٛ (nonbonding d hybrids)ٝ فٌٔ ؽبلاد ؿ٤و هاثطخ ٜٓغ٘خ 

 . (I.12)٣ٞٙؾٚ اٌَُْ
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 ُنهاد أُؼبكٕ الإٗزوب٤ُخ dٓلاهاد اُطجوخ  (لإُزؾبّ)رٔض٤َ رقط٤ط٢ ُزٜغ٤ٖ :  (I.12)اٌَُْ

 .[45]ُٔوًجبد ٍِٛٞو اُٖ٘ق ٓؼل٤ٗخ 

ثب٤ُٝ٘ؾ، ػ٠ِ ٍج٤َ - ْٗوػ ا٥ٕ إَٔ كغٞح اُطبهخ ُٔوًجبد ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ ؽَت ػلاهخ ٍلارو

، اُزٜغ٤ٖ ك٢ ؽبُخ اَُج٤ٖ أٍلَ  ٣ؾلس ٗز٤غخ اُزأص٤و ث٤ٖ اُنهر٤ٖ VMnZrAlأُضبٍ ٗأفن اَُج٤ٌخ 

V ٝ Mn ٖاُنهر٤ ٝ Zr ٝ Al [46] . ٖاُنهر٤V ٝ Mn ٖرٌْلإ ّجٌز٤ٖ ٌٓؼجز٤ٖ ٝ اُنهر٤ Zr ٝ 

Al ك٢ اُؾبُخ الأ٠ُٝ، .  مهاد ك٢ أُٞاهغ الأًضو هوثب8 رْـلإ ٓوًي١ اُْجٌز٤ٖ ؽ٤ش رٞعل

  d4  ٝ d5ٓٚبػق ُِؾبُخ  (ئٗؾطبٛ)اٗؾلاٍ ٓؤَخ ئ٠ُ ؽبُز٤ٖ، d، اُطجوخ V ٝ Mnثبَُ٘جخ ُِنهر٤ٖ 

eg(x
2
-y

2
, z

2
 eg ٝ t2g ا١َُٞ اُطبه٢ .d1  ، d2 ٝ d3 t2g(xy , yz , zx) ٝ ئٗؾلاٍ صلاص٢ ُِؾبُخ (

 ٝ eg ٝ t2g ُز٤ٌَْ ؽبلاد هاثطخ Mnُنهح  eg ٝ t2gٓغ ا١َُٞ اُطبه٢  (رٜغٖ) رزلافَ Vُنهح 

 .euأٝ  t1uؽبلاد هاثطخ ٓٚبكح 
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 ٣ٜغٖ egا١َُٞ اُطبه٢ . Zr ُنهح d ٝ اُطجوخ V- Mnك٢ أُوؽِخ اُضب٤ٗخ، اُزٜغ٤ٖ ٣زْ ث٤ٖ اُنهر٤ٖ 

 ُِزٞاعل ػ٠ِ ٗلٌ َٓزٟٞ اُز٘بظو ٝ ٣ٌَْ ؽبلاد هاثطخ Zr ُنهح d4  ٝd5ٓغ أَُز٣ٞبد اُطبه٤خ 

eg ٓٚبػلخ الاٗؾطبٛ ٝ ٓ٘قلٚخ اُطبهخ ٝ ؽبلاد هاثطخ ٓٚبكح ؿ٤و ْٓـُٞخ، ا١َُٞ اُطبه٢ 

3t2g ُِٖنهر٤ V- Mn رٜغٖ ٓغ أَُز٣ٞبد اُطبه٤خ d1  ، d2 ٝ d3  ُنهحZr ٓلاهاد 6 ٌِْٓخ 

.                     اُجبه٤خ هاثطخ ٓٚبكح ٝ ماد ٛبهخ أػ3٠ِ ٜٓ٘ب ؽبلاد هاثطخ ْٓـُٞخ ٝ 3عل٣لح، 

 لا ٣ٌٜٔ٘ب اُزٜغ٤ٖ ٓغ أ١ ٓلاهاد V- Mnُِنهر٤ٖ  x eu  ٝ 3 x t1u 2ٝ أف٤وا، أَُز٣ٞبد اُطبه٤خ 

d ُنهح Zr َُـ٤بة اُز٘بظو ٓغ اُزٔض٤ u لأٜٗب ٓزؼبٓلح ٓغ اُؾبلاد eu  ٝt1u  ُِٖنهر٤V- Mn .[46] 

 

 VMnZrAlهٍْ رقط٤ط٢ ٣ٞٙؼ إَٔ اُلغٞح اُطبه٤خ ُٔوًت ٍِٛٞو اُوثبػ٢  : (I.13)اٌَُْ

ٝ ك٢ ا٤َُبم ٗلَٚ، هبّ أىكٝهبٕ ٝ كو٣وٚ  ثلهاٍخ اُقٖبئٔ الإٌُزو٤ٗٝخ ٝ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ُِؼل٣ل ٖٓ 

، ٝعل ٖٓ فلاُٜب إٔ ٓؼظْ ٍجبئي ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ اُٖ٘ق  XX’YZٓوًجبد ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ
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 اُقبٕخ ثٔوًجبد ٍِٛٞو اٌُبِٓخ ٝ mX2YZ = NV – 24ثب٤ُٝ٘ؾ - ٓؼل٤ٗخ رزٞاكن ٓغ هبػلح ٍلارو

 [47]. ٣ؼٞك مُي ئ٠ُ إٔ ٓوًجبد ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ ُٜب ٗلٌ ٓقطٜ رٜغ٤ٖ ٓوًجبد ٍِٛٞو اٌُبِٓخ

 إٔ ثؼ٘ ٓوًجبد ٍِٛٞو اٌُبِٓخ Skaftouros et al.  [47]ًٔب ٝعل ٌٍبكزٞهٝ ٝ ٓؼبٝٗٞٙ 

 أٝ Mn ٝ Y ٞٛ Cu أٝ x ٞٛ Cr ػ٘لٓب ٣ٌٕٞ mX2YZ = NV – 28:رقٚغ ُوبػلح صبُضخ ٖٓ اٌَُْ

Zn ٝأ Ag ًٔب ٝعلٗب ك٢ أُوًت AgCoFeZ(Z= Ge , Sn) ؽ٤ش Mt = 32 – 28 = 4 µB. 

5.Iاىَغْاطُسُح اىحذَذَح اىْصف ٍعذُّح   :

ٓوًجبد ٍِٛٞو  ٖٓ ك٢ اُضٔب٤ٗ٘بد، ظٜود فٖبئٔ ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ثٖو٣خ ؿ٤و ػبك٣خ ُِؼل٣ل         

 اػزٔبكًا ػ٠ِ ارغبٙ اُلٝهإ. ؽليد ػ٠ِ كهاٍخ ث٤٘زٜب الإٌُزو٤ٗٝخ، ٓٔب أكٟ ئ٠ُ ٗز٤غخ ؿ٤و ٓزٞهؼخ

، رظٜو ثؼ٘ ٍجبئي ٍِٛٞو ٓؼل٤ٗخ ٝك٢ ٗلٌ اُٞهذ رظٜو فٖبئٔ ٖٗق (اَُج٤ٖ الإٌُزو٢ٗٝ)

ك١ عوٝد . ٗبهَ ك٢ ارغبٙ اُلٝهإ ا٥فو، ٢ٛٝ ٤ٓيح ر٠َٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق أُؼل٤ٗخ

ه ٗظبّ ر٤ٖ٘ق ٖٓ فلاٍ اُز٤٤ٔي ث٤ٖ صلاصخ أٗٞاع ٓقزِلخ ٖٓ  .de groot et al  ٝكو٣وٚ َٞ ٛ

. [48]أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق أُؼل٤ٗخ 

 

( c)، (اُلٝهإ َٓزوطت)أُؼلٕ  (b)أُؼلٕ،  (a)ر٤ٙٞؾ٢ ٌُضبكخ اُؾبلاد؛  هٍْ رقط٤ط٢: (I.14) اٌَُْ

. ٓؼل٤ٗخ اُل٤و٣ٔـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق (e)ٓؼل٤ٗخ ٝ  أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق (d)أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ، 
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ٓؼلٕ ثٌضبكخ اُؾبلاد  (a): ُٔب ٢ِ٣ (DOS)  رٔض٤لاً رقط٤ط٤بً ٌُضبكخ اُؾبلاد(I.14 )٣ؼط٢ اٌَُْ

اُؾبُزبٕ ٓزطبثوزبٕ ك٢ ًلا ارغب٢ٛ : رٔض٤َ ٓغ كٝهإ َٓزوطت ُِٔؼلٕ (b)ػ٘ل َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ، ٝ

ُٔبكح ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ؽل٣ل٣خ، ؽ٤ش ٣زْ ئىاؽخ اُؾبلاد  DOS ٣ظُٜو (c)اُلٝهإ ْٝٓـُٞزبٕ ثبُزَب١ٝ، 

أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ( d). الأؿِج٤خ ٝاُؾبلاد الأه٤ِخ ػٖ ثؼٜٚب اُجؼ٘، ٓٔب ٣إك١ ئ٠ُ ٓـ٘طخ هبثِخ ُِو٤بً

اُن١ ٣زٖوف ًٔؼلٕ لارغبٙ كٝهإ ٝاؽل ًٝؼبىٍ لارغبٙ اُلٝهإ  (HMF)اُؾل٣ل٣خ ٖٗق أُؼل٤ٗخ

ئلا ك٢ اُؾبُخ أُو٤لح  HMFs لا ٣زْ رؾو٤ن الاٍزوطبة اُلٝها٢ٗ اٌُبَٓ ُؾبٓلاد اُْؾ٘خ ك٢، ا٥فو

 ٗظوًا لإٔ ،(spin – orbit interaction)اُلٝها٢ٗ- ُلهعخ ؽواهح اُٖلو ٝافزلبء رلبػلاد أُلاه

 كوٜ، ٝثبُزب٢ُ لا رظٜو أ١ اهزوإ ٓلاه١،  3dٓؼظْ ٓوًجبد ٍِٛٞو رؾز١ٞ ػ٠ِ ػ٘بٕو أُلاه

 .ك٢ٜ ٓوّؾخ ٓضب٤ُخ لإظٜبه أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٖٗق أُؼل٤ٗخ

 6.I اىَقاوٍح اىَغْاطُسُح اىعَلاقحGMR: 

٢ٛ ظبٛوح رزـ٤و ك٤ٜب أُوبٝٓخ اٌُٜوثبئ٤خ ُِٔبكح ثٌَْ ًج٤و  (GMR)أُوبٝٓخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؼٔلاهخ

 ٛجوبد  ػبكحً ٖٓ ٛجوبد ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ؽل٣ل٣خ GMRٝرزٌٕٞ أعٜيح . ك٢ ٝعٞك ٓغبٍ ٓـ٘ب٢َ٤ٛ

رْ اًزْبف ٛنا اُزأص٤و ك٢ أٝافو اُضٔب٤ٗ٘بد ُٝؼت ٓ٘ن مُي  ،Fe/Crٓضَ  (كبِٕخ)ؿ٤و ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ 

ب ك٢ رط٣ٞو اُزو٤٘بد أُقزِلخ، فبٕخ ك٢ ٓغبٍ أعٜيح الاٍزْؼبه أُـ٘ب٤َ٤ٛخ  ًٔ اُؾ٤ٖ كٝهًا ؽبٍ

. ٝأعٜيح رقي٣ٖ اُج٤بٗبد

 ٖٓ هجَ أُجود ك٤ود ٝث٤زو عوٝٗج٤وط ثٌَْ َٓزوَ ٝهل 1988 لأٍٝ ٓوح ك٢ ػبّ GMRرْ هٕل 

 الاًزْبف اُن١ أؽلس صٞهح ك٢ ا ٗظ٤و ٛن2007 ؽٖلا ػ٠ِ عبئيح ٗٞثَ ك٢ اُل٤ي٣بء ٍ٘خ

 ٖٓ ٓؾبماح أٝ افزلاٍ اُؼيّٝ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ اُطجوبد GMR ٣ْ٘أ اُزأص٤و. رٌُ٘ٞٞع٤ب أُؼِٞٓبد

 ػ٘لٓب رٌٕٞ اُؼيّٝ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٓزٞاى٣خ، رٌٕٞ. أُغبٝهح ُج٤٘خ الأؿ٤ْخ اُوه٤وخ ٓزؼلكح اُطجوبد

 .أُوبٝٓخ اٌُٜوثبئ٤خ ٓ٘قلٚخ، ٝػ٘لٓب رٌٕٞ ٓزٚبكح اُزٞاى١، رٌٕٞ أُوبٝٓخ ػب٤ُخ
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 spin valveٕٔبّ اُؼيّ أُـي٢ُ  : (I.14) اٌَُْ

ب أٍب٤ٍبً ك٢ ٓغبٍ الإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خ GMRرؼل ًٓ ، ؽ٤ش ٣زْ (ئٌُزو٤ٗٝبد اُ٘وَ أُـي٢ُ) ٓلٜٞ

 .اٍزـلاٍ اُِق أُـي٢ُ ُلإٌُزوٝٗبد ُزقي٣ٖ أُؼِٞٓبد ٝٓؼبُغزٜب

 ك٢ رطج٤وبد ٓقزِلخ، ٓضَ أعٜيح الاٍزْؼبه أُـ٘ب٤َ٤ٛخ  ؽ٤ش رز٤ٔي ثؾَب٤ٍخ GMRرَزقلّ 

ػب٤ُخ ُِزـ٤واد ك٢ أُغبلاد أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ، ٝ ك٢ هؤًٝ اُوواءح أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ك٢ الأهوآ اُِٖجخ 

ٗظوًا ُولهرٜب ػ٠ِ الاؽزلبظ ثبُٔؼِٞٓبد  (MRAM)ٝماًوح إٍُٞٞ اُؼْٞائ٢ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ

. أُقيٗخ ثلٕٝ ٛبهخ ًٜوثبئ٤خ

، ؽ٤ش ٣زْ رؾو٤ن (TMR) اُ٘لو٤خ  ٢ٛ أُوبٝٓخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخGMRئؽلٟ اُظٞاٛو أُورجطخ ثـ 

رـ٤٤و أُوبٝٓخ ٖٓ فلاٍ اُزؾٌْ ك٢ اؽزٔب٤ُخ اٗزوبٍ الإٌُزوٕٝ ػجو اُ٘لن ث٤ٖ اُطجوبد أُـ٘ب٤َ٤ٛخ 

. اُز٢ ٣لَٖ ث٤ٜ٘ب ثطجوخ هه٤وخ ػبىُخ
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 7.Iاىخصائص الاىنرشوُّح :

:(عصاتاخ اىطاقح) ّظشَح اىحضً    1.7.I 

رؼزجو ٗظو٣خ ؽيّ اُطبهخ  ٗٔٞمعب ٗظو٣ب فبُٖب، ٣َزؼَٔ ثٌضوح ك٢ ك٤ي٣بء أُٞاك اُِٖجخ ُٜلف 

 . ٕٝق ٍِٞى الاٌُزوٝٗبد ك٢ أُٞاك، ٣ؼ٢٘ ُلهاٍخ فٞآ اُ٘وَ ٝ ٖٓ فلاُٚ ٗؾلك ٛج٤ؼخ أُبكح

ك٢ ؽبُخ ئرؾبك ػلك ٖٓ اُنهاد ُز٣ٌٖٞ أُبكح اُِٖجخ ٝ ٗز٤غخ اُزلبػَ أُزجبكٍ ث٤ٜ٘ب، رْ٘أ َٓز٣ٞبد 

اُطبهخ، ٝ ٣لَٖ ث٤ٜ٘ب ثلغٞاد أٝ ٓ٘بٛن ٓؾٚٞهح ٝ مُي  (ػٖبثبد)َٓزٔوح ُِطبهخ ُزٌَْ ؽيّ

ر٠َٔ اُلٝاٍ .ثَجت هبػلح الاٍزجؼبك ُجب٢ُٝ ٓٔب ٣غؼَ أَُزٟٞ اُطبه٢ ٓ٘لٖلا ه٤ِلا ػٖ ا٥فو

اُن١ ٣ؾلك فٖبئٔ . أُٞع٤خ اُز٢ رٖق اُؾبلاد الإٌُزو٤ٗٝخ ك٢ ؽيّ اُطبهخ ثبُٔلاهاد اُجِٞه٣خ

أُبكح اُِٖجخ ٛٞ ٌَّ اُؾيٓخ، أَُبكخ ث٤ٖ اُؾيّ ٝ ػلك الإٌُزوٝٗبد أُزٞاعلح ك٢ ًَ ؽيٓخ، 

 أٓب اُؾيٓخ اُز٢ رَجوٜب conduction band(CB)ؽ٤ش ر٠َٔ اُؾيٓخ الأف٤وح ثؾيٓخ اُز٤َٕٞ 

ٝ كغٞح اُطبهخ ٢ٛ اُز٢ رلَٖ ث٤ٖ اُؾيٓز٤ٖ ٝ ٖٓ  valence band(VB) كز٠َٔ ثؾيٓخ اُزٌبكإ

ٗٞاهَ، أّجبٙ اُ٘ٞاهَ ٝ ػٞاىٍ ٝ ؽل٣ضب ٗزٌِْ ػٖ أٖٗبف : فلاُٜب ٣ٌٖٔ ر٤ٖ٘ق أُٞاك ئ٠ُ

 .(HM)أُؼبكٕ

 

 .، ٖٗق ٗبهَ ٝ ٖٗق ٓؼلٕ(ٗبهَ)ٓؼلٕ: رٔض٤َ رقط٤ط٢ ٌُضبكخ اُؾبلاد ك٢ :(I.15) اٌَُْ
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: ذصُْف اىَىاد    2.7.I 

  ٝ ٓٞٙغ َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ BP ، رؼ٤ٔو أُ٘بٛن أَُٔٞؽخEg اُلغٞح اُطبه٤خ ؽغْثبلإػزٔبك ػ٠ِ 

Efاُ٘ٞاهَ، أّجبٙ اُ٘ٞاهَ ٝ اُؼٞاىٍ :، ٣ٌٖٔ ر٤ٖ٘ق أُٞاك ئ٠ُ صلاصخ إٔ٘بف ٝ ٢ٛ. 

 

ٓقطٜ َُٔز٣ٞبد اُطبهخ ك٢ ٗظو٣خ اُؾيّ ٝ رٔض٤َ ُلإٌُزوٝٗبد ك٢ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ  : (I.16)اٌَُْ

 .[49 ](b) ٝ ػبىٍ(c)، ٖٗق ٗبهَ(a)ٗبهَ:  ُـT=0kػ٘ل 

 :اىْىاقو- أ

ٖٓ ؽ٤ش اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ، رؼزجو اُ٘ٞاهَ ٓٞاكًا ُٜب اُولهح اٌُج٤وح ػ٠ِ ٗوَ اُز٤به اٌُٜوثبئ٢ ٝ رٔزِي 

ئٌُزوٝٗبد ٍِٜخ اُؾوًخ، ٝ ثٖلخ ػبٓخ أؽَٖ اُ٘ٞاهَ ٢ٛ أُؼبكٕ ٓضَ اُلٚخ ، اُ٘ؾبً ٝ اُنٛت ٝ 

1.5x10رٌٕٞ ٓوب٤ٓٝزٜب ٖٓ هرجخ
-6

 ≤ ρ≤10
-4

 Ωcm  

 %90ئ٠ُ % 10ك٢ ٗظو٣خ اُؾيّ، اُ٘بهَ ٣ٔزبى ثٞعٞك اُؼل٣ل ٖٓ أُ٘بٛن ّجٚ ِٓٔٞءح رزواٝػ ث٤ٖ 

ؽ٤ش رجو٠ ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ ٓجؼضوح ٝ ٣ٌٖٔ ُِزؾو٣٘ اُؾواه١ إٔ ٣غؼِٜب رْـَ َٓز٣ٞبد ٛبه٤خ 

 .أػ٠ِ ٖٓ اُز٢ رْـِٜب

 

    (a)                                (b)                                 (c) 
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 :اىعىاصه- ب

٣ٔزبى اُؼبىٍ ثٔوبٝٓخ ًج٤وح ُٔوٝه اُز٤به اٌُٜوثبئ٢ ؽ٤ش رٌٕٞ ئٌُزوٝٗبرٚ ٓورجطخ ثبُنهاد، ػٔٞٓب 

10اُؼٞاىٍ ٢ٛ ٓٞاك ٓوًجخ ٝ ُٜب ٓوب٤ٓٝخ ٖٓ هرجخ 
11

 ≤ ρ≤10
19

 Ω.cm. 

