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  تشكرات

 الحمد لله رب امؼالمين وامصلاة وامسلام ػلى أ شرف المرسلين رحمة نلؼالمين

 مصداكا ملوله تؼالى " مئن شكرتم ل زيدىكم  "

نجازهذا امؼمل المتواضع الذي يؼد  من امفيض ذرة راجين من المولى أ ولا أ شكر الله ػلى توفيله لي بإ

 غز وجل امتوفيق واميجاح لمن يطلب امؼلم ميييربه أ مة

ػترافا بمفضل ل صحابه فاإني أ توجه بجميل شكري ل س تاذي المشرف " صابر ساػد امسؼود  " لما  و اإ

كدمه لي من متابؼة وهصح وتوجيه طيلة عملً وأ ولاني كامل امؼياية ولم يبخل ػلً بشيء منذ أ ن 

وشغالاته  أ سأ ل الله له دوام امصحة وامؼافية وأ ن يحفظه في خدمة امؼلم.غرف   ته رغم اإ

لى ال س تاذ  ػلى تفضلها برئاسة لجية المياكشة مزراق فضيلة ة كلٌ أ توجه بمشكر الجزيل اإ

 ػلى كبومها تلييم هذا امؼمل المتواضع. سايب سليمةة وال س تاذ

 

 

 



 

 

  الاهداء

املوة وسهل أ مري ميكتمل عملً الحمد لله الذي وفلني وأ غطاني  
ميه أ توب، ميه أ هتدي واإ  ويتحلق حلمي، فاإ

لى حبي وكرة غيني رسول الله صلى الله ػليه وسلم، لى س يدي س يد المرسلين وحبيب المتلين، اإ  اإ

لى من رفع امرحلٌن في شأ نهلٌ وكرمهلٌ والداي امكريمين أ طال الله في عمرهلٌ،  اإ

لى من حملتني ورغتني بحيانها وش  لى امي  أ فترر هاا وأ غزها أ ي  احببببة "اإ ممالي، اإ نادية"ؼتني بدغواهاا وكاه  هبؼا ل  

لى الذي تؼب وكد ل جل أ ن يوصلني مهذا المس توى أ بي امؼزيز "عمر"،  اإ

خوتي وأ خواتي حفظهم الله لي: "وفاء" و "راهية" و "راي "، لى اإ  اإ

لى من اتخذته كدوة لي واغتبرته منهج سلوكي أ س تاذي امفا ضل ال س تاذ "صابر ساػد امسؼود " المتواضع صاحب امضمير اإ

 اميلظ،

لى كل من ػلمني حرفا وأ فادني بيصيحة في حياتي،  اإ

لى كل من وسؼته ذاكرتي ولم تسؼه مذكرتي،  اإ

لى كل من وس يه امللم وحفضه امللب،  اإ

 أ هدي هذا امؼمل المتواضع.
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 مقدمة عامة  -1

فععٟ تٌحرععلحو ٔعععٛ أشععى١ٍٗ تٌحصب٠اععٟ ٚتٌٕ ععبٞ تٌّحصععو ب أععوب تٌاعععد تٌيٍّععٟ  لتِععا تٌحٛشععٗ تٌيععلٌّٟ تٌصو٠ععو ٔعععٛ تٌ للعع 

٠ععحُ جع٠ٛععً تٌ للععة تٌاععٛ ١ة تٌععٝ تٌ للععة وٙبأل ١ععة تسععحل ي بظععو ت٘ععُ تٌّععٛتح  تٌ لل٠ٛععة تٌوت ّععة ب  ٚ٘ععٟ تٌ للععة تٌشّرعع١ة ظ١ععد 

 .[2,3] وللأٌٛتض تٌشّر١ة ٚتلأٔ ّة تٌىٙبٚضٛ ١ة

ل١ٔعة ج١ٌٛعو قللعة وٙبأل ١عة ِعٓ تٌيعلٌُ ات٠وِٛٔعوا كِىظ١ٓ  ظظ  2341تٌٝ سٕة تلأٌٛتض تٌشّر١ة   خحبتويٛ  تٌفىبب تلأسلس١ة جٚ

و توحشعلف نٕوعب يعتٌوحتسعلت خوٛاعل أ ِعٓ يو٠عوتٌ فلأشعية تٌاعٛ ١ة. جٛتٌعث أيعو ٘عكت ت وحشعلٌخ ي جيب٠ض أيض تٌّٛت  

وععل٢ ت تٌعلسععاة ٚت لّععلح  ٘ععكت تٌصلٔععت تٌحىٌٕٛععٛشٟ ٚتسععحل ٌٗ فععٟ نععوب ِصععل ت جمععوَتٌععكٞ بذععب أشععىً وا١ععب فععٟ  تٌرعع١ٕ١ٍ١َٛ

 .تٌوٕلن١ة

تٌحم١ٕلت تٌاٛ ١ة نٍٝ نو٠و تٌيٛتًِ ٌٚيً بّ٘ٙل ٘ٛ قا١ية تٌّعٛت  تٌحعٟ جوعٕا ِٕٙعلع ٚجيعو بشعالٖ تٌٕٛتلعً  جيحّو وفلءب 

 [4] تٌخ ٠ل تٌشّر١ة ِٚٓ أ١ٓ بُ٘ بشعالٖ تٌٕٛتلعً نتٔوعلف تٌّٛاع تك ٔعكوب ِبواعلت تٌا١بٚف١رعى١ث ب١ّ٘ة فٟاب تلأورب لتٌيٕ

ظ١عد جععُ أيععو٘ل توحشعلف نو٠ععو تلأٔعٛتو ِععٓ ِبواععلت  [5]فععٟ شاععلي ت ٚحتي فعٟ حٚسعع١ل  2341 تٌحعٟ جععُ توحشعلفٙل بٚي ِععبب نعلَ 

 توا١ععبن١ٍّععل ٚاعٕلن١ل  ظ١عد  لععث ٘لجعٗ تٌّبواععلت ت٘حّلِعل ABF3 تٌيلِععة١لة وعذٚ تٌ البيروفيسددتي  الفلوريددكتٌا١بٚف١رعى١ث 

 ٚتٌّملِٚعة ع[3,1]تٌّحٌٛعو ٔح١صعة ج ا١عك تٌاعلٛق  ٚتٌىٙبأعلء ع[7–5] تٌاعٛ ٟ تٌٍّيعلْ ِرعً ٌ ٘حّعلَ تٌّر١بب خول وٙل أرات

 ٚتٌيوسععلت تٌاوععب٠ة تٌح ا١مععلت فععٟ ٌ سععحخوتَ ِٕلسععاة ِععٛت  جصيٍٙععل ABF3 ٌّبواععلت تٌفب٠ععوب تٌخوععل   ٘ععكٖ. تٌّلٕلق١رعع١ة

 . [21,22] تٌ ا١ة ٚتٌح ا١ملت تٌّلٕلق١ر١ة تلأٔفلق ٚجملقيلت

ٌلأ١ّ٘ععة تٌالٌلععة تٌحععٟ توحرععاحٙل ِبواععلت تٌفٍٛح٠ععو أ١بٚف١رععىل٠ث ألشععبت نو٠ععو تٌّصّٛنععلت تٌاعر١ععة تٌٕ ب٠ععة ٔ ععبت 

ٚتٌحصب٠ا١ة بنّلي تٌاعد نٓ ِبوالت تٌابٚف١رىل٠ث ذتت تٌا١ٕلت تٌّخحٍفة ٚ٘كت أل١ة تسحىشلف خٛتاٙل ِٚٓ ذُ تخح١علح تٌّصعلي 

 لعث تٔحشعلحت ٚتسعيل فعٟ  حتسعة ِبواعلت تٌا١بٚف١رعىل٠ث ٘عٟ جٍعه تٌحعٟ  تلأٔرت  سحخوتِٙل. ِٓ أ١ٓ بُ٘ تٌ عبق تٌٕ ب٠عة تٌحعٟ

ب ألسعحيّلي تٌىّا١عٛجب ٠ٚبشعا ٘عكت ت ِعب ٌىعْٛ قعبق تٌّعلوعلب تلعً لجصّا أ١ٓ تٌٕ ب٠لت تٌىٛتٔح١ة ٚتٌعرلب نعٓ قب٠عك تٌّعلوع

تًِ ٚضاط تٌّؤذبتت تٌخلحش١عةع كضعلفة ة ٚوكت ِٓ تٌٕلظ١ة تٌز١ِٕة وّل تٔٙل جرّط أحصب٠ت جأذ١بنو٠و تٌي٠ٛجىٍفة ِٓ تٌٕلظ١ة تٌّل 

قععبق تٌّعلوععلب جرععّط أحعععو٠د تٌّفععل١ُ٘ ٚتٌي لععلت تٌعرععلأ١ة ظ١ععد ج ععبب ن١ٍٙععل جعرعع١ٕلت أل١ععة ِعلٌٚععة جمب٠ععت تٌٕحععل س  تٌععٝ تْ

 تٌٕ ب٠ة ِٓ تٌٕحل س تٌحصب٠ا١ة تٌٝ بواب ظو ِّىٓ.

تٌعرععلب ت ٌٚععٟ ٌٍخععٛتي تٌا٠ٛ١ٕععة  تٌيّععً تٌععكٞ لّٕععل أ ٔصععلتٖ فععٟ ٘لجععٗ تٌّععكوبب ناععلحب نععٓ ظرععلب ألسععحيّلي قععبق

ٚ٘كت ٌٙوف تسحخبتز خٛتي ٘ك٠ٓ تٌّبوا١ٓ ِٓ تشعً جعو٠عو تٌّصعلي  AgMgF3  ٚKMgF3ٚت ٌىحب١ٔٚة ٚتٌاٛ ١ة ٌٍّبوا١ٓ 

تلأٔرت  سحخوتِٙل ٚوكت فُٙ سات تِح ن ٘ك٠ٓ تٌّبوا١ٓ ٌٙلجٗ تٌخٛتي ِٚٓ خ ي ِملحٔة تٌٕحل س تٌحٟ جعوٍٕل ن١ٍٙل ٌٍّبوا١ٓ 

 تاٗ. نٍٝ خٛ «AMgF3 » فٟ ِبوت تٌفٍٛح٠و أ١بٚف١رى١ث « A »٠ّىٕٕل بْ ٔوحن جأذ١ب قا١ية تٌكحب 
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 حتسة ٔ ب٠ة أشىً نلَ لأٞ ٔ لَ  تٌفوً تلأٚي ظ١د جٕلٌٕٚل فٟٓ ١ح ١ر١ فو١ٍٓحوزٔل نٍٝ ٌحعم١ك ٘كت تٌيًّ 

فٟ  حتسة تٌشاىلت تٌاٍٛح٠ة تٌّٕح ّة ٚتٌّخحوبب فٟ ِيل ٌة شبٚ ٠ٕلب ١ِىل١ٔه تٌىُ ٚبسس  أٍٛحٞ ِيحّو٠ٓ نٍٝ لٛت١ٔٓ 

تٌّرحمٍة نٓ تٌزِٓ ٚتٌحٟ جوف ٔ لَ ِىْٛ ِٓ نو  وا١ب ِٓ ت ٌىحبٚٔلت ٚتلأ٠ٛٔة فٟ ظلٌة ظبوة ٚجفلنً ف١ّل أ١ٕٙل ع تٌّٛش١ة 

إٔٙل٠ّب ٚجمب٠ت ٚب -وحمب٠ت أٛحْأيو ذٌه سٍ ٕل تٌاٛء نٍٝ بُ٘ تٌحمب٠الت تٌحٟ جُ تنحّل ٘ل فٟ جار١ط ظً ِيل ٌة شبٚ ٠ٕلب 

لّٕل أيبض بُ٘ جمب٠ا١ٓ ٌحمو٠ب جفلنً  كضلفة تٌٝ ذٌه  ع « DFT » ة تٌىرلفةٚٔ ب٠ة  ت١ٌ فٛن-ٚ جمب٠ت ٘لحجٟ ٘لحجبٞ

 .FP-LAPW تٌّحزت٠وب خ ١ل ٌٍىّْٛ تٌىلًِ تٌّرح٠ٛة  تلأِٛتزقب٠مة  لوِٕل شبظلت حجالق  أ١ٓ ت ٌىحبٚٔلت ذُ -تٌحال ي

ظ١عد لّٕعل أعرعلب   wien2kلّٕعل أح ا١عك ِعل جعُ جٕلٌٚعٗ فعٟ تٌفوعً تلأٚي ٚ٘عكت ألسعحيّلي أبٔعلِس  تٌرعلٟٔفٟ تٌفوعً 

ٚ   ٠ٛAgMgF3ععة ٚظععو ٔل خ ٌٙععل أيععض تٌخععٛتي تٌا٠ٛ١ٕععة ٌٍّععبوا١ٓ ١تٌخععٛتي تٌإ LDA  ٚGGAأٛتسعع ة وعع  تٌحمععب٠ا١ٓ 

KMgF3 ُظ١عد ظعو ٔل لّٕعل أوحتسعة تٌرعٍٛن ت ٌىحبٚٔعٟ ٌىع  تٌّعبوا١ٓ  ورٛتأث تٌخ١ٍةع ِيلًِ ت ٔاللق١ة ٚقللة تٌحّلسه ع ذ

ل١ّة تٌفصٛب تٌ لل٠ٛة ٌىً ِّٕٙل ٚوكت تٌّوتحتت ت ٌىحب١ٔٚة تٌّرلّ٘ة فعٟ وعً نوعلأة قلل٠ٛعة ِعٓ خع ي  حتسعة ِٕع١ٕعلت ورلفعة 

بِعل ف١ّعل ٟ تٌّٕ معة تٌا١ٕ١عة تٌعلٌةع كضلفة تٌٝ جعو٠و ٔعٛو تٌعبٚتأط أع١ٓ تٌعكحتت أل نحّعل  نٍعٝ ِٕع١ٕعلت جٛت٠عا ورلفعة تٌشععٕة فع

٠خ  تٌخٛتي تٌاٛ ١ة فمو لّٕل أوحتسة وً ِٓ ِيلًِ ت ِحوعلي ِٚيلِعً ت ٔيىعل  ع ِيعلٍِٟ تٌخّعٛ   ٚت ٔىرعلح ِٚيلِعً 

ٚفعٟ ٌىً ِبوت ِا ِملحٔة وً تٌٕحل س تٌّحعوً ن١ٍٗ ِا ِعل جعُ تٌعوعٛي ن١ٍعٗ فعٟ تلأأععلخ تٌي١ٍّعة تلأخعبٜ  تٌ للٛٞتٌا١لو 

 اة نلِة ٌّخحٍف تٌٕحل س تٌّحعوً ن١ٍٙل.تلأخ١ب ٔموَ خ 
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 معادلة شرودينغر: -1

أسس ميكانيك الكم  معتمدا على ارياضي اوصف [1]شرودينغر العالم  قدم 1926في عام 

ات والذرات ، في شكل معادلة موجية تصف كيفية تتغير الحالة لكترونلحركة مجموعة من الإ

 .[4–2] الكمية لنظام عند كل لحظة زمنية

𝐻𝛹(𝑅⃗ I, 𝑟 i) = 𝐸𝛹(𝑅⃗ I, 𝑟 i) 

 ميجس Nالمكون من  النظام يهاملتون Hحيث يمثل 

  .الدالة الموجية تتعلق بكل إحداثيات الجسيمات 

E  .القيم الذاتية الموافقة 

 بالعبارة التالية : Hللنظام الكلي  يالهاملتونمؤثر تكتب عبارة 

e N ee eN NNH T T V V V= + + + +  

 حيث:

( )
2 2

2

2 2

i
e i

i i

p
T

m m
= = −    ات.لكترونالطاقة الحركية للإ 

 ( )
2 2

2

2 2
N

p
T

M M




 

= = −    .الطاقة الحركية للأيونات 

2

, 0

1 1
.

