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 كلمة شكر 

محمد صلى الله   ونبينا سيدنا  ورسولهعلى عبده   وأبارك وأسلم وأصلي الحمد لله حمد الشاكرين 
  امتنانا و شكرا  وتعالىنسجد لله سبحانه  أنهينا مذكرتنا هذه إلا أن  وقدنا عليه وسلم. لا يسع

في   وتوفيقنا نعمة التزود بالعلم   ومنهاتحصى  ولانعم كثيرة لا تعد  علينا منعلى ما أفاء به 
 .صا لوجهه الكريمأن يجعل عملنا خال  ونسأله هذا العمل 

من لم  "   صلى الله عليه وسلم: عن أبي سعيد قال: قال رسول الله  الترمذيروي الإمام  
". وانطلاقا من هذا الحديث الشريف نتقدم بالشكر والتقدير:  يشكر الناس لم يشكر الله

" المشرف  الأستاذ  محمدإلى  السبل    الذي "  مخطاري  كل  لنا  ويسَر  الدراسة  احتضن 
 لإتمامها بفضل توجيهاته القيمة.

لغ الفضل والجهد والتوجيه في  ونخص بالشكر الأستاذ لعزيزي محمد الذي كان له با
 كل مرحلة من مراحل هذا العمل والذي ساهم في إنجاحه.   

تفضلهم  على    ، المناقشةالتقدير إلى أعضاء لجنة    وبالغكما يطيب لنا خالص الشكر  
نسأل    ،الأستاذ دحمان فتح الله والأستاذ بن عالية صلاح الدينمذكرتنا  مناقشة    بقبول 

 .الدائمالله لهم التوفيق 

بالجميل نتقدم بجزيل الشكر إلى كل من مد لنا يد العون    واعترافا إقرارا منا بالفضل  
 الدراسة.أثناء إجراء هذه   وساندنا

الختام نشكر كل من أسدى لنا توجيها أو نصحا أو أسعفنا بمعلومة أو مرجع و   وفي
 بعد. ومن الحمد لله من قبل 

 شكرا 
 



 

 
 

 

 

 

 

 

 إهداء 

ة العطرة والفك ، فلقد كان  إلى صاحب السير  ر المستنير

ي التعليم العالىي والدي الحبيب  
ي بلوغ 

 له الفضل الأول ف 

ي عمره. 
 أطال الله ف 

ي  
ي ربط الجأش، وراعتن 

ي على طريق الحياة وجعلتن 
 إلى من وضعتن 

 . ة أمي الغالية حفظها الله وجزاها كل خير  حنى صرت كبير

ي كثير من العقبات 
ي من كان لهم بالغ الأثر ف 

 . والصعابإلى إخوتى

ي مد يد العون               
ي الكرام، ممن لم يتوانوا ف 

 إلى جميع أساتذتى

                           . ي ي أو إيجات  ي سلن 
ي حياتى

، إلى كل من كان له أثر ف   لىي

 أهدي لكم عملىي هذا سائلة الله أن ينفعنا به                              

 ويمدنا بتوفيقه.                                   

 ريان حنان                                                              

ي إبراهيم                                                          
 عمات 
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 عامةالمقدمة ال

الماضية، مرت الالكترونات بتطور جذري.          لدمج   الاهتمامتم تكريس  ولذلك  خلال العقود الثلاث 
المغناطيسية في الأساس هو حقيقة أن الإالأج  المواد  المدمجة.  بالإضافة    لكترون يدور هزة الإلكترونية 

شحنتها   فقط  وليس  الإلكترونات  دوران  في  التحكم  يتم  الدوران،  إلكترونيات  سياق  في  شحنته  إلى 
الكهربائية في عملية نقل المعلومات في الدوائر. تم تطوير المواد المغناطيسية وأشباه الموصلات بشكل  

المستخدم المغناطيسية  المواد  باستخدام  طويلة  لفترة  مثل  منفصل  البيانات  لتخزين  أساسي  بشكل  ة 
في   الحال  كما هو  البيانات  لمعالجة  الموصلات  أشباه  القائمة على  الثابتة والأجهزة  الأقراص  محركات 

 المعالجات.

المواد          فئتي  دمج  تطوير   يعد  أجل  من  الموصلات(  وأشباه    spintronicتطبيقات  )المغناطيسية 
كل من المواد المغناطيسية وأشباه الموصلات لتكون متعددة الأطراف    تحديا كبيرا. فهي تجمع بين مزايا

أدى إلى ظهور الجيل الأول من الأجهزة الإلكترونية المغزلية في شكل صمامات الدوران القائمة    وسريعة. 
وسائط   لغالبية  القراءة  رؤوس  في  الصمامات  هذه  تستخدم  الطبقات،  متعددة  المغناطيسية  الهياكل  على 

ال الصلبة تخزين  الثاني  معلومات  الجيل  الصلبة(.  أجهزة    )الأقراص  المواد    spintronicمن  تدمج  التي 
   ...الخ(.الدوران المغناطيسية وأشباه الموصلات سيسمح بمزيد من المرونة )ترانزستورات

يزات  لن يكون هذا الجيل الثاني تحسينا بسيطا في قدرات الأجهزة المتوفرة حاليا، ولكنها ستجلب م         
جديدة من شأنها السماح لأجهزة الكمبيوتر في المستقبل بأن تكون أسرع مع استهلاك طاقة أقل، وبالتالي  
إدخال  في  تسبب  لما  مشابهة  بطريقة  المعلومات  تكنولوجيا  صناعة  في  ثورة  إحداث  على  القدرة    لديها 

المخففة  لموصلات المغناطيسية  الترانزستور منذ عدة عقود. يوجد حاليا عدة طرق يتم استغلالها: أشباه ا
(DMS)   :مثل  Ga1-xMnxAs  وZnO   سبائك أخرى،  منشطات  عناصر  مثل:    Heusler  مع 

CoMnGa  وNiMnSb  :2، أكاسيد معدنية شبه مغناطيسية مثلCrO    4وO3Fe فإن تركيب    . و بالتالي
هتمام العلمي  لهذه المجالات الجديدة من حيث الا  ي أمر ضرور هذه المواد بالإضافة إلى فهم خصائصها  

المعادن  الصناعية.   والتطبيقات أشباه  في  الانتباه  (HMFs)   المغناطيسية  جذبت  المحتملة  لتطبيقاتها 
السينية. لديهم فجوة طاقة في اتجاه دوران واحد على مستوى فيرمي وطابع معدني لاتجاه   الإلكترونيات 

الآخ التو رالدوران  لإلكترونات  الدوران  استقطاب  عن  هذا  ينتج  ل  .  بالنسبة  ذاكرات  )   MRAMsصيل. 
 الأخرى. spintronicالوصول العشوائي المغناطيسية( وأجهزة 
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  و  De Groot بواسطة  NiMnSbالمادة الأولى التي كان من المتوقع أن تكون شبه معدنية هي         

al[1.]    هسلر شبه  هيكل  يسمى  خاص  بلوري  هيكل  على  المعدني  المركب  هذا  -semi)يحتوي 
Heusler)  تصميم بهدف  الدراسات  من  العديد  موضوع  هسلر  سبائك  عائلة  كانت  الوقت،  ذلك  منذ   .