ٛنا اُٖ٘ق رٌٕٞ ك٤ٚ ؽيّ اُزٌبكإ ِٓٔٞءح أٝ كبهؿخ ٌُٖ لا ٣ٌٖٔ ُلإٌُزوٝٗبد الإٗزوبٍ ئ٠ُ ؽيّ 

 .(Eg > 6 eV)اُ٘وَ رؾذ رأص٤و ؽوَ لا ٣ِٔي ٛبهخ ًبك٤خ ُؼجٞه اُلغٞح اُطبه٤خ اُغل ًج٤وح 

 :أّصاف اىْىاقو- ج

10أٖٗبف اُ٘ٞاهَ ٢ٛ ٓٞاك ُٜب ٓوب٤ٓٝخ ًٜوثبئ٤خ ٓؾٖٞهح ث٤ٖ 
-3

 ≤ ρ ≤10
6
 Ω.cm 

 ٖٓ أٖٗبف اُ٘ٞاهَ Geٝ اُغوٓب٤ّٗٞ Si ٝ ٢ٛ ثنُي روغ ث٤ٖ اُ٘ٞاهَ ٝ اُؼٞاىٍ، ٣ؼزجو ا٤َ٤َُِّٞ 

ػ٘لٓب رٌٕٞ كهعخ اُؾواهح ٓورلؼخ، ثؼ٘ ئٌُزوٝٗبد ؽيٓخ اُزٌبكإ ٣ٌٜٔ٘ب اُؼجٞه ٗؾٞ . اُنار٤خ

 .ٓ٘طوخ اُ٘وَ ٝ ريكاك ثنُي اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ ثي٣بكح كهعخ اُؾواهح

ٓضَ ًجو٣ذ  (dopage)ًٔب ٣ٌٖٔ رـ٤٤و ٝ رؾ٤َٖ اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ لأٖٗبف اُ٘ٞاهَ ثؼ٤ِٔخ اُزطؼ٤ْ

 AlInAs، ىه٤ٗـ أ٤ُّ٘ٓٞٞ أٗل٣ّٞ PbS ٝ ًجو٣ذ اُوٕبٓ GaAs ، ىه٤ٗـ اُـب٤ُّٞ ZnSاُيٗي 

 .AlGaInPٝ كٍٞلٞه ؿب٤ُّٞ أٗل٣ّٞ أ٤ُّ٘ٓٞٞ 

 : أّصاف اىَعادُ-د

َ ُلإٌُزوٝٗبد ماد ارغبٙ كٝهإ ٝاؽل، ٝ (HM)أُٞاك اُٖ٘ق ٓؼل٤ٗخ َٕ  ٢ٛ ًَ ٓبكح رؼَٔ ًٔٞ

اُؼل٣ل ٖٓ الأٓضِخ أُؼوٝكخ ػ٠ِ . ٌُٜ٘ب رؼَٔ ًؼبىٍ أٝ ٖٗق ٗبهَ ُلإٌُزوٝٗبد ك٢ الارغبٙ الأفو

رَْٔ أٗٞاع أُوًجبد ّجٚ أُؼل٤ٗخ . أٖٗبف أُؼبكٕ ٢ٛ أًب٤ٍل أٝ ًجو٣ز٤لاد أٝ ٍجبئي ٍِٛٞو

  ٝ رَزؼَٔ Co2FeSi ٝ ٝNiMnSbاُز٢ رْ اُز٘جإ ثٜب ٗظو٣بً ؽز٠ ا٥ٕ ثؼ٘ ٍجبئي ٍِٛٞو ٓضَ 

(HM)ٍاُٚٞئ٤خ ٝ اٌُٜوٝؽواه٣خالإٌُزو٤ٗٝبد اَُج٤٘٤خ  ك٢ ٓغب . 
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8.Iاىنهشوحشاسَح و سثائل هىسيش  :

رؼزجو ٓوًجبد ٍِٛٞو ٓوّؾب ٝاػلا ُِزطج٤وبد اٌُٜوٝؽواه٣خ  فبٕخ رِي اُز٢ ُٜب ه٤ْ الاٍزؾوبم 

أٝ اُؼٌٌ ًٔب  (رأص٤و ٤ٍجي )  ٝ مُي ثزؾ٣َٞ اُؾواهح ئ٠ُ ٛبهخ ًٜوثبئ٤خ1 رلٞم ZTاٌُٜوٝؽواه١ 

 .Peltier effectك٢ رأص٤و ثِز٤و 

ّ 19اُل٤ي٣بئ٢ الأُٔب٢ٗ، رٞٓبً ٤ٍج٤ي ًبٕ أٍٝ ٖٓ اًزْق ظبٛوح اٌُٜوٝؽواه٣خ ك٢ أٝائَ اُووٕ 

ػ٘لٓب ًبٕ ثٖلك كهاٍخ اُؼلاهخ ث٤ٖ اُز٤به اٌُٜوثبئ٢ ٝ اُطبهخ اُؾواه٣خ ؽ٤ش ّوػ أٍٝ ُٓٞل 

ٍ اُطبهخ اُؾواه٣خ ئ٠ُ رٞرو ًٜوثبئ٢ ٝ لاؽوب، ك٢ ٍ٘خ  َٞ ٌَٖ اُل٤ي٣بئ٢ 1834ًٜوٝؽواه١ ٣ؾ ّ رٔ

ّبهٍ ثِز٤و ٖٓ ّوػ أصو اٌُٜوٝؽواه٣خ ك٢ اُزجو٣ل ٝ مُي ٖٓ فلاٍ ر٤ُٞل اُطبهخ اُؾواه٣خ ٖٓ 

 .ٓوٝه ر٤به ًٜوثبئ٢ ٝ ٢ٛ ظبٛوح ٓؼبًَخ ُزأص٤و ٤ٍج٤ي

ًٜوثبئ٢، ٣إك١ مُي ئ٠ُ اٗزوبٍ اُْؾٖ اٌُٜوثبئ٤خ  (أٝ ٗبه٤ِٖ ٓقزِل٤ٖ)ػ٘ل رَق٤ٖ أؽل ٜٗب٣ز٢ ٗبهَ

، TC، رؾذ اُلهعخ اُؾوعخ (الأثوك)ئ٠ُ اُٜ٘ب٣خ الأهَ ؽواهح  (الأٍقٖ)ٖٓ اُٜ٘ب٣خ الأػ٠ِ ؽواهح 

ػ٠ِ ٍٛٞ اُ٘بهَ، ٣َزٔو اٗزوبٍ ؽبٓلاد اُْؾ٘خ ؽز٠ رؾو٤ن  ر٘زوَ الأٗزوٝث٢  ٓغ ٛنٙ اُْؾ٘خ

ث٤ٖ ٛوك٢ اُ٘بهَ، ٝ ٓغ ى٣بكح كهعخ اُؾواهح ٣يكاك ٓؼٜب اٗزوبٍ ؽبٓلاد اُْؾٖ ٓٔب ٣إك١  اُزٞاىٕ

 .ث٤ٖ اُٜ٘ب٣ز٤ٖ (رٞرو ًٜوثبئ٢)ئ٠ُ رٌَْ كوم ًٕٔٞ 

 

 .٣ٞٙؼ أصو ٤ٍج٤ي ٝ رأص٤و ث٤ِز٤و أُؼبًٌ ُظبٛوح ٤ٍج٤ي ٓقطٜ : (I.17)اٌَُْ
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II . ّظشَح داىُح اىنثافحDFT: 

        رؼزٔل اُطوائن اُ٘ظو٣خ ػ٠ِ ؽَ ٓؼبكُخ ّوٝكٗـو، ٛنٙ اُطوائن رَٔؼ ثزؾل٣ل اُقٖبئٔ 

ٌُٖ ؽَ ٓؼبكُخ ّوٝكٗـو ُؼلح ع٤َٔبد ٛٞ أٓو ٓؼول ُِـب٣خ، ٓٔب . اُل٤ي٣بئ٤خ ٝ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ُِغَْ

 .٣زطِت رج٤َطٜب ئ٠ُ ٗظبّ ٓؼبكلاد اُغ٤َْ اُٞاؽل ثلَٚ ػلح روو٣جبد ٤ََُٜ ؽِٜب ػلك٣ب

 ئؽلٟ اُطوم ا٤ٌُٔخ الأًضو اٍزقلآب ك٢ ك٤ي٣بء DFTاٌُضبكخ  (ربثؼ٤خ)ٝ ك٢ ا٤َُبم، رؼلَ ٗظو٣خ كا٤ُخ

رَٔؼ ُ٘ب . أُٞاك لإ٣غبك اُو٤ْ اُل٤ي٣بئ٤خ ا٤ٌُٔخ ُ٘ظبّ ٓؼ٤ٖ ٣ؾز١ٞ ػ٠ِ ػلك ًج٤و ٖٓ الاٌُزوٝٗبد

ُِ٘ظبّ ٝ مُي ٖٓ فلاٍ ًضبكخ الإٌُزوٝٗبد،  (اُطبهخ ا٤ٌُِخ)ٛنٙ اُ٘ظو٣خ ثزؾل٣ل فٖبئٔ اُؾبُخ اُل٤ٗب

ّبّ اُز٢ ر٘زوَ ث٘ب ٖٓ ٛبِٓز٤ٗٞبٕ ُغ٤َٔبد - ٝ ٣زْ رطج٤ن ٛنٙ اُ٘ظو٣خ ثبلاػزٔبك ػ٠ِ ٤ٕـخ ًٖٞٛ

ٓزؼلكح ٝ ئٌُزوٝٗبد ٓزلبػِخ ك٢ ًٕٔٞ ؽو٤و٢ ئ٠ُ ٛبِٓز٤ٗٞبٕ ٝؽ٤ل ُٔغٔٞػخ ٖٓ اُغ٤َٔبد ك٢ 

 . (pseudopotential)ًٕٔٞ ىائق

ك٢ ٛنا اُلَٖ ٍ٘طوم ئ٠ُ أْٛ ٛنٙ اُطوائن ُؾَ ٓضَ ٛنٙ أُؼبكلاد ٝ ّوػ ٤ًل٤خ ػَٔ ثوٗبٓظ 

 .فلاٍ ٛنا اُجؾش أُؼزٔلWien2K اُؾَبة 

: ىيثيىسجششودّغش ٍعادىح 1. II 

اُِٖجخ، رؼزٔل ًَ اُؾَبثبد اُ٘ظو٣خ ػ٠ِ ؽَ ٓؼبكُخ ّوٝكٗغو ُلهاٍخ اُقٞآ الإٌُزو٤ٗٝخ ُِٔٞاك 

 :[50]اُزب٤ُخأٌُزٞثخ ػ٠ِ ا٤ُٖـخ 

Hψ = Eψ                          (1.II) 

H ،ٕ٣ٔضَ اُٜبِٓز٤ٗٞب ψ ٝ كاُخ أُٞعخ Eّ(أ٣ٞٗخ ٝ ئٌُزوٝٗبد ) ٛبهخ اُ٘ظب   . 

اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ا٢ٌُِ ُِغِٔخ ٣ٌٕٞ ٓإُلب ٖٓ ٓإصو اُطبهخ اُؾو٤ًخ ٌَُ اُغ٤َٔبد ٝ ٛبهخ اُزلبػَ ك٤ٔب 

 ث٤ٜ٘ب ٝػ٘ل اُؾبعخ ٛبهخ اُزلبػَ ٓغ اٍُٜٞ اُقبهع٢، ػ٘ل ؿ٤بة اُؾوَ اُقبهع٢ ٣ٌزت اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ 
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 :ًبُزب٢ُ

H = Te + TN +Vee + VeN + VNN                           (2.II) 

 :ؽ٤ش

Te  =  
P𝑖

2

2m𝑖
=  −

N

i=1

 
ℏ2

2m𝑖
∇𝑖

2

1

N

i=1

                          ∶  اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُلإٌُزوٝٗبد

TN  =  
P𝛼

2

2M𝛼
=  −

N

i=1

 
ℏ2

2M𝛼
∇𝛼

2                                   ∶ اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُلأ٣ٞٗخ

N

i=1

 

Ve−e =
1

2
 

e2

4πε0
i≠j

1

 r i − r j 
                             ∶ ئٌُزوٕٝ −  ٛبهخ اُزلبػَ ئٌُزوٕٝ

Ve−N =
1

2
 

e2

4πε0
i,α

Ze

 r i − R   α  
                                ∶ ٗٞاح −  ٛبهخ اُزلبػَ ئٌُزوٕٝ

𝑉𝑁−𝑁 =
1

2
 

𝑒2

4𝜋𝜀0
𝛼≠𝛽

𝑍𝛼𝑍𝛽

 𝑅  𝛼 − 𝑅  𝛽  
                                  ∶ ٗٞاح −  ٛبهخ اُزلبػَ ٗٞاح

 . فبٕخ ثبلأ٣ٞٗخαٝ βفبٕخ ثبلإٌُزوٝٗبد، iٝ  jؽ٤ش أُؼبٓلاد 

m ٝ Mًزَ الإٌُزوٝٗبد ٝ الأ٣ٞٗخ ػ٠ِ اُزور٤ت . 

Zɑe ٝ ّؾ٘خ الأ٣ٞٗخ  Rα − Rβ  ٖأَُبكخ ث٤ٖ اُ٘ٞار٤ α ٝ β. 

 ri − Rα   i . ٝ الإٌُزوαٕٝ أَُبكخ ث٤ٖ اُ٘ٞاح  

 ri − rj  ٖأَُبكخ ث٤ٖ الإٌُزو٤ٗٝ iٝ j.  

∇𝑖
2=  

𝜕2

𝜕𝑥 2
+  

𝜕2

𝜕𝑦 2
+ 

𝜕2

𝜕𝑧 2
 

h = 6.62607004 x 10: صبثذ ثلاٗي
-34

 m
2
kg/sٝ صبثذ ثلاٗي أُقزٖو   = h/2πℏ 

 :، رٌزت ًبُزب٢ُ(ؽبُخ إٌَُٞ )اُؾبُخ أَُزووح ك٢ ٓؼبكُخ ّوٝكٗغو أَُزوِخ ػٖ اُيٖٓ

.ٓإصو لاثلآ  
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Hψ(r , R) = Eψ(r , R)                      (3.II) 

 رٔضَ اُو٤ْ E، (ئٌُزوٝٗبد+ أ٣ٞٗخ  ) رٔضَ كاُخ أُٞعخ ٝ رزؼِن ثغ٤ٔغ ئؽلاص٤بد اُغ٤َٔبدψأ٣ٖ 

 .اُنار٤خ أُٞاكوخ

 ٓزـ٤وا، ٗأفن N(Z+1)3 مهح رؾ١ٞ Nك٢ ؽبُخ ٗظبّ ٣ؾز١ٞ ػ٠ِ ػلح ع٤َٔبد، ػ٠ِ ٍج٤َ أُضبٍ 

1cm، ك٢ Z=14ٓضلا 
3

2.10 ُل٣٘ب 
24

 ٓغٜٞلا، ٖٓ اُٞاٙؼ إٔ ٛنٙ أُؼبكُخ َٓزؾ٤ِخ اُؾَ ثٜنا 

 : ُزج٤َٜ ٛنٙ أُؼبكُخ، ٗنًو ٜٓ٘باٌَُْ ُنُي ًبٕ لاثل ٖٓ رطج٤ن ثؼ٘ اُزوو٣جبد

:(اىرقشَة الأدَاترُنٍ)أوتْهاََش-  ذقشَة تىس2ُ. II 

الأ٣ٞٗخ ٌُٕٞ ًزِزٜب أًجو ثٌض٤و  ئٛٔبٍ ؽوًخ ػ٠ِ[51]أٝثٜ٘ب٣ٔو- اػزٔل ثٞهٕ ٛنا اُزوو٣ت    ك٢

َٖ ٍوػزٜب ثط٤ئخ  كاٗ٘ب ٗأفن ك٢ اُؾَجبٕ  ثبَُ٘جخ ُؾوًخ الإٌُزوٝٗبد ُٝنُيٖٓ ًزِخ الاٌُزوٝٗبد ٝ ٌُ

ٖٓ أُلزوٗ إٔ رٌٕٞ صبثزخ  ُلأ٣ٞٗخ اُز٢  ٝ َٜٗٔ اُطبهخ اُؾو٤ًخ اُؾو٤ًخ ُلإٌُزوٝٗبدكوٜ اُطبهخ 

 ٝ ٣إفن ؽل اُزلبػَ ث٤ٖ الأ٣ٞٗخ ك٤ٔب ث٤ٜ٘ب ، TN = 0  ٝ ٍبً٘خ أٓبّ الاٌُزوٝٗبدرٞاىٜٗبٓٞاٙغ ك٢ 

ب VNN = Cteصبثزب أ١  َٔ ََٜ ٓؼبكُخ ٝ ٛٞ ٓب ٠َٔ٣ ثبُزوو٣ت اٌُبظْ ٓ  ٝ  ثٌَْ ًج٤وّوٝك٣٘غو ٣ج

 :٣ٖجؼ اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ا٢ٌُِ ُِ٘ظبّ ٓإُق ٖٓ ٛبِٓز٤ٗٞبٕ ١ٝٞٗ ٝ آفو ئٌُزو٢ٗٝ ػ٠ِ اٌَُْ اُزب٢ُ

H = VNN + He              (4.II) 

 : ثؾ٤ش

He = Te + Vee + VeN             (5.II) 

 :ٝ رٖجؼ ٓؼبكُخ ّوٝك٣٘غو ُلإٌُزوٝٗبد ًبُزب٢ُ

Heψe(r , R) = [Te + Vee + VeN] ψe(r , R) = Eeψe(r , R)       (6.II) 

ٌَْٓ ٍ َٞ  رجو٠ ٛنٙ أَُأُخ لا ٣ٌٖٔ ؽِٜب ثبُطوم ، ٌُٖ ئٌُزوNٌَْٕٝٓ عَْ ئ٠ُ  (N + M )رؾ

 . كٞى– ٝ ػ٤ِٚ َٗزقلّ روو٣ت ٛبهرو١  (ئٌُزوٕٝ -ئٌُزوٕٝ) رلبػلاد ُٞعٞكاُو٣ب٤ٙخ أُؼوٝكخ 
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:فىك-  ذقشَة هاسذش3ٌ. II 

 د ٝٙغ اُؼبُْ الاٗغ٤ِي١ ٛبهرو١ أٍٝ ٗٔٞمط ٢ًٔ ُٕٞق اُنهح ٓزؼلكح الاٌُزوٝٗب1928ك٢ ػبّ 

 هبّ  اُؼبُْ اُو٢ٍٝ كٞى ثزط٣ٞو ٛنا اُ٘ٔٞمط ثاكفبٍ ٓجلأ اَُج٤ٖ، ؽ٤ش ٣ؼزٔل 1930ٝ ك٢ ٍ٘خ 

ػ٠ِ ٗٔٞمط الإٌُزوٕٝ أَُزوَ ثبػزجبه إٔ ًَ ئٌُزوٕٝ ٣زؾوى ٓ٘لوكا ك٢ [52]روو٣ت ٛبهرو١

اُؾوَ أُزٍٜٞ أُزُٞلَ ػٖ الأ٣ٞٗخ ٝ ثبه٢ الاٌُزوٝٗبد ٝ ٣زـ٤و ثنُي أٌَُْ ٖٓ ػلك ًج٤و ٖٓ 

 :الاٌُزوٝٗبد ئ٠ُ ئٌُزوٕٝ ٝؽ٤ل ٝ ثبُزب٢ُ ٣ٖجؼ ٛبِٓز٤ٗٞبٕ اُغِٔخ ٣ٌزت ػ٠ِ ٌَّ أُغٔٞع اُزب٢ُ

H = ∑i Hi                                                                        (7.II) 

 = :ٓغ إٔ

Hi =−
ℏ2

2me
∇i

2 + Vext  r i + VH r i  

𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟 𝑖): ٣ٌزت ػ٠ِ اٌَُْ اُزب٢ُ ك٢ ؽوَ الأ٣ٞٗخُلإٌُزوٕٝاٌُبٓ٘خ  اُطبهخ ٝ  

 

 

 

𝑅𝑘
0 

 

𝑉𝐻(𝑟 𝑖) =
1

2
 

𝑒2

4𝜋𝜀0 𝑟𝑖 − 𝑟𝑗  𝐽

 

 

 : ًبُزب٢ُ(II.8)ٝ رٌزت أُؼبكُخ  

Hi = -
ℏ2

2m
∆i + V(r)                    (9.II) 

 

 :ًغلاء كٝاٍ اُؾبُخ ٌَُ الإٌُزوٝٗبد ػ٠ِ اُ٘ؾٞ اُزب٢ُ (ُِغِٔخ)رٌزت كاُخ أُٞعخ ا٤ٌُِخ ُِ٘ظبّ

Ѱ(r1.r2….) =  Ѱ𝑖
𝑁
𝑖=1 (ri)                         (10.II) 

.٣ٔضَ ٓٞٙغ الأ٣ٞٗخ  

𝑉𝐻(𝑟 𝑖) :ٍ٣ٌزت ًٔب ٢ِ٣ ٝ ) ًٕٔٞ ٛبهرو١(إٌُٔٞ اُلؼَب :

 

𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 𝑖 = − 
𝑍𝑘𝑒

2

4𝜋𝜀0 𝑟𝑖 − 𝑅𝐾
0  

𝐾

 

(8.II) 
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 : ك٢ ؽ٤ٖ رٌزت اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِ٘ظبّ ًٔغٔٞع اُطبهبد أُٞاكوخ ٌَُ ؽبُخ اٌُزو٤ٗٝخ

E = ∑ Ei                                                                                (11.II) 

 :ٝ ٓ٘ٚ رٖجؼ ٓؼبكُخ ّوٝكٗغو ُلإٌُزوٝٗبد ًبُزب٢ُ

 −
ℏ2

2me
∇i

2 + Vext  r i + VH r i  ψ
i
 r i = Eψ

i
 r i                        (12.II) 

ََٖ كٞى   ؽ٤ش ٣ٔ٘غ ك٤ٚ ئٌُزو٤ٖٗٝ  روو٣ت ٛبهرو١ ثاكفبٍ ٓجلأ اَُج٤ٖ ُ٘ظبّ الاٌُزوٝٗبد[53]ؽ

َٕ اُلاُخ أُٞع٤خ ُٔغٔٞػخ اُلو٤ٓٞٗبد ٙل  ُٜٔب اَُج٤ٖ ٗلَٚ ٖٓ ّـَ ٗلٌ اُؾبُخ ا٤ٌُٔخ، ٣ؼ٢٘ أ

 r1,r2…....rN ٓٞٙغ N ئٌُزوٕٝ ك٢ N اؽزٔبٍ ُٞٙغ (!N) ػب٢ِٓ Nر٘بظو٣خ ٝ ػ٤ِٚ ٣ٞعل 

Ψ1(r1) Ψ2(r2) Ψ3(r3)…………………. ΨN(rN)           (13.II) :  ٣ٌٕٞ أٍٝ اؽزٔبٍ ٛٞ

                

Ψ1(r1) Ψ3(r2) Ψ2(r3)…………………. ΨN(rN)                (14.II) : ٝ صب٢ٗ اؽزٔبٍ ٛٞ

                   

 . ؽل ُ٘لٌ اُ٘ٞع!Nك٢ ؽبُخ رطج٤ن ًَ اُزجل٣لاد ٗؾَٖ ػ٠ِ 

ُزٖجؼ ثٌَْ  (-)ٝ  (+)كاُخ أُٞعخ ٢ٛ ٓغٔٞع ًَ اُؾلٝك ٓغ الأفن ثؼ٤ٖ الاػزجبه الإّبهر٤ٖ 

 . ٓؾلك ٠َٔ٣ ٓؾلك ٍلارو

Ψ =
1

 𝑁!
 

Ψ1(𝑟1) …… . . Ψ1(𝑟𝑁)
Ψ2(𝑟1) …… . . Ψ2(𝑟𝑁)

⋮
Ψ𝑁(𝑟1)

…
⋮

Ψ𝑁(𝑟𝑁)

           (15.II) 

 ؽ٤ش أُؼبَٓ 
1

 𝑁!
 . ٛٞ صبثذ اُزؼبٓل

٣َزقلّ  ٛنا اُزوو٣ت ُلهاٍخ اُنهاد ٝ اُغي٣ئبد ػ٠ِ ٗطبم ٝاٍغ ك٢ ٤ٔ٤ًبء اٌُْ ئلا أٗٚ أهَ كهخ 

ك٢ ؽَبة اُقٖبئٔ اُل٤ي٣بئ٤خ ُِٔبكح اُِٖجخ، ٝ ٖٓ ث٤ٖ اُٖؼٞثبد اُز٢ رٞاعٚ ؽَبة ث٤٘خ 

ػٖبثبد اُطبهخ ٛٞ رؾل٣ل إٌُٔٞ كافَ اُجِٞهح ٝ ُنُي أرذ ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ اُز٢ ٣ٌٖٔ ٖٓ 

 .ُِغِٔخ ٝ مُي ٖٓ فلاٍ ًضبكخ الإٌُزوٝٗبد (اُطبهخ ا٤ٌُِخ)فلاُٜب رؾل٣ل فٖبئٔ اُؾبُخ اُل٤ٗب
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 calculs ab initioؽ٤ش رؼزجو ٛنٙ اُ٘ظو٣خ ٖٓ أًضو اُطوم اٍزؼٔبلا ك٢ اُؾَبة ثبُٔجبكب الأ٤ُٝخ 

(A First-Principle Study)ُلهاٍخ اُقٞآ اُل٤ي٣بئ٤خ ٝ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ُِٔٞاك . 