4 2
ee

i j i j

e
V

r r


 
 =
 −
 

   إلكترون  - إلكترونطاقة تفاعل . 

2

,0

1

4
eN

i i

e Ze
V

r R 


= −
−

   نواة.  – إلكترونطاقة تفاعل 

2

,0

1 1
.

4 2
NN

e Z Z
V

R R

 

   


= −
−

   نواة. -طاقة تفاعل نواة 

كتل   αMو اتلكترونكتل الإ  immj، الأنويةمعاملات خاصة بو،اتلكترونخاصة بالإ ؤشراتمعبارة عن   i،jحيث 

 .الأنوية
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R R −  المسافة بين النواتينو. 

ir R−  المسافة بين النواةلكترونوالإ i. 

i jr r−ين لكترونالمسافة بين الإiوj. 

لحصرول على حل حل دقيق لها خاصرة في الأنظمة التي تحتوي اعمليا، تعد معادلة شررودينغر صرعبة الحل ولا يمكن 

لضرررروري اجراب تبسررريطات وتقريبات من ا،لذا فمن بينها  في حالة حركة وتفاعل فيما الأنويةات ولكترونعلى عدد كبير من الإ

الحل الحقيقي. من بين أهم أهم التقريبات ولتبسريطات التي أجري  على  إلىقرب ما يمكن أيكون اجل الحصرول على حل تقريبي 

 معادلة شرودينغر نذكر: 

 اوبنهايمر-تقريب بورن -2

و  بورنمراكس  قرام العرالمرانمن جرل تبسرررريم حرل معرادلرة شرررررودينغر، 

الجرانرب الاهتزازي للانويرة واعتبرارهرا  إهمرالبر  1927في عرام اوبنهرايمرروبرت 

  اتلكترونكتلة الإبمقارنة    كبيرة جدا الأنويةكتلة    ساكنة حول وضع توازنها لكون

𝑚𝑒

 𝑚𝑛
=

1

1836
كبر من سرررعة النواة وكنتيجة لهذا ات ألكترونسرررعة الإ كما [5] 

  الأنويرةحرد التفراعرل  ( ويؤخرذNTالطراقرة الحركيرة للأنويرة   إهمرالالتقريرب يمكن 

) ( كثاب NNVفيما بينها   )0,N NNT V cte= = 4]–[2. 

 اونهايمر على معادلة شرودينغر نذكر : -من نتائج تطبيق تقريب بورن

𝛹الردالرة الموجيرة الكليرة للنطرام  -أ (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i)  يرة لكترونتكترب على شرررركرل جرداب بين دالرة الموجرة الإ   أصرررربحر

𝛹𝑒 (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i)  النووية ودالة الموجة 𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
) 

𝛹 (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i) =  𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
)𝛹𝑒 (𝑅⃗ I

0
, 𝑟 i)   

وبالتالي تكتب معادلة شرررررودينغر بعد تطبيق تبسرررريم بورن  الأنويةات عن حركة لكترونيمكن فصررررل حركة الإ -ب

 وبنهايمر على الشكل: أ

{

[𝑇𝑒  + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑛]𝛹𝑒 (𝑅⃗ I
0
, 𝑟 i) = 𝐸𝑒 (𝑅⃗ I

0
)Ψ𝑒 (𝑅⃗ I

0
, 𝑟 i)                     

 

[𝑇𝑛 + 𝑉𝑛𝑛 + 𝐸𝑒 (𝑅⃗ I
0
)]𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
)  = 𝐸𝛹𝑛 (𝑅⃗ I

0
)                               
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لايمكن حلها بالطرق لا أن المعادلة بقي  صرررعبة الحل وإوبنهايمر لمعادلة شررررودينغر أ -بالرغم من تطبيق تبسررريم بورن

 رى.آخ اتتقريب لجأنا لاستخداملذلك معقدة جدا  إلكترون – إلكترونتفاعل ال لكونالرياضية المعروفة 

 تقريب هارتري  -3

ات المسرررتعملة في بسرررم التقريبأمن [8–6] 1928يعد تقريب هارتري الذي قدمه سرررنة 

اعتمرد على تقريرب الجسرررريمرات المسررررتقلرة   يرة للرذرات حيرثلكتروندراسرررررة البنيرة الإ

« independent particle approximation » [9]   ات متماثلة وكل  لكترونكل الإأي أن

ات الأخرى لكترونوالإ ويةالأنيتحرك بشكل مستقل داخل حقل متوسم نشأ من تأثير  إلكترون

ولمبردأ  لكترونودون تفراعرل مع الجسرررريمرات الأخرى حيرث لم يرأخرذ بعين الاعتبرار سرررربين الإ

عدد كبير من ة  تمكن هارتري باستعمل هذا التقريب من تحويل دراس .[3,4]الاستثناب لباولي 

عبر عن الهراميلتوني الكلي واحرد حيرث  لكترونلإدراسرررررة مختصرررررة  إلىات لكترونر الإ

بينمرا الردالرة الموجيرة الكليرة للنظرام  إلكترونات بمجموع الهرامليتوني الخراب بكرل لكترونر للإ

ي لكترونكما أن الطاقة الكلية للنظام الإ إلكتروني بجداب الدوال الموجة الفردية لكل  لكترونالإ

. يمكن تلخيص مرا جراب في تقريرب  [3,4] ات لكترونر يعبر عنهرا بمجموع الطراقرات الفرديرة للإ

 هارتري بالمعادلات التالية:  

𝐻 = ∑ℎ𝑖
𝑖

 

ℎ𝑖  لكترونهو الهراميلتوني الخراب برإلإ  ℎ𝑖حيرث  = −
ℏ2

2𝑚i
∆𝑖 − ∑

𝑍𝐼𝑒
2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗   −𝑅⃗
 I
0
|

𝐼 +
1

2
∑

𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗   −𝑟 𝑗|
𝑗 الموجيرة ، في حين الردالرة

 ي وكذا الطاقة الكلية للنظام فتعطى بالعبارات التالية: لكترونللنظام الإ

𝛹𝑒 = ∏𝛹𝑖
𝑖

 

𝐸𝑒 = ∑𝜀𝑖 

𝑖

 

ات على أساس شحنات متماثلة دون سبين أي تفاعلات تنافر كولومبي لكترونفي تقريب هارتري تم معالجة التفاعلات بين الإ

ستثناب لباولي وبالتالي فهي لإأن دالة الموجة لم تأخذ بعين الاعتبار مبدأ ا إلى، إضافة كل من حدي الارتباط والتبادل إهمالمع 

مر الذي ناحية المتحصل عليها وهو الأالوهذا ما جعل من هذا التقريب غير دقيق من الناحية العلمية ومن ريه" ظتنا ضدليس '

 .[3,4]  فوك –خر وهو تقريب هارتري آاستعمال تقريب  إلىدفع بنا 
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 فوك-تقريب هارتري -4

ر في دوال الموجة  ظتنا-الضددخال فكرة إمن  [10]تمكن فوك  1930في سنة 

همله هارتري وبالتالي أسبق وأن أين تمكن من معالجة حد التبادل الذي و لكترونللإ

صبح يضم حدين اثنين الأول يتعلق بحد تفاعل الكولومبي بين أات لكترونفالتفاعل بين الإ

وال  بينما الحد الثاني يخص حد التبادل حيث أصبح  الد [3,4]ات لكترونالشحن السالبة للإ

 رية بالعلاقة :  ظرية حيث تعطى عبارة الدالة الضد تناظضد تنا

𝛹(𝑟 1, 𝑟 2, 𝑟 3, … 𝑟 i, 𝑟 j………𝑟 N) = −𝛹(𝑟 1, 𝑟 2, 𝑟 3, … 𝑟 j, 𝑟 i………𝑟 N) 

ات واستبدل لكترونوبالتالي فقد قام فوك بإدخال عنصر السبين في معالجته للتفاعلات بين الإ

 المعطى بالعبارة التالية:   [11]سلاتري بمحدد لكتروندالة الموجة للنظام الإ

𝛹𝐻𝐹(𝑟 1, 𝑟 2, … , 𝑟 𝑁) =
1

√𝑁𝑒!
[

ψ1(𝑟 1) ψ1(𝑟 2) ⋯ ψ1(𝑟 𝑁)

ψ2(𝑟 1) ψ2(𝑟 2) ⋯ ψ2(𝑟 𝑁)
⋮ ⋮ ⋱ ⋮

ψ𝑁(𝑟 1) ψ𝑁(𝑟 2) ⋯ ψ𝑁(𝑟 𝑁)

] 

حيث يمثل المقدار 
1

√𝑁𝑒! 
 معامل التنظيم للدالة الموجية. 

فوك نطبق مبدأ ريتز للحصول على حالة الاستقرار للنظام  -يرلحل معادلة شرودينغر باستعمال دوال الموجة لهارت

المتغايرعلى وجود تكافؤ بين حل معادلة شرودنغر أعلاه   Ritzحيث ينص مبدأ    يلكترونثم الحصول على خواب النظام الإومن  

 : [12]بالعلاقة  نعبر عن مبدأ ريتزويمكن لنا أن  .وتقليل دالية الطاقة

E[Φ] =
< 𝛷|Ĥ|Φ >

< 𝛷|𝛷 >
 

كطريقة تغايرية تقريبية حيث أنها تطبق فقم على مجموعة فرعية من فضاب   Hartree-Fockيمكننا اعتبر تقريب 

 . Slater [4]لا يكون عادةً محددًا لر   Slaterهيلبرت لمحددات سلاتر ولسوب الحظ ، فإن مجموع اثنين من محددات 

عاجزا عن حل مشكل الارتباطلذا وجب أن تقريب هارتري فوك تناول عالج مشكل التبادل ألا انه ظل على الرغم من 

 علينا مرة أخرى البحث عن تقريب افضل. 

 نظرية الدالة الوظيفية للكثافة -5

ية بدل استعمال لكترونبدلالة الكثافة الإ لكترونأساسية وهي إعادة كتابة الهاميلتوني للإعلى فكرة ترتكز النظرية  هذه  

 وفيما يلي جدول انجزه الباحث "ساعد السعود النظرية تطورا كبيرا واستحسانا من طرف الباحثين،    هذهالدوال الموجية، وقد لاق   

 Les composés à base de manganèse: investigation théorique »ذات العنوان صابر" في أطروحة الدكتورا 
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des propriétés structurales électroniques et magnétiques »  فوك  -رحا ومقارنة بين طريقة هارتري قدم فيها ش

 .[3] وبين نظرية الدالة الوظيفية للكثافة ومميزات كل طريقة

 .[3] مقارنة بين تقريب هارتري فوك ونظرية الدالة الوظيفية للكثافة: (I.1)الجدول 

 الوظيفية للكثافةنظرية الدالة  فوك  -تقريب هارتري 

من نراحيرة المبردأ: حرل معرادلرة شرررررودنغر من خلال  ✓

 اعتبار وظائف الموجة كمتغير أساسي

 

من ناحية المبدأ: حل معادلة شررودينغر من خلال  ✓

 متغيرًا أساسياً لكتروناعتبار كثافة الإ

 

يعتمد على تقريب الجسيمات المستقلة وترتكز  ✓

تولده  من تأثير الجسيمات على نظرية الحقل المتوسم الذي  

 .الأخرى

تحسب الحالة الأساسية للنظام انطلاقا من حساب  ✓

 الدوال والطاقات الذاتية الموافقة لها.

تعالج الطاقة الحركية والكامنة للنظام بعدد كبير  ✓

 من المتغيرات ما يصعب حلها.

الدوال التي هي عبارة عن حلول لمعادلة   ✓

 تحمل أي معنى فيزيائي.شردوينغر هي حلول رياضية لا 

 ات. لكترونلا تعالج تفاعل الترابم بين الإ ✓

شرررام وينتقل من  -ترتكز على نظريتي هوهنبرغ  ✓

 معادلات كوهن شام لإيجاد الحل. إلىمعادلة شرودينغر 

كمتغير حيث أن لكثافة  لكترونتسررررتخدم كثافة الإ ✓

 التي لها معنى فيزيائي. لكترونالإ

والرترفرراعرلات لرلرنرظررام ترعررالرج طرراقررات لرحرركريررة  ✓

المردروس أقرل عردد ممكن من المتغيرات ممرا يجعرل المعرادلرة 

 أبسم وأسرع مقارنة بالطرق الأخرى.