HMFs    مثيرة كبير من سبائك هسلر خصائص  امتلاك عدد  الإبلاغ عن  تم  الحين  ذلك  جديدة. ومنذ 
المثال للاهتمام سبيل  على  هسلر    Ishida et alوجد   .  سبيكة  إجمالي   (Z: Si ,Ge) أن 

Co2MnZ  شبه عن  أثار  [1]معدنعبارة  لاحقا   .MnX2Co, Val2Mn    Sn),Ge,Si:X(    و
)Sb,Sn,Ge, Si: Z(MnZ2Ru   مؤخرا، أظهر [2]العديد من التحقيقات .CrAl2Co  وCrGa2Co   و

FeSi2Co    المغناطيسية المعادن  أشباه  الإلكترونية  HMFsطابع  البنية  لحسابات  لوحظ  [3]وفقا  أيضا   .
للنفق   قوية  مغناطيسية  مقاومة  على    (TMR)وجود  بناءا  المغناطيسية  الأنفاق  تقاطعات  غالبية  في 

Co2FeSi[4]. 

العمل  في         هسلر مهتمون   نحن  هذا  مركبات  من  مركبين   CoRuZrSi الرباعية    بدراسة 

من حيث الجوانب الهيكلية والإلكترونية والمغناطيسية، باستخدام طريقة الموجة المستوية     CoRuZrSnو
 .Wien2kبرنامج  المطبقة في  (DFT)في إطار الكثافة الوظيفية  (FP-LAPW)المعززة والخطية 

 تتكون هذه المذكرة من ثلاث فصول:     

المعتمدة،          المختلفة  والتركيبات  هسلر  سبائك  مفاهيم  حول  معمق  نظري  بحث  هو  الأول  الفصل 
 وأخيرا تطبيقاتها التكنولوجية 

لة شرودنقر والتقريبات المختلفة من بينها تقريب بورن اوبنهايمر  كما تناولنا في الفصل الثاني معاد       
هاتري  تقريب  الكثافة  -و  دالة  لنظرية  أيضا  وتطرقنا  المعمم    (DFT)فوك،  التدريج  تقريب  بتقريباتها: 

GGA  وتقريب المعدل لبريك جونسون ،mBJ  . 

في الخصائص البنيوية )ثابت الشبكة  أما الفصل الثالث فتناولنا فيه النتائج المحصل عليها والمتمثلة       
a(A°) ،    الانضغاطيةمعامل  B  والمشتقة الأولى لهذا المعاملB’  (، الخصائص الإلكترونية )بنية عصابة

 الطاقة، كثافة الحالات الكلية و الجزئية(، الخصائص المغناطيسية لهذه المركبات.
عليها.  الأخير قمنا بتقديم خلاصة عامة لمختلف النتائج المحصل  وفي
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 I.1. مقدمة: 

اهتماما علميا متجددا لأنه كان من المفترض أن    (les Alliages d’Heusler)سبائك هسلرتلقت        
 جديدة للتطبيقات المستقبلية.تكون مرشحة 

العامة        المعدنية ل هسلر هي مركبات مغناطيسية حديدية ثلاثية من الصيغة  ،  )YZ2X(المركبات 
. حيث  1903عام    Friedrich)   ( Heuslerاكتشفت لأول مرة من قبل المهندس الألماني فريديش هسلر

ناطيسية ، على الرغم من أن العناصر  وجدها تتصرف مثل مادة حديدية مغ  MnSb2(Cu(درس السبيكة  
 . [1.2]المكونة لها ليست مواد مغناطيسية في حد ذاتها لأنها تظهر ممغنطة غير صفرية عند دمجها 

يساهم بشكل أساسي في عزم الدوران المغناطيسي في هذه السبائك    (Mn)تبين أن    1963في عام        
المثير للاهتمام أن نلاحظ أن  [3] المغناطيسي المضاد. تعتمد  الن  (Mn). من  قي يقدم ترتيبا من النوع 

البلوري لأن ترتيب الذرات بينها هو الذي يؤدي إلى   الخصائص المغناطيسية لهسلر بشدة على التركيب 
أو السبائك. وهي أشباه لموصلات   Heuslerسلره  نشوء المغناطيسية الحديدية. تعرف الآن باسم مركبات 

أو    Half- Heusler)يعرف أيضا باسم نصف هسلر) (  (1: 1: 1ية مع خليط  الثلاثية أو المواد المعدن
      (Full- Heusler) [4].  يعرف باسم كامل هسلر   2: 1: 1مقياس متكافئ 

.2.Iهسلر سبائك(les Alliages d’Heusler) 

  ينتميان   Yو    X. حيث أن العنصرين  YZ2X مركبات هسلر هي مركبات ذات الصيغة الكيميائية       
،  [1]للعناصر    من الجدول الدوري   Vأو    IVأو    IIIمن المجموعة   ر عنص  هو  Zللمعادن الانتقالية و  

[،  والتي وجدت أيضا في حقل المواد  2.3الإلكتروني ]الدوران  عن كثير من المركبات بخاصية  لتمييزها  
 المصنفة من رتبة النانو وبعض الجزيئات.
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 .[ 4] ة لسبائك هسلر : توزيع العناصر المكون(I.1) الشكل

.3.I  المختلفة لسبائك هسلر   النواع 

  هناك عدة أنواع من سبائك هسلر كما في الجدول:  
 

X          

X          

Y          

Z          

 

 

   

 [.  7هيكل بلوري مكعب لمركب هسلر ]: (I.2)شكلال                              
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 .]7]للتركيبات المختلفة لمركبات هسلراقع يبرز المو : (I.1)الجدول

 A(0,0,0) B(1/2,1/2,1/2) C(1/4,1/4,1/4) D(3/4,3/4,3/4) 

-Half) نصف هسلر

Heusler) (clb) : XYZ 

X Y Z  

كامل هسلر  (Full-Heusler) 

(L21) : X2YZ 

X Y X Z 

هسل رباعي ( Heusler  

quaternaires):(XX’) YZ 

X Y X’ Z 

رل هس معكوس( Heusler 

inverses( (XA) : X2YZ  

X X Y Z 

 

 1.3.Iالعكسية سبائك هسلر  (Alliages d’Heusler inverses) 

الصيغة           المعكوسة  هسلر  سبائك  الانتقالي  )YZ2X(تحمل  المعدن  ذرة  تكافئ  يكون  حيث   .X  
حيث    Xaأو    XA. نتيجة لذلك تتبلور مركبات هسلر المعكوسة في الهيكل المعروف باسم  Yأصغر من  

. تمت دراسة العديد من مركبات  ]TiCu2Hg  [6والنموذج الأولي هو   Z-Y-X-Xيتشكل تسلسل الذرات  
. في كل الحالات فإن بنية  [8.9]هسلر المعكوسة باستخدام حسابات البنية الالكترونية من المبدأ الأول  