II.4  ّظشَح داىُح اىنثافحDFT: 

 دأٝافو اُؼْو٤٘٣ب ك٢ ك٤و٢ٓ اٌُضبكخ ئ٠ُ ٗٔٞمط ٛٞهٙ  رٞٓبً ٝكا٤ُخٗظو٣خ  روعغ إٍٔٞربه٣ق٤ب 

 ّ  ٝٓ٘ن مُي اُؾ٤ٖ رطٞهد ٝإٔجؾذ 1964ُْ ٣زْ اٍزقلآٚ ؽز٠  ػبّ  ٌُٖ ٖٓ اُووٕ أُب٢ٙ

ب   ًٓ  .ُِٔٞاك  ٝ ا٤ٌُٔبئ٤خ اُقٞآ اُل٤ي٣بئ٤خلإ٣غبكئؽلٟ اُطوم ا٤ٌُٔخ  الأًضو اٍزقلا

رٌٖٔ اُلٌوح الأٍب٤ٍخ اُز٢ عبءد ثٜب ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ ك٢ اُزق٢ِ ػٖ اٍزؼٔبٍ اُلٝاٍ أُٞع٤خ ٝ 

اٍزجلاُٜب ثلاُخ اٌُضبكخ الاٌُزو٤ٗٝخ ُِزؼج٤و ػٖ ٛبهخ اُ٘ظبّ  ٝ اُلاكغ ٖٓ هاء مُي ٛٞ رو٤َِ ػلك 

 .أُزـ٤واد اُز٢ رلفَ ك٢ اُؾَبة

 ρ(r) ثٞاٍطخ اٌُضبكخ الاٌُزو٤ٗٝخ E ٣ٌٖٔ اُزؼج٤و ػٖ ٛبهخ اُ٘ظبّ ا٤ٌُِخؽَت ٛٞٛ٘جوؽ ٝ ًٖٞٛ، 

 : ُ٘ظبّ الاٌُزوٝٗبد ثبEٌَُْأ١ رٌزت اُطبهخ ا٤ٌُِخ  (x,y,z)ٝ اُز٢ رٌٕٞ ًلاُخ ُلإؽلاص٤بد 

E = E(ρ)                 (16.II) 

II.1.4 فُشٍٍ-  ّظشَح ذىٍاط: 

 ٖٓ ٤ٕبؿخ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُـبى الاٌُزوٝٗبد ؿ٤و [54]، رٌٖٔ ًَ ٖٓ رٞٓبً ٝ ك٤و1927٢ٓك٢ ػبّ 

 ٝ مُي ثاعواء ػلح [55] ًلاُخ ٌُضبكخ الاٌُزوٝٗبد أُؼوٝكخ ُـبى ٓزغبٌٗ  ك٢ اُؾو٤وخأُزغبٌٗ

رو٤َٔبد ػٖ٘و٣خ ػ٠ِ ٓ٘طوخ ثو٣ِٞإ، ؽ٤ش أٗٚ ػ٘ل آفو رو٤َْ رؼزجو اٌُضبكخ الاٌُزو٤ٗٝخ صبثزخ ك٢ 

 .ًَ ٓ٘طوخ ٖٓ ٓ٘بٛن ثو٣ِٞإ أُؤَخ

 : ُِ٘ظبّ ػ٠ِ اُ٘ؾEٞٝ ػ٤ِٚ ٣ٌٖٔ ًزبثخ اُطبهخ ا٤ٌُِخ 

E =  εi  ρ(r) dr                          (17.II) 

 : رؼط٠ ًضبكخ ؿبى ٓزغبٌٗ
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ρ =
1

3π2
(

2me

h2
)

3

2E
f

3

2 

 . ٢ٛ ٛبهخ ك٤وEf٢ٓؽ٤ش 

 : اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُـبى ٓزغبٌٗ ٢ٛ

T =
3

2
ρEf                      (19.II) 

 : ٗغل(19.II) ٝ(II.18)ٖٓ أُؼبكُز٤ٖ 

Ef =
ρ

3
2

2m e
h 2

(3π2)
2

3ٝ T =
3

5

h2

2me
(3π2)

2

3ρ
5

3 

 :  ك٤و٢ٓ–اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُزٞٓبً 

TTF =  T. dr ⇒ TTF =  
3

5

h2

2me
(3π2)

2

3ρ
5

3dr =
3

5

h2

2me
(3π2)

2

3  ρ
5

3dr 

 

ٌُضبكخ الاٌُزوٝٗبد لا ٣أفن ثؼ٤ٖ الاػزجبه  (ٓؾ٢ِ) ك٤و٢ٓ روو٣ت ٓٞٙؼ٢–رجو٠ ٗظو٣خ رٞٓبً 

 :اهرجبٛ الاٌُزوٝٗبد ٝ ٓ٘ٚ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُ٘ظبّ الاٌُزوٝٗبد ك٢ ٛنا اُزوو٣ت رٌٕٞ ػ٠ِ اٌَُْ ا٥ر٢

ETF =
3

5

h2

2me
(3π)

2

3  ρ
5

3 dr +  v r ρ r dr +
1

2
 

ρ r ρ r , 

 r−r , 
drdr, 

 :رْ ئعواء ثؼ٘ اُزؾ٤َ٘بد ُٜنٙ اُ٘ظو٣خ، ٓضَ

 :كؼَ اُزجبكٍ أُوزوػ ٖٓ ٛوف ثٍٞ ك٣واى: أٝلا

ETFD = ETF − Cx  ρ
4

3 dr 

 :كؼَ اُزجبكٍ أُوزوػ ٖٓ ٛوف ك٤ـ٘ي: صب٤ٗب

 E ρ = −
0.056ρ

4
3

0.079+ρ
1
3

 

 

 

 

(18.II) 

(20.II) 

(21.II) 

(22.II) 

(23.II) 

(24.II) 
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II.2.4 مىهِ-  ّظشَح هىهْثاسغ: 

 أ٣ٖ 1964 كٕٝ اٍزقلاّ ؽز٠ ػبّ ك٤و٢ٓٝ اُز٢ اهزوؽٜب رٞٓبً  (DFT )ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ ثو٤ذ 

ؽ٤ش ،  ٝ ًٖٞٛ ٝمُي ثٞٙغ اُوبػلح الأٍب٤ٍخ ُِ٘ظو٣خٛٞٛ٘جبهؽ ٤ٕبؿزٜب ٖٓ هجَ اُؼب٤ُٖٔ رْ ئػبكح

 (ًٕٔٞ الأ٣ٞٗخ) اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُغِٔخ الاٌُزوٝٗبد أُزلبػِخ ك٢ ًٕٔٞ فبهع٢ [56]اػزجوا

 : أ١ ٣ٌٖٔ اُزؼج٤و ػٖ ٛبهخ اُ٘ظبّ الإٌُزو٢ٗٝ ثبρٌَُْ(r)ٝؽ٤لح ٌُضبكخ الاٌُزوٝٗبد  (ربثؼ٤خ)كا٤ُخ

E = E]ρ(r)[                                      (25.II) 

ٝ هل أصجزب ثبُجوٛبٕ ثبٍزؼٔبٍ ٓجلأ اُزـب٣و إٔ اٌُضبكخ اُز٢ رؼط٢ اُؾل الأك٠ٗ ُِطبهخ ٢ٛ ًضبكخ اُؾبُخ 

 :الأٍب٤ٍخ ُِغ٤َٔبد ثبُٚجٜ ، ٝ ًَ فٖبئٔ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ ٢ٛ كا٤ُخ ٌُضبكخ الاٌُزوٝٗبد ًٔب٢ِ٣

(
0
)Min()                        (26.II) 

 
 :ــجثؾ٤ش ٣ؼجوَ ػٖ كا٤ُخ اُطبهخ 

()H(27.II)
 

 :ــجٝ كا٤ُخ ًضبكخ اُؾل الأك٠ٗ 

F
HK

()T+U(28.II) 
 

 .٣ٔضلإ اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُلاٌُزوٝٗبد ٝ ًٕٔٞ اُزلبػَ ػ٠ِ اُزور٤تTٝ  Uؽ٤ش 

أ٤ٔٛخ ٛنٙ أُجوٛ٘خ ٍٔؾذ ُٜٞٛ٘جبهؽ ٝ ًٖٞٛ ثبُزؼج٤و ػٖ كا٤ُخ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ٍٜٝ 

  :ًٕٔٞ فبهع٢ ثبٌَُْ اُزب٢ُ

 E(ρ)  = FH.k(ρ)+ ∫Vext(r)ρ(r)dr (29.II) 

Fعيء كا٤ُخ اُطبهخ 
H.k(ρ) ٛٞٛ٘جبهؽ ٝ  ؿ٤و أُورجطخ ثبٌُٕٔٞ اُقبهع٢، ْٜٓٞهح ثلا٤ُخ

 :ًٖٞٛ، ؽ٤ش

F
H.k(ρ) Te+Vee(30.II) 
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ٓجوٛ٘ز٢ ٛٞٛبٗجوؽ ٝ ًٖٞٛ رَٔؼ ثبُزؼج٤و ثطو٣وخ كه٤وخ ػٖ ٓزـ٤و اٌُضبكخ الإٌُزو٤ٗٝخ لإ٣غبك  

 . ع٤َْ، ٌُٖ لا رؼط٢ ٛو٣وخ ٕو٣ؾخ ُِؾNَٛبهخ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ ٌَُْٔ 

II.3.4ِشاً-  ٍعادىح مىه: 

، اثزٌوا ٛو٣وخ كؼَبُخ رؼزٔل ػ٠ِ اٍزجلاٍ اُـبى الإٌُزو٢ٗٝ [57] 1965ك٢ ػبّ ًٖٞٛ ٝ ّبّ 

 ٗبرظ ػٖ ًَ Veffectif َٓزوِخ رزؾوى ك٢ ًٕٔٞ كؼَبٍ fictifsأُزلبػَ ثٔغٔٞػخ ع٤َٔبد ٤ٔٛٝخ 

الإٌُزوٝٗبد، ُٚ ٗلٌ ًضبكخ اُْؾ٘خ ٝ اُطبهخ ُِؾبُخ الأٍب٤ٍخ ًٔب اُؾبُخ اُؾو٤و٤خ ُِ٘ظبّ ٝ رٌٕٞ 

 . ٓغ اػزٔبك أُلاهاد الإٌُزو٤ٗٝخ ُٔؼبُغخ اُطبهخ اُؾو٤ًخψi(r)ٓٔضِخ ثلٝاٍ أؽبك٣خ اُغَْ 

 

 ٗظبّ ٢ٔٛٝ ٖٓ (b) ٗظبّ ؽو٤و٢ ٣زٌٕٞ ٖٓ ػلح ئٌُزوٝٗبد ٓزلبػِخ، (a)(: II.1)اٌَُْ 

 .َٓزوِخ ُٜب ٗلٌ اُطبهخ ٝ اٌُضبكخ الإٌُزو٤ٗٝخ ٓضَ اُ٘ظبّ اُؾو٤و٢ (كو٤ٓٞٗبد)ئٌُزوٝٗبد 

 :رٌزت كا٤ُخ اٌُضبكخ ُٜٞٛجبهؽ ٝ ًٖٞٛ ك٢ ٛنا اُ٘ظبّ ثب٤ُٖـخ اُزب٤ُخ

E(ρ) = T0(ρ) + VH +Vxc + Vext(ρ)       (31.II) 

T0 : ؿ٤و أُزلبػِخ(اُـبى الإٌُزو٢ٗٝ)رٔضَ اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُِغ٤َٔبد ا٤ُٔٛٞخ . 

VHٛبهرو١ أٝ ًٕٔٞ اُزلبػَ اٌُُٞٞٓج٢ اٌُلا٢ٌ٤ٍ ث٤ٖ ع٤َٔبد اُـبى الإٌُزو٢ٗٝ ًٕٞٔ ٞٛ . 

T :رٔضَ اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُلإٌُزوٝٗبد أُزلبػِخ. Vext ٕٝأ٣ٞٗخ-  ًٕٔٞ اُزلبػَ ئٌُزو. 
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Vxc ٍئهرجبٛ  الإٌُزوٝٗبد ؽ٤ش       – ٛٞ ًٕٔٞ رجبك  (32.II)             

Vxاُن١ ٣ؼوف ثـ اُ٘برظ ػٖ ٓجلأ الاٍزجؼبك ُجب٢ُٝ ًٕٔٞ رجبكٍ الاٌُزوٝٗبد ٝ : 

 Vx = V - VH  ٝV٣ٖق ًَ اُزأص٤واد ؿ٤و إُٔٞٞكخ ث٤ٖ الاٌُزوٝٗبد ك٢ ًٕٔٞ ٛبهرو١ . 

Vcًزٖؾ٤ؼ ُِطبهخ اُؾو٤ًخ ٝ ٣ؼوف ثـد ًٕٔٞ اهرجبٛ  الاٌُزوٝٗب  :Vc = T-T0 

 Vxc = Vx + Vc: ػ٠ِ ٌَّ أُغٔٞع اُزب٢ُ Vxcاهرجبٛ - ٝ ٣ٌزت ًٕٔٞ رجبكٍ

 : ّبّ ثب٤ُٖـخ– ٝ رؼط٠ ٓؼبكُخ ًٖٞٛ  

HKSψi = (Te(r) + Veff(r))ψi = ԑi ψi     (33.II) 

Te : ٝ رٔضَ ٓإصو اُطبهخ اُؾو٤ًخ ُِغ٤َٔبد ا٤ُٔٛٞخ ؿ٤و أُزلبػِخԑiٛبهخ اُؾبُخ  ψi(r) . 

Veff :إٌُٔٞ اُلؼَبٍ ٝ ٣َب١ٝ ٓغٔٞع أٌُٞٗبد اُضلاصخ اُزب٤ُخ ٞٛ: 

  (34.II)Veff  = Vext(r) + VH(r) + Vxc(r) 

 ϕi(r) = Ɛiϕi(r)(Te+ Vext(r) + VH(r) + Vxc(r)) (II.35) رٖجؼ  (II.33)أُؼبكُخ 

II.4.4ِشاً-  حيىه ٍعادىح مىه:  

٣َٔؼ اُٜ٘ظ أُزجغ ٖٓ ٛوف ًٖٞٛ ّٝبّ ٖٓ ئ٣غبك ٓغٔٞػخ ٓؼبكلاد ٌٓبكئخ ُٔؼبكُخ ّوٝك٣٘ؾو 

 ثطو٣وخ اُلٝهاد اُزٌواه٣خ  ّبّ ٝ اُز٢ ٣غت ؽِٜب–أؽبك٣خ اُغَْ أُؼوٝكخ ثٔؼبكلاد ًٖٞٛ 

 Self Consistent Field اُن١ ٠َٔ٣ ٓغبٍ أُزَن اُنار٢ (II.1)أُٔضِخ ك٢ اٌَُْ 

(SCF) ،  اٗطلاهب ٖٓ ًضبكخ اثزلائ٤خρinّٕبّ، - ًٖٞٛ  (ٓإصو) ٗج٢٘ ٛبِٓز٤ٗٞب

 ٗوّٞ ثؾَ أُؼبكلاد ٝ ٗؾَت اٌُضبكخ اُغل٣لح ٝ ٌٗوه اُؼ٤ِٔخ ٓواد ػلح ؽز٠ 



 DFTاىفصو اىثاٍّ      ّظشَح داىُح اىنثافح 
 

40 
 

 .ٝ رؾو٤ن اُزوبهة ρout  هو٣جخ علا ٖٓ ًضبكخ إٍُٞٞ ρin رٌٕٞ ًضبكخ الاٗطلام 

 

 .ّبّ-  ٓؼبكُخ ًُٖٞٛؾٍِٞ كٝهح ؽِوبد رٌواه٣خ ٓقطٜ(: II.1)اٌَُْ

ك٢ اُؾَبثبد اُؼلك٣خ لا ٣ٌٖٔ رطج٤ن ٗظو٣خ اٌُضبكخ اُٞظ٤ل٤خ ئلا ثبُوعٞع ئ٠ُ 

 ارتباط  - تبادل (طاقة) تم تحديد الشكل العام لكمونػلك ٖٓ اُزوو٣جبد ؽ٤ش

Exc *ρ(r)+ (اٌُضبكخ أُؾ٤ِخ)روو٣ت ًضبكخ أُٞٙغ :  في عدة تقريبات، نذكر منهاLDA 

Local Density Approximation ْٔروو٣ت اُزلهط أُؼ ٝ Generalized Gradient 

Approximation GGAاُن١ ٣َزقلّ ك٢ ؽَبة ث٤٘خ أُوًجبد ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ٝ فٞإٜب ٝ . 
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5.4.II(اىنثافح اىَحيُح) ذقشَة مثافح اىَىضعLDA: 

 ُ٘ظبّ الاٌُزوٝٗبد ؿ٤و أُزغبٌٗ ثبػزجبهٙ  روو٣جبً[58](اٌُضبكخ أُؾ٤ِخ)٣ؼزجو روو٣ت ًضبكخ أُٞٙغ

-Echange)اُزواثط٤خ - ٓزغبَٗب ٝ اُن١ ٣َزجلٍ ك٢ مُي أُٞٙغ اُطبهخ اُزجبك٤ُخ (ٓؾ٤ِب)ٓٞٙؼ٤ب

Correlation)  ٚاُؾو٤و٤خ ثأفوٟ رزٖٚٔ ؿبىا ئٌُزو٤ٗٝب ٓزغبَٗب ٣زٔزغ ثبٌُضبكخ ٗلَٜب ٝ رؼط٠ ك٤

 :اهرجبٛ ثبٌَُْ- ٛبهخ رجبكٍ

Εxc
LDA  ρ =  ρ r ε

xc
 ρ r  dr3 

:اهرجبٛ ثبٌَُْ- رجبكٍٝ ثبٍزؼٔبٍ ٓجلأ اَُج٤ٖ، رٌزت ٛبهخ   

Εxc
LDA  ρ

↓
, ρ

↑
 =  εxc (ρ

↓
 r , ρ

↑
 r )ρ(r)dr3 

 .روَْ ئ٠ُ ه٤َٖٔ اهرجبٛ- ػِٔب إٔ ٛبهخ رجبكٍ

xc(ρ) =  Ɛx(ρ) + Ɛc(ρ)     (II.40) Ɛ

 : ؽ٤ش ٛبهخ اُزجبكٍ ٓؾَٞثخ ث٤ٖـخ ك٣واى

ρ :    ثبٍزقلاّ اُٞؽلاد اُنه٣خ = (
4πr3

3
)−1 

ε:   ٛبهخ اُزجبكٍ ٢ٛ
x

= −
0.4582

rs
 

εc:    ٛبهخ اهرجبٛ ٢ٛ =
−0.44

rs +7.8
 

rs : ٖٗق هطو اُلائوح اُز٢ رؾز١ٞ ئٌُزوٝٗبً ٝاؽل أٝ ٖٗق هطو ٞٛWigner- Seitz 

    :ٝ ُؾَبة ًضبكخ الاٌُزوٝٗبد ٣زْ اُغٔغ ػ٠ِ ًَ أُلاهاد أُْـُٞخ أ١

(38.II) 

(39.II) 

(41.II) 
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ك٢ الأٗظٔخ ٌُٖ .  ماد ٗزبئظ ٓٔزبىح ئما ًبٕ اُزـ٤و ك٢ اٌُضبكخ ٙؼ٤لبLDAك٢ اُـبُت رٌٕٞ ٛو٣وخ 

 ئمًا ٛنا اُزوو٣ت لا ٣َزؼَٔ ئلا ك٢ ؽبُخ ؿبى ،ٓٞٙؼ٤ب اٌُضبكخ الإٌُزو٤ٗٝخ لا رٌٕٞ ٓ٘زظٔخ ،اُؾو٤و٤خ

ثؼ٤ٖ الاػزجبه ػلّ اُزغبٌٗ ك٢ اٌُضبكخ  ٣أفن  ٖٓ أعَ مُي ٛ٘بى روو٣ت آفوٓ٘زظْ،ئٌُزو٢ٗٝ 

 GGA.الاٌُزو٤ٗٝخ ٣ؼوف ثزوو٣ت اُزلهط أُؼْٔ 

6.4.II ٌَذقشَة اىرذسج اىَع GGA: 

 ػجو رلهط ρ(r)، ٗأفن ثؼ٤ٖ الاػزجبه رـ٤و ًضبكخ الاٌُزوٝٗبد LDAًزٖؾ٤ؼ ُِزوو٣ت 

ρ(r)[59[ ػ٤ِٚ كإ اُ٘ز٤غخ أُؾَٖ ػ٤ِٜب ك٢ روو٣ت ًضبكخ أُٞٙغ ٝLDA ٗؼ٤ل ًزبثزٜب ًََِِخ 

اهرجبٛ ك٢ روو٣ت اُزلهط - ٝ ٓ٘ٚ ٛبهخ رجبكٍ. GGAُْٔ٘ٞه رب٣ِٞه ك٢ روو٣ت اُزلهط أُؼْٔ 

 :أُؼْٔ رأفن اٌَُْ اُزب٢ُ

Εxc
GGA  ρ

↑
 r , ρ

↓
(r) =  f ρ

↑
, ρ

↓
, ∇ρ

↑
, ∇ρ

↓
 dr3 

 .٣ؼجو ػٖ رلهط اٌُضبكخ الاٌُزو٤ٗٝخ  ρ(r):ؽ٤ش

 - Perdewأُوزوؽخ ٖٓ ٛوف ( PW91 ):  ٗنًو ٜٓ٘بGGAرٞعل ػلح ػجبهاد فبٕخ ثبُزوو٣ت 

Wang ٝ (PBE) ٛوف ٖٓ Perdew -  Burke - Ernzerhof ٝ PBEsol اُز٢ ٢ٛ رٖؾ٤ؼ 

 .GGA-PBEُِـ  

7.4.II ٍذقشَة اىرذسج اىَعٌَ اىفىق meta- GGA: 

ّبّ أٌُٞٗبد أُؾ٤ِخ  -ٌُٖٞٛ ٝرلهعٜب ًٝضبكخ اُطبهخ اُؾو٤ًخ أُلاه٣خ  اٌُضبكخ الإٌُزو٤ٗٝخرؼلَ 

  رجبكٍ اُز٢-  ُطبهخ اهرجبmeta- GGAٛٗؼزٔل(. meta- GGA)اُلٞه٢  ُزوو٣ت اُزلهط أُؼْٔ

َ ٛنٙ اُٞظ٤لخ اُلهعخ  ؽ٤شرٖق رلهط اٌُضبكخ ٖٓ اُورجخ اُضب٤ٗخ ٝ رٖؾ٤ؼ ُِطبهخ اُؾو٤ًخ َٔ  رٌُ

 LDA ٝ GGA.[60]ثؼل اُزوو٣ج٤ٖ " ٍِْ عبًٞة"اُضبُضخ ٖٓ 

(42.II) 



 DFTاىفصو اىثاٍّ      ّظشَح داىُح اىنثافح 
 

43 
 

 : اٌَُْ اُزبmeta- GGA(SCAN)٢ُاهرجبٛ ك٢ روو٣ت - ٝ رأفن ٛبهخ رجبكٍ

  

 : ّبّ أُْـُٞخ ًٔب٢ِ٣–ؽ٤ش ًضبكخ اُطبهخ اُؾو٤ًخ رٌٕٞ ػ٠ِ ٌَّ ٓغٔٞع ٓلاهاد ًٖٞٛ 

 

8.4.II ذقشَة LSDA + U: 

 أصجذ ػلّ ٗغبؽٚ ك٢ ٕٝق اُقٖبئٔ الاٌُزو٤ٗٝخ ُلٟ اٌُض٤و ٖٓ الأٗظٔخ اُز٢ LSDAاُزوو٣ت 

 ٗغؼ ك٢ LSDA + Uروو٣ت رؾز١ٞ ػ٠ِ أُؼبكٕ الاٗزوب٤ُخ أٝ اُؼ٘بٕو الأه٤ٙخ اُ٘بكهح، ٌُٖ 

ٕٝق ٓؼبُغخ الأٗظٔخ الاٌُزو٤ٗٝخ ك٢ ؽبُخ اُزور٤جبد اُقط٤خ اُط٣ِٞخ، ًٔب رْ ٓؼبُغخ ثؼ٘ 

 .]61[اُقٖبئٔ ٓضَ أُبٗغ اُطبه٢، اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ٝ ٓؼبَٓ اُزجبكٍ ث٤ٖ اُنهاد 

 ٣ؼزٔل اُؼَٔ ػ٠ِ ٗظب٤ٖٓ؛ اُ٘ظبّ الأٍٝ ٣وًي ػ٠ِ َٓبٛٔخ ا٣َُٞبٕ اُطبه٤بٕ LSDA + Uروو٣ت 

f, d اُزلبػَ اٌُُٞٞٓج٢ ث٤ٖ أُلاهاد ٝ  d-d أُؼوف ثبُؾل]62[أُنًٞهح ك٢ ٗٔٞمط ٤ٛجبهك ٝ  :

 
1

2
𝑈∑𝑛𝑖𝑛𝑗 

 ٝ إُٔٞٞكخ ك٢ pٝ  sٝ اُ٘ظبّ اُضب٢ٗ ٣وًي ػ٠ِ َٓبٛٔخ الاٌُزوٝٗبد أَُزوِخ ٣َُِٞبٕ اُطبه٤بٕ 

  :جرؼط٠ ك٤ٚ كا٤ُخ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ٗٔٞمط أُلاهاد أَُزوِخ ًٕٔٞ الإٌُزوٕٝ أُ٘لوك ٝ 

E
LSDA + U

 = E
LDA

 – UN(N-1)/2 + ½ U∑ninj      (II.45) 

ك٢ ؽ٤ٖ LDA  أُؾَٖ ػ٤ِٜب ك٢ pٝ  sؽ٤ش إٔ اُؾل الأٍٝ ٣ٖق ئٌُزوٝٗبد ا٤٣َُٖٞ اُطبه٤٤ٖ

 . ٝ أُلهعخ ك٢ ٗٔٞمط ٤ٛجبهكd-dاُؾل اُضب٢ٗ ٣ٖق اُزٖؾ٤ؾبد ك٢ اُزلبػَ اٌُُٞٞٓج٢ ُِٔلاهاد 

ni ٣ٔضَ اٌُزوٝٗبد ا١َُٞ اُطبه٢ .d 

Uٛبهخ اُلَٖ ث٤ٖ أُلاهاد اَُل٤ِخ ٝ اُؼ٣ِٞخ ٤ُٜجبهك ٞٛ . 