 تمكن من معالجة حدي الارتباط والتبادل. ✓

م باسررتخدام ميكانيكا الكم من يجسرر  N النظرية الوظيفية للكثافة على أنها إعادة صررياغة لمشرركلة  إلىيمكن النظر خلاصررة:  

نفس الردور الرذي تلعبره وظيفرة   DFTفي طريقرة  لكترون. تلعرب كثرافرة الإلكترونخلال التعبير عن الطراقرة كردالرة لكثرافرة الإ

 [3] للنظام من خلال اعتبار الكثافة متغيرًا أساسياً فوك-هارتريفي طريقة  Ψالموجة 

 

 



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
10 

في اعمرال كرل من  1927ول ظهور لنظريرة الردالرة الوظيفيرة للكثرافرة سررررنرة أكران 

حيرث اوجردا فكرة التعبير عن الطراقرة الكليرة لنظرام  [13,14]تومراس وفيرمي 

ي إلكترونات كغراز لكترونر يرة براعتبرار جملرة الإلكتروني كردالرة للكثرافرة الإإلكترون

 بتجزئةوماس وفيرمي تجسررردت ن تامتجانس ومنتظم. الفكرة التي قام بها العالم

دون الاخررذ بعريرن الاعتربررار الارتبرراطررات بيرن   منرطرقررة بريلروين مسررررترمررة لر 

ية ثابترة  لكترونأجزاب تكون فيهرا كثرافة الإ إلىالي غاية الوصررررول  ات( لكترونر الإ

ي المتجرانس وكرذا طراقتره لكترونفي كرل جزب منهرا. تعطى عبرارتي كثرافرة الغراز الإ

 على التوالي بالصيغتين:  الحركية

𝜌 =  
1

3 𝜋2
𝐸
𝑓

3
2  (
2𝑚𝑒

ℎ2
)

3
2
 

𝐸𝑐 =
3

5
( 
  ℎ2

2𝑚𝑒
) (3 𝜋2)

2
3 𝜌

5
2  

بعد ذلك ، بدأت هاته النظرية في التطور شرياا فشرياا على بمسراهمة العديد من العلماب بأعمالهم النظرية من بينهم ديراك 

 .[17]، هوهنبورغ وكوهن [16]،سلاتر [15]

  صياغة نظرية دالية الكثافة  5-1

ية، لكترونات متفاعلة كالدالة للكثافة الإإلكترونأساس نظرية دالية الكثافة هو كتابة الطاقة الكلية لنظام يحتوي على عدة 

 ية بالصيغة:لكترونبدلاً من دالة موجته حيث تعطى عبارة الكثافة الإ لكترونأي حساب طاقة النظام بالاعتماد على كثافة الإ

𝜌(𝑟 ) =∑ |Ψ𝑖(𝑟 )|
2

𝑁

𝑖=1
 

 أساسيتين:  ركيزتينتم بناب نظرية دالية الكثافة في 

 كوهن –نظريات هوهنبورغ الركيزة الأولى : -1

ي موجودة داخررل كمون  إلكترونلطرراقررة الكليررة لنظررام ا النظريةةة الأولى:

ية لكترون ناتج عن تأثير أنوية الذرات( هي دالة للكثافة الإ V (r )خارجي 

 يةلكترونويمكن معرفة جميع خصائص النظام عند تحديد كثافته الإ

E[(r )] = F[(r )] + ∫V (r )(r )dr3 
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ات  لكترونحيث تمثل مسرررراهمات الطاقة الحركية والتفاعلات بين الإ  ية للنظاملكترونهي دالة شرررراملة للكثافة الإ F[(r )]حيث 

 حيث تعطى بالعلاقة: [3,18]

𝐹[𝜌] =  𝑇[𝜌] + 𝑈[𝜌] 

 فيعطى بالعلاقة : الأنويةبالنسبة للكمون الخارجي المتولد بفعل تأثير 

𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟𝑖⃗⃗ ) =  −∑
𝑍𝐴
𝑟𝑖𝐴

𝐴

 

  النظرية الثانية:

ية الموافقة لكتروننجد الكثافة الإي يكفي أن لكترونتنص على أنه للحصرررول على الطاقة الكلية للحالة الأسررراسرررية للنظام الإ

 التي تجعل من دالية الكثافة في قيمتها الدنيا. 

𝐸(𝜌0(r )) ≤ E [ρ(r )] 

𝐸(𝜌0) =  𝑀𝑖𝑛𝐸(𝜌) 𝑙𝑖𝑚
𝜌→𝑁

⟨𝛹|𝑇̂ + ∑ 𝑉𝑒𝑥𝑡𝑖 + 𝑉𝑒𝑒|𝛹
 ⟩ 

الذي يعبرعن تفاضررل الطاقة الكلية بدلالة [19] ية الموافقة للحالة الأسرراسررية نطبق مبدأ التغايرلكترونلحصررول على الكثافة الإ

 ية والمعطاة بالعلاقة الرياضية  لكترونالكثافة الإ

𝑑E [ρ(r)]

𝑑ρ(r)
= 0 

 :V(r) [3]والكمون الخارجي  F[(r )]كما يمكن التعبير عليه بدلالة كل من الدالة الشاملة 

𝑑F [ρ(r)]

𝑑ρ(r)
+ V(r) = 0 

 شام  -معادلات كوهن الركيزة الثانية:  -2

من  [20]تمكن كل من العالمين كوهن وشام  1965في سنة 

ات التي في حالة لكتروني للإإلكترونتقديم فكرة جديدة لمعالجة نظام 

حركة وتفاعل فيما بينهم صعب الحل رياضيا لأن وصف كل من الطاقة  

ية ليس لكترونبدلالة الكثافة الإ إلكترون- إلكترونالحركية والتفاعلات 

شام تمثل  في فرض نظام  -كوهن التي تبناها كرة الف السهل. بالأمر

مرتبم في النظام الخيالي غير  لكترونإي خيالي يشبه النظام الحقيقي المدروس حيث كل إلكترون



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
12 

شام( الذي يضم الكمون الخارجي الناتج عن   -يتأثر فقم بكمون فعال  كمون كوهنبل ات لكترونمتفاعل مع غيره من الإوغير

 .[3] لكترونات على هذا الإلكترونالإ بقية تأثيرالكمون النتاج عن   إلىإضافة  الأنويةتأثير 

 شام بمايلي:-كوهنه اقترحيتميز النظام الخيالي الذي  

واحد هي حلول لمعادلة شرودينغر في هذا الفضاب   لكترونمدارات كوهن وشام التي هي دوال موجية فضائية لإ -1

 . [3]الفراغي 

 ية للنظام الحقيقي.لكترونة الإي الخيالي له نفس الكثافلكترونالنظام الإ -2

ات من دون تأثير الترابم وهي موجبة بينما الطاقة  لكترونالطاقة الحركية للنظام الخيالي هي الطاقة الحركية للإ -3

وحد إضافي يعبر عن   « 𝑇𝑓»هي مجموع الطاقة الحركية للنظام الخيالي   « 𝑇𝑅»الحركية في النظام الحقيقي  

 :أي   [3]لكترونعلى الطاقة الحركية للإ« 𝑇𝑐» تأثير الارتباط 

𝑇𝑅 =  𝑇𝑓 +  𝑇𝑐 

 𝑇𝑐 = ⟨Ψ|T|Ψ⟩ − ⟨φ|𝑇𝑠|φ⟩ 

 : [3] ات في النظام الحقيقي يكتب بالعلاقة التاليةلكترونبين الإ  𝑉𝑒𝑒التفاعل   -4

⟨Ψ|𝑉𝑒𝑒|Ψ⟩ = 𝑈𝐻 + 𝑈𝑥 +  𝑈𝑐 

 حيث تمثل الحدود 

  𝑈𝐻 :ات ذات الشحنة السالبة او ما يسمى  كمون هارتري(لكترونتفاعل التنافر الكولومبي بين الإ 

  𝑈𝑥 : ات التي لها نفس السبين. لكترونبين الإ التبادلتفاعل 

  𝑈𝐶 :ات. لكترونتفاعل الارتباط بين الإ 

 :[3] الأخيرة على معادلة سمي  باسمهما وتكتب كالتاليشام سنحصل في -بعد تطبيق أفكار كل من كوهن 

𝐻𝐾𝑆𝜑𝑖(𝑟 ) = [𝑇𝑠[𝜌] + 𝑉𝐾𝑆(𝑟 )]𝜑𝑖(𝑟 ) =  𝜀
𝐾𝑆𝜑𝑖(𝑟 ) 

𝑉𝐾𝑆(𝑟 ) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) + 𝑉𝐻(𝑟 ) + +𝑉𝑋𝐶(𝑟 ) 

𝐸[𝜌] = 𝑇𝑠[𝜌] + 𝑉𝑁𝐸[𝜌] + 𝑈𝐻[𝜌] + Exc[𝜌] 

 :حيث تمثل الحدود

• 𝑇𝑠[𝜌] في النظام الخيالي     لكترونالطاقة الحركية للإ 

𝑇𝑠[𝜌] =  ⟨𝜑𝑖|−
ℏ2

2m∆|𝜑𝑖
 ⟩ =  −

ℏ2

2m
∑∫𝜑𝑖∇

2

i

𝜑𝑖
∗𝑑𝑟𝑖 

• 𝑉𝑁𝐸[𝜌]  إلكترون- الأنوية التفاعل  الأنويةالكمون الخارجي المتولد عن تأثير ) 
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𝑉𝑁𝐸[𝜌] = −∫  ∑
𝑍𝐼𝜌(𝑟 )

|𝑅⃗ I
0
− 𝑟  |𝐼,𝑖

𝑑𝑟  

• 𝑈𝐻[𝜌]  )تفاعل  هارتري  تفاعل كولومبي بين الاكترونات 

U[𝜌] =
1

2
∫
𝜌(𝑟 )𝜌(𝑟′⃗⃗  ⃗)

|𝑟 − 𝑟′⃗⃗  ⃗|
𝑑𝑟𝑑𝑟′ 

• Exc[𝜌]  الارتباط وهي عبارة عن مجموع حدي الارتباط والتبادل وليس لهاته الطاقة  -طاقة التبادل

 عبارة رياضية دقيقة انما يتم تقديرها عن طريق تقريبات 

Exc[𝜌] = Ex[𝜌] + Ec[𝜌] 

 شام  -حلول معادلة كوهن  5-2

 :همايعتمد على خطوتين أساسيتين شام -حل معادلة كوهن   

-أي بالأحرى تحديد كمون التبادل   𝑉𝐾𝑆(𝑟 )شام  -إيجاد وتحديد جميع حدود الكمون الفعال لكوهن الخطوة الأولى:  -1

 حيث ان هذا الحد ليس له صيغة رياضية انما يتم تقديره عن طريق تقريبات سنتناولها لاحقا. 𝐸𝑥𝑐[𝜌] لارتباطا

 :[3] الخطوة الثانية: إيجاد الدوال الموجية  مدارات كوهن شام( التي هي حلول لمعادلة كوهن شام والتي تعطى بالعلاقة -2

𝜑𝐾𝑆(𝑟 ) =  ∑𝐶𝑖𝑗
𝑗

𝜑𝑗(𝑟 ) 

 هي دوال موجية.  𝜑𝑗و    تمثل معاملات النشر لدالة الموجة 𝐶𝑖𝑗حيث 

 شام نحصل على :   -بعد اجراب عدة تبسيطات وبالتعويض في عادلة كوهن

∑𝐶𝑖𝑗
𝑗

𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 = ∑𝐶𝑖𝑗𝜀𝐾𝑆
𝑗

|𝜑𝑗〉 

〈𝜑𝑘|∑𝐶𝑖𝑗
𝑗

𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 = 〈𝜑𝑘|∑𝐶𝑖𝑗𝜀𝐾𝑆
𝑗

|𝜑𝑗〉 

∑ 

𝑗

(〈𝜑𝑘|𝐻𝐾𝑆|𝜑𝑗〉 − 𝜀𝐾𝑆〈𝜑𝑘|𝜑𝑗〉)𝐶𝑖𝑗 = 0 

 𝐶𝑖𝑗شام من خلال إيجاد المعاملات -وبالتالي يتم حل معادلة كوهن

، حيث يتم بدأ العملية باستعمال كثافة  (I.1)يتم حل معادلة كوهن شام وفقا لحلقة تكرارية موضحة في الشكل 

ثم يجرى اختبار  outشام وبعدها يتم حساب الكثافة الجديدة-للتكرار الأول حيث تستعمل لحل معادلة كهون  inإبتداائية 

حساب خواص المركب أما إذا لم يتحقق شرط التقارب فسنكرر  إلىلشرط التقارب فإذا تحقق الشرط يتوقف الحساب ونمر 

 .outوinيتين لمرحلتين متتماليتين لكترونلإالحلقة مرة أخرى بعد مزج كثافتي ا
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 لحل معادلة كوهن شام.  (DFT للكثافة  الوظيفية الدالة نظرية المعتمد في الحسابي مخطمال :(I.1)الشكل 

𝜌𝑖𝑛 

 V(r) حساب

 حل معادلة

شام -كوهن    

 

 𝐸𝑓 تحديد
 

𝜌𝑜𝑢𝑡 حساب   

𝜌𝑖𝑛    شرط التقارب = 𝜌𝑜𝑢𝑡 

 

𝜌𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖

 

 

الخواصحساب   

 لا

 

 نعم
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 الارتباط -التقريبات المستعملة في تقدير كمون التبادل  -6

عدة تصورات من اجل    إلىات لا يملك عبارة تحليلية فقد تم اللجوء لكتروننظرا لأن كمون الارتباط والتبادل بين الإ

الحصول على قيم تقريبية لهذا الكمون حيث أن دقة النتائج المتحصل عليها تتعلق بشكل رئيسي بدقة تقدير هذا الكمون والتي  

 :[3]من بينها 

 « LDA »تقريب كثافة الموضع  6-1

 إلىالغير متجانس  يلكترونالإحيث يقارب النظام  [21] 1964من طرف كوهن وشام سنة  اقترح لأول مرةهذا النموذج 

الارتباط -، وتعطى عبارة طاقة التبادل مناطق صغيرة إلىي موضعي متجانس وهذا بعد تقسيم منطقة بريلوين إلكتروننظام 

 بالعلاقة :

 

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴[𝜌] =   ∫ 𝜌(𝑟 )𝜀𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴 [𝜌]𝑑 𝑟  

 الارتباط بالعلاقة:-وكمون التبادل 

𝑉𝑥𝑐 = 
𝑑𝐸𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴[𝜌]

d𝜌
=    𝜀𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴 +  𝜌(𝑟 )
𝑑 𝜀𝑋𝐶

𝐿𝐷𝐴

d𝜌
 

 « LSDA » ية المرتبطة بالسبينكثافة الموضعالتقريب  6-2

ية الكلية هي مجموع كثافتي لكترونحيث تكون الكثافة الإ [22]يستعمل هذا التقريب في حالة الأنظمة المغناطيسية 

𝜌(𝑟 )الأسفل   إلىالأعلى و إلىيتين في كلا حالتي السبين لكترونالإ =  𝜌↑(𝑟 ) + 𝜌↓(𝑟 )    ويتم حل معادلة كوهن شام وفقا لكل

 : [3] حالة سبين كمايلي

{
 
 

 
 (−

ℏ2

2m
∇2 + Veff

↑ (𝑟 ))𝜑𝑖(𝑟 ) =  εKS
↑ 𝜑𝑖(𝑟 )         حالة  السبين إلى  الأعلى

 (−
ℏ2

2m
∇2 + Veff

↓ (𝑟 ))𝜑𝑖(𝑟 ) =  εKS
↓ 𝜑𝑖(𝑟 )           حالة  السبين إلى  الاسفل 

 

 :[3]الفعال تعطى عبارته كمايلي بينما تعطى عبارة الكمون 
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{
 
 

 
 Veff

↑ (𝑟 ) = Vext
 + Vxc

↑ = Vext
 +

𝑑𝜀𝑋𝐶
𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌↑(𝑟 ), 𝜌↓(𝑟 )]

𝑑𝜌↑(𝑟 )
حالة  السبين إلى  الأعلى       

 Veff
↓ (𝑟 ) = Vext

 + Vxc
↓ = Vext

 +
𝑑𝜀𝑋𝐶

𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌↑(𝑟 ), 𝜌↓(𝑟 )]

𝑑𝜌↓(𝑟 )
 حالة  السبين إلى  الاسفل      

 

 « GGA » المعمم التدرجتقريب  6-3

لكن هذا التقريب اعطى في كثافتها متجانسرة  ما جعلوهو  بانتظامية موزعة  لكترونالتقريب السرابق اعتبر ان الكثافة الإ

ية الموضعية غير لكتروناعتبرت الكثافة الإعديد المرات نتائج بعيدة نوعا ما عن النتائج التجريبية لذا تم إيجاد تقريب جديد حيث 

ي تتعلق بالكثافة لكترونلإاخر حيث تم تعديل الفكرة السرابقة واعتبار الطاقة الكلية للنظام ا إلىمتجانسرة وانما تختلف من موضرع 

 ية وبالتدرج أيضا حيث تكتب بالعلاقة : لكترونالإ

EXC
GGA[ρ(r )] =   ∫d3r ρ(r )εXC

 [ρ (r ), ∇ρ (r )] 

  ، كما توجد أيضرا عدة تقريبات[28–18,23]  تم ذكره في المقالات والمراجعنسر  وصرياغات  GGAللتقريب المعمم 

، تقريب   Becke et Johnson (BJ) [30]، تقريب  Engel et Vosko [29]التبادل نذكر من بينها تقريب -لكمون الارتباط 

Blaha  [31]  المعدل لتقريبBecke et Johnson  تقريب ،Slater   [17]   ،تقريب Ceperley et Alder  [32]   تقريب ،

Perdew et Zunger  [33]  وتقريبHedin et Lunqdvist [34]. 
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 FP-LAPWطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل  -7

شررام.  –كحلول تحقق معادلة كوهن ، صررار من الضررروري البحث عن دوال موجية بعد حل مشرركلة كمون الارتباط التبادل

في  Herring( التي اقترحتها نظرية OPWبعد بحث مطول بدأت تظهر بعض الطرق والتي من بينها طريقة الموجة المسرتوية  

حيث تعتمد هاته الطرق على   (المتزايدة خطيا  المسننننتوية  الموجات)  FP-LAPW  وطريقة  LMTO [36]، طريقة  [35]  1940سنننننة  

 نوعية الكمون الفعال المستعمل.