XA    بنية على  بقوة  هسلر  1L2مفضلة  كامل  ح  )Heusler-Full(لمركبات  تسلسل  المعتادة  يكون  يث 
  CoSn2Mnو CoGa2Mn  . تم تأكيد هذا الأخير أيضا من خلال التجارب على Z-X-Y-Xالذرات هو 

عينات   إلى  على  Ga3Mn  [10.11]بالإضافة  التجارب  لكن   ،NiSb2Mn    الفعلي الترتيب  أن  تكشف 
لعكسية أكثر  . أصبحت سبائك هسلر ا[1,2]للذرات في المواقع المختلفة يمكن أن يتأثر بطريقة التحضير

أشباه الموصلات مع درجات حرارة كوري الكبيرة التي يمكن أن  باستعمال  إثارة للاهتمام منذ استخدامهم  
. تم تحديد العديد من المركبات على أنها  CoGa2Cr  [1,3]درجة كلفن كما في الحالة    1000تتجاوز  

معدنية.  شبه  الحالات    مغناطيسية  جميع  في  المعدنية  شبه  ظهور   Slater-Pauling بسلوكيرتبط 

 .   )إجمالي عزم الدوران المغناطيسي) 
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 .Y [14.15]ريعتمدان على موضع العنص  Mnهيكلين من سبائك هسلر ذو القاعدة : (I.3)الشكل

.2.3.I   سبائك هسلر الرباعية(Alliages Heusler quaternaires) 

-F)  وتتبلور في مجموعة الفضاء المكعبة  LiMgPdSnهسلر من نوع    توجد عائلة أخرى لسبائك        
43m  النوع من  هسلر  مركبات  باسم  أيضا  تعرف   .)LiMgPdSb  [16]   هسلر وهي    تدعى  الرباعية. 

 هي ذرات المعادن الانتقالية. تكافئ   Yو ’XوX حيث  YZ(’XX)الكيميائية  المركبات الرباعية للصيغة  
 X’  أقل من تكافئX  العنصر الذرات على طول قطري  ’Xو  Xأقل من تكافئ    Y، وتكافئ  . تسلسل 

 . [17]وهو الأكثر استقرارا من الناحية النشطة  X-Y-X’-Zالمكعب المتمركز الوجه هو 

    ،  4a(0.0.0) ،4b(1/2,1/2,1/2)  ،4C(1/4 ,1/4,1/4) الذريةالمواقع  تحتل   Z,Y,X’,Xالعناصر
4d(3/4,3/4,3/4) .الرسم التوضيحي في الشكل  على التوالي(I.4) وضح ذلك.ي 
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 [. 18](Quaternaire Heusler)مركب رباعي هسلر  : (I.4)الشكل       

.3.3.I سبائك هسلر الكاملة (Les Composés Full-Heusler) 

العامة        الصيغة  ذات  هي  هسلر  سبائك  من  الثالثة  العناص   YZ2X  المجموعة  قياس   رومعها 
. تتبلور في المجموعة الفضائية  Full-Heuslerسلر الكامل  والتي تعرف غالبا باسم ه  1:1:2المتكافئة  
في هذا النموذج الأولي   .MnAl2Cuمع نموذج أولي  )225المجموعة الفضائية رقم  3m-Fm(المكعبة  

المواضع  Zذرات    و Yوتقع  ذرات     8C(1/4, 1/4, 1/4)الموضع    Xتشغل ذرات    4a(0.0.0)  في 
ي4b (1/2, 1/2 ,1/2  )( و التوالي.  حيث    ، fccمن أربعة شرائح فرعية متداخلة    1L2تكون هيكل  على 

ذرة   العناصر  Xتشغل  تشكل  الحالة  هذه  في  منها.  الكهروإيجابي  (Yاثنتان  والعناصر) قليلة    Zة( 
شبيهةالكهروإيجابية(   تشغل  NaCl  ب  بنية  والتي  مواقع    (octadrique) مواقع،   (tétadriques)بينما 
لذرات   هيكل    Xمحجوزة  البنية  ZnSالتي تشكل   .1L2    الشكل في  بنية  (  I.4)موضحة  اعتبارها  يمكن 

فيما يتعلق بخلية   (. 1/4,1/4,1/4)   بمقدار ، إذا تم إزاحة حواف خلايا وحدة سبيكة هسلر CsClفوقية ل 
Fm-3m  . 

لهيكل        ثنائيتين  خليتين  بين  الجمع  أن  القول  هسلرCsCl   يمكننا  كامل  مركب  -Fullيشكل 

Heusler [19  .] 
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.4.3.I سبائك نصف هسلر(Half-Heusler) 

لشكل         الكيميائي  التركيب  هسلر   XYZيرتبط  نصف  يمكن    (Half-Heusler)بسبائك  والتي 
لها    YوX اعتبارها مركبات مكونة من جزأين مختلفين، أحدهما يسمى التساهمية والآخر أيوني. الذرات  

 . [20]ه المكافئ الأنيونيعلى أن  Zطابع كاتيوني مختلف، من ناحية أخرى يعرف  

 . أخيرا، منالكهروسلبيته بطريقة عشوائية أو بترتيب أبجدي يمكن الانتقال إلى فرز العناصر وفقا         
من   قادما  كهروإيجابية  الأكثر  العنصر  نجد  الصيغة.  بداية  في  الثلاثية  التباديل  على  العثور  الممكن 

ناد  أرضي  عنصر  أو  انتقالي  معدن  رئيسية،  الأكثر  مجموعة  العنصر  نجد  الصيغة  نهاية  في  بينما  ر، 
 كهروسلبية. يأتي هذا أيضا من عنصر رئيسي المجموعة ولكن فقط من نصف الجدول الدوري.

.5.I الخصائص البنيوية  : (Les propriétés Structurelles ) 

.I5.1.  التركيب البلوري لسبائك هسلر 

   Xحيث YZ)2(X.[21.22] لفلزات ذات تركيبة متكافئةسبائك هسلر الكاملة هي مركبات ثلاثية ا        

. تتبلور هذه  )العنصر الثالث أو الرابع أو الخامس  (عبارة عن مجموعة    Zعناصر معدنية انتقالية و   Yو  
 المركبات في هيكل المكعب.  