(43.II) 

(44.II) 
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9.4.II ذقشَة GGA + U: 

 أٍبٍب ُٔؼبُغخ الأٗظٔخ اُز٢ رؾز١ٞ أُؼبكٕ GGA + U، عبء اُزوو٣ت LSDA + Uًٔب روو٣ت 

 ٝ ثبُقٖٞٓ الأٗظٔخ اُز٢ رْٚ اُزلبػَ اٌُُٞٞٓج٢ ]63[الاٗزوب٤ُخ أٝ اُؼ٘بٕو الأه٤ٙخ اُ٘بكهح 

 : ٝ مُي ثاٙبكخ ؽل ٤ٛجبهك، ؽ٤ش رؼط٠ اُطبهخ ثبd ٝ fٌَُْث٤ٖ أُلاهاد 

 

U ٝ Jٛٔب ٓوِٞة ػ٘بٕو أُٖلٞكخ ُِزلبػَ اٌُُٞٞٓج٢  

n 3 أُٖلٞكخ اُقبٕخ ثبُٔلاهاد أُْـُٞخ ١َُِٞ اُطبه٢d 

m ٝ m’ ر٤ْو ُٔقزِق أُلاهاد d ْ2 ، 1 ، 0، - 1، - 2 ٝ رأفن اُو٤ 

= 1σ ٝ  = -1σٖر٤ْو ئ٠ُ ؽبلاد اَُج٤ . 

10.4.IIذقشَة  mBJ : 

ََٖ ُؾَبة كغٞح اُطبهخ ػٖ ٛو٣ن رؼل٣َ ًٕٔٞ ثبى mBJاُزوو٣ت عَٕٞٗٞ -  ٛٞ روو٣ت ٓؾ

Becke-Johnson . 

 ٝ أصجزذ Becke-Johnson ٢ٛ َٗقخ ٓؼلَُخ ُلا٤ُخ mBJ أَُٔبح Tran ٝ Blaha[64]كا٤ُخ 

 .LDA ٝ GGA(PBE)كؼَب٤ُزٜب ثَوػخ ثبُٔوبهٗخ ٓغ اُزوو٣ج٤ٖ 

 : رٌزت ػ٠ِ ا٤ُٖـخ اُزب٤ُخBecke-Johnsonٌَّ اَُ٘قخ أُؼلَُخ ُلا٤ُخ 

   
 

 

21 5
3 2

12

rmBj BR

x XV r cE c
r









 
  

 

 . رٔضَ اٌُضبكخ الإٌُزو٤ٗٝخσρؽ٤ش 

(46.II) 

(47.II) 
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 ٝσtرٔضَ ًضبكخ اُطبهخ اُؾو٤ًخ . 

 

 ٝ𝑣x,σ
BR هٍَٝ -  ًٕٔٞ ثبىBecke- Roussel 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(48.II) 

(49.II) 

(50.II) 
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 :اىفصو اىثاىث

 

طشَقح الأٍىاج اىَسرىَح اىَرضاَذج خطُا و اىنَىُ 

FP-LAPWاىناٍو 



 FP-LAPWاىفصو اىثاىث  طشَقح الأٍىاج اىَسرىَح اىَرضاَذج خطُا و اىنَىُ اىناٍو 

 

 

47 
 

 :ٍقذٍح

 ُؾَبة اُج٤٘خ الإٌُزو٤ٗٝخ، ٛو٣وخ الأٓٞاط DFTرؼزٔل اُؼل٣ل ٖٓ اُطوائن ػ٠ِ ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ 

 ٢ٛ ٛو٣وخ ٓقٖٖخ ُؾَ ٓؼبكلاد [65](FP-LAPW)أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ 

 . ّبّ لإ٣غبك ًضبكخ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ، اُطبهخ ا٤ٌُِخ ٝ اُو٤ْ اُنار٤خ ُ٘ظبّ ٓزؼلك الإٌُزوٝٗبد–ًٖٞٛ 

٣ٌٖٔ رو٤َْ الإٌُزوٝٗبد ؽَت ٓٞهؼٜب ٖٓ اُ٘ٞاح ئ٠ُ الإٌُزوٝٗبد اُوِج٤خ اُوو٣جخ ٖٓ اُ٘ٞاح ٝ اُز٢ 

رٌٕٞ ّل٣لح الاهرجبٛ ثٜب ٌُٖ لا رْبهى ثٌَْ ٓجبّو ك٢ اُوٝاثٜ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ، ٝ ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ 

أُٞعٞكح ػ٠ِ اُـلاف اُقبهع٢ ٝ اُجؼ٤لح ػٖ اُ٘ٞاح ٙؼ٤لخ الاهرجبٛ ثٜب ك٢ٜ رزٖوف ًاٌُزوٝٗبد 

 .ؽوح ٌُٜ٘ب رؾلك ٓؼظْ اُقٖبئٔ اُل٤ي٣بئ٤خ ٝ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ُِٔٞاك

1.IIIطشَقح الأٍىاج اىَسرىَح اىَرضاَذج (Augmented Plane Wave)APW : 

ًلاُخ أٍب٤ٍخ ُؾَ  ]66 (APW) [ّ ٛو٣وخ أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح1937 ٍلارو ك٢ ٍ٘خ ْٗو

 .   ]67] ّبّ- اُز٢ رقٔ ا٤ُّٞ ٓؼبكلاد ًٖٞٛ ٝ ٓؼبكُخ ّوٝك٣٘غو اُقبٕخ ثاٌُزوٕٝ ٝاؽل

 muffin tin (M.T)ُٕٞق إٌُٔٞ اُجِٞه١، ئهزوػ ٍلارو اُزوو٣ت ا٠َُٔٔ ثٌٕٔٞ ف٤ِخ اُ٘ؾَ  

ًَت اُجِٞه١ اُن١ ٣زٌٕٞ ٖٓ ٓغٔٞػخ ٓ٘بٛن ًو٣ٝخ ٓوًيَح ؽٍٞ  أُج٢٘ ػ٠ِ كٌوح ئػزجبه أُو

اُنهاد ماد ًٕٔٞ ًو١ٝ ٝ كٝاٍ ّؼبػ٤خ ٝ ٣لَٖ ث٤ٜ٘ب ثٔ٘بٛن كبهؿخ ر٠َٔ ٓ٘بٛن ث٤٘٤خ ؽ٤ش 

 .(III.1) ًٔب ٛٞ ٓٞٙؼ ك٢ اٌَُْ إٌُٔٞ صبثذ ٝ رٌٕٞ كٝاُٜب ٓٞعخ َٓز٣ٞخ 

 

 

 
 

 M.T ًٕٔٞ ف٤ِخ اُ٘ؾَ : (III.1)اٌَُْ
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 ٝ رَْٔ ًَ ٖٓ الأ٣ٞٗخ ٝ الإٌُزوٝٗبد ّل٣لح الاهرجبٛ  M.Tؽ٤ش رٌٕٞ أُ٘طوخ الأ٠ُٝ كافَ ًوح 

 ٣ٝوٓي ُٜب rα   رؾ٤ٜ ثٜب ًوح ٖٗق هطوٛب𝜶 ٣زـ٤و ك٤ٜب إٌُٔٞ ثْلح ًج٤وح ٝإٔ ًَ مهح أ٣ٖ ثٜب

رؾ٤ٜ ثبٌُواد ٝ رَْٔ الإٌُزوٝٗبد  (اُج٤٘٤خ)أُ٘طوخ اُضب٤ٗخ ر٠َٔ ثبُٔ٘طوخ الاهؾب٤ٓخ  ، RMTًنُي 

 .ٙؼ٤لخ الاهرجبٛ ثبلأ٣ٞٗخ

 : ٝ رؼط٠ كٝاٍ أُٞعخ ثبُؼلاهخ اُزب٤ُخM.Tٖٗق هطو ًوح rɑ ٣ٔضَ 

 

 

 .ٓؼبٓلاد اُْ٘و: CGاُلاُخ اُزٞاكو٤خ اٌُو٣ٝخ ٝ : Ylmٛٞ ؽغْ اُق٤ِخ، : Ω: ؽ٤ش

 :ٝ رٌٕٞ ؽٍِٞ ٓؼبكُخ ّوٝكٗغو

 .M.Tؽِٞلا ّؼبػ٤خ كافَ اٌُوح - 

 .ٓٞعخ َٓز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ الاهؾب٤ٓخ- 

 :٢ٛ اُؾٍِٞ أُ٘زظٔخ ُٔؼبكُخ ّوٝكٗغو ُِغيء اُْؼبػ٢ ٝ اُن١ ٣ٌزت ػ٠ِ اُ٘ؾٞUl(r)ك٢ ؽ٤ٖ إٔ 

 

اُطبهخ اُقط٤خ ٝ رٌٕٞ اُلاُخ اُْؼبػ٤خ El اُغيء اُقبٓ ثبٌُٕٔٞ اٌُو١ٝ ٝ رٔضَ V(r) ٣ٔضَ 

 ٓؼبٓلح ٌَُ اُؾبلاد اُنار٤خ اُوِج٤خ ٝ ر٘ز٢ٜ ّوٝٛ اُزؼبٓل ػ٘ل ؽلٝك (III.2)أُنًٞهح ك٢ اُؼلاهخ 

 ٝ رٌزت ٓؼبكُخ E1  ٝE2  أُٞاكوخ ُِو٤ْ اُنار٤خU1 ٝ U2 ٖٓ أعَ اُلٝاٍ اُْؼبػ٤خ M.Tًوح 

 :ًٔب٢ِ٣ ّوٝكٗغو

 

(1.III) 

 Ε1 − Ε2 𝑟𝑈1𝑈2 = 𝑈2

𝑑2𝑟𝑈1

𝑑2𝑟
− 𝑈1

𝑑2𝑈2

𝑑2𝑟
      (3. III) 
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 CG ثللاُخ أُؼبٓلاد Alm رْ٘وأُؼبٓلاد M.T ػ٠ِ ٍطؼ اٌُوح ϕ(r)ٝ ُزؾو٤ن اٍزٔواه٣خ اُلاُخ 

 ثٔؼبٓلاد Elاُقبٕخ ثبلأٓٞاط أَُز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ الاهؾب٤ٓخ، ٝ ر٠َٔ أُؼبٓلاد اُطبه٣ٞخ 

 :، ٗؾَٖ ػAPW٠ِأُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح اُزـب٣و، ثؼل اُؾَبثبد اُغجو٣خ ك٢ ٛو٣وخ 

Α𝑙𝑚 =
4πi𝑙

Ω1 2 𝑈𝑙(𝑅𝑙)
 𝐶𝐺𝑗𝑙  𝑘 + 𝑔 𝑅𝛼 𝑌𝑙𝑚

∗  𝐾𝐺 
𝐺

                       (4. III) 

 ٝ ػ٤ِٚ ٗؾَٖ ػ٠ِ M.T ٓزٞاكوخ ٓغ اُلٝاٍ اُْؼبػ٤خ ك٢ ًوح G: ـجرٖجؼ اُلٝاٍ اُنار٤خ أُؼوكخ 

 .APWsكاُخ أٍب٤ٍخ 

أ١ ٗؾَٖ ػ٠ِ El   أُٞاكوخ ُِطبهخ M.T ؽِٞلا ُٔؼبكُخ ّوٝكٗغو كافَ ًوح APWsرٌٕٞ اُلٝاٍ 

 .Gػٖبثخ اُطبهخ أُٞاكوخ ُِٔؼبَٓ 

 رٖبكك٘ب ٓغٔٞػخ ٖٓ اُٖؼٞثبد اُقبٕخ ثبُلٝاٍ APWك٢ ٛو٣وخ أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح 

Ul(ra) ٣وعغ مُي ك٢ ؽبُخ ٗوٖبٕ أُؼبٓلاد ٝ Alm  ْرٌٕٞ ه٤Ua(ra) ٓؼلٝٓخ ػ٠ِ ٍطؼ اٌُوح 

M.T ٝ ،ثبُزب٢ُ اُلٝاٍ اُْؼبػ٤خ رٌٕٞ ٓ٘لِٖخ ػٖ كٝاٍ أُٞعخ أَُز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ ٝ 

 ٝ أٗلهٍٕٞ ٓغٔٞػخ ٖٓ اُزؼل٣لاد ػ٠ِ ٛو٣وخ أُٞعخ [68]ُؾَ ٛنا أٌَُْ أكفَ ٤ًُٞ٘ؾ 

 ٓغ Ul(r) ثزور٤جبد فط٤خ M.T فبهط ًوح ϕ(r)أَُز٣ٞخ رورٌي أٍبٍب ػ٠ِ رٔض٤َ اُلاُخ اُْؼبػ٤خ 

 ٤ٍٔذ ثطو٣وخ الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ Ul(r)آزلاًٜب ْٓزوبد ثبَُ٘جخ ُِطبهخ 

 .    ؽ٤ش رَبْٛ الاٌُزوٝٗبد اُوِج٤خ ك٢ إٌُٔٞ اُلؼَبٍ أص٘بء اُؾَبةFP- LAPWاٌُبَٓ

2.III طشَقح الأٍىاج اىَسرىَح اىَرضاَذج خطُا و اىنَىُ اىناٍو FP- LAPW: 

ه أٗلهٍٕٞ ٛو٣وخ  َٞ ٛLAPW [69] اػزٔبكا ػ٠ِ ٛو٣وخ APW َؽ٤ش رٌٕٞ اُلاُخ الأٍب٤ٍخ كاف 

ػ٠ِ ٌَّ FP- LAPW ك٢ ٛو٣وخ الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ M.Tًوح 

 ثبَُ٘جخ ُِطبهخ، ٝ Ul(r) Ylm(r) ٝ رٔزبى ثبّزوبم Ul(r)Ylm(r)رور٤جبد فط٤خ ُِلاُخ اُْؼبػ٤خ 
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 ُِْوٛ Ul(r)Ylm(r) ٝ رقٚغ اُلاُخ APWٓضَ كاُخ أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح  Ulرؼوَف اُلاُخ 

 :اُزب٢ُ

 −
d2

d2r
+

l l+1 

r2
+ V r − Εl rU l r, E = rUl r  

 أ١ M.Tك٢ اُؾبُخ اُلاَٗج٤خ ٓٚٔٞٗخ الاٍزٔواه٣خ ػ٠ِ ٍطؼ اٌُوح U l r  ٝ Ul رٌٕٞ اُلٝاٍ 

ٝ ػ٤ِٚ كاُخ  (M.Tفبهط ًوح )اٍزٔواه٣خ ٛنٙ اُلٝاٍ ٓغ أُٞعخ أَُز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ 

الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح رٖجؼ كاُخ أٍب٤ٍخ ُطو٣وخ  (LAPWs)أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب

 .FP- LAPWفط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ 

 

𝜙 =

 
 
 

 
 

1

Ω1 2 
 𝐶𝐺𝑒𝑖 𝐺+𝐾 𝑟                                         𝑟 > 𝑟𝛼
𝐺

 [𝐴𝑙𝑚 𝑈𝑙 𝑟 + Blm
G+KU l  (r) 

𝑙𝑚

𝑌𝑙𝑚 (𝑟)           𝑟 < 𝑟𝛼

  

 

 .Almُٜب ٗلٌ ٛج٤ؼخ أُؼبٓلاد  Ul أُٞاكوخ ُِلاُخ Blmؽ٤ش أُؼبٓلاد 

 رٌٕٞ أُٞعخ أَُز٣ٞخ اُٞؽ٤لح ك٢ أُ٘طوخ الاهؾب٤ٓخ ٓضَ اُطو٣وخ LAPWSثبَُ٘جخ ُِلٝاٍ 

APW. 

 ه٤ِلا ػٖ ػٖبثخ اُطبهخ El، ثبفزلاف APWS أكَٚ ٖٓ اُلٝاٍ LAPWS اُلٝاٍ M.Tكافَ ًوح 

E اُزور٤جبد اُقط٤خ ر٘زظ أؽَٖ كاُخ ّؼبػ٤خ APWS اُلاُخ ٝ Ul  ٣ٌٖٔ إٔ رْ٘و ػ٠ِ اُلاُخ أُْزوخ

 : ػ٠ِ اُ٘ؾElٞٝ اُطبهخ 

Ul(E,r) = Ul(El,r) + (E – El) U

l(E,r) + 0((E – El)

2
)          (7.III) 

(5.III) 

 

(6.III) 
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(E – El)0 ؽ٤ش
2 

 . ٣ٔضَ اُقطأ اُوثبػ٢ اُطبه١ٞ

 اٍزٔواه٣خ كاُخ أُٞعخ FP-LAWرٖٚٔ ٛو٣وخ الآٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ

 M.T.ػ٠ِ ٍطؼ ًوح 

 ٝ LAPW ٢ٛ كٓظ ث٤ٖ ٛو٣وخ FP-LAPWٛو٣وخ الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ 

 ٝ ًضبكخ اُْؾ٘بد الاٌُزو٤ٗٝخ ثلٕٝ أ١ روو٣جبد ك٢ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ ٝ كافَ اٌُوح FP إٌُٔٞ اٌُبَٓ

M.T. 

.3.III دوس اىطاقاخ اىخطُح :El 

، ٌُٖ رجو٠ M.T ٓزؼبٓلح ٓغ اُؾبلاد اُوِج٤خ ثلهخ ٓز٘ب٤ٛخ ػ٠ِ ٍطؼ ًوح Ul ٝ Ulرٌٕٞ اُلٝاٍ 

 ٝ ٖٓ عٜخ أفوٟ ٗأفن Ɩٛنٙ اُْوٝٛ ؿ٤و ًبك٤خ ػ٘لٓب رٌٕٞ اُؾبلاد اُوِج٤خ ٓٞاكوخ ُ٘لٌ اُو٤ٔخ 

ثؼ٤ٖ الاػزجبه ٌَْٓ اُقِٜ ث٤ٖ اُؾبلاد ٖٗق اُوِج٤خ ٓغ ؽبُخ اُزٌبكإ كٜٞ ؿ٤و ٓؼبُظ ك٢ اُطو٣وخ  

APW ئمٕ ٣ِيّ افز٤به كه٤ن ُِطبهخ ، El  ُِلٝاٍ ؿ٤و ٓؼبٓلح لأ١ ؽبُخ ٖٓ اُؾبلاد اُوِج٤خ ك٢

، ٝ ٣ٌٕٞ أكَٚ ؽَ El ؽ٤ش ٖٓ ؿ٤و أٌُٖٔ ئعواء ؽَبثبد كٕٝ رـ٤٤و FP-LAPWٛو٣وخ 

، ُلإّبهح ٛنٙ M.Tثبٍزقلاّ اُْ٘و ػ٠ِ ٓلاهاد أُٞٙغ ثبفز٤به أًجو ٖٗق هطو ٌٖٓٔ ٌُوح 

 .اُقب٤ٕخ ؿ٤و ٝاهكح اُزطج٤ن ك٢ ًَ اُجوآظ

.  ٣غت رٌٕٞ َٓزوِخ ػٖ ثؼٜٚب اُجؼ٣El٘نًو أٗٚ ٣غت ٓلاؽظخ إٔ ٓقزِق اُطبهبد اُقط٤خ 

 ٣ٌٖٔ إٔ رقزبه ػٖبثخ اُطبهخ أُٞاكوخ ُ٘لٌ Elلاعواء ؽَبة كه٤ن علا ُِج٤٘خ الاٌُزو٤ٗٝخ، 

 .Ɩاُؼٖبثخ 
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.4.III تُْح اىذواه اىشعاعُح : 

 FP-LAPWرٌٕٞ اُلٝاٍ الأٍب٤ٍخ ُطو٣وخ الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ 

ػجبهح ػٖ ٓٞعخ َٓز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ الاهؾب٤ٓخ ٝ اُز٢ رْ٘و ػ٠ِ ٌَّ كاُخ ّؼبػ٤خ كافَ ًوح 

M.T ثْوٛ إٔ اُلٝاٍ الأٍب٤ٍخ ُٜب اّزوبم ٣ٌٕٞ َٓزٔوا ػ٠ِ ٍطؼ ًوح M.T ٍكج٤٘خ اُلٝا 

 :ـج رٖجؼ رؾلك FP-LAPWالأٍب٤ٍخ ُِطو٣وخ 

 .U(r) ُٜب ْٓزوخ ثبَُ٘جخ ُِطبهخ Ul(r)كٝاٍ ّؼبػ٤خ - 

 .رؾون اُْوٝٛ اُؾل٣خ alm ٝ blmأُؼبٓلاد - 

أُٔضَ ٌُِواد ك٢ ؽلٝك ٓؼبٓلاد  Lmaxاُْوٝٛ اُؾلٝك٣خ رَٔؼ ثزؾل٣ل اُؼيّ اُيا١ٝ ُِوطغ

، ٖٓ Tɑ ٖٓ أعَ ٖٗق هطو اٌُوح M.T ٣ٔضَ أًجو ٍٛٞ ٓٞعخ ك٢ ًوح Gmaxالأٓٞاط أَُز٣ٞخ، 

، رو٤٘ب اُزوبهة ٕٓٚٔٞ ك٢  rɑGmax = Lmaxـج CutOffأُ٘بٍت إٔ ٗقزبه ؽلٝك اُوطغ أُـِن 

 ٣زـ٤و ث٤ٖ rɑGmax ئما ًبٕ FP-LAPWٛو٣وخ الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ 

7 ٝ 9. 