 APW طريقة الأمواج المستوية 7-1

-Muffinتقريب  معتمدا على قسمين  إلىحيث قسم الفضاب البلوري  [11]هاته الطريقة كانت على يد العالم سلاتر 

Tin [37]  2  لاحظ الشكل منطقتين  إلى.II 0( ممثلا الذرات بكرات غير متداخلة فيما بينها أنصاف أقطارهاR   يتواجد  داخلها

ات الحرة لكترونات بنواة ذرتها قويا وبين هاته الكرات منطقة بينية تضم الإلكترونات القلبية والتي يكون ارتباط الإلكترونالإ

  البعيدة عن انوية ذراتها.

 

 Muffin-Tinتقسيم الفضاب البلوري حسب تقريب  : (I .2)الشكل 

على حسررب تقريب سررلاتر يكون االكمون داخل الكرات متناضررر بشرركل كروي بينما يكون الكمون في المنطقة البينية  

 ثابتأ ويعطى بالعلاقة التالية 

V(r ) = {

V(r)                              r ≤  R0
 
 

0                                    r > R0
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على هذا الأسراس تكون الدوال الموجية في المنطقتين مختلفتين، فتكون عبارة عن أمواج مسرتوية داخل المنطقة البينية  

 جداب بين دوال شعاعية ودوال هرمونية كروية  كما هو موضح في المعادلة:في حين تكون الدوال داخل كرات على شكل 

φ(r ) =  

{
  
 

  
 ∑ 

∞

l=0

∑𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)

𝑚

−𝑚

                  𝑟 ≤  𝑅0

 
 

1

√𝛺
∑𝐶𝐺
𝐺

𝑒𝑖(𝐾⃗⃗ +𝐺 )𝑟                                      𝑟 > 𝑅0

 

 [38] هي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغر   𝑈𝑙(𝑟)حيث الدوال الشعاعية 

(−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
𝑉(𝑟 )) r𝑈𝑙 = 𝐸𝑙𝑈𝑙 

 FP-LAPWللكمون الكامل يدة خطيا االمتز  طريقة الأمواج المستوية 7-2

بإدخال تغييرات تعديلية على طريقة سلاتر،  [39]بسبب البطيب الكبير في طريقة الأمواج المستوية قام اندرسون 

 باستعمال تحليل تايلور متحصلا على العلاقة التالية   𝑈𝑙(𝑟)حيث قام بكتابة الدوال الشعاعية  

𝑈𝑙(𝑟, 𝐸) =  𝑈𝑙(𝑟, 𝐸𝑙) + (𝐸𝑙 − 𝐸)
𝑑𝑈𝑙(𝑟, 𝐸)

𝑑𝐸
|
𝐸=𝐸𝑙

+ 𝒪(𝐸𝑙 − 𝐸)
2 

 يكتب على الشكل التالي :   Muffin-Tinوبالتالي اصبح الكمون داخل وخارج كرات 

𝑉(𝑟) =  

{
  
 

  
 ∑𝑉𝑙𝑚(𝑟)𝑌𝑙𝑚

𝑚

𝑙𝑚

                                    𝑟 ≤  𝑅0

 
 

∑𝑉𝑘(𝑟)𝑒
𝑖𝑘𝑟

𝑚

𝑙𝑚

                                    𝑟 > 𝑅0

 

  [40,41] تكتب الدوال الموجية كمايليفي حين تكتب الدوال الموجية في داخل الكرات بدلالة الدوال الشرعاعية ومشرتقاتها. حيث 

[41]: 
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𝛷𝐾⃗⃗ +𝐺 (𝑟 ) =  

{
  
 

  
 ∑(𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈̇𝑙(𝑟)) 𝑌𝑙𝑚(𝑟)

 

𝑙𝑚

            𝑟 ≤  𝑅0

 
 

1

√𝛺
∑𝐶𝐺
𝐺

𝑒𝑖(𝐾⃗⃗ +𝐺 )𝑟                                               𝑟 > 𝑅0

 

 حيث تمثل المعاملات  

𝐾⃗⃗  الشعاع الموجي 

𝐺   شعاع الشبكة العكسية 

𝐴𝑙𝑚 معامل مرتبم بالدوال الشعاعية   

𝐴𝑙𝑚 = 
4𝜋𝑟0

2𝑖𝐿

√𝛺
𝑌∗𝑙𝑚(𝐾 + 𝐺)𝑎𝑙(𝐾 + 𝐺)

  

𝐵𝑙𝑚 معامل مرتبم بمشتق الدوال الشعاعية 

𝐵𝑙𝑚 = 
4𝜋𝑟0

2𝑖𝐿

√𝛺
𝑌∗𝑙𝑚(𝐾 + 𝐺)𝑏𝑙(𝐾 + 𝐺)

  

 wien2kبرنامج  -8

من أشرهر البرامج المسرتعملة في محاكاة خواب المواد الصرلبة وهو برنامج كمبيوتر يضرم برمجيات    wien2kيعد برنامج 

، تم خلال هذ البرنامج ترجمة كل المعادلات التي هي أسررراس  نظرية الكثافة الوظيفية   Fortranصرررغيرة كتب  بلغة فورتران

 DFTون الكامل  ( التي تعتمد طريقة الأمواج المسرتوية المتزايدة خطيا للكمFP-LAPW  خوارزميات من   إلىكطريقة لحسراب

 .[3]دراسة خواب المركبات اجل 

  من طرف فريق أبحرا  يقودهفي معهرد كيميراب المواد في الجرامعرة التقنيرة في فيينرا  WIEN2k برنرامج تطوير تم  

Blaha  [42]  التحرديثرات أهمهراللعرديرد من  وقرد خضررررع هرذا البرنرامج  رفقرة عردد من البراحثين WIEN93  وWIEN95  و

WIEN97  وWIEN2K. 

والتي يمكن    المختلفة Wien2kبرامج أهم البرمجيات الفرعية ووظيفتها في   II.2 يوضررح الرسررم البياني في الشرركل  

  :[3] تلخيصها كمايلي

 •NN  مما يسراعد على تحديد قيمة نصرف قطر الكرة الذرية الذرات المتجاورةلمسرافات بين الفرعي بحسراب ا البرنامج: يقوم هذا 

 .المناسبة  كما انه يتحقق من عدم وجود تداخل بين الذرات
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 •SGROUP مركب.ال ئية التي ينتمي أليهاالفضا زمرة المجموعة: يحدد 

 •SYMMETRY بالمركبلمجموعة الفضاب الخاصة  يحسب عدد عمليات االتناضر: هو برنامج. 

 •LSTART ية للذرات الحرة ويحدد كيفية معالجة المدارات المختلفة في حسابات بنية النطاق.إلكترون: ينتج كثافة 

 •KGEN يولد شبكة من النقاط :K  في الجزب غير القابل للاختزال من منطقةBrillouin   الأولىZ.B .) 

 •DSTART لدورة : ينتج كثافة أوليةSCF  من برنامج  المتحصل عليهاعن طريق تركيب الكثافات الذرية LSTART. 



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
21 

 

 wien2k [3]مخطم للبرمجيات الموجودة في برنامج  : (I.3)الشكل 

 

N N 

LSTART 

SYMETRY 

KGEN 

DSTART 

 

CYCLE SFC 

حساب المسافات بين 
  الذرات

 حل المعادلة

𝐻𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝑛𝑙 

 

حساب عدد عمليات 
 التناضر

إيجاد النقاط الخاصة في 

 منطقة بريلوين 

  تركيب كثافات الالكترونية 

LES SOUS PROGRAMMES 

LAPW0 


𝒊𝒏

 

LAPW1 LCORE 

LAPW2 

MIXER 

Converger

 ? 

 لا نعم

 حساب الخصائص

SGROUP 

 إيجاد زمرة التناضر


𝑎𝑡

 

 حل معادلة بواسون

𝑉𝑀𝑇 𝑉 

 حل المعادلة 

ቈ−
ℏ2

2𝑚
+ 𝑉቉𝐾 = 𝐸𝐾𝐾 

 حل المعادلة

𝐻𝑛𝑙 = 𝐸𝑛𝑙𝑛𝑙 

𝐸𝑐𝑜𝑟  ,𝑐𝑜𝑟  ;𝑐𝑜𝑟 𝐸𝑣𝑎𝑙  ,𝑣𝑎𝑙   

 حساب الكثافة الالكترونية

𝑣𝑎𝑙  =∑𝑘
∗𝑘

𝑜𝑐𝑐

𝑘

 

 


𝑣𝑎𝑙
   


𝑛𝑒𝑤

   

𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 − 𝛼)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖  

 

اجراب االحساباتإعادة   



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
22 

 المراجع  -9

[1] E. SCHROEDINGER, Quantization as a Problem of Proper Values (Part I), Ann. Phys. 

(1926). https://ci.nii.ac.jp/naid/10022177951/en/. 

[2] S.S. Essaoud, M. Imadalou, D.E. Medjadi, Microscopic Study of Correlations in Finite 

Fermionic Systems by Breaking the Axial Symmetry, Int J Mod. Theo Phys. 5 (2016) 8–21. 

[3] S. Saad Essaoud, Les composés à base de manganèse: investigation théorique des propriétés 

structurales électroniques et magnétiques, 2020. 

https://doi.org/10.13140/RG.2.2.30742.68169. 

[4] S. Saad Essaoud, Etude microscopique des corrélations dans les systèmes fermioniques finis 

en brisant la symétrie axiale, 2013. https://doi.org/10.13140/RG.2.2.19283.71203. 

[5] M. Born, R. Oppenheimer, Zur Quantentheorie der Molekeln, Ann. Phys. 389 (1927) 457–

484. https://doi.org/10.1002/andp.19273892002. 

[6] D.R. Hartree, The wave mechanics of an atom with a non-Coulomb central field. Part I. 

Theory and methods, Сборник Статей К Мультимедийному Электронному Учебно-

Методическому Комплексу По Дисциплине «физика Атома И Атомных Явлений»отв 

Ред Шундалов МБ БГУ Физический Факультет. (1928). 

[7] D.R. Hartree, The wave mechanics of an atom with a non-coulomb central field. Part II. 

Some results and discussion, in: Math. Proc. Camb. Philos. Soc., Cambridge University 

Press, 1928: pp. 111–132. 

[8] D.R. Hartree, The wave mechanics of an atom with a non-coulomb central field. part iii. term 

values and intensities in series in optical spectra, in: Math. Proc. Camb. Philos. Soc., 

Cambridge University Press, 1928: pp. 426–437. 

[9] G. Shadmon, I. Kelson, Multi-determinantal hartree-fock theory, Nucl. Phys. A. 241 (1975) 

407–428. https://doi.org/10.1016/0375-9474(75)90395-4. 

[10] V. Fock, „Selfconsistent field “mit Austausch für Natrium, Z. Für Phys. 62 (1930) 795–

805. 

[11] J.C. Slater, Damped Electron Waves in Crystals, Phys. Rev. 51 (1937) 840–846. 

https://doi.org/10.1103/physrev.51.840. 

[12] J.C. Slater, The Theory of Complex Spectra, Phys. Rev. 34 (1929) 1293–1322. 

https://doi.org/10.1103/physrev.34.1293. 



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
23 

[13] L.H. Thomas, The calculation of atomic fields, Math. Proc. Camb. Philos. Soc. 23 (1927) 

542. https://doi.org/10.1017/s0305004100011683. 

[14] E. Fermi, Eine statistische Methode zur Bestimmung einiger Eigenschaften des Atoms 

und ihre Anwendung auf die Theorie des periodischen Systems der Elemente, Z. Für Phys. 

48 (1928) 73–79. 

[15] P.A.M. Dirac, Note on Exchange Phenomena in the Thomas Atom, Math. Proc. Camb. 

Philos. Soc. 26 (1930) 376–385. https://doi.org/10.1017/S0305004100016108. 

[16] J.C. Slater, A Simplification of the Hartree-Fock Method, Phys. Rev. 81 (1951) 385–390. 

https://doi.org/10.1103/PhysRev.81.385. 

[17] P. Hohenberg, W. Kohn, Inhomogeneous Electron Gas, Phys. Rev. 136 (1964) B864–

B871. https://doi.org/10.1103/physrev.136.b864. 

[18] R.M. Dreizler, E.K.U. Gross, Density Functional Theory, (1990). 

https://doi.org/10.1007/978-3-642-86105-5. 

[19] R.M. Dreizler, Providência, Density Functional Methods In Physics, (1985). 

https://doi.org/10.1007/978-1-4757-0818-9. 

[20] W. Kohn, L.J. Sham, Self-consistent equations including exchange and correlation 

effects, Phys. Rev. 140 (1965) A1133. 

[21] W. Kohn, L.J. Sham, Self-Consistent Equations Including Exchange and Correlation 

Effects, Phys. Rev. 140 (1965) A1133–A1138. https://doi.org/10.1103/physrev.140.a1133. 

[22] P.M. Marcus, Variational methods in the computation of energy bands, Int. J. Quantum 

Chem. 1 (1967) 567–588. https://doi.org/10.1002/qua.560010659. 