النوع        في  إما  الكاملة  هسلر  مركبات  على  العثور  )النوع  CuTi)2(Hgتم  إليه  الذي  Xالمشار    )
التناظر   إلى  رقم    3m)-(F43(ينتمي  الفضاء  النوع  [23])216مجموعة  في  أو   .Mnal)2(Cu  المشار

يكون 1L2النوع   (إليه   عندما  للعنصر   (.  التكافؤ  إلكترونات  العنصر    Xعدد  رقم  من  يأخذ  Yأكبر   ،
 . [26]لمعاكسة ( مفضلة في الحالة ا Xالنوع  (بينما يقال أن البنية  ) 1L2.[24.25]النوع (المركب البنية 

لخ الوحدة  تناظر    ( 1L2النوع    (  لية  إلى  تنتمي  التي  البنية  رقم    3m)-(Fm(تتكون  الفضاء  مجموعة 
   :ة على الوجهز من تداخل أربعة شرائح فرعية مكعبة متمرك [27. 82] ( 225

=(1/2,1/2,1/2), Y=(1/4,1/4,1/4), Z=(3/4,3/4,3/4)2X  =( 0.0.0),1X   

مركبات هسلر الكاملة مع  ل( Yو )  (X2)ث يتم تبادل معلمات المهنة للعنصرين (، حي Xالنوع(بالنسبة ل 
 هيكل النموذج الأولي اللاحق تسمى أيضا معكوس هسلر.
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متكافئة فإنها تنتج سبائك هسلر الثلاثية والرباعية. سبائك هسلر الرباعية مع   Xالذرات  كنإذا لم ت
 (Yالنوع  (هيكل هسلر يشار إليه    ) LiMgPdSn-عنو   (تتبلور عادة ك    (XX’YZ)  تركيبة متكافئة من 

. تحتوي خلية الوحدة  [29.30.31]) 216مجموعة الفضاء رقم ((F43-m)والذي ينتمي إلى التناظر 
،  X=(1/2,1/2,1/2) ،X’=(0.0.0): ةاليالت (Wyckoff)( على مواضع ويكوف Yالنوع (للهيكل

Y=(1/4,1/4,1/4) ،Z(3/4,3/4,3/4)  .     

 

 .[7]هسلركامل الهياكل لسبائك  عمختلف أنوا : (I.5) الشكل

.5.I2 . التركيب البلوري لسبائك نصف هسلر 

تتبلور في الهيكل المكعب مع    1:1:1مرتبة بقياس متكافئ    (XYZ)سبائك نصف هسلر الثلاثية          
يكل  . والتي يمكن اشتقاقها من مزيج من ه)216مجموعة الفضاء رقم    MgAgAs) C1bالنموذج الأولي

 (.I.6الشكل  (الزنك الرباعي السطوح و بنية نوع المزج وهيكل نوع الملح الصخري 

على    Zو  Yو  Xتشغلها العناصر  fccيتكون هيكل نصف هسلر من ثلاث شبكات فرعية متداخلة          
 . [31]يمكن لهذه العناصر أن تملا المواضع الذرية في ثلاثة ترتيبات مختلفة من النوع  التوالي.
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  [. 32لهيكل نصف هسلر] fccالمواقع الذرية لثلاث شبكات متداخلة  يوضح :(I.2)جدول ال

Z Y X  

 (  1النوع)    (0,0,0) (1/2,1/2,1/2)  (1/4,1/4,1/4(
 (  2النوع)    (1/2,1/2,1/2) (1/4,1/4,1/4) (0,0,0)
 (  3النوع)    (1/4,1/4,1/4)  (0,0,0) (1/2,1/2,1/2)

 

 شاغرة لهذا النوع من المركبات.   (3/4,3/4,3/4)الوظيفة 

 

 

 

 

 

 

 

 .XYZ [34]من نوع  الهيكل البلوري لسبيكة نصف هسلر (:  I.6الشكل) 

 

.6.I  الخصائص الإلكترونية 

تسمح لنا دراسة هذه الخصائص للمادة بتحليل و فهم كيفية ارتباط العناصر المختلفة لهذه المادة،          
 و هيكل النطاق. (DOS)لكترونية ويتم ذلك ضمن كثافة الحالات الإ

 وجد  1970. في عام  (Nv)بشدة على عدد إلكترونات التكافؤ    (XYZ)تعتمد خصائص مركبات         
 Jeitschko  [36  ]  الخصائص عن  مسؤولة  فهي  وبالتالي  النطاق  بنية  تحدد  التكافؤ  الكترونات  أن 
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المركبات   اعتبار  تم  المركبات.  من  الأنواع  لهذه  بمثابة    NiMnSb  مثل   22أو    Nv=21ذاتالفيزيائية 
المركبات ذات  [37]معادن شبه مغناطيسية حديدية   بسبب توطين مستوى    ةغير مستقر   Nv=20. بينما 

الارتباط   لحالات (Fermi) فارمي منع  على[38]منطقة  تحتوي  التي  المركبات  تعتبر   .Nv=18    أشباه
 موصلات نصف معدنية أو شبه موصلة بشكل غير عادي.  

 .1.6.I بنية النطاق(Structure de bande) 

الموصل كهربائيًا للمادة بواسطة نظرية النطاق، والتي تسمح بنمذجة قيم   يتم شرح السلوك العازل أو 
 الطاقة التي يمكن أن تأخذها الإلكترونات من مادة صلبة بداخلها.

درجة في فترات معينة فقط، والتي  بشكل عام، هذه الإلكترونات لديها إمكانية أخذ قيم الطاقة الم        
ة  نطاقات الطاقة أو بني عن  يتم فصلها بواسطة نطاقات طاقة محظورة. تؤدي هذه النمذجة إلى الحديث 

يتم   ولذلك  الموجة.  متجه  إلى  وفقًا  للإلكترونات  الممكنة  الطاقة  حالات  الطاقة  نطاقات  تعطي  النطاق. 
لأولى. يحدد نطاق التكافؤ،  بريلوان اناظرات الأعلى لمنطقة  تمثيلهم في الفضاء المتبادل وفي اتجاهات الت

خصائص    وهو النطاق الأدنى ونطاق التوصيل الأعلى، المفصول بواسطة النطاق الممنوع بشكل أساسي 
 [.  49نقل الإلكترونات داخل المادة ]

 
 
 
 

 

 

 



    Généralité sur Alliages d’Heusler) ) عموميات حول سبائك هسلر               الفصل الأول      

14 
 

  أشباه الموصلات  (c( نصف معدن b( معدن aرسم تخطيطي للهيكل الالكتروني للمواد  (:I.7) الشكل
d[35]( عازل  . 

 
 .2.6.I كثافة الحالات الإلكترونية(Densité d’étas électronique) 

مستويات الطاقة والكثافة المرتبطة   تعطي معلومات عن تطور  (DOS)  كثافة الحالات الإلكترونية       
 المادة.  ...( من  الخبها وفقًا للتكوين )تغيير الهيكل، تباين الطاقة المدارية، 

للحالات          الإجمالية  الكثافة  للمادة.  DOST توفر  الإلكتروني  التوصيل  خصائص  إلى  الوصول 
 على  نعرض بداخله كثافة الإلكترون   ن قطر معيعلاوة على ذلك، بالنسبة لكل ذرة، نحدد مجالًا بنصف  

الكثافة اf. أو  dأو  pأو  sالكروية من النوع    التوافقيات  لجزئية للحالات التي تجعل  وبالتالي نحصل على 
أو  بلورة  ذرات  بين  الكيميائية  الروابط  بنية  تحديد  الممكن  الإجمالية    من  الكثافة  إسقاطات  تعتمد  جزيء. 