.5.III اىذواه اىشعاعُح اىلاّسثُح: 

 ك٢ اُؾبُخ اُلاَٗج٤خ ؽِٞلا ُٔؼبكُخ ّوٝكٗغو ٌُِٕٔٞ اٌُو١ٝ ٝ اُطبهخ Ul(r)رٌٕٞ اُلٝاٍ اُْؼبػ٤خ 

 .Elاُقط٤خ 

 

   rUl(0) = 0، اُْوٝٛ اُؾلٝك٣خ L = 0 ك٢ M.T ٛٞ عيء إٌُٔٞ اٌُو١ٝ ٌُوح V(r)ؽ٤ش 

 : Elٞٛؽب٤ُب ٓطجوخ، الاّزوبم ثبَُ٘جخ ُِطبهخ 

 
−d2

d2r
+

l l + 1 

r2
+ V r − Εl rUl r = 0                                  (8. III) 
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 :M.Tرٖجؼ اُؾٍِٞ اُْؼبػ٤خ ٓو٘٘خ ك٢ ًوح 

 𝑟2Ul 
2 r d                            (10. III)

𝛼

0

 

 : ثبٌَُْ(III.9) ٛٞ ؽَ ٓزغبٌٗ ُِٔؼبكُخ  Ulأ٣ٖ 

hlUl – EUl = Ul                  (11.III) 

 . ٝ ْٓزوبرٜب رٌٞٗبٕ ٓزؼبٓلربUlٕ ٣زٚؼ إٔ اُلاُخ (III.10)ثبٍزقلاّ ّوٝٛ اُزو٤ٖ٘ 

  .Ulٝ رٌٕٞ اُلاُخ 

 

 : ثبُٔؼبكُخ اُزب٤ُخ٣FP-LAPWٌٖٔ رؼ٣ٞ٘ ّوٝٛ اُزو٤ٖ٘ ك٢ ٛو٣وخ 

 

 :ؽ٤ش إٔ

 

 :ػ٠ِ اUlٌَُْٖٓ ّوٝٛ اُزو٤ٖ٘ ٣ٌٖٔ ْٗو اُلاُخ ٣Ul ٝ Ulٌٕٞ ؽَ أُؼبكُخ ػلك٣ب ٌٓٔ٘ب، اُلٝاٍ 

 

، اُقطأ ػ٠ِ اُطبهخ ٤ْ٣Elو ُورجخ ػوٗ اُطبهخ ║U(r) ║ أ١ Ul(r)ؽَت ٛنا الافز٤به، رو٤ٖ٘ 

 :ػ٘لٓب ٣زؾون]70[اُقط٤خ ٣ٌٕٞ ٓوجٞلا ؽَت أٗلهٍٕٞ 

(12.III) 

 

(13.III) 

 

(14.III) 

 

(15.III) 
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 :ػ٘لٓب ٣ٌٕٞ ٛنا الافز٤به ؿ٤و ٌٖٓٔ، ِٗغأ ئ٠ُ

 .رو٤َْ أُغبٍ اُطبه٢ ئ٠ُ ٗٞاكن ٛبهخ ٝ ٣ؼبُظ ًَ ٗبكنح ٛبه٤خ ٓلُٖٞخ، ٓغ أفن ٛبهخ ًَ ؽبُخ- 

 .َٗزؼَٔ اُْ٘و ػ٠ِ ٓٞاٙغ أُلاهاد- 

.6.IIIاىذواه اىشعاعُح اىْسثُح : 

ك٢ ؽبُخ اهزواة ٍوػخ الاٌُزوٕٝ ٖٓ ٍوػخ اُٚٞء رٖؾؼ اُلاُخ اُْؼبػ٤خ اُلاَٗج٤خ ئ٠ُ كاُخ 

 ٝ رَٜٔ ك٢ أُ٘طوخ M.Tّؼبػ٤خ َٗج٤خ، ٝ رلفَ اُزأص٤واد اَُ٘ج٤خ ك٢ اُؾَجبٕ كافَ ًوح 

 ك٢ ٓؼبكُخ (10.III) ٝ (III.9)الاهؾب٤ٓخ، ٝ رؼزٔل اُزـ٤٤واد اَُ٘ج٤خ أٍبٍب ثزؼ٣ٞ٘ أُؼبكُز٤ٖ 

 ُؾَ ٓؼبكُخ ك٣واى ٓغ أفن إٌُٔٞ ًو١ٝ ٝ ئٛٔبٍ ك٢ ]72]ثبكه ػلح ػِٔبء. ]71]ك٣واى أٌُبكئخ

 . ٝ ئكهاعٚ ك٤ٔب ثؼل(spin- orbite interaction)ٓلاه - اُجلا٣خ رأص٤و كؼَ ٍج٤ٖ

 :ـجى ٣ؼط٠ ٛب٤ِٓز٤ٗٞبٕ ك٣وا

 HD = Cɑp + (β – 1)mc
2
 + V(r)        (16.III) 

 : اٌَُْ أُٖلٞك٢ اُزبɑ ٝ β٢ُرأفن 

α =  
0 𝜍
𝜍 0

          ;             β =  
1 0
0 −1

            (17.III)              

ψٌَُْاُْؼبع اُنار٢ ُٜب٤ِٓز٤ٗٞبٕ ك٣واى ٝ ٣ٌزت ػ٠ِ ا : 

 
ϕ
χ
  ψ

 . أُوًجخ اُٖـ٤وحχ ر٠َٔ أُوًجخ اٌُج٤وح ُلاُخ أُٞعخ ٝ ϕ: أ٣ٖ

(18.III) 
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 :رٖجؼ ٓؼبكُخ ّوٝكٗغو ػ٠ِ اٌَُْ

c(σp)χ = (ε – V)ϕ                  (19.III) 

c(σp)ϕ = (ε – V + 2mc
2
)χ       (20.III) 

 : ٣٘زظ ُل٣٘ب(20.III) ٝ (III.19)ٖٓ أُؼبكُز٤ٖ 

 

 :ثبٍزؼٔبٍ اُزوو٣ت

 

 : ٝ ٓغ اُؼلاهخ

 

 :٣٘زظ

 

 :ϕٗؾَٖ ٓوح أفوٟ ػ٠ِ ٓؼبكُخ رلب٤ِٙخ رؾون اُلاُخ 

  

 :ك٢ ؽبُخ إٌُٔٞ ٣وجَ ر٘بظوا ًو٣ٝب

 

 : M.T٢ٛػ٘لٓب ٣ٌٕٞ اُؾل الأف٤و كاُخ مار٤خ ُؼيّ اَُج٤ٖ، ؽٍِٞ ٓؼبكُخ ك٣واى كافَ ًوح 

   

 : رؾون أُؼبكُخ اُْؼبػ٤خ اُزب٤ُخ fk ٝ gkٝ رٌٕٞ اُلٝاٍ 

(21.III) 

 

(22.III) 

 

(23.III) 

 

(24.III) 

 

(25.III) 

 

(26.III) 

 

(27.III) 
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7.IIIذحذَذ اىنَىّاخ : 

ٝ ؽل إٌُٔٞ Vxc اهرجبٛ -  ػ٠ِ ؽل رجبكK.Sٍّبّ - ٣ْزَٔ إٌُٔٞ أَُزؼَٔ ك٢ ٓؼبكُخ ًٖٞٛ 

 ٝ ًٕٔٞ اُ٘ٞاح VH(r) ؽ٤ش إٔ إٌُٔٞ اٌُُٞٞٓج٢ ٛٞ ٓغٔٞع ًٕٔٞ ٛبهرو١ Vc(r)اٌُُٞٞٓج٢

Vn(r)ٖ(ئٌُزوٝٗبد ٝ أ٣ٞٗخ) اُن١ ٣ؾَت ٖٓ ٓؼبكُخ ثٞإٍٞ ٖٓ ًضبكخ اُْؾ. 

∇2Vc(r) = 4πρ(r)          (30.III) 

لا ٣ٌٕٞ رٌبَٓ ٛنٙ أُؼبكُخ ٌٓٔ٘ب ئلا ك٢ كٚبء اُْجٌخ أُؼٌٍٞخ، ٛو٣وخ اُؾَ ر٠َٔ ّجٚ اُْؾ٘خ 

 : ٝ رؼزٔل ػ٠ِ ٓلاؽظز٤ٖ]73[

 .M.Tرٌٕٞ ًضبكخ اُْؾ٘خ َٓزٔوح ٝ رزـ٤و ثجٜء ك٢ أُ٘طوخ الإهؾب٤ٓخ ٝ ٍو٣ؼخ علا كافَ ًوح - 

إٌُٔٞ اٌُُٞٞٓج٢ ك٢ أُ٘طوخ الإهؾب٤ٓخ ٓورجٜ ٓوح ثبُْؾ٘خ الإهؾب٤ٓخ ٝ ٓزؼلكح اُْؾٖ كافَ ًوح - 

M.T. 

 :ًضبكخ اُْؾٖ ك٢ أُ٘طوخ الإهؾب٤ٓخ رْ٘و ًََِِخ كٞه٤٣ٚ

 

e رؾَت كٝاٍ أُٞعخ  
iG.r

 Jeاٗطلاهب ٖٓ ٓؼبكُخ ثبٍَ 

 

(28.III) 

 

(29.III) 

 

(31.III) 

 

(32.III) 
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 :ؽ٤ش

 rالإؽلاص٤بد اٌُو٣ٝخ 

 ɑr  ٖٗق هطو ًوحɑ 

 :إٌُٔٞ اٌُُٞٞٓج٢ ٣ٖجؼ ػ٠ِ اٌَُْ

 

 : ٗؾَٖ ػ٠ِ أُؼبكُخ اُزب٤ُخ(III.34)ثٌٔبِٓخ 

 

 . ٣ٔضَ ًٕٔٞ أُ٘طوخ الاهؾب٤ٓخVpwؽ٤ش 

 ػ٘لٓب

 

 . ثبٍزقلاّ ٓؼبكُخ ؿوM.Tٖ٣ٗوّٞ ثؾَبة إٌُٔٞ كافَ ًوح 

 

 . ٣ٔضَ اُغيء اُْؼبػ٢ ٌُضبكخ اُْؾ٘خρ(r): ؽ٤ش

 

 

(33.III) 

 

(34.III) 

 

(35.III) 

 

(36.III) 

 

(37.III) 
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.8.III تشّاٍح Wien2K: 

 

 

 ُنا اُطِجخ، ٌَُ ٓقبثو ٤َُذ ٓزٞكوح ٣زطِت اُضٖٔ أٝ  ثبٛع ٌِٝٓلب ٣ٌٕٞ اُؼَٔ اُزغو٣ج٢ ٓب ػبكح

ُِٞهذ كٜ٘بى اُؼل٣ل  ٝ هثؾباٍزقلاّ رو٤٘بد أُؾبًبح ُز٤ََٜ ٝرغبٝى ٛنٙ الإٌّب٤ُبد ثأهَ رٌِلخ ٣زْ 

 .CASTEP ،SIESTA، ABINIT، VASPٝ  WIEN2Kٖٓ اُجوآظ أُقٖٖخ ُنُي ٓضَ 

ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ  فلاٍ ػِٔ٘ب ٛنا، اٍزقلٓ٘ب ك٢ ؽَبثبر٘ب ٛو٣وخ أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب

FP-LAPW ك٢ ئٛبه ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ DFT أُلٓغخ ك٢ ثوٗبٓظ Wien2K 2018 َٗقخ ٝ 

، رْ رط٣ٞوٙ ك٢ ٓؼٜل ٤ٔ٤ًبء أُٞاك Lunixٛٞ ثوٗبٓظ ؿ٤و ٓغب٢ٗ، ٣ضجذَ ٓغ ٗظبّ اُزْـ٤َ 

 ٝ ٣ؼزجو ٛنا  ,Trickey, P. Blahaٝ B.k. Schwarz ثبُغبٓؼخ اُزو٤٘خ ك٢ ك٤٤٘ب ٖٓ ٛوف 

اُجوٗبٓظ ٝاؽلا ٖٓ أؽَٖ اُجوآظ ُٔؼوكخ اُقٖبئٔ اُل٤ي٣بئ٤خ ٝ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ُِجِٞهاد ٝ ٣َْٔ ػ٠ِ 

، ؽ٤ش لإعواء اُؼ٤ِٔبد (III.02)ٓغٔٞػخ ٖٓ اُجوآظ اُلوػ٤خ أُ٘لِٖخ ًٔب ٣ٞٙؼ اٌَُْ 

 :اُؾَبث٤خ ٗزجغ اُقطٞاد اُزب٤ُخ

٣غت ئْٗبء ِٓق أٍب٢ٍ ٝ اُن١ ٣ؾ١ٞ ع٤ٔغ :  (Structure generatore)رؾ٤ٚو ِٓق اُج٤٘خ- 1

، اُيٓوح (اُزغو٣ج٢ ئٕ ٝعل )صبثذ اُْجٌخ اُجِٞه٣خ: أُؼِٞٓبد أُزؼِوخ ثبُج٤٘خ، ٜٓ٘ب

 .(RMT) ٌَُ مهح M.T، ٓٞاهغ اُنهاد ٝ ٖٗق هطو  (space groupe)اُلٚبئ٤خ

 ؽ٤ش ٣وّٞ ٛنا اُجوٗبٓظ ثٞٙغ ع٤ٔغ أُؼط٤بد ُؾَ ٓؼبكُخ (Initialisation):ثوٗبٓظ الإػلاك - 2

 :ّبّ ثبلاٍز٘بك ػ٠ِ ػلح ثوآظ كوػ٤خ َٓزوِخ ٜٓ٘ب- ًٖٞٛ
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:NN ٣ؾلك ٛنا اُجوٗبٓظ أَُبكخ ث٤ٖ ًَ مهح ٝ عٞاهٛب الأهوة ًٔب ٣َبػل ك٢ رؾل٣ل أهطبه 

 .اُنهاد

LSTAR : ٣ُٞل ٛنا اُجوٗبٓظ اٌُضبكخ اُنه٣خ ٝ ٣ؾَت اُلوم ك٢ ٛبهخ أُلاهاد ٝ ثبُزب٢ُ ٣ؾَت ث٤٘خ

 .ػٖبثبد اُطبهخ

SYMMETRY : ٣ُٞل ٛنا اُجوٗبٓظ ػ٤ِٔبد اُز٘بظو ك٢ اُغِٔخ، ٣ؾَت أُغٔٞػخ اُ٘وط٤خ ُِٔٞاهغ

 .اُقبٕخ ثبُنهاد، ٣ُٞل أُؼبَٓ الأٍب٢ٍ ُٜو٤ٗٞٓخ اُْجٌخ ٝ ؽَبة ٖٓلٞكخ اُلٝهإ أُٞٙؼ٢

KGEN : ٣ُٞل أٌُؼجبدKٖك٢ ٓ٘طوخ ثو٣ِٞ٣ . 

DSTART : ٣ُٞل اٌُضبكخ الأ٤ُٝخ ُجلا٣خ اُؾَبة اُنار٢SCF أُ٘زغخ ٖٓ اٌُضبكخ اُنه٣خ ٝ أُُٞلح 

 ٖٓ.LSTART 

 : ٓؾلكح ك٢ اُ٘وبٛ اُزب٤ُخSCFٝ رٌٕٞ كٝهاد اُؾَبة اُنار٢ 

:LAPW0٣ُٞل إٌُٔٞ اٗطلاهب ٖٓ اٌُضبكخ . 

LAPW1 :ؽَبة ػٖبثبد اُزٌبكإ، اُو٤ْ اُنار٤خ ٝ الأّؼخ اُنار٤خ. 

LAPW2 :ؽَبة ًضبكخ اُزٌبكإ ٖٓ الأّؼخ اُنار٤خ. 

LCORE :ؽَبة اُؾبلاد اُوِج٤خ ٝ اٌُضبكخ. 

MIXER :٣قِٜ اٌُضبكخ اُلافِخ ٝ اُقبهعخ. 
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 Wien2Kث٤٘خ ثوٗبٓظ : (III.2)اٌَُْ 
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 :الفصل الرابع

 اىَْاقشحاىْرائح و 
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 :ٍقذٍح

َٕ أُوًت 1903      ٓ٘ن اًزْبف أُٜ٘لً ٍِٛٞو ٍ٘خ    ٛٞ ك٤وٝٓـ٘ب٢َ٤ٛ، رْٜلCu2MnAl ثأ

ٓوًجبد ٍِٛٞو ا٤ُّٞ اٛزٔبٓب ٓزيا٣لا ٖٓ ٛوف اُجبؽض٤ٖ ٌُٜٞٗب رٔزبى ثقب٤ٕخ اَُج٤ٖ الإٌُزو٢ٗٝ 

ك٢ٜ ُؼجذ كٝها ٜٓٔب علا ك٢ اُزطج٤وبد  (HM)، فبٕخ ٓوًجبد ٍِٛٞو ٖٗق ٓؼل٤ٗخ[74]

ػ٘لٓب ًبٗٞا ثٖلك ؽَبة اُج٤٘خ 1983ؿوٝد ٝ َٓبػلٝٙ ك٢ ٍ٘خ  ك١ ،[75 ]اُزٌُ٘ٞٞع٤خ

َٕ أُوًت  . [76] ُٚ فب٤ٕخ ٖٗق ٓؼل٢ٗ NiMnSbالإٌُزو٤ٗٝخ ُجؼ٘ اَُجبئي، اًزْلٞا ثأ

 ماد ث٤٘خ (QHAs) ٖٓ هجَ اُجبؽض٤ٖ لاٍزٌْبف ٍجبئي ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ ٓغٜٞكاد ًج٤وح رجلٍ ؽب٤ُب

F-43m(No. 216) [77 -78 ]ٝ ٓغٔٞػخ اُلٚبء  LiMgPdSn- typeثِٞه٣خ ٌٓؼجخ ٖٓ اُ٘ٞع 

 ٢ٛ ػ٘بٕو ٖٓ أُؼبكٕ X ،X’ ٝ Y، ؽ٤ش XX’YZ ٤ٕـخ ٤ٔ٤ًبئ٤خ ػبٓخ ٖٓ اٌَُْ ُٜب ٝ

ب  َٓ  أًجو X ًٔب ٣ٌٕٞ رٌبكإ sp كٜٞ ٖٓ ػ٘بٕو أُغٔٞػخ Zالاٗزوب٤ُخ أٝ اُؼ٘بٕو اُزواث٤خ اُ٘بكهح أ

 QHAsٛلك٘ب ك٢ ٛنا اُجؾش ٛٞ اٍزٌْبف ٓوًجبد . Y اُن١ ثلٝهٙ أًجو ٖٓ رٌبكإ ’Xٖٓ رٌبكإ 

ٝ هل رْ ر٘ظ٤ْ ٛنا . عل٣لح ُٜب فٖبئٔ هبثِخ ُِزطج٤ن ك٢ ٓغبٍ اَُج٤ٖ الاٌُزو٢ٗٝ أٝ اٌُٜوٝؽواه١

 .ٛو٣وخ اُؾَبة ٓزجٞػخ ثبُ٘زبئظ ٝ أُ٘بهْخ ٝ فزبٓب ثبُؾِٕٞخ اُْبِٓخ: اُلَٖ ًٔب٢ِ٣

.1.IVطشَقح اىحساب  :

هٔ٘ب ثلهاٍخ اُقٖبئٔ اُج٣ٞ٤٘خ، الاٌُزو٤ٗٝخ، أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ اٌُٜوٝؽواه٣خ ُؼْوح ٓوًجبد        

 AgCoFeZ(Z=Al, Ga, Si, Ge , Sn) ،NiFeCrZ(Z=Al, Si, Ge , In)اُوثبػ٤خ ٍِٛٞو 

ٝ NdCoMnGa  أُٞعخ أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓاٍزقلٓ٘بؽ٤ش  FP-LAPW 

   ٝ ثبَُ٘جخ DFTٌُٕٞٔ كا٤ُخ اٌُضبكخك٢ ئٛبه ٗظو٣خ Wien2k[80]أُلٓغخ ك٢ ثوٗبٓظ  [79]

، mBJ، [81](GGA-PBE) اُزلهط أُؼْٔ ثبُزوو٣جبد اُزب٤ُخ رْ ٓؼبُغزٜب  Excاهرجبٛ- رجبكٍ

SCAN  ثاكفبٍ ؽل ٤ٛجبهك  ثبٍزقلاّ اُزٖؾ٤ؼ هٔ٘ب أ٣ٚبًٔبU[82] افز٤به ه٤ْ  رْ ؽ٤ش U 

. Nd ،Ni ،Mn ،Cr:    ُِنهادCo  ،Fe  ٝ.00eV7: ُِنهاد82eV3. ، 883. َٓب٣ٝخ
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 :٣ٌٕٞ اُزٞى٣غ الإٌُزو٢ٗٝ ُِؼ٘بٕو ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ أُلهٍٝخ، ًبُزب٢ُ

Nd : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

6
 4d

10
 5s

2
 5p

6
 4f

4
 6s

2 

Sn : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

6
 4d

10
 5s

2
 5p

2 

In : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

6
 4d

10
 5s

2 
5p

1 

Ag : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

6
 4d

10
 5s

1 

Ge : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

2 

Ga : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

10
 4p

1 

Ni : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

8 

Co : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

7 

Fe : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

6 

Mn : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

2
 3d

5 

Cr : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

6
 4s

1
 3d

5 

Si : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

2 

Al : 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2
 3p

1 

 

  ٝ افز٤بهٗب ه٤ٔخ اُؼيّ اُياM.T١ٝ ًٔب أفنٗب اُزوو٣ت اَُ٘ج٢ ُلاُخ أُٞعخ كافَ ًوح 

Lmax = 10  ٝافز٤بهRmt ثطو٣وخ رٖٚٔ ّوٛ ػلّ رلافَ ًواد M.Tًٔب٢ِ٣ ُِق٤ِخ : 

 . ُِٔوًجبد أُلهٍٝخRmt(u.a) M.Tأٖٗبف أهطبه ًوح : ((IV.1اُغلٍٝ 

 

 Rmt(u.a) M.Tأٖٗبف أهطبه ًوح 

 

 أُوًجبد

  

2.32, 2.32, 2.32, 2.14  

2.32, 2.32, 2.32, 2.26 

2.32, 2.32, 2.32, 1.96 

2.32, 2.32, 2.32, 2.26 

2.32, 2.32, 2.32, 2.32 

AgCoFeAl 

AgCoFeGa 

AgCoFeSi 

AgCoFeGe 

AgCoFeSn 

2.28, 2.28, 2.17, 2.06  

2.28, 2.28, 2.17, 1.87 

2.28, 2.28, 2.17, 2.20 

2.28, 2.28, 2.17, 2.32 

NiFeCrAl 

NiFeCrSi 

NiFeCrGe 

 NiFeCrIn 

2.38, 2.26, 2.26, 1.26 NdCoMnGa 
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  ثٌَْ اٗزوبئ٢ ٝ مُي  Kpointٝ  (cut-offػبَٓ اُوطغ  ) Rmt*Kmaxٝ رْ افز٤به اُ٘وبٛ اُقبٕخ 

 .  اُز٢ رضجذ ػ٘لٛب اُطبهخ(Self consistent)ثبٍزؼٔبٍ اُؾَبة اُنار٢

 اُو٤ٔخ الأػظ٤ٔخ ُِْؼبع أُٞع٢ ك٢ أٍبً Kmax ٛٞ ٖٗق هطو مه١ ُِق٤ِخ أُلهٍٝخ، Rmtؽ٤ش 

 .أُٞعخ أَُز٣ٞخ أَُزؼِٔخ ٖٙٔ ٓغٔٞػخ الأٗظٔخ الاٌُزو٤ٗٝخ ك٢ اُلٚبء كافَ اُؾلٝك اُنه٣خ

Kpoint 3500 ك٢ ًَ اُزوو٣جبد اَُبثوخ ًبٗذ. 

Rmt*Kmax = 9ُغ٤ٔغ أُوًجبد أُلهٍٝخ لأٜٗب أكَٚ ه٤ٔخ رضجذ ػ٘لٛب اُطبهخ . 

 ٝهذ  ٓغ افز٤بهBoltzTraP[83]و تم حساب الخصائص الكهروحرارية باستخدام برنامج 

τ = 5 × 10الاٍزوفبء 
-15

 s 

:             ٗٞع ٌَّ اُج٠٘ ا٤ٌِ٤ُٜخ اُضلاصخ ؿ٤و أُزٌبكئخ ُِٔوًجبد: ((IV.2اُغلٍٝ 

AgCoFeZ(Z= Al, Ga, Ge, Si, Sn ) ٓٞاهغ ٣ٌٝٞف ؽَت. 

4a(0,0,0)    4b(1/2,1/2,1/2)    4c(1/4,1/4,1/4)    4d(3/4,3/4,3/4)   

Type I      XYX’Z 

Type II     XX’YZ 

Type III    X’YXZ 

      Ag                     Co                     Fe                          Z  

      Ag                     Fe                     Co                          Z 

      Fe                     Ag                     Co                          Z 

 

:              ٗٞع ٌَّ اُج٠٘ ا٤ٌِ٤ُٜخ اُضلاصخ ؿ٤و أُزٌبكئخ ُِٔوًجبد: ((IV.3اُغلٍٝ 

NiFeCrZ(Z= Al, Ge, Si, In )ؽَت ٓٞاهغ ٣ٌٝٞف . 