[23] W. Kohn, Nobel Lecture: Electronic structure of matter—wave functions and density 

functionals, Rev. Mod. Phys. 71 (1999) 1253–1266. 

https://doi.org/10.1103/revmodphys.71.1253. 

[24] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, Generalized Gradient Approximation Made 

Simple, Phys. Rev. Lett. 77 (1996) 3865–3868. https://doi.org/10.1103/physrevlett.77.3865. 

[25] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, Generalized gradient approximation made simple 

[Phys. Rev. Lett. 77, 3865 (1996)], Phys Rev Lett. 78 (1997) 1396–1396. 

[26] B. Hammer, L.B. Hansen, J.K. Nørskov, Improved adsorption energetics within density-

functional theory using revised Perdew-Burke-Ernzerhof functionals, Phys. Rev. B. 59 

(1999) 7413. 



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
24 

[27] Z. Wu, R.E. Cohen, More accurate generalized gradient approximation for solids, Phys. 

Rev. B. 73 (2006) 235116. 

[28] J.P. Perdew, A. Ruzsinszky, G.I. Csonka, O.A. Vydrov, G.E. Scuseria, L.A. Constantin, 

X. Zhou, K. Burke, Restoring the density-gradient expansion for exchange in solids and 

surfaces, Phys. Rev. Lett. 100 (2008) 136406. 

[29] E. Engel, S.H. Vosko, Exact exchange-only potentials and the virial relation as 

microscopic criteria for generalized gradient approximations, Phys. Rev. B. 47 (1993) 

13164–13174. https://doi.org/10.1103/physrevb.47.13164. 

[30] A.D. Becke, E.R. Johnson, A simple effective potential for exchange, J. Chem. Phys. 124 

(2006) 221101. https://doi.org/10.1063/1.2213970. 

[31] Fabien Tran and Peter Blaha and Karlheinz Schwarz, Band gap calculations with Becke–

Johnson exchange potential, J. Phys. Condens. Matter. 19 (2007) 196208. 

[32] D.M. Ceperley, B.J. Alder, Ground State of the Electron Gas by a Stochastic Method, 

Phys. Rev. Lett. 45 (1980) 566–569. https://doi.org/10.1103/physrevlett.45.566. 

[33] J.P. Perdew, A. Zunger, Self-interaction correction to density-functional approximations 

for many-electron systems, Phys. Rev. B. 23 (1981) 5048–5079. 

https://doi.org/10.1103/physrevb.23.5048. 

[34] L. Hedin, B.I. Lundqvist, Explicit local exchange-correlation potentials, J. Phys. C Solid 

State Phys. 4 (1971) 2064–2083. https://doi.org/10.1088/0022-3719/4/14/022. 

[35] C. Herring, A new method for calculating wave functions in crystals, Phys. Rev. 57 

(1940) 1169. 

[36] H.L. Skriver, The LMTO Method: Muffin-Tin Orbitals and Electronic Structure, 

Springer-Verlag, Berlin Heidelberg, 1984. https://doi.org/10.1007/978-3-642-81844-8. 

[37] O.K. Andersen, T. Saha-Dasgupta, Muffin-tin orbitals of arbitrary order, Phys. Rev. B. 

62 (2000) R16219. 

[38] D D Koelling and G O Arbman, Use of energy derivative of the radial solution in an 

augmented plane wave method: application to copper, J. Phys. F Met. Phys. 5 (1975) 2041. 

[39] O.K. Andersen, Linear methods in band theory, Phys. Rev. B. 12 (1975) 3060–3083. 

https://doi.org/10.1103/physrevb.12.3060. 



 الذرات متعدد بلوري لنظام النظرية الدراسة                                                                           ولالأ  لـــــــالفص 

 
25 

[40] D.R. Hamann, Semiconductor Charge Densities with Hard-Core and Soft-Core 

Pseudopotentials, Phys. Rev. Lett. 42 (1979) 662–665. 

https://doi.org/10.1103/physrevlett.42.662. 

[41] M. Weinert, Solution of Poisson’s equation: Beyond Ewald‐type methods, J. Math. Phys. 

22 (1981) 2433–2439. https://doi.org/10.1063/1.524800. 

[42] P. Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvasnicka, J. Luitz, Wien2k, (2001). 

 



 

 

 

 

 

 

 

 الثانيالفصل 

 

 



  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
26 

 

 الفصل الثـــــاني : النتائج والمناقشة 

 

 27 مقدمة-1

 27 تفاصيل الحساب-2

 29 اص البنيويةخوال -3

 33 يةكترونلالخواص الإ-4

 33 عصابات الطاقة  4-1

 36 (PDOSوالجزئية ) (TDOS)كلية الحالات الكثافة  4-2

 40 يةلكترونكثافة الشحنة الإ 4-3

 40 أنواع الروابط الكيميائية 4-3-1

 46 الخواص الضوئية-5

 53 قائمة المراجع -6

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
27 

 مقدمة  -1

و  3AgMgF للمركبين  ص البنيويةخواال  بدراسةةة في بداية الأمر إليه في الجزء النظري، قمناكتطبيق لما تم التطرق 

3KMgF  الى   إضةافة حيث قمنا بحسةاب كل من وو  الضةلع للخلية، ممامل الانضةياوية والمشةتق الأو  لممامل الانضةياوية

المصةابات وكثافة الحالة في  ةينب من خلا  تحليل منحنيات للمركبين وهذا يلكترونالإواقة الربط . بمد ذلك قمنا بتحديد السةلو   

  .ممامل الامتصاص والطاقة الضائمة والانمكاسية،ممامل الانكسار  المز ،كدالة الضوئية  الأخير تم حساب بمض المميزات

 الحساب  تفاصيل -2

  FP-LAPW المتزايدة خطيا والكمون الكامل النتائج المتحصةةةل عليفا في هذا الممل تما باسةةةتخداة وريقة الأموات المسةةةتوية

حيث اسةتخدمنا لممالجة  [13–8]  على نظرية دالية الكثافةالمرتكز أسةاسةا  Wien2K [7]المدمجة في برنامج المحاكاة  [6–1]

 [15] وتقرية  التةدرت المممم [14] (LDA)المحليةة كثةافةة التقرية   ((exchange-correlationالتبةاد   –كمون الارتبةاو 

(GGA)  والضوئية.  يةلكترونوالإلية خصائص الفيكتقديرفي 

  منطقتين:قمنا بتقسيم الفضاء الى  muffin-tin (MT) [16] استنادا الى تقري 

حيث توصة  دالة الموجة بداخلفا بدوا  توافقية   mtRالمنطقة الأولى: اعتبرنا فيفا الذرات ككرات ذات أنصةا  أقطار  

لكةل من  ذرتي  a.u 2.0القيم بةالنسةةةةبةة للمركبين الةذين قمنةا بةدراسةةةةتفمةا أخةذنةا  . 10maxl =كرويةة ذات عزة ااوي أعظمي 

« Ag »   و« K »  1.6a.u     لذرة الفلور« F »    1.8وa.u    لذرة المينزيوة« Mg »  ا  أقطار للذرات المكونة للمركبين  صكأن

ات القلة   داخةل هةاتةه الكرات وبشةةةةكةل لا يحةد  فيفةا إلكترونة لةداخليةة  ات الكترونة ضةةةةرورة تواجةد كةل الإ الاعتبةارآخةذين بمين 

 هاته الكرات. تداخل بين

وهي المنطقةة البينيةة التي تمثةل الفضةةةةاء المتبقي من المنطقةة الأولى وتكون فيةه دالةة الموجةة كةأموات  الثةانيةة:المنطقةة 

 لممامل القصةو  القيمة  هي  maxK و Tin-Muffinكرات  قطر نصة  متوسةط هو  MTR حيث  maxKMTRمسةتوية بممامل قطع 

 الكلية  الطاقة بطريقة إختبارية وهذا بحسةةةاب  maxKMTRللممامل القطع  الامثل القيمة ياراخت تم لشةةةبكة المكسةةةية. الموجة متجه

اسةتمما  وريقتي   الممامل تيير  بدلالة الكلية  الطاقة تييرات منحنى  رسةم ثم  9.5-5المحصةورة مابين  لمدد القيم البلورية  للخلية

ة نلاحظ أن الطاقة الكلية لكلا المركبين  اته الصةةورمن خلا  ه. (II.1) الصةةورة في موضةة  هو كما LDAو  GGAالتقري  

حيث أنه لا  8.5ثم تتقارب لى قيمة دنيا ابتداء من قيمة ممامل القطع   maxKMTRتتناقص بشةةكل سةةريع مع ايادة قسةةمة الممامل 

 .Ry 0.0001لا يتجاوا  9و 8.5،  8يوجد الفرق في الطاقة الكلية المنجز بقيم ممامل قطع 

في منطقةة بريلوان الأولى  علىتقةارب بييةة تحةديةد المةدد الأمثةل للنقةاو ذات التنةا ر الأمنةا بةاختبةار البنفس الطريقةة ق

» pointk «  3 لكلا المركبينAgMgF  3وMgFK    نقطةة حيةث تبين من خلا   1400 -100لمجموعةة من النقةاو في المجةا

 مميار وشةةةرو التقاربأن  ألينشةةةير  .1000تسةةةاوي  pointk  أن الطاقة الكلية تبدأ في التقارب انطلاقا من قيمة II.1  الصةةةورة

ي للذرات لكترونلتوايع الإا . 4Ry-10للطاقة الكلية في كل الحسةةابات المنجزة لكلا المركبين وباسةةتمما  كلا التقريبين يسةةاوي 

 1s5 10d] 4Kr[:  Ag; 5 2p 2] 2sHe: [ F;  2] 3sNe: [ Mg;  1] 4sAr: [ K: المشكلة للمركبين كان على النحو التالي

https://fr.wikipedia.org/wiki/Orbitale-s
https://fr.wikipedia.org/wiki/Orbitale-d
https://fr.wikipedia.org/wiki/Krypton
https://fr.wikipedia.org/wiki/H%C3%A9lium
https://fr.wikipedia.org/wiki/N%C3%A9on
https://fr.wikipedia.org/wiki/Argon


  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
28 

5 6 7 8 9

-2197.15

-2197.10

-2197.05

-2197.00

-2196.95

-2196.90

-2196.85

-2196.80

 

 

E
n

e
r
g

y
 (

R
y
)

Rmt* Kmax

KMgF3

  

5 6 7 8 9

-11620.5

-11620.4

-11620.3

-11620.2

-11620.1

-11620.0

-11619.9

 

 

E
n

e
r
g

y
 (

R
y
)

Rmt* K
max

AgMgF3

 

0 200 400 600 800 1000 1200 1400
-2197.150

-2197.145

-2197.140

-2197.135

-2197.130

-2197.125

-2197.120

 

 

E
n

e
r
g

y
 (

R
y
)

Kpoint

KMgF3

  

0 200 400 600 800 1000 1200 1400
-11620.50

-11620.49

-11620.48

-11620.47

-11620.46

-11620.45

-11620.44

-11620.43

 

 

E
n

e
r
g

y
 (

R
y
)

K
point

AgMgF3

 

 pointKو  maxkmtR بدلالة تييرات ممامل القطع  3MgFKو  3AgMgF للمركبين  تييرات الطاقة الكلية(: II.1) ورةالص

 

 



  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
29 

 الخواص البنيوية -3

حيث تتشةةكل الخلية   3m-Pm  المكمبة ذات امرة التنا ر الفراغيفي البنية   3MgFKو  3AgMgF يتبلور كلا المركبين

 :  التالية Wyckoffذرات تشيل مواضع  5من  II.2الصورة في  VESTA  [17–20]مج المرسومة باستمما  برناالأولية 

Ag : (0 0 0) ;   Mg : (0.5 0.5 0.5) F : (0.5 0.5 0) (0.5 0 0.5) (0 0.5 0.5) 

 

                  

 

 .( VESTA)منجزة باستخداة برنامج  3MgFKو  3AgMgF البنية البلورية للمركبين (: II.2) الصورة

  الابتدائيةية  قمنا بحسةةاب تييرات الطاقة الكلية للخل KMgF3و   AgMgF3عند حسةةاب الخواص البنيوية للمركبين 

.ثم قمنا برسةةةم منحنى تييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم GGAو  LDA عند حجوة مختلفة مسةةةتمملين في ذلك كلا التقريبين 

 الممبر عنفا بالملاقة التالية :   Murnaghan    [21]بلاعتماد على ممادلة   

E(V) = E0 +
B

 B′( B′ − 1)
[V (

V0

V
)

B′

− V0] +
B

 B′
(V − V0) 

 المماملات:بحيث تمثل 

 0Vحجم الخلية عند حالة التواان :.   

0E  التواان حالة في الابتدائية  للخلية  الكلية لطاقة: ا . 

 B  الانضياوية.: ممامل 
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B’  الضيط.: مشتق ممامل الانضياوية بالنسبة إلى 

 بالملاقة :  تمطى عبارة ممامل الانضياوية

B =  −V
∂P

∂V
= V

∂2E

∂V2
 

( قمنا بتحديد الحجم الموافق للطاقة الدنيا وبمدها قمنا بحسةةاب ثابا  II.3من خلا  المنحنيات المرسةةومة في الشةةكل )

هو      وممامل الانضةةةياوية ومقارنتفا مع غيرها من النتائج الأخر  سةةةواء كانا تجريبية اة نظرية كما  a(Å)الشةةةبكة البلورية 

 إضةةافة الى أن LDAمن التقري    أفضةةلعطى نتائج أ GGAنلاحظ من خلا  النتائج أن التقري   (.II.1موضةة  في الجدو  )

. بالنسةبة لممامل الانضةياوية والذي يمبرعن عليه في أعما  أخر   الحصةو النتائج التي تحصةلنا عليفا كانا متوافقة مع ما تم 

من أكبرله ممامل انضةةةياوية  3AgMgFت عن تمرضةةةفا لضةةةيط خارجي وجدنا أن المرك  مد  مقاومة المادة للتشةةةول النتا

 . 3AgMgFالكبيرة للمرك   استقراريهوبالتالي ففو مؤشر جيد على بالتالي ففو أكثر مقاومة للضيط  3KMgFالمرك  

 ناتفا الحرة المختلفةففي تصةةة  الطاقة المطلوبة اللاامة لفصةةةل مادة صةةةلبة إلى مكو أما فيما يخص واقة التماسةةةك  

 . يمتمد التماسةةك على وبيمة وعدد[22,23] مادة صةةلبة بلورية إلى مكوناتفا  فصةةلكن اعتبارها مقدار الطاقة المنبمثة عند  موي

 .بين الذرات فاعلاتالمادة والقو  والتالروابط التي تشكل 

 تم حسابفا باستخداة الصيية التالية:للمركبين المدروسين فقد فيما يتملق بالطاقة المتماسكة 

𝐸𝑐𝑜ℎé𝑠𝑖𝑜𝑛 =
( 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 

𝑋 +  𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 
𝑀𝑔 

+ 3 ×  𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 
𝐹 )– 𝐸𝑡𝑜𝑡 

𝑋𝑀𝑔𝐹3

𝑁𝑋 +  𝑁𝑀𝑔  + 𝑁𝐹
 

 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚  حيةث تمثةل 
𝑋 و 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 