الكثافات الجزئية للحالات، وبالتالي تتيح فقط   التي تُسقط عليها  للحالات على أنصاف أقطار المجالات 
 [. 50الوصول إلى المعلومات النوعية ]
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.7.I الخصائص المغناطيسية : 

ها الكبير في السلوك. علاوة على  ئالمواد المغناطيسية لها أهمية تكنولوجية كبيرة، وذلك بفضل ثرا       
  [41].ذلك، تحتل المغناطيسية مكانا مهما في وصف الخصائص الأساسية للمادة

لبعض         العزم بالنسبة  فإن  صفري  المغناطيسي الذرات  غير  مجال الذري  تأثير  تحت  وهكذا   .   
المطبق المجال  اتجاه  في  تتحرك  سوف  الذرات  لهذه  المغناطيسي  العزم  فإن  خارجي  ، [42]مغناطيسي 

 تسمى هذه الظاهرة بارامغناطيسية.  

العناصر         للذرة، تخضع  الكوكبية  الصورة  المداري   في  العزم  مع  تتوافق  النواة  ثورة حول  لحركتين: 
تت نفسها  على  غيروأخرى  الأصداف  فقط  الدوران.  لحظة  معها  لحظات وافق  لها  مدارية   Lالمكتملة 

 تنتج الخصائص المغناطيسية للمركبات من التفاعلات المرتبطة بكل ذرة مغناطيسية.  غير صفري.  Sو

 سية المدارية والدورانية(:وفقا لميكانيك الكم، تتم كتابة العزم المغناطيسي الكلي )مجموع العزوم المغناطي

m = m0+ ms = - µBL - 2µBS   ......................    (1.I) 

 هي مغناطيسية بوهر.  Bµحيث:   

.1.7.I المغناطيسية  النفاذية(Diamagnétisme) 

ل  ومغناطيسيتها التي يسببها المجا  فقط  ةغير مغناطيسيوهي تميز المواد التي تشتمل على ذرات         
  ، ضعيفة للغاية ومعاكسة لهذا الأخير. تظل القابلية المغناطيسية مستقلة عمليا عن المجال ودرجة الحرارة 

 .  10-5فهي سالبة بترتيب 

وفقا  ال تنشأ   المطبق.  المجال  تأثير  تحت  للإلكترونات  المدارية  الحركة  بتعديل  المغناطيسية  نفاذية 
لينز، تح لقانون  إلى  المستحثة  التيارات  نفاذية  تؤدي  توجد  المطبق.  المجال  تباين  يعارض  ريضي 

   (. 1-) مغناطيسية قوية جدا في المواد فائقة التوصيل مع حساسية تساوي 
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 ( الاختلاف الحراري للقابلية  bتغير المجال المغناطيسي للمغنطة. )  (a): (I.8)الشكل
 . [43]المغناطيسية لمادة مغناطيسية

.2.7.I  البارا مغناطيسية(Paramagnétisme) 

إنها تأتي من عزوم مغناطيسية دائمة تحملها كل الذرات أو جزء منها. هذه العزوم لا تتفاعل مع         
بعضها البعض ويمكن أن تتجه بحرية في أي اتجاه. بدون تأثير المجال المغناطيسي،  يتم تعديل متوسط  

و يظهر مغنطة   مغنطة بشكل أكبر قيمة اتجاه العزم ويظهر مغناطيس مستحث متوازي. يتم تعديل هذه ال
مستحاثية متوازية. هذا التمغنط هو الأضعف لأن درجة الحرارة مرتفعة. مع ارتفاع درجة الحرارة، أي أن  

فأكثر. يتم تحديد القابلية    خطية أكثرالتحريض الحراري يصبح مهما فإن اختلافات المغنطة وفقا للحقل  
ت و  المطلق  الصفر  الإيجابية عند  الحرارة. هو الأولية  درجة  إلى    10-3عموما حوالي   تناقص مع زيادة 

في درجة حرارة الغرفة. في الحالة المثالية يختلف معكوس القابلية الأولية بشكل متناسب مع درجة    5-10
 . [44]الحرارة، هذه هي درجة حرارة كوري 

  . [45] البارامغناطيسية لذرات حرة :  (I.9)الشكل

 



    Généralité sur Alliages d’Heusler) ) عموميات حول سبائك هسلر               الفصل الأول      

17 
 

 

.3.7.I حديدية المغناطيسية ال( Ferromagnétisme) 

تأثير       تحت  بشدة  ممغنطة  لكونها  الأجسام  تمتلكها بعض  التي  الخاصية  الحديدية هي  المغناطيسية 
لبعض وبالنسبة  خارجي،  مغناطيسي  على   مجال  تحافظ  الصلبة(  المغناطيسية  المواد  )المغناطيسيات، 

المجال الخارجي. هذه الخاصي للدوران بين  المغناطيسية حتى بعد اختفاء  ة ناتجة عن الاقتران الجماعي 
بنفس   الدورات  جميع  عزم  توجيه  يتم  حيث  الانتقالية،  المعادن  من  لمجموعة  أو  لمادة  المعدنية  المراكز 

مجال نفس  داخل  حقلا  Weissالطريقة  تولد  مغناطيسي  مجال  في  مغمورة  حديدية  مغناطيسية  مادة   .
تس الظاهرة  هذه  بداخلها،  جديدا  مغنطة.مغناطيسيا  الحقل    مى  إلى  المغنطة  عن  الناتج  المجال  يضاف 

يكون  و  المجال   الأولي  مصطلح  يشير  الحالة،  هذه  في  ملاحظته.  يتم  الذي  هو  منهما  كل  مجموع 
 المجال الأولي اسم مجال الإثارة المغناطيسية.   ويأخذالمغناطيسي إلى الحقل الكلي 

، وترتبط ببعضها  Bوالمجال الكلي    Hى الإثارة المغناطيسية  للتمييز بين المجالات المختلفة، يتم الإشارة إل 
 البعض بالعلاقة التالية:  

B= µ0( H + M ).................(2.I) 

 مغنطة الوسط.   Mالنفاذية المغناطيسية للفراغ و   0µمع 

 . [45]المغناطيسية الحديدية : (I.10)لشكلا
 (a) شبكة الدوران(b)   التباين الحراري(c) ختلاف الحراري للمغنطة التلقائية.الا 
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.4.7.I  المغناطيسية المضادة(Antiferromagnétique) 

في الجسم المضاد للمغناطيسية، تقابل أدنى حالة طاقة محاذاة عكسية موازية للعزم المغناطيسي.        
عدم وجود  ينتج عن هذا تجميع عزوم في شبكتين فرعيتين من مغنطة متساوية ومعاكسة بحيث في حالة 

. الاختلاف الحراري للقابلية المغناطيسية لها حد أقصى يتوافق مع  [46]حقل تكون المغنطة الكلية صفر
.  Néel TNدرجة حرارة معينة, مماثلة لدرجة حرارة كوري للمغناطيسيات الحديدية، تسمى درجة حرارة 

 . [47] سيةوفوق درجة الحرارة هذه تصبح المادة المضادة المغناطيسية بارامغناطي

للمغناطيسية المضادة، تتكون من شبكتين فرعيتين متوازيتين. يوجد في  قل أبسط حالة  قدمنا هنا  د 
الواقع العديد من المواد المضادة للمغناطيسية التي لها هياكل مغناطيسية أكثر تعقيدا ولا سيما المواد غير  

 المترابطة.