4a(0,0,0)    4b(1/2,1/2,1/2)    4c(1/4,1/4,1/4)    4d(3/4,3/4,3/4) 

Type I      XYX’Z 

Type II     XX’YZ 

Type III    X’YXZ 

      Ni                     Fe                     Cr                         Z  

      Ni                     Cr                     Fe                         Z 

      Fe                     Ni                     Cr                         Z 
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 :ٓٞاهغ ٣ٌٝٞف اُزب٤ُخ اٍزقلٓ٘ب NdCoMnGaك٤ٔب ٣قٔ أُوًت 

4a(0,0,0)    4b(1/2,1/2,1/2)    4c(1/4,1/4,1/4)    4d(3/4,3/4,3/4)   

Type I       ZXYX’ 

Type II      ZXX’Y 

Type III    ZX’XY 

      Z                     Mn                    Nd                          Co 

      Z                     Co                     Nd                          Mn 

      Z                     Nd                     Co                          Mn 

 

ٛبهخ اُؾبُخ  ًبٗذ XX’YZ ػ٘لٓب اٍزقلٓ٘ب ٓٞاهغ ٣ٌٝٞف NdCoMnGaثبَُ٘جخ ُِٔوًت 

 ؽ٤ش ؽلس Eg↓= 0 eVٝعلٗب أٗٚ مٝ ٛج٤ؼخ ٓؼل٤ٗخ ٝ  E =-28252.576861Rydالأٍب٤ٍخ 

 ’ZXYX رلافَ ث٤ٖ ػٖبثبد اَُج٤ٖ أػ٠ِ ٓغ ػٖبثبد اَُج٤ٖ أٍلَ ٝ أهَ اٍزوواها ٖٓ اُؾبُخ 

  ٌُ٘ٚ ٣ٌٕٞ ك٤ٜب ٖٗق ٓؼلٕ E =-28252.672787Rydٛبهخ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ ًبٗذ ك٤ٜب اُز٢ 

 ٢ٛ ماد ٛج٤ؼخ ٓؼل٤ٗخ ٝ ثبَُ٘جخ َُِج٤ٖ أٍلupَ  اُطبهخ ثبَُ٘جخ َُِج٤ٖ أػ٠ِ ؽ٤ش ػٖبثبد

down ٢ٛ ماد ٛج٤ؼخ ٖٗق ٗبهِخ  Eg↓= 0.522 eV ٓٔب ٣لٍ ػ٠ِ رأص٤و اُج٤٘خ ا٤ٌِ٤ُٜخ ػ٠ِ 

رزؼِن فٞآ اَُجبئي ثزور٤ت اُنهاد ؽ٤ش ٣ٌٖٔ إٔ ٣ـ٤وِ اٌُض٤و ٖٓ فٞآ أُبكح ٝ ثٖلخ ػبٓخ، 

 .  اُقٞآ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ َُِجبئي ٓضَ ٓـ٘طخ اُزْجغ ٝ كهعخ ؽواهح ٤ًو١

 

. اُج٤٘خ اُجِٞه٣خ ُٔوًجبد ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ :(IV .1) اٌَُْ
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.2.IVاىخصائص اىثُْىَح  :

 اُْجٌخ اُز٢ parameters      ٣زطِت اُجؾش ك٢ ػِْ أُٞاك ٝ ك٤ي٣بء أُبكح أٌُضلخ ٓؼوكخ ٓؼِٔبد 

٣ٌٖٔ اُؾٍٖٞ ػ٤ِٜب ػبكح ػٖ ٛو٣ن ٓطبثوخ اُطبهخ الإعٔب٤ُخ ٓوبثَ اُؾغْ ُِٔٞاك، ثبٍزقلاّ ٓؼبكُخ 

ؽ٤ش . [84] ُِؾبُخ ًٔب ٝهك ػ٠ِ ٍج٤َ أُضبٍ ك٢ أُوعغBirch- Murnaghanث٤وُ ٓٞهٗبؿبٕ 

 ثللاُخ ؽغْ اُق٤ِخ ك٢ اُؾبُخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ E(V)هٔ٘ب ك٢ ٛنا اُغيء ثؾَبة ٛبهخ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ 

  (IV.2) ك٢ الأٛٞاه اُضلاصخ ٝ أُٞٙؾخ ك٢ اٌَُْ (PM) ٝ اُؾبُخ اُلآـ٘ب٤َ٤ٛخ (FM)اُؾل٣ل٣خ 

 . ُِٚـٜ ثبَُ٘جخ  ’B ٝ ْٓزوزٚ الأ٠ُٝ B ٓؼبَٓ الاٗٚـب٤ٛخ، aٖٓ أعَ ؽَبة صبثذ اُْجٌخ 

  

 

 ،AgCoFeGe(a) : رـ٤واد اُطبهخ ا٤ٌُِخ ثللاُخ اُؾغْ ُِٔوًجبد: ((IV.2اٌَُْ 

AgCoFeSn(b) ، NiFeCrAl(c)  ٝ   NdCoMnGa(d)ٛو٣وخ اُزوو٣ت ة(GGA-PBE). 
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 ،AgCoFeAl(e) ،  AgCoFeGa(f): رـ٤واد اُطبهخ ا٤ٌُِخ ثللاُخ اُؾغْ ُِٔوًجبد: ((IV.2اٌَُْ 

AgCoFeSi(g) ، NiFeCrGe(h)، NiFeCrSi(i)  ٝ NiFeCrIn(j)ٛو٣وخ اُزوو٣ت  ة(GGA-PBE). 
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، أُْزوخ الأ٠ُٝ B(GPa)، ٓؼبَٓ الاٗٚـب٤ٛخ a(Å)ه٤ْ ًَ ٖٓ صبثذ اُْجٌخ : (IV.5)اُغلٍٝ

 . (FM)أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ُِؾبُخ E(Ry) ٝ ٛبهخ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ ’B ُٔؼبَٓ الاٗٚـب٤ٛخ

matériaux structure a0(Å) B0(GPa) B’ E0(Ry) 

 

NiFeCrAl 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

5.7451 

5.7718 

5.7452 

 

189.3517 

149.7384 

189.2296 

 

4.9717 

5.5619 

4.6490 

-8174.761102 

-8174.742067 

-8174.761072 

 

NiFeCrSi 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

5.6874 

5.6636 

5.6607 

 

194.4479 

185.1751 

209.6309 

 

2.9033 

4.4857 

4.7071 

 

-8269.193501 

-8269.187654 

-8269.190786 

 

 

NiFeCrGe 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

5.7904 

5.8021 

5.7853 

 

191.2750 

138.7255 

192.9000 

 

4.9016 

6.8420 

6.0147 

 

-11887.260348 

-11887.253419 

-11887.261028 

 

 

NiFeCrIn 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

6.0192 

6.1300 

6.0163 

151.9796 

117.9029 

154.2813 

5.7932 

3.6881 

6.2209 

-19455.601379 

-19455.598180 

-19455.601308 

 

AgCoFeGa 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

6.0564 

6.0407 

6.0573 

 

134.7038 

131.8521 

133.7632 

 

5.1107 

5.4852 

4.6092 

 

-19855.383547 

-19855.377353 

-19855.383484 

 

AgCoFeGe 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

6.0835 

6.0758 

6.0798 

 

134.2014 

120.7239 

132.8577 

 

4.9138 

4.7474 

5.5875 

 

-20165.295000 

-20165.286314 

-20165.294629 

 

 

AgCoFeAl 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

6.0317 

6.0123 

6.0317 

 

137.8177 

136.9415 

137.0441 

 

4.4041 

4.5416 

4.3687 

 

-16452.813978 

-16452.806505 

-16452.813859 

 

 

AgCoFeSi 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

5.9616 

5.9390 

5.9647 

 

155.4422 

153.1241 

156.5292 

 

5.0272 

5.0000 

4.6334 

 

-16547.200325 

-16547.193444 

-16547.200040 

 

 

AgCoFeSn 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

 

6.2991 

6.3077 

6.3021 

127.7762 

118.5816 

126.5669 

4.5480 

4.0020 

5.7944 

-28325.374738 

-28325.359206 

-28325.373662 

 

NdCoMnGa 

 

type Ι 

type ΙΙ 

type ΙΙI 

6.3243 

6.6181 

 6.3621 

81.3007 

74.7673 

85.7208 

6.4796 

4.7488 

4.9863 

-28252.604878 

-28252.632618 

-28252.672787 
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 AgCoFeZ( Z = Al, Ga, Si, Ge, Sn)ٝعلٗب صٔب٤ٗخ ٓوًجبد ٖٓ إَٔ ػْوح ٝ ٢ٛ أُوًجبد

ٝNiFeCrZ(Z = Al, Si, In) َٓزووح ك٢ اُج٤٘خ أٌُؼجخ ٖٓ اُ٘ٞع type (I) ٖأُوًج٤ ٌُٖ  

NiFeCrGe  ٝ NdCoMnGa أًضو اٍزوواها ك٢ اُج٤٘خ type (III).  ٖٓ ًٔب ٣ٌٖٔ ٓلاؽظخ

ُؾبُخ اُلآـ٘ب٤َ٤ٛخ آٖ  أًضو اٍزوواها (FM)ُٔـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ اُؾبُخا إٔ ((IV.2اٌَُْ 

(PM) .

ًٔب ٛٞ ٓؼوٝف إٔ ٛ٘بى ػلاهخ ه٣ٞخ ث٤ٖ ٓؼبَٓ الاٗٚـب٤ٛخ ٝ ٕلاثخ أُٞاك ٝ ػ٤ِٚ ًَ أُوًجبد 

 ٛٞ الأًجو ٝ ػ٤ِٚ  NiFeCrGe  ُِٔوًتBٓؼبَٓ الاٗٚـب٤ٛخ . لا رِٔي ٗلٌ اُلهعخ ٖٓ اُٖلاثخ

 ٛٞ NdCoMnGaك٢ ؽ٤ٖ إٔ أُوًت ،  الأفوٟأُوًجبد ٖٓ  أًجو ٕلاثخ ٛنا أُوًت٣ٌٕٞ

 . أُوًجبدك٢ ٛنٙ الأهَ ٕلاثخ 

 : ٝ هٞح اُزواثٜ ث٤ٖ ع٤ٔغ أُوًجبد ثزطج٤ن اُؼلاهخ اُزب٤ُخ Ecoh هٔ٘ب ثؾَبة ٛبهخ اُزٔبٍي

Ecoh= 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙
𝑋𝑋′𝑌𝑍  - 𝐸𝑖𝑠𝑜

𝑋  - 𝐸𝑖𝑠𝑜
𝑋′  - 𝐸𝑖𝑠𝑜

y
 - 𝐸𝑖𝑠𝑜

𝑍                 (1) 

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙ؽ٤ش رٔضَ 
𝑋𝑋′𝑌𝑍 َاُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِٔوًت ٝ رٔض 𝐸𝑖𝑠𝑜

𝑋،𝐸𝑖𝑠𝑜
𝑋′،𝐸𝑖𝑠𝑜

𝑌، 𝐸𝑖𝑠𝑜
𝑍 اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِنهاد

 .أُؼيُٝخ

 ُٔؼوكخ الاٍزوواه ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ ٝ اُزوٓٞك٣٘ب٢ٌ٤ٓ ُِٔوًجبد ثزطج٤ن  Ef ًٔب هٔ٘ب ثؾَبة ٛبهخ اُزٌَْ

 :اُؼلاهخ اُزب٤ُخ

∆Hf
(XX’YZ )

 = Ecoh
(XX’YZ )

 −   Ecoh
 X 

 +  Ecoh
 X’ 

+ Ecoh
 Y 

 +  Ecoh
 Z 

                      (2)  

Hf∆)ؽ٤ش 
(XX’YZ )

𝐸𝑐𝑜ℎ    رٔضَ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُزٌَْ أُوًت ٝ (
𝑋،𝐸𝑐𝑜ℎ

𝑋′،𝐸𝑐𝑜ℎ
𝑌،𝐸𝑐𝑜ℎ

𝑍 َرٔض 

 .ه٤ْ اُؾَبثبد أُؾَٖ ػ٤ِٜب (06)ٓغٔٞع اُطبهبد ا٤ٌُِخ ُِنهاد  ٝ ٣ؼط٢ اُغلٍٝ 
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، AgCoFeGe: ُِٔوًجبد Ef  ٝ ٛبهخ اُزٌَْ Ecoh ه٤ْ ًَ ٖٓ ٛبهخ اُزٔبٍي: ((IV.6اُغلٍٝ 

AgCoFeSn ،NiFeCrAl ٝ NdCoMnGa. 

Compounds Ef(eV) Ecoh(eV) 

AgCoFeGe -0.136 -16.45 

AgCoFeSn -0.083 -15.68 

NiFeCrAl -0.334 -25.34 

NdCoMnGa -0.308 -16.18 

 

َٕ  أُؾَٞثخ اُطبهبد  . أُوًجبد َٓزووح ٖٓ اُ٘بؽ٤خ اُل٣٘ب٤ٌ٤ٓخ اُؾواه٣خه٤ٜٔب ٍبُجخ رلٍ ثأ

.3.IVاىخصائص الاىنرشوُّح  :

 الإٌُزو٢ٗٝ اُزطج٤ن ػ٠ِ اُوبئْ أُ٘ظٞه ٖٓ ُِـب٣خ ك٤ٚ ٓوؿٞة أٓو ُِٔٞاك الإٌُزو٤ٗٝخ اُج٤٘خ كهاٍخ

 .اُؼ٤ِٔخ اُزطج٤وبد ك٢ د الإٌُزوٝٗبٍج٤ٖ أُٞاك ًلبءح ُٕٞق ّبئغ ثٌَْ اُ٘طبم كغٞاد رَُزقلّٝ 

ٝ ٓب ٣وبثِٜب ٖٓ ًضبكخ  (ػٖبثبد اُطبهخ)ُول هٔ٘ب ك٢ ٛنا اُغيء ثؾَبة ث٤٘خ اُ٘طبم الإٌُزو٢ٗٝ 

 ٖٙٔ spin polarisation اُلٝها٢ٗ الاٍزوطبة  مادPDOS ٝ اُغيئ٤خ TDOSا٤ٌُِخ  اُؾبلاد

 .GGA ،GGA+U ،mBJ ،mBJ+Uٝ SCAN مُي ثبٍزقلاّ اُزوو٣جبدرْ ٝ اُْجٌخ صٞاثذ

:عصاتاخ اىطاقح 1.3.IV 

ٓغٔٞع ٓب كهٍ٘ب  ٖٓ ،ُغ٤ٔغ أُوًجبد أُلهٍٝخػٖبثبد اُطبهخ  ك٢ ٛنا اُوَْ اُلوػ٢، ٗولّ ث٤٘خ 

 NdCoMnGa ،AgCoFeGe ،AgCoFeSn  ٝ NiFeCrAlَُِجبئيكوٜ إٔ ٣ٌٕٞ هل ٝعلٗب 

 ػٖبثبد اُطبهخ ثبَُ٘جخ َُِج٤ٖ أػ٠ِ اُز٠ ٢ٛ ماد ((IV.٣3ٞٙؼ اٌَُْ . ٍِٞى ٖٗق ٓؼل٢ٗ

  Eg(gap)ٛج٤ؼخ ٓؼل٤ٗخ ٝ ثبَُ٘جخ َُِج٤ٖ أٍلَ ٢ٛ ماد ٛج٤ؼخ ٖٗق ٗبهِخ ؽ٤ش ٝعٞك كغٞح ٛبهخ 

َٕ أُوًجبد الأهثؼخ% 100 أكد ئ٠ُ اٍزوطبة ٍج٢٘٤ ًبَٓ EFؽٍٞ َٓز١ٞ ك٤و٢ٓ   ٝ ػ٤ِٚ كا
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 NdCoMnGa ،AgCoFeGe ،AgCoFeSn  ٝ NiFeCrAl ٕرٔزبى ثقب٤ٕخ ٖٗق ٓؼل 

(HM)ٕك٢ اُؾبُخ الأٍب٤ٍخ ػ٘ل اُزٞاى . 
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  AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) : اُطبهخ ُِٔوًجبد (ؽيّ)ػٖبثبد:((IV.3اٌَُْ 

،NiFeCrAl(c) ٝ   NdCoMnGa(d)ٛو٣وخ اُزوو٣ت  ة(GGA-PBE). 

َٕ اٌَُْ اُؼبّ ُج٤٘خ ػٖبثخ اُطبهخ روو٣جب AgCoFeGe ٝ AgCoFeSnثبَُ٘جخ ُِٔوًج٤ٖ ، ٗلاؽع أ

ٓزٔبصِخ ثَجت رْبثٚ اُج٤٘خ اُجِٞه٣خ ٝاُطج٤ؼخ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ، ًٔب ٣ٌِٔبٕ كغٞح ٛبهخ ٓٔ٘ٞػخ ؿ٤و ٓجبّوح 

 Eg↓ = 0.200eV ٝ Eg↓ = 0.242eV رَب١ٝ ه٤ٔزٜب (L-X)ث٤ٖ اُ٘وبٛ  ػب٤ُخ اُز٘بظو ك٢ الارغبٙ 

كغٞح ٛبهخ ٓٔ٘ٞػخ ؿ٤و ٓجبّوح  ك٢   NdCoMnGaُٚػ٠ِ اُزور٤ت، ًنُي ثبَُ٘جخ ُِٔوًت 
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  كغٞح ٛبهخ NiFeCrAl ك٢ ؽ٤ٖ ٣ِٔي أُوًت Eg↓= 0.522 eV رَب١ٝ ه٤ٔزٜب (Γ -X)الارغبٙ 

 . Eg↓= 0.434 eVه٤ٔزٜب  رَبΓ١ٝٓٔ٘ٞػخ ٓجبّوح ك٢ الارغبٙ 

   ٝ اُغيئ٤خ (DOS)ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخثبَُ٘جخ ُزٌَْ ػٖبثبد اُطبهخ، ٝ ٖٓ فلاٍ ؽَبة 

(PDOS)   5اٌَُْ ٣زٚؼ  ٖٓ ُِٔوًجبد أُلهٍٝخ.IV)) إٔ رٜغ٤ٖ أُلاهاد  d-d ٣ِؼت كٝها

 ثَجت إٔ  اُؾبلاد أُْـُٞخ spؽ٣ٞ٤ب ك٢ إَٔ كغٞح اُطبهخ  ٓغ َٓبٛٔخ ٛل٤لخ ُؼ٘بٕو أُغٔٞػخ 

 ك٢ ؽ٤ٖ إٔ مهاد ػ٘بٕو أُغٔٞػخ Co  ،Fe ،Ni ٝ Cr رٌٖٔ أٍبٍب ك٢ مهاد أُؼبكٕ الاٗزوب٤ُخ

spٛنا ٣ؼ٢٘ إٔ اُزأص٤و ٝ اُزلبػَ ث٤ٖ اُنهاد هاعغ ثبلأٍبً ئ٠ُ اُزٜغ٤ٖ    ُٜب َٓبٛٔخ ٕـ٤وح ٝ 

 p -dث٤ٖ covalent  ٝ ئ٠ُ اُزٜغ٤ٖ اُزَب٢ٔٛ d-d orbitals hybridizationsث٤ٖ أُلاهاد 

 .ثَ٘جخ أهَ

 

 .٣ٞٙؼ اُزٜغ٤ٖ ث٤ٖ أُلاهاد ٝ إَٔ كغٞح اُطبهخ :((IV.4اٌَُْ 

 ٝ ٓقزِلخ رٔبٓب ثبَُ٘جخ ُِزوو٣جبد GGA ٝ GGA + Uًٔب ٝعلٗب ٗزبئظ ٓزوبهثخ ثبٍزقلاّ اُزوو٣ج٤ٖ 

mBJ ،mBJ + U ٝ SCAN(meta GGA) ٖفبٕخ ُِٔوًج٤ AgCoFeGe ٝ AgCoFeSn 



 اىفصو اىشاتع      اىْرائح و اىَْاقشح
 

73 
 

 .((IV.7ؽ٤ش إٔجؾب ما ٛج٤ؼخ ٓؼل٤ٗخ ُـ٤بة اُلغٞح اُطبه٤خ ؽَت ٍج٤ٖ أٍلَ ًٔب ٣ٞٙؼ اُغلٍٝ 

، AgCoFeGe ،AgCoFeSn:  ُِٔوًجبدEg(eV)ه٤ْ كغٞح اُطبهخ : ((IV.7اُغلٍٝ 

NiFeCrAl ٝ NdCoMnGaثبُزوو٣جبد  :GGA ،GGA+U ،mBJ ،mBJ+U ٝ 

SCAN(meta GGA). 

Compounds GGA GGA+U mBJ mBJ+U SCAN 

AgCoFeGe 0.200 0.208 0 0 0 

AgCoFeSn 0.242 0.241 0 0 0 

NiFeCrAl 0.434 0.442 0.741 0.740 0.462 

NdCoMnGa 0.522 0.507 0.725 0.712 0.414 

 

 . ٣ؼط٤٘ب أؽَٖ ٗزبئظGGAٝ ػ٠ِ اُؼّٔٞ اُزوو٣ت 

 ٓولاه اُطبهخ اُلاىٓخ لإصبهح ئٌُزوٕٝ ػ٠ِ أَٜٗب (Band Gap Energy)  ٛبهخ كغٞح اُ٘طبمرؼوَف 

( Band Gap)٣ؾلس اٗزوبٍ الإٌُزوٕٝ ػجو كغٞح اُ٘طبم ٖٓ ٗطبم اُزٌبكإ ئ٠ُ ٗطبم اُز٤َٕٞ، 

، (Direct Band Gap) ك٢ كغٞح اُ٘طبم أُجبّوح  .ٓجبّوح ٝؿ٤و ٓجبّوح: ثطو٣وز٤ٖ هئ٤َ٤ز٤ٖ

  اُيف٣ْ٘زوَ الإٌُزوٕٝ ٖٓ هٔخ ٗطبم اُزٌبكإ ئ٠ُ هبع ٗطبم اُز٤َٕٞ ٓجبّوحً ػ٘ل ٗلٌ ه٤ٔخ 

(momentum)  ب ك٢ كغٞح اُ٘طبم ؿ٤و أُجبّوح َٓ ، ك٤ؾزبط (Indirect Band Gap)  أ

الإٌُزوٕٝ ئ٠ُ رـ٤٤و اُيفْ أص٘بء اٗزوبُٚ ث٤ٖ ٗطبه٢ اُزٌبكإ ٝاُز٤َٕٞ، ٝؿبُجبً ٓب ٣زطِت مُي ْٓبهًخ 

  .ٛٞ ٤ًٔخ اٛزياى ّج٢ٌ ك٢ ٓبكح ِٕجخ( phonons)كٞرٕٞ أٝ كٕٞٗٞ 
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:  مثافح اىحالاخ اىنيُح و اىدضئُح    2.3.IV 

        ًضبكخ اُؾبلاد ُغَْ ِٕت رؾلك ػلك اُؾبلاد ك٢ ٝؽلح اُطبهخ أٝ ٢ٛ رٞى٣غ ػلك اُؾبلاد 

الإٌُزو٤ٗٝخ ُ٘ظبّ ٓؼ٤َٖ ثللاُخ اُطبهخ، رظٜو أ٤ٔٛزٜب ك٢ رؾل٣ل أ٤ٛبف ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ٝ 

اُغيئ٤خ ُلْٜ اُج٤٘خ الإٌُزو٤ٗٝخ ٖٓ فلاٍ ٓؼوكخ ٛج٤ؼخ اُؾبلاد الإٌُزو٤ٗٝخ أٌُِْخ ُؼٖبثبد 

ئٗطلاهب ٖٓ ٓ٘ؾ٤٘بد ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ٝ اُغيئ٤خ ، ٣ٌٖٔ . اُطبهخ ٝ ٛج٤ؼخ اُوٝاثٜ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ

 ثؾَبة ًضبكخ اُؾبلاد  ٛ٘بهٔ٘برؾل٣ل ٓب٢ٛ أُلاهاد اُنه٣خ اَُبئلح ك٢  ًَ ٓغبٍ ٝ ٓ٘طوخ ٛبه٣ٞخ، 

 ٝ  AgCoFeGe، AgCoFeSn NiFeCrAlُِٔوًجبد  (PDOS) ٝ اُغيئ٤خ (TDOS)ا٤ٌُِخ 

NdCoMnGa  ك٢ روو٣تGGA ( ٗوطخ ٌَُ ٓوًت120) ثبٍزقلاّ ػلك ٖٓ اُ٘وبٛ اُقبٕخ. 