𝑀𝑔 
 ، 𝐸𝑎𝑡𝑜𝑚 

𝐹 ، 𝐸𝑡𝑜𝑡 
𝑋𝑀𝑔𝐹3وةاقةة ذرة كةل من الطةاقةة الكليةة للجزيء، وةاقةة ذرة الفلور ،

عةدد   نوع من الةذرات في تمثةل ففي  𝑁𝑀𝑔 ، 𝑁𝐹 و𝑁𝑋على الترتية ، أمةا المقةادير  X= Ag / Kالمنينيز ووةاقةة الةذرة 

نلاحظ أن  LDAو  GGAلقيم واقة التماسةةةك والمحسةةةوبة بالتقريبين  (II.1. بالنظر إلى النتائج المدونة في الجدو  )الجزيء

 . 3AgMgFمن المرك   أكبرله واقة تماسك  3KMgFالمرك  

، VESTA كثراسةتقرارا باسةتمما  البرنامج قمنا بحسةاب المسةافات بين الذرات المكونة لكلا المركبين عند الحالة الا

المقارنة مع ما   أجل(( حيث لا توجد نتائج لأبحا  أخر  من II.2النتائج التي تحصةلنا عليفا مدونة في الجدو  الموالي )جدو  )

قوة  مرك  ومسةافات البين ذرية تؤثر بشةكل كبير على عديد الخصةائص من بينفا صةلابة التحصةلنا عليه. تجدر الإشةارة الى ان ال

ية ، الميناويسةةةةية، الحرارية والمرونية وكذا الفيزيائية  وغيرها من لكترونالروابط وواقة تماسةةةةكه إضةةةةافة الى خواصةةةةه الإ

 الخصائص الأخر .
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 . ALDو  AGGباستمما  التقريبين  المحسوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين  الخواص البنيوية قيم(: II.1) الجدول

النتائج المتحصل 

 عليفا في الدراسات

 عليفا النتائج التي تحصلنا
 بةيوية المحسوالخواص البن

سم إ

 GGAتقري   LDAتقري   المرك 

 a (Å)  ثابا الخلية 4.0637 3.9117 [ 24]  3.965 

3KMgF 

 B(GPa) ممامل الانضياو 63.7316 94.1028 [ 24] 74.10

5.00 [24 ] 6.8045 4.5412 
 المشتق الاو  لممامل الانضياو

(GPa) ˈB 

 (eV/atomواقة التماسك ) 4.600 5.097 

  a (Å)  ثابا الخلية 3.9957 3.8438 [ 24] 3.982

 B(GPa) 3AgMgF ممامل الانضياو 75.2999 104.3488 [ 24] 80.10

4.64 [24 ] 4.9658 4.5968 
 المشتق الاو  لممامل الانضياو

(GPa) ˈB 
 

  (eV/atomواقة التماسك ) 3.953 4.520 

 

 

 . ALDو  AGGالمحسوبة باستمما  التقريبين  3FMgKو  3AgMgF للمركبين المسافات بين الذرات  قيم(: II.2) الجدول

 النتائج المتحصل عليها في الدراسات
 (Å)المسافات بين الذرات 

 سم المركب إ 
 GGAتقريب  LDAتقريب 

 1.95585 2.03185 Mg-F 

3KMgF  2.87347 2.76599 لا توجد K-F 

 3.38763 3.51927 Mg-K 

 1.92190 1.99785 Mg-F  

 Ag-F 3AgMgF 2.82539 2.71798 لا توجد 

 3.32883 3.46038 Mg-K  
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 يةلكترونالإ الخواص -4

ي الأنس  لكترونية ذات أهمية كبيرة، إذ من خلالفا يمكننا اختيار المجا  الكفربائي أو الإلكترونتمتبر دراسة الخصائص الإ

لفذا قمنا بدراسة نطاقات الطاقة للمركبين من   ك .مرللية  لكترونالخصائص الإلاستخداة مادة ما، ويتحقق هذا اليرض بمد ممرفة  

 المرك  المدروس  عاا  ، ناقل أو نص  ناقل (ي )أي إلى أي صن  من أصنا  المواد ينمتي لكترونتحديد السلو  الإ أجل

 ذرية . ية تشكل الروابط البين وبالتالي ففم كيف كل نطاق تأثير علىوكثافة الحالة لتحديد مدارات الذرات التي لفا 

 عصابات الطاقة  4-1

ات مسةةةتويات واقة منفصةةةلة وبسةةةب  التفاعل المتباد  بين لكترونفي الأنظمة الصةةةلبة ذات الفيكل الدوري، تحتل الإ

مسةتمر  ممظم الذرات ، فإن مسةتويات الطاقة تتفجن وتنقسةم إلى مسةتويات قريبة من بمضةفا البمض ، وبالتالي يتشةكل وي  واقة 

ات  لكترون. يقع كل نطاق واقة في منطقة واقة ممينة وفقاً للمدارات الذرية )الإ[23] )نطاق واقوي( يسةةةمى  عصةةةابة واقوية 

في  3AgMgFو 3MgFKالتي تسةةةاهم في تكوينفا( التي تشةةةكل هذل النطاقات. تما دراسةةةة عصةةةابات الطاقة لكلا المركبين  

 التنا ر المالي  عند النقاو ذاتلمكسةية ضةاء الشةبكة االممرفة في فالأولى  بريلوين   Brillouinالحالة الأكثر اسةتقرارًا في منطقة 

 :في الجدو  التالي لكلا المركبين  هاته النقاو إحداثياتحيث تمطى (R-Γ-X-M-Γ)وهذا بإتباع المسار 

 

 3MgFKو  3AgMgF للمركبين النقاو عالية التنا ر المستمملة في حساب عصابات الطاقة  إحداثيات(: II.3) الجدول

 . LDAو  GGAريبين ستمما  التقالمحسوبة با

3KMgF 3AgMgF 

ط
قا

لن
ا

 LDA GGA LDA GGA 

(0.425; 0.425;  0.425 ) ( 090.4 ; 090.4 ;  090.4 ) ( 320.4 ; 0.425;  320.4 ) ( 160.4 ; 160.4 ;  160.4 ) 
R 

 (0.000; 0.000;0.000)  (0.000; 0.000;0.000)  (0.000; 0.000;0.000)  (0.000; 0.000;0.000) 
Γ 

(0.425; 0.000;0.000) (0.409; 0.000;0.000) (0.432; 0.000;0.000) (0.416; 0.000;0.000) 
X 

 (0.425; 0.425;0.000)  (0.409; 0.409;0.000)  (0.432; 0.432;0.000)  (0.416; 0.416;0.000) 
M 
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  كلا التقريبين باستمما حسوبة الشكل الذي يمثل عصابات الطاقة المرسومة لكلا المركبين والمدراسة ما جاء في  من خلا  

LDA  وGGA سجلنا النقاو التالية : 

تقطع مسةتو    واقيهلاحظنا أنه لا توجد عصةابات  GGAو  LDA عند اسةتمما  كلا التقريبين المركبين:بالنسةبة لكلا  ✓

  مسةتو أعلىد فجوة واقيه تفصةل عصةابات التكافؤ )أسةفل مسةتو  فيرمي( عن عصةابات التوصةيل )ووج فيرمي و

ة تفوق قيمتفا قيمة واقة ات المتواجدة في عصةةةةابات التكافؤ إلا اذا اكتسةةةةبا واقلكترونمي ( وبالتالي لا يمكن للإفير

 الفجوة.

نقطة في   أعلىبالنسةةبة لكلا المركبين : قيمة الفجوة الطاقية هي الفرق في بين واقة أدنى نقطة في عصةةابة التوصةةيل و ✓

 عصابة التكافؤ.

  GGAو  LDA( عند اسةةةتمما  كلا التقريبين 2.12eVو  1.82 eV) 3AgMgFة للمرك  لطاقيجوة افتبلغ قيمة ال ✓

 على الترتي  وهي نتائج جد مقبولة عند مقارنتفا مع ما تم الحصو  عليه في أعما  أخر .

و   7.4eVحيث كانا القيم مسةةاوية لةةةةةة ) 3AgMgFمنفا في المرك    أعلى   3KMgFقيمة الفجوة الطاقية للمرك   ✓

6.9 eV عند اسةتمما  كلا التقريبين  )LDA  وGGA  على الترتي   وهي أيضةا نتائج جد مقبولة عند مقارنتفا مع ما

 .[25] تم الحصو  عليه في أعما  أخر 

قيمة للطاقة تحا مسةةتو  فيرمي تقع على الخط   أعلىحيث أن  M-Γالفجوة في كلا المركبين هي فجوة غير مباشةةرة  ✓

M   في حين أن أدنى قيمة للطاقة في عصابات التوصيل )فوق مستو  فيرمي( تقع على وو  الخطΓ . 
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 .LDA و GGA التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين عصابات الطاقة (: II.4الشكل )
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 (PDOS) والجزئية (TDOS) الكلية الحالات افةكث  4-2

سةةير  ات المسةةاهمة في تشةةكيل كل عصةةابة واقية وأيضةةا تفلكترونفي كثير من الحالات نحتات الى ممرفة وتحديد الإ

ية للمركبات. عادة ما نسةةتممل تحليل لمنحنيات كثافة لكترونللخواص الإسةةة مممقة تشةةكل بمض الروابط الذرية لذا نلجأ الى درا

كن تواجدها عند واقة ممينة.  ية المملكترونالإ  الحالات( لنظاة بلوري يحدد عدد  TDOSالحالة الكلية بدلالة الطاقة. كثافة الحالة )

صةابات الطاقة ممينة، وكذا ممرفة المدارات الذرية المسةؤولة عن اة كثافة الحالة كأداة تكميلية لتفسةير تكوين عيمكننا أيضةا اسةتخد

 تكوين الروابط.

,𝜀]يتم تمري  كثافة الحالة للطاقات المحصورة في المجا   𝜀 + 𝛿𝜀]  بحيث يمثل𝑔(𝜀)𝑑𝜀   عدد الحالات الطاقية

إذ تكون كثافة الحالة الكلية عبارة عن مجموع كل الحالات الممكنة التي  [23]كل وحدة حجم المتواجدة في هذا المجا  بالنسبة ل

,𝜀]لفا واقات محصورة في المجا  الطاقي  𝜀 + 𝛿𝜀]   تمطى عبارة كثافة الحالة بماقة تربطفا مع بنية المصابات وفقا للصيية .

 ية: الرياضية التال

𝑔(𝜀) =  ∑ 2 ∫
𝑑𝑘

(2𝜋)3
 

𝑖

𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑖,𝑘) 

 يمكننا أعادة كتابة كثافة الحالة الكلية بالممادلة: 

𝑔(𝜀) =
1

𝛺
 ∑ 2 ∑⟨𝜑𝑖,𝑘|𝜑𝑖,𝑘⟩ 𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑖,𝑘)

𝑘𝑖

 

 .𝜀𝑖,𝑘الموافقة للقيم الخاصة   شاة –هي الحالات الخاصة لحلو  ممادلة كوهن  〈𝜑𝑖,𝑘|يمثل حجم الجسم الصل  و 𝛺حيث 

𝑛𝑖  الجزئية الكثافة حساب يمكننا  (𝜀) للحالات (PDOS) كثافة الحالة الكلية إسقاو بمد (TDOS) للحصو  المدارات على  

 :[40] كما هو مشار إليه في المرجع  ذري  مدار لكل الجزئية المساهمة على

𝑛𝑖 (𝜀) =  ∑ 𝛿 (𝜀 − 𝜀𝑛)|𝑃𝑛𝑖
𝑎 |2 

𝑛

 

 باستمما  بةالمحسو 3MgFKو  3AgMgF للمركبين  كثافة الحالة الكلية والجزئية توايع كل من (II.5الشكل )يبين 

 حيث من خلاله يمكننا تسجيل الملاحظات التالية : LDA و GGA التقريبين

عدة وجود قيم لكثافة الحالة الكلية بجوار مستو  فيرمي بالنسبة لكلا المركبين وهذا ما يؤكد السلو  النص  ناقل   -1

 لكلا المركبين. 

متماثلة في  LDA و GGAا  التقريبين تحصلنا منحنيات باستمم 3MgFKو 3AgMgFبالنسبة لكلا المركبين  -2

الشكل حيث تظفر عصابات النقل والتوصيل تتوسطفم فجوة واقية لفا قيمة مساوية للقيم التي تحصلنا عليفا عند 

 دراسة عصابات الطاقة. 
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كانا متطابقة إلى حد كبير مع ما تم الحصو    3MgFKو 3AgMgFالنتائج التي تحصلنا عليفا لكلا المركبين  -3

 . [25]  أخر ي أبحا  وأعما   عليه ف

 (II.6الشكل )و  3AgMgFللمرك   (II.5الشكل ) في موضحةبالنسبة الى الطاقة ال الذرية المدارات مساهمات تقسيم يمكن

 :عدة مجالات كما يلي إلى 3AgMgFللمرك  

 نلاحظ (II.5الشكل ): من خلا  الشكل   3AgMgFبالنسبة للمرك   ❖

 .   « F »للذرة  « p »دار ات الملكترونمساهمة قوية جدا لإ  [ eV ⇐ 0 eV 6-]النطاق  ✓

 .  « Ag »للذرة    « s »ات المدار لكترونمساهمة ضعيفة لإ   [ eV ⇐ 6 eV 2]النطاق  ✓

 .  « Mg »للذرة    « s »ات المدار لكترونمساهمة ضعيفة لإ [ eV ⇐ 14 eV 7]النطاق  ✓

 نلاحظ (II.6الشكل )من خلا  الشكل  3MgFKبالنسبة للمرك   ❖

 .  « F »للذرة  « p »ات المدار لكترونقوية جدا لإ همةمسا  [ eV ⇐ 0 eV 5-]النطاق  ✓

 .   « K »للذرة    « s »ات المدار لكترونمساهمة ضعيفة لإ   [ eV ⇐ 9 eV 6]النطاق  ✓

 .   « Mg »للذرة  « s »ات المدار لكترونمساهمة ضعيفة لإ [ eV ⇐ 16 eV 10]النطاق  ✓
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 ية لكترونكثافة الشحنة الإ 4-3

الحصةو  على مملومات حو  وبيمة الرابطة الكيميائية وفي شةرك كيفية انتقا  الشةحنة بين الذرات قمنا بدراسةة كثافة 

ئية بين الذرات حيث تؤثر عدد ونوع الروابط وقوتفا على المديد من الخصةائص الشةحنة في المسةتو  الذي يضةم الروابط الكيميا

والحرارية  الميكانيكية، الميناويسةةية ية،لكترونالإ البنيوية، الكيميائية، ،لانضةةياوية()كالقسةةاوة والتماسةةك ومقاومة ا الفيزيائية