 

: المغنطة كدالة للمجال المغناطيسي  (b),لدورانشبكة ا (a): المغناطيسية المضادة  : (I.11)الشكل
 . ᵪ [45](T):القابلية للتأثر كدالة لدرجة الحرارة    M(H), (c)  للإثارة 

 
.5.7.I  المغناطيسية الحديدية المعوضة (Ferrimagnétique) 

كاسيد  معظم أ (هذه حالة أكثر دقة، ناتجة عن اتجاه بعض الذرات لتوجيه نفسها بشكل مضاد متوازي      
 [48]. الحديد مغناطيسية( 

عام في  نوبل  جائزة  نيل  لويس  الحالة  هذه  اكتشاف  في  1970أكسب  المغناطيسية  الذرات  ترتيب  يتم   .
إلى   فرعية  شبكة  من  للتوازي  ومضادة  الفرعية،  الشبكة  نفس  داخل  متوازية  )جميعها  فرعيتين  شبكتين 

 أخرى(.
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 .6.7.Iبولين -ر لاتس  قاعدة (Slater-Pauling ) 

  4sالانتقالية وسبائكها، تتوسع الذرات في مستويات الطاقة الذرية ثلاثية الأبعاد و  في حالة المعادن     
من مستوى فيرمي    بالقرب sالنطاق  ، تكون أكبر من  dلتشكيل بنية نطاق أو كثافة الحالات من النطاق  

صحيحا، وهو ما تم تأكيده  . بسبب هذه الفجوة، يجب أن يكون عدد الحالات المحتلة عددا  [49.50.51]
يمكن أن تؤدي هذه القاعدة إلى قيم غير صحيحة إذا كان متوسط تركيز  . vm=N [48]-6بالضبط للحالة

التكافؤ لكل وحدة   إلكترون التكافؤ ليس عددا صحيحا. وبالتالي، غالبا ما يكون استخدام عدد إلكترونات 
   بالعلاقة:  Slater-poulingأكثر ملائمة. تعطى قاعدة 

(3.I)18 ……………… -vN=xyzm 

 هناك أربع ذرات لكل خلية تؤدي إلى الصيغة:   YZ)2(Xفي حالة سبائك هسلر

)(4.I………………… 24 -v=NX2YZm 

 .8.I ميزات و تطبيقات سبائك هسلر 

المختلفة والتي يمكن تفسيرها         للتطبيقات  العقود الأخيرة، كانت سبائك هسلر ذات أهمية كبيرة  في 
للأجهزة  من خلال خص تماما  مناسبة  والتي هي  المختلفة  التي  Spintronicائصها  الخصائص  إحدى   .

السبائك هي طابعها شبه المعدني. في عام   المتزايد بهذه    جالاناكيس  ، 2002ساهمت في هذا الاهتمام 
(Galanakis)    تنبأ بأن سبائك كامل هسلر هي أيضا نصف معدنية. في الواقع هذه  [52.53]وآخرون .

زة الجوهرية تسلط الضوء عليها كمواد واعدة لصناعة الأجهزة الالكترونية، حيث تستغل هذه الأجهزة  المي
خصائص المقاومة المغناطيسية العملاقة لتجمعات محددة من هذه المواد. بما في ذلك ما يسمى بصمام  

الأقراص الثابتة    الدوران والذي يستخدم على نطاق واسع في الصناعة. هذا هو ما يسمح لرؤساء محركات
 اليوم بالأداء الجيد.  

قناة واحدة للإلكترونات تدور للأعلى والأخرى           قناتين:  التيار عن طريق  الحالة، يتم نقل  في هذه 
قناة الدوران للأسفل. بالنسبة للموصل الكلاسيكي، تكون هذه القنوات متشابهة ولكن في مادة القناة الأخرى  

لأسف تدور  التي  مادة  للقنوات  في  ولكن  متشابهة  القنوات  هذه  تكون  الكلاسيكي  للموصل  بالنسبة  ل، 
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فرق واضح بين الاثنين، اعتمادا على كثافة الحالة على   مغناطيسية حديدية. على العكس من ذلك هناك
مستوى فيرمي. وبالتالي في الحالة التي تكون فيها المادة شبه معدنية يتم ضمان التوصيل بواسطة قناة  

 فقط وتكون الأخرى عازلة. واحدة

كوري           حرارة  درجة  هي  هسلر  لسبائك  الأخرى  الأساسية   (Température de Curie)الميزة 

العالية خاصة في مركبات كامل هسلر. يمكن تفسير ذلك من خلال اقتران قوي بين ذرات الأنواع المختلفة  
التي   لا تحتوي شبكتها على موقع شاغر. تظهر  التي تشكل السبيكة، وهنا تأتي حقيقة أن كامل هسلر 

تم تحديد درجة    MnSi2Coفي سبيكة    ،درجات حرارة كوري أعلى من نصف هسلر. على سبيل المثال
 .[54]درجة كلفن  1100أعلى من  FeGa2Coبينما في سبيكة  ، درجة كلفن  985حرارة كوري تساوي 

المعادن الأخرى مثل أكسيد الحديد الأ        التي تكون درجة حرارة Fe3O4سود )على عكس شبه   ،)  
فإن درجة حرارة كوري العالية لسبائك هسلر تجعلها أكثر إثارة    ،فيها قريبة من درجة حرارة الغرفة  كوري 

الاستقرار  للاهتمام فنية،  نظر  وجهة  في    من  للتطبيقات  تمت    spintronicالحراري  للأجهزة  المناسب 
تظهر تسمى    إزالتها.  التي  الخاصية  المركب  هذه  في  المثال  سبيل  على  المغناطيسي،  الشكل  ذاكرة 

NiMnGa  تشوه في ظل تطبيق مجال ضعيف نسبيا.   %9والتي يمكن أن تصل 

.1.8.I   المقاومة المغناطيسية العملاقة(La magnétorisistance géant GMR) 

 من طبقات  من  كوامأ في 1988 عام في  تجريبي بشكل  العملاقة المغناطيسية المقاومة  عرض تم         
 اتجاهات  على   اعتمادًا  للنظام  الكهربائية  المقاومة  تباين خلال  من  ذلك يتجلى .  [56، 55]  والكروم الحديد