 ُِٔوًجبد اَُبثوخ اُنًو، (PDOS) ٝ اُغيئ٤خ (DOS)ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ ( IV.5)٣ٞٙؼ اٌَُْ 

ػٔٞٓب ُٜٔب ٗلٌ اٌَُْ اُؼبّ، ثٞعٞك AgCoFeGe ٝ AgCoFeSnؽ٤ش ثبَُ٘جخ ُِٔوًج٤ٖ 

٣ؼٞك  6eV- أ١ ػ٘ل Efك٤و٢ٓ ئ٠ُ َٓزٟٞ  7eV- ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ ٖٓ(VB)ػٖبثبد رٌبكإ 

 ٝ اُزؾبٓٚ ٓغ ا١َُٞ Ge ٝ Sn ُنهاد pرٌَْ ٛنٙ اُؼٖبثخ ئ٠ُ رغٔغ ئٌُزوٝٗبد ا١َُٞ اُطبه٢ 

 ٣ؼٞك رٌَْ ٛنٙ اُؼٖبثخ ئ٠ُ رغٔغ ئٌُزوٝٗبد 2eV- ٝ ػ٘ل Ag ُنهاد  4d(t2g - eg)اُطبه٢

 ٓغ Fe ُنهاد  3d(t2g - eg)ٝ اُزؾبٓٚ ٓغ ا١َُٞ اُطبه٢ Coُنهاد  3d(t2g - eg)ا١َُٞ اُطبه٢

. dn ٍج٤ٖ أٍلَ ٝ upأػ٠ِ  ك٢ ؽبُز٢ ٍج٤ٖ Ge ٝ Sn ُنهاد pَٓبٛٔخ أهَ ١َُِٞ اُطبه٢ 

ا٣َُٞبٕ اُطبه٤بٕ  اُزؾبّ  ٗبرغخ ػٖك٤و٢ٓؽٍٞ َٓزٟٞ  (اُلغٞح اُطبه٤خ)ظٜٞه اُؼٖبثخ أُٔ٘ٞػخ 

3d(t2g - eg) ُنهاد Coٝ 3d(t2g - eg)  ُنهاد Fe ١َُِٞ اُطبه٢ َٓبٛٔخ عيئ٤خ  ٓغp ُنهاد 

Ge ٝ Sn.  َك٢ ػٖبثخ اُ٘وCB 3 ٗلاؽع َٓبٛٔخ ًج٤وح ١َُِٞ اُطبه٢d(t2g - eg) ُنهاد Co ٝ 

 ٝ Ge ٝ Sn ُنهاد p ٓغ َٓبٛٔخ أهَ ١َُِٞ اُطبه٢ Fe ُنهاد  3d(t2g - eg) اُنه١ٟأَُزٞ

ك٢ ؽبُخ ٍج٤ٖ أٍلَ أٓب ك٢ ؽبُخ ٍج٤ٖ أػ٠ِ رٌٕٞ َٓبٛٔخ ثبه٢  Agَٓبٛٔخ ّجٚ ٓ٘ؼلٓخ ُنهاد 

 .أَُز٣ٞبد ٙؼ٤لخ
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 ئ٠ُ َٓزٟٞ 7eV- ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ ٖٓ (VB) رٞعل ػٖبثخ رٌبكإ NiFeCrAlثبَُ٘جخ ُِٔوًت 

 ٓغ Ni-t2g ،Fe-t2g ٝ ،Cr-t2g، ٣وعغ رٌَْ ٛنٙ اُؼٖبثخ ئ٠ُ اُزؾبّ أَُز٣ٞبد اُنه٣خ Efك٤و٢ٓ 

، Ni-eg ٣ظٜو ع٤ِب إٔ َٓبٛٔخ أَُز٣ٞبد اُنه٣خ Efك٤و٢ٓ ؽٍٞ َٓزٟٞ  .Al-pأَُزٟٞ اُنه١ 

Fe-eg ٝ ،Cr-egًج٤وح ٓوبهٗخ ٓغ ثبه٢ أَُز٣ٞبد اُز٢ رٌٕٞ َٓبٛٔزٜب ٙؼ٤لخ أٝ ّجٚ ٓ٘ؼلٓخ  

 ثَجت اٗزوبٍ ك٤و٢ٓ، ثبَُ٘جخ َُِج٤ٖ أٍلَ رٌٕٞ ًضبكخ اُؾبلاد ٓ٘ؼلٓخ ؽٍٞ َٓزٟٞ (ٍج٤ٖ أػ٠ِ)

.  ُٚ ٍِٞى ٖٗق ٓؼلNiFeCrAlٕالإٌُزوٝٗبد ٖٓ َٓزٟٞ مه١ ٥فو ٝ ٛنا ٓب ٣ضجذ إٔ أُوًت 

 ٗلاؽع َٓبٛٔخ ًج٤وح َُِٔز٣ٞبد CBئ٠ُ ثبه٢ أُغبٍ أ١ ػٖبثخ اُ٘وَ  Efك٤و٢ٓ ٖٓ َٓزٟٞ 

هَ َُِٔز٤٣ٖٞ أ ٓغ َٓبٛٔخ Ni-3d( t2g - eg) ،Fe-3d( t2g - eg) ٝ Cr-3d( t2g - eg)اُنه٣خ

. Al ُِؼٖ٘و p  ٝ sاُنه٤٣ٖ 

 7eV- ك٢ أُغبٍ اُطبه٢ ٖٓ (VB) رٞعل ػٖبثخ رٌبكإ NdCoMnGaٝ ك٤ٔب ٣قٔ أُوًت 

 Co-t2g ،Mn-t2g، ٣ؼٞك رٌَْ ٛنٙ اُؼٖبثخ ئ٠ُ اُزؾبّ أَُز٤٣ٖٞ اُنه٤٣ٖ Efك٤و٢ٓ ئ٠ُ َٓزٟٞ 

-Nd  ٣ظٜو ع٤ِب إٔ َٓبٛٔخ أَُز٣ٞبد اُنه٣خEfك٤و٢ٓ ؽٍٞ َٓزٟٞ  .Ga-pٓغ أَُزٟٞ اُنه١ 

4f،Co-3d( t2g– eg)ٝ (   Mn-3d( t2g - eg ًٌٕٞج٤وح ٓوبهٗخ ٓغ ثبه٢ أَُز٣ٞبد اُز٢ ر 

 ٗلاؽع َٓبٛٔخ CBئ٠ُ ثبه٢ أُغبٍ أ١ ػٖبثخ اُ٘وَ  Efك٤و٢ٓ ٖٓ َٓزٟٞ . َٓبٛٔزٜب ٙؼ٤لخ

ٓغ َٓبٛٔخ أهَ Nd-4f ،Co-3d( t2g– eg)ٝ ( ) Mn-3d( t2g - egًج٤وح َُِٔز٣ٞبد اُنه٣خ

 . ٍج٤ٖ أػ٠ِ ٝ أٍلَؽبُز٢ ك٢  Nd-4f ًٔب لاؽظ٘ب رٞاعل ا١َُٞ اُطبه٢ (Ga-pَُِٔزٟٞ اُنه١ 

 :  ُِٔٞاك رؼط٠ ثبُؼلاهخ اُزب٤ُخ(EF)ك٤و٢ٓ ػ٘ل َٓزٟٞ  (P)ئٕ عٜخ اٍزوطبة الاٌُزوٝٗبد

 

،  ك٤و٢ٓأُْـُٞخ ػ٘ل َٓزٟٞ  (أػ٠ِ أٝ أٍلَ)  ًضبكخ ؽبلاد اَُج٤ٖρup (EF)ٝ ρdn(EF)ؽ٤ش رٔضَ 

  ٓؼلٝٓخ ٝ ك٢ ؽبُخ ρdn(EF) أٝ ρup(EF)ئما ًبٗذ اُؾبُخ % 100ئ٠ُ (P) رإٍٝ ه٤ْ الاٍزوطبة 

 . ئ٠ُ اُٖلو(P) رإٍٝ ه٤ْ (AFM)، أُٞاك ٙل أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ  (NM)أُٞاك اُلآـ٘ب٤َ٤ٛخ

𝑃 =
𝜌𝑢𝑝  (𝐸𝐹) − 𝜌𝑑𝑛 (𝐸𝐹)

𝜌𝑢𝑝 (𝐸𝐹) + 𝜌𝑑𝑛 (𝐸𝐹)
  X 100%                          3  
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 AgCoFeGe(a) : ُِٔوًجبد (PDOS)  ٝ اُغيئ٤خ (DOS)ًضبكخ اُؾبلاد ا٤ٌُِخ: ((IV.5اٌَُْ 

AgCoFeSn(b) ، NiFeCrAl(c) ٝ   NdCoMnGa(d)ٛو٣وخ اُزوو٣ت  ة(GGA-PBE). 
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: اىخصائص اىَغْاطُسُح  .4.IV 

ك٤ٔب ٣قٔ اُقٖبئٔ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ، رٔذ كهاٍخ اُؾبُخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٝمُي ثؾَبة اُؼيّ 

 .أُوًجبد اَُبثوخ اُنًو ك٢ ؽبُخ كاُخ أُٞعخ اَُ٘ج٤خ ٝ ُنهادmtotal أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ 

، AgCoFeGeه٤ْ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ ٝ اُغيئ٢ ُٔوًجبد ٍِٛٞو اُوثبػ٤خ : ((IV.8اُغلٍٝ 

AgCoFeSn ،NiFeCrAl ٝ NdCoMnGa ك٢ اُزوو٣جبد  GGA(U) ،mBJٝ ، SCAN. 

Compounds Methods mAg/Ni/Nd mCo/Cr mFe/Mn mGe/Sn/Al/Ga interstitial mtotal 

 

 

AgCoFeGe 

GGA -0.00039 1.22708 2.86562 -0.01530 -0.07724 3.99 

GGA + U -0.00045 1.22665 2.86591 -0.01525 -0.07707 3.99 

mBJ -0.01172 1.46515 2.94221 -0.04321 -0.21108 4.14 

mBJ+U -0.00703 1.64858 3.07708 -0.03733 -0.22443 4.45 

SCAN 0.00371 1.64111 3.12040 -0.01297 -0.09463 4.65 

 

 

AgCoFeSn 

GGA -0.01118 1.22616 2.89835 -0.02280 -0.10636 3.98 

GGA + U -0.01103 1.22582 2.89871 -0.02271 -0.10584 3.98 

mBJ -0.01398 1.44397 2.98306 -0.03587 -0.23466 4.14 

mBJ+U -0.01111 1.61899 3.10888 -0.03276 -0.25188 4.43 

SCAN -0.00921 1.53306 3.10614 -0.01555 -0.12758 4.48 

 

 

NiFeCrAl 

GGA 0.63166 1.77658 0.56271 -0.03114 0.06187 3.00 

GGA + U 0.63181 1.77788 0.56147 -0.03110 0.06154 3.00 

mBJ 0.63057 1.87380 0.63872 -0.05374 -0.08934 3.00 

mBJ+U 0.63057 1.87380 0.63872 -0.05374 -0.08934 3.00 

SCAN 0.58739 2.16800 0.26179 -0.04774 0.02838 2.99 

 

 

NdCoMnGa 

GGA 2.90795 0.66141 3.27568 -0.04897 0.14208 6.93 

GGA + U 2.91029 0.66076 3.27516 -0.04861 0.14366 6.94 

mBJ 2.83449 1.02075 3.40071 -0.07376 -0.18282 6.99 

mBJ+U 2.83413 1.02203 3.40028 -0.07379 -0.18324 6.99 

SCAN 3.09513 -0.02313 3.87905 -0.07485 0.11635 6.99 
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ثبَُ٘جخ ( أٝ رـ٤و ٛل٤ق)إٔ ه٤ٔخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ ُْ رزـ٤و  (IV.8)٣زٚؼ ٖٓ فلاٍ اُغلٍٝ 

 .GGA ،GGA + mBJ ، GGA + Uٝ SCANُِٔوًجبد الأهثؼخ ك٢ اُزوو٣جبد 

لاؽظ٘ب َٓبٛٔخ ًج٤وح ُِؼيّ  AgCoFeZ(Z=Al, Ga, Si, Ge , Sn) ثبَُ٘جخ ُِٔوًجبد

َٓبٛٔخ ُنهاد  ٝ Mnأُ٘ـ٤٘يٝ Coٝ اٌُٞثبُذ Fe أُـ٘ب٢َ٤ٛ ُنهاد اُؼ٘بٕو الاٗزوب٤ُخ اُؾل٣ل 

 ٛنٙ اُ٘زبئظ رزٞاكن ٓغ ؽَبثبد . ِٜٓٔخAg ٝمهح اُلٚخ  Z(Z=Al, Ga, Si, Ge , Sn)اُؼ٘بٕو

 ,CoFeCuZ (Z = Alأُوًجبد ػ٘ل كهاٍخ .Haleoot et alهبّ ثٜب ًَ ٖٓ ٛب٤ُٞد ٝ َٓبػل٣ٚ 

As, Ga, In,Pb, Sb, Si, Sn)[85] ٚعبٝ ٝ كو٣و ٝ Gao et al ُِٔوًجبد CoFeScZ (Z = 

P, As, Sb)[86]. 

 ٝعلٗب إٔ ه٤ٔخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ AgCoFeGe ٝ AgCoFeSnك٤ٔب ٣زؼِن ثبُٔوًج٤ٖ 

ثب٤ُٝ٘ؾ أٌُزٞثخ ػ٠ِ اٌَُْ -  ٝ ٢ٛ رزٞاكن ٓغ اُوبػلح اُ٘ظو٣خ َُلاروmtot = 4 µBَٓب٣ٝخ ُـ 

mtot =( Nv -28)   ؽ٤ش Nvٛنا ٣إًل  ( ئٌُزوٝٗب32ٛ٘ب  ) ٛٞ ٓغٔٞع ػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ ٝ

، ًٔب لاؽظ٘ب َٓبٛٔخ ًج٤وح ُِؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ُنهاد (HM)إٔ أُوًج٤ٖ ٛٔب ٖٗق ٓؼل٢ٗ

ٝ رأص٤و  Co( mCo= 1.22 µB) ٝ اٌُٞثبُذ Fe(mFe = 2.86 µB)اُؼ٘بٕو الاٗزوب٤ُخ اُؾل٣ل 

 .ػ٠ِ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ Agَٜٔٓ ٝ اُلٚخ Ge ٝ Snمهاد 

، لاؽظ٘ب َٓبٛٔخ ًج٤وح ُنهاد اُؼ٘بٕو NiFeCrZ(Z=Al, Si, Ge , In)ك٤ٔب ٣قٔ أُوًجبد 

  ٝ ٛنٙ اُ٘زبئظ رزٞاكن ٓغZ(Z=Al, Si, Ge , In)الاٗزوب٤ُخ ٓغ َٓبٛٔخ ٙؼ٤لخ ُنهاد اُؼ٘بٕو 

  ػ٘ل كهاٍخ أُوًجبد Xiao-Ping Wei el alؽَبثبد هبّ ثٜب ًَ ٖٓ ؿ٤َبٝ ث٤٘ؾ ٝا١ ٝ كو٣وٚ 

 NiCoCrGa ،NiCoCrAl ٝ  NiFeCrGa[87]. 

 ٝ ٢ٛ mtot = 3 µB ٝعلٗب إٔ ه٤ٔخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ رَب١ٝ NiFeCrAlثبَُ٘جخ ُِٔوًت 

 ؽ٤ش  mtot = (Nv - 24):ثب٤ُٝ٘ؾ أٌُزٞثخ ػ٠ِ اٌَُْ- ه٤ٔخ رزٞاكن ٓغ اُوبػلح اُ٘ظو٣خ َُلارو
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Nv أُوًت ٣َِي ٍِٞى  ( ئٌُزوٝٗب27ٛ٘ب ) ٛٞ ٓغٔٞع ػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ َٕ ٝ ٛنا ٓب ٣إًل أ

، ًٔب لاؽظ٘ب َٓبٛٔخ ًج٤وح ُِؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ُنهاد اُؼ٘بٕو الاٗزوب٤ُخ (HM)ٖٗق ٓؼلٕ 

 ٝ Fe(mFe = 0.56 µB)ٝ اُؾل٣ل  Ni( mNi= 0.63 µB) ٝ ا٤ٌَُ٘Cr( mCr = 1.77 µB)اٌُوّٝ

 .Alَٓبٛٔخ عل ٙؼ٤لخ ُنهاد الأ٤ُّ٘ٔٞ 

 ٝ mtot = 7 µB ٝعلٗب إٔ ه٤ٔخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ رَب١ٝ NdCoMnGaثبَُ٘جخ ُِٔوًت 

  mtot = (Nv - 18):ثب٤ُٝ٘ؾ أٌُزٞثخ ػ٠ِ اٌَُْ- ٢ٛ ه٤ٔخ رز٘بٍت ٓغ اُوبػلح اُ٘ظو٣خ َُلارو

 ٢ٛ Mn، َٓبٛٔخ مهاد أُ٘ـ٤٘ي ( ئٌُزوٝٗب25ٛ٘ب  ) ٛٞ ٓغٔٞع ػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإNvؽ٤ش 

، ثؼلٛب مهاد Nd( mNd= 2.90 µB)صْ ر٤ِٜب مهاد ا٤ُ٘ٞك٤ّٓٞ  (mMn = 3.27 µB)الأًجو ؽ٤ش 

 .Gaك٢ ؽ٤ٖ َٓبٛٔخ ٙؼ٤لخ ُنهاد اُـب٤ُّٞ  Co( mCo= 0.66 µB)اٌُٞثِذ 

َٕ اُزوو٣ت   . ٣ؼط٤٘ب أؽَٖ ٗزبئظGGAٝ ػ٠ِ اُؼّٔٞ ، ٗلاؽع أ

رؼل كهعخ اُؾواهح ػبٓلا ٜٓٔب ُٔوًجبد ٍِٛٞو أُـ٘ب٤َ٤ٛخ، رزأصو أُـ٘طخ ثٞر٤وح ث٤َطخ ػ٘ل هكغ 

 TCكهعخ ؽواهح اُغَْ، ٝ ٌُٖ ػ٘ل إٍُٞٞ ئ٠ُ كهعخ ؽواهح ؽوعخ ر٠َٔ كهعخ ؽواهح ٤ًو١ 

رزلا٠ّ ػ٘لٛب ٓـ٘طخ أُبكح ٝ رزؾٍٞ أُبكح أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ئ٠ُ ٓبكح لآـ٘ب٤َ٤ٛخ كٞم رِي 

اُلهعخ، ُول ٝعل اُؼبُْ ٤ًو١ ٝ آفوٕٝ إٔ ٛ٘بى ػلاهخ ٛوك٣خ ث٤ٖ رٔـٜ٘ أُبكح اُلآـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ 

 .اُؾوَ أُـ٘ب٢َ٤ٛ أَُِٜ ٝ ػ٤ٌَب ٓغ كهعخ اُؾواهح

 E∆٣ٌٖٔ ػ٤ِٔب ؽَبة كهعخ ؽواهح ٤ًو١ ُٔوًجبد ٍِٛٞو اٗطلاهب ٖٓ اُلوم ك٢ اُطبهخ ا٤ٌُِخ 

 (E = EPM – EFM∆) ؽ٤ش (PM) ٝ اُطٞه اُلآـ٘ب٤َٛى٢ (FM)ث٤ٖ اُطٞه٣ٖ، أُـ٘ب٢َ٤ٛ 

     (MFA) (Mean Field Approximation)  أُؼزٔلح ػ٠ِ ٗٔٞمط ٛب٣يٗجوؽ ُزوو٣ت اُؾوَ

 TC = ∆E/3KB                                                                      (4)     :ثبٍزقلاّ اُؼلاهخ
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ًٔب ٝعل ثإٔ ٛ٘بى ػلاهخ فط٤خ ث٤ٖ كهعخ ؽواهح ٤ًو١ ٝ ػلك ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ ًٔب رج٤ٖ أ٣ٚب 

 : ثأٗٚ رٞعل ػلاهخ ٛوك٣خ ث٤ٖ كهعخ ؽواهح ٤ًو١ ٝ ه٤ٔخ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ

                         TC =  23 + 181Mtot              (5) 

 .[89-88]ًٔب ُٞؽع إٔ ُٔوًجبد ٍِٛٞو كهعخ ؽواهح ٤ًو١ ٓورلؼخ 

 

 

 [91- 90]ؽَبة كهعخ ؽواهح ٤ًو١ ثللاُخ ئٌُزوٝٗبد اُزٌبكإ أٝ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ : ((IV.6اٌَُْ

:  اىخصائص اىنهشوحشاسَح  .5.IV 

 ثٜب ٣ٔو اُز٢ اُزؾل٣بد ٝ اُوئ٤َ٤خ الأٓٞه ٖٓ اُطبهخ فياٗبد اٗوواٗ ٝ اُؾواه١ الاؽزجبً ٣ؼل

 الأؽلٞه١ اُٞهٞك اؽزوام ٖٓ اَُبٓخ أُٞاك اٗجؼبس ئ٠ُ اُغٞاٗت ٛنٙ أٍجبة ٝرؼٞك. ؽب٤ُب اُؼبُْ

 اُطبهخ ٓقيٕٝ ُزٞك٤و ثل٣ِخ ٛوم ػٖ اُجؾش اُٚوٝه١ ٖٓ ُنُي،. أُؾلٝكح اُطبهخ ٓٞاهك ٝئثبكح

 ٝرلٛٞه اُغنه٣خ أُ٘بف٤خ اُزـ٤واد ػٖ أَُإُٝخ اُٚبهح اُـبىاد ٝ اَُبٓخ أُٞاك اٗجؼبس ٝرو٤َِ

ٍ  اُؾواه٣خ  ثزو٤٘خ اُطبهخ رؾ٣َٞ ٢ٛ أٌُٔ٘خ اُؾٍِٞئؽلٟ  [93-92] اُج٤ئخ َٞ اٌُٜوٝؽواه٣خ اُز٢ رؾ

    .  1 ٣لٞم ZTاُؾواهح ئ٠ُ ًٜوثبء أٝ اُؼٌٌ ثبٍزـلاٍ أُٞاك اُز٢ ُٜب اٍزؾوبم ًٜوٝؽواه١ 
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، σ، اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ Sك٢ ٛنا اُغيء هٔ٘ب ثؾَبة اُقٞآ اٌُٜوٝؽواه٣خ ٓضَ ٓؼبَٓ ٤ٍجي 

ؽ٤ش رْ ؽَبة ٛنٙ . ZT ٝ ٓؼبَٓ اُغلاهح اٌُٜوٝؽواه٣خ PF، ٓؼبَٓ اُولهح Қاُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ 

 أُضجذ BoltzTraP code[94]اُقٞآ ثبٍزقلاّ ٗظو٣خ ثُٞزيٓبٕ ثبٍزؼٔبٍ رطج٤ن ثُٞزيرواة 

τ = 5 × 10افز٤به ىٖٓ الاٍزوفبء ٝ . Wien2Kٓغ ثوٗبٓظ اُؾَبة 
-15

 s. 