ات إلكترونة ت الجةذب )كولوة( بين نواة ذرة ممينةة وتنشةةةةأ الروابط بين الةذرات في المواد الصةةةةلبةة نتيجةة قو  وتفةاعلا .للمواد

ات الحرة المتواجدة في الطبقة الخارجية لكترونأو أكثر من الإ إلكترونالذرات المجاورة، هذا التفاعل يؤدي انتقا  أو مشةةةةاركة 

 . [23] هاته الروابط اليير مكتملة في الذرات المشاركة في

 أنواع الروابط الكيميائية  4-3-1

 من الروابط:   توجد ثلاث أنواع

o يخضع لقوتي تجاذب إلكتروستاتيكي من نواتي  لكترون)الإ ذرتينبين  إلكترونيتم تشار   التساهمية: الرابطة

وسلبية الكفر في الفرق) متقاربتين سلبيةوكفر لفما ذرتين بحث تكون هاتين القوتين بالتقري  متساويتين(

 [ 23]  (0.4 من أقلللذرتين 

o الكفروسلبية للذرتين فيرق فال لقوتي جذي غير متساويتين )لكون نترولكيخضع فيفا الإ الأيونية: الرابطة 

 المنطقة في أكبر الشحنة كثافة تكون أخر  وبالتالي إلى ذرة من أكثر أو واحد إلكترون ينتقل( ف1.7 من أكبر

 .  [23] ةالمالي الكفروسلبية القدرة ذات الذرة من القريبة

o على) التوصيل اتإلكترون بين الضميفة الكفرو ستاتيكي اذبالتج قوةهاته الرابطة من  تنشأ :المعدنية الرابطة  

 ارتباوًا اتلكترونالإ ترتبط. الشحنة موجبة الممادن وأيونات( الموضمية غير اتلكترونالإ من سحابة شكل

 . [23] بالنواة ضميفاً

جال الرابطة ث قوتفا واسةةةتقطابفا وخاوصةةةفا الكفربائية وهندسةةةتفا الفراغية )اتتختل  هاته الروابط فيما بينفا من حي

خضةوعه  عندسةيما لا   سةلو  الجسةم الصةل   على الروابطوعدد   نوع يؤثروالزوايا التي تصةنمفا مع غيرها من الروابط(، كما 

وكذا عند تمامله مع المواد الأخر  كالتفاعلات  والحقو  الميناويسية او الكفربائية لموامل خارجية كالضةيط والحرارة والضةوء 

 والكفربائي الحراري  والتوصةيل  والصةلابة التماسةكالتي لفا تأثر واضة  بمدد ونوع الروابط هم الخواص  فمن بين أ الكيميائية،

 الرابطة تشةةةةكل التي  الذرات وبيمة: مثل عوامل بمدة  الرابطة وبيمة تتأثر. إلخ...   الحراري التمدد لوممام  الحرارية  والسةةةةمة

 الشةةحنة ونقل الذرتين، هاتين وبيئة  الذرتين، بين  والمسةةافة  الذرتين، نتيها بين الكفربية في والاختلا  (،فلزية غير أو ممادن)

 . [23] لتشكيل مدارات ذرية مفجنة جديدة الذرية المدارات وتفجين بينفما،

اسةةةتخرات دالة الموجة التي تمثل حلو  ممادلة شةةةرودينير بالنسةةةبة للقيمة بمد حل ممدلة شةةةرودينير لنظاة بلوري و

من  k  والحالة n النطاق فيات التكافؤ لكترونية لإلكترون، يمكننا حسةةةةاب كثافة الشةةةةحنة الإ 𝛹𝑛,𝑘 (𝑟)الخةاصةةةةة الموافقة لفا 

 : [23] التاليةبالملاقة  dΩات التكافؤ في منطقة فراغية ذات حجم إلكترونالمنطقة البينية بين الذرات، حيث يكت  احتما  تواجد 
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𝑃 =  |𝛹𝑛,𝑘 (𝑟)|2𝑑𝛺 

  kذات الحالة  « n »  ممين لنطاق الشحنة كثافة تقدير يمكننا « e » الأولية الشحنة ةقيم في كثافة الاحتما ب بضر

 : التالي النحو  على Brillouin منطقة في

𝜌𝑛(𝑟) = 2𝑒 ∑ |𝛹𝑛,𝑘 (𝑟)|2

𝑘

 

 بالمبارة:ية يمكننا الحصو  على كثافة الكلية للشحنة الممطاة لكترونوبجمع كل كثافات الشحنة الإ

𝜌𝑡𝑜𝑡(𝑟) = ∑ 𝜌𝑛(𝑟)

𝑛

 

 باستمما  عند الحالة الأكثر استقرارا 3AgMgFو  3MgFKقمنا بحساب توايع كثافة الشحنة لكلا المركبين 

 .(II.8)و  (II.7)وهذا باختيار مستويين لكل منفما. النتائج التي تحصلنا عليفا موضحة في الشكلين  LDA و GGA التقريبين

المركبات حيث من خلا  الجدو   نذكر بقيم الكفروسلبية للذرات المشكلة لفاته  8و7ين ات المبينة في الشكللتحليل نتائج الرسوم

 .K :0.82 ; Ag :1.93 ; Mg : 1.31 ; F :3.98الدوري وجدنا قيم الكفروسلبية للذرات مساوية لة: 

 سجلنا الملاحظات التالي: 8-7من خلا  الشكلين 

 متماثلً  دائرياً شكلً لفا  ةيالشحن كثافةالمتساوية ال خطووروسين لاحظنا ان البالنسبة لكلا المركبين المد ➢

 البينية بالتشول عن شكلفا الدائري.  المنطقةالخطوو ثم تبدأ هاته  الذراتأنوية  من بالقرب

   .البينية بين الذرات المنطقة باتجال الشحنة كثافة تنخفض ➢

ية بين الذرات يؤكد الطبيمة الايونية للروابط في الكفروسلب ية وكذا الفرقلكترونكثافة الشحنة الإتوايع  ➢

 الذرية في كلا المركبين .

 

 

 

 

 

 

 



  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
42 

 

 

FF

F F

0

0.002

0.003

0.005

0.008

0.01

0.02

0.03

0.035

0.04

0.045

0.05

0.07

0.1

0.15

0.2

Mg

AgMgF3



  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
43 

 

 

 
في  LDA و GGA التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFAg للمرك ية لكترونالشحنة الإكثافة توايع  (:II.7الشكل )

 .المستويين الأو  والثاني
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في  LDA و GGA التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFK للمرك ية لكترونالشحنة الإكثافة  توايع (:II.8الشكل ) 

 المستويين الأو  والثاني.
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 الخواص الضوئية   -5

( ، وكذلك النواقلأو أشةةبال   عواا  أونواقل ي )لكترونيختل  تأثير الضةةوء السةةاقط على المواد الصةةلبة وفقاً لسةةلوكفا الإ

لتي تفصةل نطاقات التكافؤ عن التوصةيل ، وعدد الروابط بين ذراتفا و وبيمتفا سةواء كانا أيونية  لفجوة اية ، والكترونكثافتفا الإ

 إلى  أسةاسةي بشةكل يرجع الاختلا  هذا  فإن ،ناقل  شةبه  عن عبارة  الصةلبة المادة كانا  إذا ما  حالة فيكتفصةيل أكثر،  .أو تسةاهمية

 المجةا  حيةث أن التكةافؤ نطةاق اتإلكترونة و( الفوتونةات) بينفةا والتفةاعةل ةالكفرومينةاويسةةةةية  الموجةات تحملفةا التي الطةاقةة قيمةة

  الاستقطاب، لفذا نتيجةوك.  اتجال الحقل نفس في التي تستقط  اتلكترونالإ مع تتفاعل الكفروميناويسية الموجات من الكفربائي

 تسةم  اتلكترونللإ كافية واقة  الضةوء  هذا يمطي حيث التكافؤ، اتإلكترون إثارة عملية  خلا  من  الضةوء واقة  امتصةاص يمكن

  يمكن.  (interband transition)المصةةابات   بين لانتقا ا يسةةمى -يلي فيما  التوصةةيل نطاق إلى التكافؤ نطاق من بالانتقا  لفا

  تتحو   لذيا  الذري والمدار البيني، الانتقا  فيه يحد   الذي  الطاقة ونطاق الإثارة، في المشةةةاركة اتلكترونالإ وتحديد اسةةةتنتات

 الموجةات هةذل سةةةةرعةةل يحةد  تخفيض للاسةةةةتقطةاب، أخر  كنتيجةة .يةةلكترونالإ الحةالةة كثةافةة تحليةل على اعتمةادًا منةه أو إليةه

لذا  .[31–28] مسةارل ويتيير ضةوءلل انكسةار ات المادة فيحد إلكتروننتيجة لتفاعلفا مع  المادة هاعبور عند الكفروميناويسةية

من حيث قدرتفا على امتصةةةةاص واقته الضةةةةوئية، ممامل   سةةةةواء مع الضةةةةوء فاتفاعلعن غيرها من ناحية تختل  فكل مادة 

يزات من شةانفا  لجزء من واقته. هاته المم  الضةوءفقدان   ممد الذي يمكن ان تؤثر به على الضةوء و الانكسةار الانمكاس وممامل

  اسةتشةمار، ةأجفز أو بصةرية، كشة  أجفزة أو ضةوئية، كمرشةحات سةواء ممين، مجا  في  المواد اسةتخداة  قابلية أن توجه وتحدد

 .[31–28] للانمكاس مضادة ولاءات أو

التي  𝜀(𝜔)من خلا  دالة المز    تم وصفه رياضياللمواد الصلبة لاستنباو السلو  الضوئي  مادة -التفاعل ضوء دراسة 

   : [35–32] بالمبارة التالية 𝜀2(𝜔)والتخيلي   𝜀1(𝜔)ء الحقيقي تمطى بدلالة الجز

𝜀(𝜔) =  𝜀1(𝜔) + 𝑖 𝜀2(𝜔) 

حيث يمطي   [36]من دالة المز  الكفربائي تشةةتا الفوتونات السةةاقطة بواسةةطة أجزاء المادة   𝜀1(𝜔)يمثل الجزء الحقيقي 

. يتم [37] الطاقة التي تمتصةةفا المادة يمبر عن 𝜀2(𝜔)بينما الجزء التخيلي   ،  ي للمادةلكترونلنا فكرة حو  حالة الاسةةتقطاب الإ

لحالات ل  المزةعناصةر مصةفوفة بين من خلا  ربط   ة أييلكترونالإ  عصةابات الطاقةباسةتخداة بنية   𝜀2(𝜔)تقدير الجزء التخيلي

تحويل  بالاعتماد على 𝜀1(𝜔) يمكن الحصةةةو  على الجزء الحقيقي  ، في حين [38]ولة  ية المشةةةيولة وغير المشةةةيلكترونالإ

 . [39]كروني  -كرامر 

معامل كحساب كل من الجزء الحقيقي والجزء التخيلي لدالة العزل يصبح من السهل إيجاد بقية الخواص الضوئية  بعد

الطاقة   ضياعدالة    𝑘(𝜔)معامل الخمود  𝑛(𝜔)معامل الانكسار   𝑅(𝜔)الانعكاسية معامل ،  𝛼(𝜔)الامتصاص 

 : [39] ةالعلاقات التاليوهذا من خلال   𝜎(𝜔)والناقلية الضوئية   𝐿(𝜔)  يةلكترونالإ
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𝛼(𝜔) =
√2

𝑐
𝜔 √− 𝜀1(𝜔) + √𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2 

𝑅(𝜔) = |
√𝜀(𝜔) − 1 

√𝜀(𝜔) + 1
|

2

 

𝑛(𝜔) =
1

√2
[√𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2 + 𝜀1(𝜔)]

1
2
 

𝑘(𝜔) =
1

√2
[√𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2 − 𝜀1(𝜔)]

1
2
 

𝐿(𝜔) =
𝜀2(𝜔)

𝜀1(𝜔)2 + 𝜀2(𝜔)2
 

𝜎(𝜔) = −
𝑖𝜔

4𝜋
𝜀(𝜔) 

كانا متقاربة الى حد كبير مع ما تم الحصو  عليه في أبحا  علمية أخر   النتائج التي تحصلنا عليفا لفاته المماملات 

لنحو  وتحليلفا كان على ا (II.15) إلى غاية الصورة (II.9)من  الصورفي على الترتي   ت الضوئيةالمماملا قمنا برسم.  [25]

 التالي:  

ين تييرات الجزء الحقيقي والتخيلي لكلاة المركبين ومن خلاله يمكننا ان نلاحظ تشةبه كبير  يب (II.9الشـكل ) ✓

نلاحظ أيضةةا أن الجزء الحقيقي عند . LDAو GGA بين المنحنيات المتحصةةل عليفا باسةةتمما  التقريبين

عند التردد المسةةاو للصةةفر.  3KMgFمن الجزء الحقيقي للمرك   أكبر 3AgMgFللمرك   التردد صةةفر

للمرك   بالنسةةةبة  6eVبمد هاته القيمة يبدأ الجزء الحقيقي في الزيادة ليصةةةل إلى قيمته المظمى عند الطاقة

3KMgF 2  الطةاقة عنةدeV 3 للمرك  بالنسةةةةبةةAgMgF المجةا   في سةةةةالبةة قيم ليةأخذ تدريجيةاً  يتنةاقص ثم

9eV] -[7eV   3بالنسةةةبة للمركKMgF   12ا   المج وeV] -[5eV   3بالنسةةةبة للمركMgFAg  حيث

سةةلو  ممدني عاا  الى  سةةلو  عند هذين المجالين لا يحد  تشةةتا للضةةوء ويتحو  سةةلو  المركبين من 

نلاحظ أن الامتصةاص   الضةوئية،بالنسةبة للجزء التخيلي والذي يمثل امتصةاص لكلا المركبين للطاقة   ناقل.