 المغناطيسية  الطبقات فصل يتم  .الطبقات متعددة المعدنية  الطبقات  من طبقة  لكل  المختلفة  المغناطيسات
  محتملان   تكوينان  هناك  الواقع،   في  Cr.و Fe مثل  مغناطيسية غير موصلة طبقات بواسطة الحديدية
  متطابقًا   المغنطة   اتجاه   يكون   حيث   متوازية  مغنطة  طبقات  مع   التكوين   في   المكدس  من   النوع   بهذا   يتعلقان 

المرور    بسهولة   الهيكل   عبر  تمر  الدوران  إلكترونات   غالبية  فإن  المغناطيسيتين،  الطبقتين  كلتا   في دون 
 حالة من المقاومة المنخفضة.   ضمنا بحدث الانتشار، وهذا يعني 
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 [. 57] (GMR)مبدأ عمل المقاومة المغناطيسية العملاقة : (I.12)شكلال          

2.8.I .للنفق المقاومة المغناطيسية (La magnétorisistance tunnel TMR) 

طع النوع  ، في تقا1975في عام   Jullière تم وصف ظاهرة أخرى لأول مرة من خلال ملاحظة          
الأخير لاحظ إشارة مقاومة نفق  هذا    ،  Fe/Ge/Co   [58]في كل من) ازل و دن / العاالمع   (المعدني في

تبلغ   درجة حرارة منخفضة 14%مغناطيسي  على    .عند  قائمًا  نموذجًا  الظاهرة طور جوليير  هذه  لتفسير 
الإلكت للدوران  حفظًا  هناك  أن  الأولى  في  أسلافه،  النقل  فرضيتين مستوحاة من عمل  أثناء  .   ي نفقالروني 

مباشر بشكل  مغناطيسي،  تكوين  لكل  يعتمد  التوصيل  أن  الثاني  يوضح  الحالات   بينما  كثافة  على 
النفق  وتيار  الكهربائية  للأقطاب  عند مستوى  ،  الإلكترونية  الحالة  الكثافات  ناتج  مع  يتناسب  قناة  في كل 

نفق المغناطيسي هو عبارة عن بنية مغايرة مكونة من  فيرمي في القطبين  لاتجاه الدوران المقابل. تقاطع ال
الألمنيوم محصورة بين طبقتين   أوMgO طبقة عازلة رقيقة يبلغ سمكها بضعة نانومترات، وعادة ما تكون 

 .[59] ي نفقالتأثير المغناطيسيتين معدنيتين وتعتبر بمثابة حاجز يسمح بنقل الإلكترونيات ب 
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 [. 60] ازيتان والمتضادتان في تقاطع نفق مغناطيسي الحالتان المتو : (I.13)شكلال

   

 .9.I الخاتمة 

لقد حددنا في هذا الفصل سبائك هسلر بمجموعة دراسات لخصائصها المختلفة، حيث تقدم مجالا        
واسعا للغاية و تبقى دائما في تطور بفضل مزاياها العديدة وإسهاماتها التي يمكن استخدامها في التقنيات  

 ة وتطبيقاتها في عدة قطاعات.الجديد

دراسة سبائك هسلر هي فكرة حديثة جدا مقارنة بعدد التوقعات النظرية والتحليلات التجريبية الموجودة        
النظرية   عام من اكتشاف هذه السبائك. نحن مهتمون بالدراسة 100في الأدبيات. وقد بدأت بعد أكثر من 

مع هسلر  لسبائك  نصف  تكون  أن  يمكن  خصوصية  التي  لها  والتي  حديدية،  مغناطيسية    الامتثال دنية 
(، تظهر هذه  %100دوران )من ، حيث يمكن أن يكون لديهم أقصى استقطاب Slater-pouling  لقاعدة  

بسبائك هسلر في مجال الإلكترونيات السفلية والإلكترونات الضوئية التي لا    للاهتمامالخصائص المثيرة  
 تكار.  تزال موضوعا للموضوعية والاب
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 الثاني  الفصل
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II.1.   لمقدمة: ا 

والبنيوية والبصرية وما إلى ذلك، والتي تعكس    الإلكترونية، وصف المادة يعني معرفة خصائصها   
حل   على  أساسي  بشكل  هذا  يعتمد  والنوى(.  )الإلكترونات  منها  تتكون  التي  الجسيمات  بين  التفاعلات 

حل هذه المعادلة صعب لأنه    .يةمعادلة شرودينقر، التي تصف بدقة الحالة الثابتة للإلكترونات والنواة الذر 
 .لا يوجد تعبير تحليلي للإمكانات البلورية، وهذا يؤدي إلى تعقيد كبير في حساب بنية النطاق

ا          استخدام  من خلال  حلول.  لإيجاد  تقريبية  تقديرات  لعمل  السنوات  لمحاكاة،  نحن مضطرون  في 
التجارب، للتنبؤ بالتأثيرات الجديدة وتصميم    قياسات   تم اقتراح العديد من النماذج النظرية لتفسير  الأخيرة

 (.ab-initio) أو  حساب التفاضل والتكامل بالمبادئ الأولى  مواد جديدة من

.2.II معادلة شرودينقرSchrödinger) :) 

شرودينقر  معادلة  تعتبر  الكوانتي  للنظام  الكمية  الدراسات  صيغ    هي في  أعطت  حيث  الأساس، 
إلكترونات و يدقيقًا لميكانيك موجات شرودديراك المجردة إطارًا   المواد من  تتكون جميع  نوية. تعتمد  أنقر. 

وبالتالي، فإن معرفة نوع الذرات التي    نويةالخصائص العيانية للمادة فقط على موقع هذه الإلكترونات والأ
الموجة    تتكون  دالة  لحساب  كافية  المبدأ  حيث  من  هي  فقط  البلورية  وخصائصها  المادة  والطاقة  منها 

 باستخدام معادلة شرودينقر بشكل مستقل عن الزمن:

H ψ (R, r)= E ψ(R, r) ................................. (1.II) 

 حيث:
H : المؤثر الهاملتوني 

Ψ :دالة الموجة 

E : الطاقة الكلية للنظام 

R : احداثيات الانوية 

r :لكترونات احداثيات الإ 

مجموع الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل بينها، وفي غياب  هاميلتون النظام الكلي عبارة عن  
 :التفاعل مع الحقل الخارجي، نكتب

H =Te +Tn+ Ve-e+ Ve-n+ Vn-n ..............................  (2.II ( 
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 حيث:

 نوية لطاقة الحركية للأا  

 لكترونات لطاقة الحركية للإا  

 لكترون إ-طاقة التفاعل نواة  

 لكترون إ-لكترون إالتفاعل  طاقة  

 نواة-طاقة التفاعل نواة   

بينما   الهيدروجين فقط،  المعادلة المستقلة عن الزمن بدقة في حالة أنظمة  يمكن إيجاد حلول لهذه 
نية الكثيرة بين الجسيمات المكونة للنظام فإنه  الإلكترو  في حالة نظام متعدد الالكترونات وبسبب التفاعلات

شرو  لمعادلة  دقيق  حل  يوجد  إلى  يدلا  سنتطرق  المعادلة  هذه  لتبسيط  تقريبات  عدة  وضعت  لذلك  نقر، 
 البعض منها:

 .1.2.IIبورن أوبنهايمر تقريب (Born-Oppenheimer) 

شرودينقر. حيث يتم إهمال  هو أول ما يتم استخدامه لحل معادلة    [1]  مر إن تقريب بورن أوبنهاي  
الحركية الطاقة  إهمال  يتم  وبالتالي  الإلكترونات،  بحركة  مقارنة  الانوية  من    nT  حركة  لأنه  نظرًا  للنواة. 