.5.IV1ٍعاٍو سُثل  :S اٌُٜوثبئ٢  (اُغٜل)٣و٤ٌ ٛنا أُولاه هلهح أُبكح ػ٠ِ ئٗزبط اُزٞرو

ٝ ( أٝ ّجٚ ٤ِٕٖٞٓ)ٓؼل٤ٗز٤ٖ (junctions)ث٤ٖ ِٕٝز٤ٖ[96-95]ؽواه١ (كوم)اٗطلاهب ٖٓ رلهط

 ٝ ٢ٛ رو٤٘خ Peltier effectمُي ثزؾ٣َٞ اُؾواهح ئ٠ُ ٛبهخ ًٜوثبئ٤خ أٝ اُؼٌٌ ًٔب ك٢ رأص٤و ثِز٤و

 .رَزؼَٔ ك٢ اُزجو٣ل اٌُٜوٝؽواه١ ٝ رؼزجو ػ٤ِٔخ ٕل٣وخ ُِج٤ئخ

 [97] رلٍ ػ٠ِ إٔ Sثبَُ٘جخ ُِٔوًجبد الأهثؼخ رٞٙؼ ه٤ْ ٍبُجخ ٝ ه٤ْ ٓٞعجخ ُٔؼبَٓ ٤ٍجي 

  (p- type).  ٝ ػٖ ٛو٣ن اُضوٞة (n- type)رزْ ثٞاٍطخ الإٌُزوٝٗبد (ؽبٓلاد اُْؾٖ)اُ٘به٤ِخ

µVK 279- ُٜٔب هٔز٤ٖ ٕـوٟ ٝ ػظ٠ٔ،  AgCoFeGe ٝ AgCoFeSnثبَُ٘جخ ُِٔوًج٤ٖ 
-1

 ،

-403 µVK
-1

435 µVK ٝ ( n- type) ك٢ ؽبُخ اُو٤ْ اَُبُجخ 
-1

 ،391 µVK
-1

 ك٢ ؽبُخ اُو٤ْ 

 214- ؽٍٞ َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ ٝ اُز٢ رز٘بهٔ ئ٠ُ اُو300Kْ٤ػ٘ل كهعخ ؽواهح ( p- type)أُٞعجخ 

µVK
-1

 ،-260 µVK
-1

244 µVK ٝ ( n- type) ك٢ ؽبُخ اُو٤ْ اَُبُجخ 
-1

 ،245 µVK
-1

 ك٢ 

µVK 196- ٝ ئ٠ُ اُو٤ْ   600K ػ٘ل كهعخ ؽواهح ( p- type)ؽبُخ اُو٤ْ أُٞعجخ 
-1

 ،-213 

µVK
-1

196 µVK ٝ ( n- type) ك٢ ؽبُخ اُو٤ْ اَُبُجخ 
-1

 ،191 µVK
-1

 ك٢ ؽبُخ اُو٤ْ أُٞعجخ 

(p- type ) 900 ػ٘ل كهعخ ؽواهحKػ٠ِ اُزور٤ت . 

µVK 860- ُٚ هٔز٤ٖ ٕـوٟ ٝ ػظ٠ٔ،  NdCoMnGaثبَُ٘جخ ُِٔوًت 
-1 

 ٝ ( n- type)ُِ٘ٞع 

808 µVK
-1

 ؽٍٞ َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ ٝ اُز٢ رز٘بهٔ 300K ػ٘ل كهعخ ؽواهح ( p- type) ُِ٘ٞع 

µVK 430-ئ٠ُ اُو٤ٔخ
-1 

404 µVK ٝ ( n- type)ُِ٘ٞع 
-1

 ػ٘ل كهعخ ؽواهح ( p- type) ُِ٘ٞع 
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600K  325- ٝ ئ٠ُ اُو٤ٔخ µVK
-1 

301 µVK ٝ ( n- type)ُِ٘ٞع  
-1

ػ٘ل (p- type) ُِ٘ٞع

 .900Kكهعخ ؽواهح 

µVK 807- ُٚ هٔز٤ٖ ٕـوٟ ٝ ػظ٠ٔ،  NiFeCrAlثبَُ٘جخ ُِٔوًت 
-1 

 ٝ ( n- type)ك٢ ؽبُخ

658 µVK
-1

 ؽٍٞ َٓزٟٞ ك٤و٢ٓ ٝ اُز٢ رز٘بهٔ 300K ػ٘ل كهعخ ؽواهح ( p- type) ُِ٘ٞع 

µVK 456-ئ٠ُ اُو٤ٔخ  
-1 

320 µVK ٝ ( n- type)ُِ٘ٞع 
-1

 ػ٘ل كهعخ ؽواهح ( p- type) ُِ٘ٞع 

600K  362- ٝ ئ٠ُ اُو٤ٔخ µVK
-1 

246 µVK ٝ ( n- type)ُِ٘ٞع  
-1

 ػ٘ل ( p- type) ُِ٘ٞع 

هاعغ ئ٠ُ اُزـ٤و ك٢ ًضبكخ ؽبٓلاد اُْؾٖ  Sٛنا اُز٘بهٔ ك٢ ٓؼبَٓ ٤ٍجي ، 900Kكهعخ ؽواهح 

َٕ ث٤ٖ ػٖبثز٢ اُزٌبكإ ٝ اُ٘وَ  ٛٞ الأًجو ك٢ ؽ٤ٖ NdCoMnGaٓؼبَٓ ٤ٍجي ُِٔوًت  ًٔب أ

.  ُٚ ٓؼبَٓ ٤ٍجي إٔـوAgCoFeGeأُوًت 
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                    d   AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) : ُِٔوًجبدS ٓؼبَٓ ٤ٍجي ٓ٘ؾ٠٘ : ((IV.7اٌَُْ 

،NiFeCrAl(c) ٝ   NdCoMnGa(d) ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢μ(Ry)كهعبد ؽواهح ػ٘ل  

(300K ،600K ٝ K900.) 
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.5.IV2اىْاقيُح اىنهشتائُح  :

، ػ٘ل كهعبد  ك٢ كهاٍخ اُقٖبئٔ اٌُٜوٝؽواه٣خ ٖٓ أُوبك٣و أُٜٔخσرؼزجو اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ 

، ػٔٞٓب رٌٕٞ اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ ٙؼ٤لخ ُ٘ؤ اُؾبلاد (كهعخ ؽواهح اُـوكخ)ؽواهح ٓ٘قلٚخ

 اُ٘وَ، ػ٘لٓب رورلغ كهعخ اُؾواهح ٣ٌٖٔ ُِطبهخ ك٢ ػٖبثخ (ؽبٓلاد اُْؾٖ)أُْـُٞخ ثبلإٌُزوٝٗبد

  ًضبكخ الإٌُزوٝٗبد ٖٓ ػٖبثخ اُزٌبكإ ئ٠ُ ػٖبثخ اُ٘وَ ٓٔب ٣وكغ ٖٓ ئٗزوبٍاُؾواه٣خ ر٤ْٜ٘

. [98] ؽبٓلاد اُْؾٖ ٝ ٣ي٣ل ٖٓ اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ
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 AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) : ُِٔوًجبد اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ ؽَبة :((IV.8اٌَُْ 

،NiFeCrAl(c) ٝ   NdCoMnGa(d) ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢μ(Ry)كهعبد ؽواهح ػ٘ل  

(300K ،600K ٝ K900.)                                                                                                          

، AgCoFeGe ،AgCoFeSnُِٔوًجبد ه٤ْ اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ  (IV.8) ٣ٞٙؼ اٌَُْ

NiFeCrAl ٝ NdCoMnGa ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢ μ(Ry) ك٢ صلاس ٓغبلاد ؽواه٣خ ٓقزِلخ 
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(300K ،600K ٝ K900) 300ػ٘ل كهعخ ؽواهح  ؽ٤شK ْ1.14، رأفن اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ اُو٤ × 

10
3

 ،7.45× 10
2

 ،6.7ٝ 9.9 Ω
-1

 m
-1

 AgCoFeGe ،AgCoFeSn ،NiFeCrAl ُِٔوًجبد 

 ٝNdCoMnGa10 × 5.25 ثي٣بكح اُؾواهح ُزجِؾ اُو٤ْ  اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خػ٠ِ اُزور٤ت صْ ريكاك
4

 ،

5.30 x 10
4

 ،9.25 x 10
3

ٝ 7.50 x 10
3
 Ω

-1
 m

-1
. 900Kػ٘ل كهعخ ؽواهح 

.5.IV3 اىحشاسَح اىْاقيُح: 

 اٌُٜوٝؽواه٣خ اُطبهخ ٤َٓ ػٖ  رؾل٣ل ٣ٌْق .ُِٔبكح الأٍب٤ٍخ أُؼِٔخ ٢ٛ اُؾواه٣خ ا٤ُِٕٞٔخ

  ه٤ٔخ رٌٕٞ إٔ ٣غت اٌُلبءح؛ ػب٤ُخ ٝأُٞاك ُِٔٞاك اٌُٜوٝؽواه١ الأكاء ػ٠ِ عنه١ رأص٤و ُٜبك٢ٜ 

.  [99] ٜٓ٘ب اُزو٤َِ أٝ الأك٠ٗ اُؾل ػ٘ل

 :أُٞاك ك٢ اُؾواه١ ُِز٤َٕٞ هئ٤َ٤بٕ ٖٓلهإٛ٘بى 

 ثَجت اُْجٌخ اٛزياىاد ٝ الإٌُزو٢ٗٝ، اُؾواه١ اُز٤َٕٞ رٌَْ ٝاُز٢ الإٌُزو٤ٗٝخ، اُْؾ٘خ 

 الإٌُزوٝٗبد ٝكوح أٍبً ػ٠ِ رز٤ٔي أُؼبكٕ إٔ ٝثٔب.  رٞاىٜٗبٓٞاهغ ك٢ ُِنهاد اُو٣ٞخ اُؾوًخ

. ٝاُؾواه٣خ اٌُٜوثبئ٤خ اُطبهبد ر٤َٕٞ ػٖ أَُإُٝخ ٢ٛ اُؾوح الإٌُزوٝٗبد ٛنٙ كإ، اُؾوح

 ٝ الإٌُزوٝٗبد ٖٓ ًَ ٛو٣ن ػٖ اُؾواهح ٗوَ ٣زْ إُٔٞلاد، ٝأّجبٙ أُؼبكٕ أّجبٙ ك٢ ث٤٘ٔب

 Қtot= Қelectronic + Қlattice            (6):              اُؼلاهخ اُزب٤ُخك٢ ًٔب ،اٛزياىاد اُْجٌخ

 ر٤َٕٞ ك٢ علًا كؼبُخ ٝرٌٕٞ ػب٤ُخ ؽواه٣خ ث٤ِٕٞٔخ ػبكحً  أُؼبكٕ رزٔزغ أُضبٍ، ٍج٤َ ػ٠ِ

 ٓٞاك رَزقلّ أُوبثَ، ك٢.  ٓضَ اَُزب٣وٝكٞهّاُؼبىُخ ُِٔٞاك ثبَُ٘جخ ٕؾ٤ؼ اُؼٌٌ ث٤٘ٔب اُؾواهح،

 ٓٞاك ٝرَزقلّ اُؾواه١، أُْزذ رطج٤وبد ك٢ ٝاٍغ ٗطبم ػ٠ِ اُؼب٤ُخ اُؾواه١ اُز٤َٕٞ

 اٍْ اُؾواه١ اُز٤َٕٞ ٓوِٞة ػ٠ِ ٣طُِن. ؽواه١ ًؼبىٍ أُ٘قلٚخ اُؾواه١ اُز٤َٕٞ

 .اُؾواه٣خ أُوبٝٓخ
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ػ٘ل كهعبد ؽواهح ٓ٘قلٚخ، رِؼت الاٛزياىاد كٝها ٜٓٔب ك٢ رؾل٣ل اُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ، ثي٣بكح 

كهعخ اُؾواهح ريكاك الاٛزياىاد ٝ ريكاك ٓؼٜب اُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ ٝ ٛٞ ٓب ْٗبٛلٙ ك٢ ٓوًجبد 

:  َٓب٣ٝخ ُِوҚelectronicْ٤ػ٘ل كهعخ ؽواهح اُـوكخ، ًبٗذ اُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ الإٌُزو٤ٗٝخ . ٍِٛٞو

1.18 × 10
-1

 ،8.50× 10
-2

 ،2.21× 10
-3

 ٝ 2.60× 10
-3

 Wm
-1

 K
-1

 ُِٔوًجبد 

AgCoFeGe ،AgCoFeSn ،NdCoMnGa ٝ NiFeCrAlصْ رزيا٣ل اُ٘به٤ِخ . ػ٠ِ اُزور٤ت

 1.41 ٝ 1.84، 4.85،  3.85: اُو900Kْ٤اُؾواه٣خ ثي٣بكح كهعخ اُؾواهح ُزجِؾ ػ٘ل اُلهعخ 

Wm
-1

 K
-1

 CoCrRhSi أُٞعٞكح ك٢ أُوًجبد 0.69W/m.K ٝ 1.10 ٓزوبهثخ ٓغ اُو٤ْ ٢ٛ، ٝ 

 ٝCoMnRhSi 800 ػ٘ل اُلهعخK [100]  ٛنٙ اُ٘زبئظ رلٍ ػ٠ِ ئٌٓب٤ٗخ اُزطج٤وبد اٌُٜوٝؽواه٣خ

 . ػ٘ل كهعبد ؽواهح ػب٤ُخAgCoFeGe ،AgCoFeSn ،NdCoMnGaُِٔوًجبد  
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  AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) : ُِٔوًجبداُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ  ؽَبة :((IV.9اٌَُْ 

،NiFeCrAl(c) ٝ    NdCoMnGa(d)  ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢μ(Ry)كهعبد ؽواهح ػ٘ل  

(300K ،600K ٝ K900.) 
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.5.IV4 ٍعاٍو اىقذسج PF : ُٔؼوكخ هلهح أُٞاك ك٢ اُ٘وَ ٝ ر٤ُٞل اٌُٜوثبء اٗطلاهب ٖٓ رلهط

 : ٝكن اُؼلاهخσ ٝ اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ S  اُن١ ٣ؾلك ثزواًت ٓؼبَٓ ٤ٍجي PFؽواه١ ٣ٌٖٔ ؽَبة 

PF= S
2
σ              (7) 

x 10 4.53، ٣أفن ٓؼبَٓ اُولهح أًجو ه٤ٔخ ٝ ٢ٛ 300K ػ٘ل كهعخ ؽواهح 
-3

 ،4.21 x 10
-3

 ،

1.52 x 10
-3

ٝ 2.73 x 10
-9

 WK
-2

m
-1

، AgCoFeGe ،AgCoFeSn ُِٔوًجبد 

NdCoMnGa ٝ NiFeCrAl ػ٠ِ اُزور٤ت، ؽ٤ش ٣ٌٕٞ ُِ٘ٞع (n type) أًجو ه٤ْ ٖٓ اُ٘ٞع (p 

type)ك٢ ع٤ٔغ اُؾبلاد . 
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  AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) : ُِٔوًجبدٓؼبَٓ اُولهح  ؽَبة :((IV.10 اٌَُْ

،NiFeCrAl(c) ٝ   NdCoMnGa(d) ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢μ(Ry)كهعبد ؽواهح ػ٘ل  

(300K ،600K ٝ K900.) 



 اىفصو اىشاتع      اىْرائح و اىَْاقشح
 

87 
 

.5.IV5  ٍعاٍو اىدذاسجZT : ٝ ٣ؾلك ٛنا أُ٘ؾ٠٘ كؼب٤ُخ أُبكح ك٢ اُقٞآ اٌُٜوٝؽواه٣خ

ZT = S [100]:  ٣ؾَت ثبُؼلاهخ
2
σT/(қe +қℓ) ؽ٤ش S ،ٓؼبَٓ ٤ٍجي ٞٛ σ ،اُ٘به٤ِخ اٌُٜوثبئ٤خ 

T ٝ كهعخ اُؾواهح Қ(қe +қℓ)اُ٘به٤ِخ اُؾواه٣خ ؽ٤ش ٣غت إٔ رٌٕٞ ػ٘ل أهَ ه٤ٔخ ُٜب . 

، 0.80 ػ٘ل كهعخ اُؾواهح اُؼبك٣خ رٌٕٞ َٓب٣ٝخ ZT، ٗلاؽع إٔ ه٤ْ (IV.11)ٖٓ فلاٍ اٌَُْ

 AgCoFeGe ،AgCoFeSn ،NdCoMnGa ٝ NiFeCrAlُِٔوًجبد   0.95 ٝ 0.97، 0.85

ٝ ًبٗذ . 900K ػ٘ل كهعخ ؽواهح 0.84 ٝ 0.81، 0.62، 0.58ػ٠ِ اُزور٤ت ٝ رز٘بهٔ ئ٠ُ اُو٤ْ 

 . 800K  [101] ػ٘ل CoMnRhSi ُِٔوًت VTiRhGe ٝ 2.04 ُِٔوًت 1.13 َٓب٣ٝخ ZTه٤ْ 
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  AgCoFeGe(a)، AgCoFeSn(b) : ُِٔوًجبدZT ٓ٘ؾ٠٘ اُغلاهح : ((IV.11اٌَُْ 

،NiFeCrAl(c) ٝ NdCoMnGa(d)  ثللاُخ إٌُٔٞ ا٤ٔ٤ٌُبئ٢μ(Ry)كهعبد ؽواهح ػ٘ل  

(300K ،600K ٝ K900). 
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 :خلاصح عاٍح

هٔ٘ب ثلهاٍخ اُقٖبئٔ اُج٣ٞ٤٘خ، الإٌُزو٤ٗٝخ، أُـ٘ب٤َ٤ٛخ ٝ اٌُٜوٝؽواه٣خ ُؼْوح ٓوًجبد ٍِٛٞو 

 ٝ NiFeCrZ( Z = Al, Si, Ge, In) ،AgCoFeZ( Z =Al, Ga, Si, Ge, Sn)اُوثبػ٤خ

NdCoMnGa َٓثبٍزؼٔبٍ ٛو٣وخ الأٓٞاط أَُز٣ٞخ أُزيا٣لح فط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُب FP-LAPW 

، رْ ٓؼبُغخ ًٕٔٞ Wien2K ٝ أُلٓغخ ك٢ اُجوٗبٓظ اُؾَبث٢ DFTك٢ ئٛبه ٗظو٣خ كا٤ُخ اٌُضبكخ 

، ٝعلٗب GGA+(U)  ٝ mBJ+(U)ٝ  meta-GGA(SCAN)رجبكٍ اهرجبٛ ثٌَ ٖٓ اُزوو٣جبد 

 ٝ  NdCoMnGa ث٤٘ٔب أُوًت ((LiMgPdSn type-1إٔ صٔب٤ٗخ  ٜٓ٘ب رلَٚ اُزجِٞه ك٢ اُ٘ٞع

NiFeCrGeرجِٞه ك٢ اُ٘ٞع type-3 . 

ٜٓ٘ب أُوًجبد الأهثؼخ   ٌَُ أُوًجبد اَُبثوخااُؾبُخ أُـ٘ب٤َ٤ٛخ اُؾل٣ل٣خ ٢ٛ الأًضو اٍزوواه

AgCoFeGe ،AgCoFeSn ،NiFeCrAl ٝ NdCoMnGa ٢ٛ ٓوًجبد ٓـ٘ب٤َ٤ٛخ ؽل٣ل٣خ 

ك٢ ٓغبٍ ٖٗق ٓؼل٤ٗخ ٝ ُٜب كهعخ ؽواهح ًٞه١ ػب٤ُخ ُنُي ٣ٌٖٔ إٔ رٌٕٞ ٓوّؾخ ُِزطج٤وبد 

 . أٓب ثبه٢ أُوًجبد ك٢ٜ ماد ٛج٤ؼخ ٓؼل٤ٗخ ٓغ كهعخ اٍزوطبة ػب٤ُخاَُج٤ٖ الإٌُزو٢ٗٝ 

 ٝ اُلوك ا٤ٔ٤ٌُبئ٢  ٣3dؼٞك رٌَْ اُؼيّ أُـ٘ب٢َ٤ٛ ا٢ٌُِ ك٢ الأٍبً ئ٠ُ مهاد أُؼبكٕ الاٗزوب٤ُخ 

4f. 

 أ٣ٖ  BoltzTraP ثبٍزقلاّ ٗظو٣خ ثُٞزيٓبٕ ثبٍزؼٔبٍ ثوٗبٓظاٌُٜوٝؽواه٣خهٔ٘ب ثؾَبة اُقٞآ 

 ٝ اُطبهخ  ٓؼبَٓٝ اُؾواه١ ٝاُز٤َٕٞ اٌُٜوثبئ٤خ ا٤ُِٕٞٔخ ،رٔذ ٓ٘بهْخ ٓؼبَٓ اُولهح اٌُٜوثبئ٤خ

، AgCoFeGe ،AgCoFeSnٖٓ فلاٍ ٛنٙ اُ٘زبئظ ٣ٌٖٔ اُوٍٞ إٔ أُوًجبد  .اُغلاهح ٓؼبَٓ

NdCoMnGa ٝ NiFeCrAlلإ٣غبك ٓٞاك هبثِخ ُِزطج٤ن  ٣ٌٜٔ٘ب أَُبٛٔخ ك٢ رلػ٤ْ اُجؾش اُؼ٢ِٔ 

 .ك٢ أُغبٍ اٌُٜوٝؽواه١ ٝ ٕل٣وخ ُِج٤ئخ
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 أُواعغ
 

90 
 

[22] Rochelle M Cornell and Udo Schwertmann. The iron oxides: structure, properties, 

reactions, occurrences and uses. John Wiley & Sons, 34 (2003) 

[23] S. Velasco and Francisco Román. “Determining the Curie Temperature of 

Iron and Nickel” The Physics Teacher, 45 ( 2007)  

[24]  Etienne du TRÉMOLET. Magnétisme I, EDP Sciences, 48 (2000)  

[25] Charles Kittel, Paul McEuen, and Paul McEuen. Introduction to solid state 

physics. Vol. 8, 321 (1996)  

[26] Louis Néel : Annales de Physique. EDP Sciences. Vol. 11, 5 (1936)  

[27] MD Towler et al. Physical Review B50, 8 (1994)  

[28] F. Heusler,W. Starck, E. Haupt, Verh DPG 5, 220 (1903)  

[29] F. Heusler, Verh DPG 5, 219 (1903)  

[30] P.J Webster, J. Phys Chem Solids 32, 1221 (1971)  

[31] J. Kübler, A.R. Williams, C.B. Sommers, Phys Rev B 28, 1745 (1983)  

[32] R.A. de Groot, F.M. Mueller, P.G. van Engen, K.H.J. Buschow, Phys Rev Lett 50, 

2024 (1983)  

[33] S. Brooks, J.M Williams, Phys. Stat Sol A 32, 413 (1975)  

[34] K. Gofryk, D. Kaczorowski, T. Plackowski, A. Leithe-Jasper, Y. Grin, Phys Rev B 

72, 094409 (2005) 

[35] Skaftouros, S., OzdÖgan, K., Sasıoglu, E., Galanakis, I. Phys. Rev. B 87, 024420 

(2013) 

[36] Khodami, M., Ahmadian, F.: J. Supercond. Nov. Magn. 28, 3027 (2015) 

[37] Pan, R.J., Lin, T.T., Chang, Y.H., Wang, L.Y., Wu. J. Supercond. Nov. Magn.29, 

1963 (2016) 

[38] Berri, S., Maouche, D., Ibrir, M., Zerarga, F.: J. Magn. Magn. Mater. 354, 65 

(2014) 

[39] Jia, L.Y., Xu, J.L., Zhao, R.B., Pan.: J. Supercond. Nov. Magn.31, 1067 (2018) 

[40] Jafari, K., Ahmadian, F.: J. Supercond. Nov. Magn.30, 2655 (2017) 

[41] S. Nepal,R. Dhakal,I. Galanakis,S.M. Winter, R. P. Adhikari,and G. C. Kaphle. 

cond-mat.mtrl-sci.2, 2208 (2022) 

[42] L. Pauling, Phys Rev 54, 899 (1938) 

[43] C. Felser and A. Hirohata , Springer Series in Materials Science 222, 3( 2016)  

]44] Galanakis, E. Sasıoglu, S. Blugel, and K. Ozdogan, Phys. Rev. B 90, 064408 (2014) 
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