من قيمة الفجوة الطاقية التي تحصةلنا عليفا عند  أكبرسةلط على المادة  لا يحد  الا اذا كانا واقة الضةوء الم

و  eV 1.6لامتصةاص عند الطاقة  ية لكلا المركبين في الجزء السةابق حيث يبدأ الكتروندراسةتنا للخواص الإ

6.5 eV   3لكلا المركبينAgMgF  3وMgFK  . لاحظنا أيضةا من خلا  الشةكل قمم عظمى  على الترتي
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 بالنسةةةةبةة12-[5eV [eVالمجةا    و 3KMgFللمرك   بالنسةةةةبةة7eV]-eV] 9المجةا   ي للامتصةةةةاص ف

 .3MgFAgللمرك  
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  التقريبين باسةتمما  المحسةوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين الجزء الحقيقي والتخيلي لدالة المز   (:II.9الشـكل )

GGA و LDA 
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يوضة  تييرات ممامل الامتصةاص بدلالة واقة الضةوء المسةلط على المادة لكلا المركبين  (II.10الشـكل ) ✓

فلا يمكن ان ية للمادة  لكترونوباسةتمما  التقريبين المذكورين مسةبقا. يتملق ممامل الامتصةاص بالخواص الإ

ؤ وعصةةةابات من قيمة الفجوة الطاقية بين عصةةةابات التكاف أكبرواقة الضةةةوء المسةةةلط  يحد  إلا إذا كانا

 إلى فيرمي مستو  تحا التكافؤ حالات من يةلكترونالإ الإثارة الامتصاص نتيجة يحد التوصيل )النقل(. و

ي ات التكافؤ الطاقة المقدمة من ور  الضةوء ف إلكترونفوق مسةتو  فيرمي حيث تسةتيل  التوصةيل حالات

للامتصةاص في الانتقا  بين المصةابتين الطاقيتين. من خلا  الشةكل يتضة  لنا أن الامتصةاص يكون اعظمي 

  ]20-eV20 [eV  ينالمجالفي  و 3KMgFللمرك   بالنسةةبة  28eV]-[30eVو  7eV]-eV] 9المجالين  

30eV] -33eV] [28eV-[34eV 3للمركة   بةالنسةةةةبةةMgFAg.  عنةد مقةارنةة ممةاملي الامتصةةةةةاص

 . 3MgFAgمنفا للمرك   أكبر 3KMgFركبين نجد أن ممامل الامتصاص للمرك  للم
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 LDA و GGA التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين ممامل الامتصاص  (:II.10الشكل )

ممامل  وفقا لفاته لفذا الشكل نلاحظ أنلا المركبين. لك الانمكاسيوض  تييرات ممامل  (II.11الشكل ) ✓

يكون بصفة قوية عند قيم الطاقة الموافقة للقمم المظمى لممامل الانمكاس حيث كانا القمم عند  الانمكاس

30  12.5 ; ,عند قيم الطاقات  و  3MgFAgللمرك   بالنسبة  36eVو   2.5 7 ; 20 ;  30 ;الطاقات 

eV 7.5  3 للمرك  بالنسبةMgFK.  الانمكاسللمركبين نجد أن ممامل  الانمكاسعند مقارنة مماملي و 

 .عند القمم المظمى لممامل الانمكاس.   3MgFAg منفا للمرك  أكبر 3KMgFللمرك  

 



  النتائج والمناقشة                                                                                              ثــــانيال لـــــــالفص 

 
50 

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

R
(w

)
 GGA

 LDA

 

 

 

Energy(eV)

KMgF3

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45
0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

R
(w

)

 GGA

 LDA

 

 

 

Energy(eV)

AgMgF3

 

 LDA و GGA التقريبين باستمما  سوبةالمح 3MgFKو  3AgMgF للمركبين ممامل الانمكاس  (: II.11الشكل )

تييرات ممامل  حيث قمنا برسم (II.12)بالنسبة لممامل الانكسار المبين في الشكل : (II.12الشكل ) ✓

ما تكون يكون بصفة قوية عند  الانكسارممامل أن  . من خلا  هذا الرسم نلاحظلكلا المركبين الانكسار

وقمتين  3MgFKحيث لاحظنا قمة حادة للمرك  المركبين  لكلا eV 7قيمة واقة الضوء المسلط أقل من 

 . .في هذا المجا  3MgFAgحادتين للمرك  
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 LDA و GGA التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين ممامل الانكسار  (:II.12الشكل )
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يبدأ عندما تكون   ان الخمود لكلا المركبين (II.13)في الشةةةكل  ةالمبين  الخمودل ممامقيم : (II.13الشـــكل ) ✓

من قيم الفجوات الطاقية لكلا المركبين، إضةةةافة إلى ذلك فالخمود يكون بصةةةفة  أكبرالضةةةوء المسةةةلط قيمة 

  3MgFAg للمرك  2.5eV]-[8eVالمجا   فيو 3MgFK للمرك  7eV]-eV]10كبيرة في المجا  
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 LDA و GGA التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين ممامل الخمود  (:II.13الشكل )

ــكل ) ✓ لكلا  : يخص تييرات ممامل الضةةةةياع الطاقي للضةةةةوء عنما يمر بسةةةةرعة داخل المادة(II.14الشــ

و  [8eV-15eV]  ينالضةياع الطاقي يكون كبيرا في المجال ، وعلى حسة  الشةكل نلاحظ أن مماملالمركبين

42eV]-[32eV   3للمركMgFK 40المجا   فيوeV]-[35eV   3للمركMgFAg  
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 LDA و GAG التقريبين باستمما  المحسوبة 3MgFKو  3AgMgF للمركبين ممامل الضياع الطاقي  (:II.41الشكل )
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الناقلية الشةكل أن    خلا يمكننا ملاحظة من ، لكلا المركبين  الناقلية الضةوئية: يخص تييرات (II.15الشـكل ) ✓

 1-[5eV[0eVالمجةا   فيو 3MgFKللمركة   ]eV]9-eV7 مةا يمكن في المجةا  أكبرالضةةةةوئيةة تكون 

   3MgFAgللمرك  
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تئعرؼَاه   3AgMgFٗ3KMgFشٝح ىثؼض خ٘اص اىَشمثِٞ ظاىَزمشج ذضَِ دساعح ّ ٕزٓخلاه اىؼَو اىَْدض 

اىَؼرَذج ػيٚ طشٝقح الأٍ٘اج اىَغر٘ٝح اىَرضاٝذج خطٞا ،  « DFT »ٗفٜ إطاس ّظشٝح داىٞح اىنثافح  wien2kتشاٍح اىَحاماج 

 ٍرؼذد اىزساخ ٗالإىنرشّٗاخ ْغش ىْظاً تي٘سٛ ٝحو ٍؼادىح ششٗدى « FP-LAPW »نَُ٘ اىناٍو ىي

صْف اىَشمثاخ اىَذسٗعح ٕٗزا اىذساعح اىرٜ أخشْٝإا ػيٚ اىَشمثِٞ قذٍد حافضا ٍِ أخو اىثحث ػِ ٍ٘اد أخشٙ ٍِ ّفظ 

 تؼذ أُ عديْا اىْقاط اىراىٞح

 ػْذ ٍؼاىدرْا ىَ٘ض٘ع اىَزمشج ذثِٞ ىْا ٍاٝيٜ :  ٍِ اىْاحٞح اىرقْٞح 

 ٝرثي٘س اىَشمثِٞ فٜ تْٞح ٍنؼثح ذرَرغ تغر٘ٙ ذْاظش مثٞش عٖو ػيْٞا إخشاء اىحغاتاخ فٜ ٗقد ٗخٞض -

اده أػطد ّرائح خذ قشٝثح إىٚ اىْرائح اىردشٝثٞح ٍٕٗ٘ؤشش ٝذه ػيٚ اىرث -اىطشق اىَغرؼَيح فٜ ذقذٝش مَُ٘ الإسذثاط  -

  .ذغاٝشاىداّة اىردشٝثٜ ٍغ اىداّة اىْظشٛ

ذٌ اى٘ص٘ه إىٞٔ ٗاىزٛ ٝرَثو فٜ ذ٘ضٞف أعظ اىَٞناّٞل اىن٘اّرٜ فٜ إعرنشاف خ٘اص  ىٖزا اىؼَواىٖذف اىَغطش  -

ٗمزا ٍؼشفح  3AgMgFٗ3KMgFاىَشمثاخ   ٕزٓاىَ٘اد ٕٗزا فٜ اىْٖاٝح ىر٘خٞٔ ٗذحذٝذ اىَداه اىَْاعة لإعرخذاً 

 ٕزٓو اىرحنٌ فٖٞا مَا َٝنِ أٝضا ذحذٝذ اىؼ٘اٍو اىرٜ ذؤثش ػيٚ ّ٘ع اىزساخ اىرٜ ذؤثش فٜ خ٘اص ٍؼْٞح ٍِ أخ

را ٍا ذٌ ذغٞٞش خاّة ٍؼِٞ أٗاىرأثٞش اىخ٘اص ٗفٜ الأخٞش اىرْثؤ تَ٘اد أخشٙ أٗ تخ٘اص أخشٙ َٝنِ أُ َٝرينٖا  ا

 تؼاٍو خاسخٜ 

 ٍِ خلاه دساعرْا اىَشمثِٞ إعرخيصْا اىْرائح اىراىٞح: ٍِ اىْاحٞح اىؼيَٞح:

ٍِ اىخ٘اص اىثْٞ٘ٝح اىَشمة الأٗه أمثش ٍقاٍٗح ىيضغظ اىخاسخٜ ٗأمثش ذَاعنا ٍقاسّح تاىَشمة اٟخش ٕٗزا تؼذ   -

 حغاب مو ٍِ طاقح اىرَاعل ٍٗؼاٍو الإّضغاطٞح 

تاىْغثح ىيخ٘اص الإىنرشّٗٞح ملا اىَشمثِٞ ىَٖا عي٘ك ّصف ّاقو حٞث لاحظْا فد٘ج طاق٘ٝح ذفصو ػصاتح اىرنافؤ  -

 اىزسٝح ، ذيؼة اىَذاساخ AgMgF3أمثش ٍْٖا فٜ اىَشمة  KMgF3اىفد٘ج اىطاق٘ٝح ىيَشمة ،ىْقو ػِ ػصاتح ا

  .راخ اىطاقاخ أقو فٞشٍٜ ٗأمثش ٍغر٘ٙ فٞشٍٜاىرنافؤ ٗاىر٘صٞو  دٗسا ٕاٍا فٜ ذشنٞو اىؼصاتاخ

   AgMgF3.ٍؼاٍو إٍرصاص أمثش ٍِ اىَشمة  KMgF3تاىْغثح ىيخ٘اص اىض٘ئٞح ىيَشمة  -

اىنرشُٗ ف٘ىظ  31اىٚ  5اىطاق٘ٛ ٍِ َٝنِ ىيَشمثِٞ أُ ْٝرقلا ٍِ حاىح ػاصىح ارا اعرقثلا طاقح ض٘ئٞح فٜ ٍداه  -

 AgMgF3اىنرشُٗ ف٘ىظ ىيَشمة  9اىٚ  7ٗفٜ اىَداه   KMgF3ىيَشمة 

 3KMgFىيَشمة اىثاّٜ  أقو3AgMgFٍؼاٍو الإّؼناط ىيَشمة  -

  3KMgF أقو ٍَْٖا فٜ اىَشمة3AgMgFىيَشمة  ٗاىخَ٘دالإّنغاس  ٍٜؼاٍي  -
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ٍؼاٍو اىضٞاع اىطاق٘ٛ ىيَشمة  -
3KMgF  نرشُٗىإ 35 -31ٝنُ٘ تشنو أمثش ػْذ اىطاقاخ اىَحص٘سج فٜ اىَداه 

 .ف٘ىظ

ااىنرشُٗ ف٘ىظ ٗذنُ٘  31اىٚ -5ِٞ ذنُ٘ تشنو مثٞش ػْذ اىَداه اىطاق٘ٛ اىَحص٘س ٍا تِٞ ىْاقيٞح اىض٘ئٞح ىيَشمثا -

 ٍْٖا فٜ اىَشمة أقو تنثٞشفٜ ٕزا اىَداه 3AgMgFاىْاقيٞح اىض٘ئٞح ىيَشمة  
3KMgF. 

 



 ملخص

 KMgF3و  AgMgF3ىيمةشمثي   ىخىاص اىثنيىيح ، الإىنرشونيةح واىوةىةيح ىحساب ا حـــأجشينا دساسح نظشيهزا  عمينافي 

 تاىنسةثح .(DFT) داىيةح اىناافةح عية  نظشيةح اىممرمةذج(FP-LAPW)  اـطشيقةح اموةىاا اىمسةرىيح اىمرضايةذج   ية تاسةرمماه

  ةةىاصفةي دساسةح GGA وذقشيةة اىرةذسا اىمممة  LDA ذقشيةة اىناافةح اىمحييةح اسةرممينا مةم وة  اسذثةاط -نمةى  ذثةادهى

 كاىسةةيى وىفهةة وطاقةةح اىرماسةةل  ، وماوةةو اضنوةةةاطيححثاتةةد اىكةةثن منةةا تحسةةابقاىمةةشمثي  .فةةي  سةةاب اىخةةىاص اىثنيىيةةح، 

  DOS)شونيح ـةـلإىنراىحةاضخ ااف اىناافةح ـرشونيح وأطيةـالإىنة عصةاتاخ اى اقةحح ـو تنيـرحييقمنا تالإىنرشوني ىنم اىمشمثي  

فةي نهايةح  طثيمح اىشات ةح تةي  رساذهةا. ذىصيع ماافح اىكحنح في اىمن قح اىثي  رسيح ىممشفح، مما قمنا تذساسح  اىنييح واىجضةيح

وهزا تمذ  ساب اىجضء اىحقيقي واىرخييي ىذاىح   KMgF3و  AgMgF3عمينا قمنا تحساب اىخىاص اىوىةيح ىنم اىمشمثي  

 اوو اضننساس واىخمىد واىناقييح اىوىةيح.مو، اىمضه وو  ث  اسرخشاا تقيح اىمماوم  اىوىةيح ماضورصاص 

Abstract 

In this work, we have studied the structural, electronic and optical properties of AgMgF3 and 

KMgF3 compounds using the linearized augmented plane wave method (LAPW) based on 

density functional theory (DFT). For the exchange-correlation term, we have used both LDA 

and GGA approximations. For the structural properties, we have calculated the lattice 

parameters, the compressibility modulus and the cohesive energy. To understand the 

electronic behavior of these two compounds, we have analyzed the electronic band structure 

and the spectra of the electronic density of states. We have also studied the charge density 

distribution in the interatomic region to know the nature of the bonding between the atoms.  

Finally, we have computed the optical properties of AgMgF3 and KMgF3 by calculating the 

real and imaginary parts of the dielectric function, then we have explored the rest of the 

optical parameters such as absorption, refractive index and extinction, reflection coefficients 

and optical conductivity. 

 

Résumé 

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurelles, électroniques et optiques des 

composés AgMgF3 et KMgF3 en utilisant la méthode des ondes planes augmentées linéarisées 

(FP-LAPW) basée sur la théorie de la fonctionnelle la densité (DFT). Pour le terme 

d'échange-corrélation, nous avons utilisé les deux approximations LDA et GGA. Pour les 

propriétés structurelles, nous avons calculé les paramètres de la maille, le module de 

compressibilité et l'énergie de cohésion. Pour comprendre le comportement électronique de 

ces deux composés, nous avons analysé la structure des bandes électroniques, les spectres de 

la densité d’états électroniques. Nous avons également étudié la distribution de la densité de 

charge dans la région inter-atomique pour connaitre la nature de la liaison entre les atomes . À 

la fin, nous avons calculé les propriétés optiques de AgMgF3 et KMgF3 après avoir calculé la 

partie réelle et imaginaire de la fonction diélectrique, puis nous avons exploré le reste des 

paramètres optiques tels que l'absorption, l'indice de réfraction et l'extinction, le coefficient de 

réflexion et la conductivité optique. 