. بالنظر  ر قن يالمفترض أن تكون الانوية ثابتة في وضع توازنها، فإن هذا يبسط بشكل كبير معادلة شرود
 لي:إلى هذا التقريب يتم كتابة الهاميلتوني الك

( (3.II............................ 

 

الأخيرة  تقريب    هذه  يسمى  آخر  تقريب  نستخدم  لذلك  المعروفة  الرياضية  بالطرق  حلها  يمكن  لا 
 فوك، يستخدم هذا الأخير بكثرة في الكيمياء الكمية لدراسة الجزيئات والذرات.-هارتري 
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.2.2.II  فوك-هارتري تقريب (Hartree - Fock:) 

على نموذج الإلكترون المستقل أي أن كل إلكترون يتحرك بشكل منفرد    [2]  يعتمد تقريب هارتري  
الأخرى. أي يتغير لدينا المشكل من عدد    ومستقل في حقل متوسط متولد عن الأنوية وباقي الإلكترونات 

وحيد. إلكترون  إلى  الإلكترونات  من  من  كبير  يصبح  للنظام الممكن   وبالتالي  الموجية  الدالة   وصف 
 : فنكتب الإلكترونية بجداء مباشر لدوال الأحادية  الإلكتروني

 

(r1,r2,……………rN) = (r1) (r2)……. (rN)..........................(4 .II) 

 

 

ن  فقام بتحسي Pauli باولي  مبدأ استبعاد  لا تحترم  ن الدالة الموجية لهارتري أ [3] بين فووك  1930في عام  
 نموذج هارتري بتطبيق مبدأ :

 (r1, r2, ..., ri, ..., rj , ..., rn) = −  (r1, r2, ..., rj , ..., ri, ..., rn) ................(5 .II) 

 

فتصبح الدالة الموجة هي مجموع كل الحدود . حد لنفس النوع !nوهكذا بتطبيق كل التبديلات نحصل على
 "سالترمحدد "( لتصبح بشكل محدد يسمى -ين)+( و ) الإشارت مع الأخذ بعين الاعتبار 

 
                                         (r1)                   (r1)          (r1)                      

 ()  =       (r2)               (r2)         (r2)           ()                    

                                         (rN)                  (rN)          (rN)          

 

  حيث:

 ثابت التعامد : 

 : نقرديوتصبح معادلة شرو 

  (r)-Σi  
(r ) (r ) (r)=Ei (r)............( II.7) 
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غير         أنه  إلى  بالإضافة  ما،  نوعا  ثقيلا  الحساب  يصبح  التقريب  هذا  الواقع   باستخدام  ففي  دقيق، 
تقريب  السبينات   فوك -هارتري  يهمل  ذات  الإلكترونات  بين  الارتباطات  طاقة  وهو  هاما  كميا  تفاعلا 

التي   الصعوبات  بين  فمن  داخل  المتعاكسة.  الكمون  تحديد  هو  الطاقة  عصابات  بنية  حساب  تصادف 
 .[4] البلورة

للتغلب  للغاية  الدالة    على هذه الصعوبات وهي طريقة جد هناك بديل واعد  بنظرية  عملية تعرف 
 الوظيفية للكثافة.

.3.2.II نظرية الدالة الوظيفية للكثافة DFT) :) 

الوظيفية   الدالة  يعود أصل نظرية  توماس وفيرمي   ل   DFT [5] افة للكثتاريخيا،  في [6.7] عمل 
الستينات أسس   العشرينات، وفي منتصف  التي تستند    [8]  كوهن وشام-وهنبارغكأواخر  النظرية  الشكلية 

 إليها الطريقة الحالية.

للكثافة  الوظيفية  الدالة  نظرية  المشكلة    (DFT)  إن  صياغة  إعادة  في    nل  الكمونيةهي  جسيم 
با أو  واحد  جسيم  الاعتبارمشكلة  بعين  أخذنا  إذا  الجسيمات  ثنائي  للكلمة  الأدق    ن دورا إسكان  لمعنى 

ا"  ))سبين بالكثافة  المتعددة  الإلكترونية  الموجات  دوال  استبدال  مع  "أسفل"  أو  كمتغير  للإأعلى"  كترونية 
 بدلالة كثافته: لكترونيإأساسي في الحسابات، فانه يمكن التعبير عن طاقة نظام 

E=E(ρ)  ........ ..........................  ( II. 8) 

 .4.2.IIكوهن-هوهنبارغ نظريةHohenberg et Kohn) ) 

النظرية   قابلة للتطبيق على أي نظام من الجسيمات    الكثافة الإلكترونية، وهي   على[9]تعتمد هذه 
  :هما [10]المتفاعلة وتتلخص في نظريتي أساسيتين

 النظرية الولى:

كمون الأنوية(   extV(م جسيمي في الحالة الأساسية في تفاعل مع كمون خارجيبالنسبة الى نظا       
، أي جميع خصائص النظام يمكن معرفتها إذا  ρ(r) الكلية للنظام تعرف بالكثافة الإلكترونية فإن الطاقة

 .عرفت الكثافة الإلكترونية
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 النظرية الثانية:

يتوافق مع الكثافة الإلكترونية للحالة  E[ρ] لية للنظامتنص هذه النظرية على أن الحد الأدنى للطاقة الك   
 :وتكتب بالشكل التالي 0Pالأساسية

E(ρ0)=min E(ρ)  ..........................................( II.9) 

إن عواقب النظريتين الأساسيتين هي أن الاختلاف بين الجهد الخارجي يشير إلى كثافة مختلفة  
 ة الطاقة بالتعبير:وبالتالي يتم وصف معادل

    rdrrVrFrE ext
3)()()()(  



+= . .................................. (II.10) 

3drr)ρ((r) ext:∫ V  نواة -تفاعل إلكترون  يمثل 

  :F(P ) على أنها دالة وحيدة من أجل أي نظام متعدد كوهن وتعرف-هي دالة هوهانبرغ 
 ويمكن كتابتها على الشكل التالي: الإلكترونات 

 ( II.11) 

 الطاقة الحركية للنظام الالكتروني : 

 الكترون -طاقة التفاعل الكترون : 

كد وجود دالة الكثافة بدلالة طاقة النظام لكنها لا تعطي أي معلومات على حل  أهوهانبرغ كوهن ت  نظرية
 هذا المشكل.

 .5.2.IIشام-كوهن معادلات (Khon-Sham :) 

مبدأ    أن  كما  الإلكترونية،  كثافتها  خلال  من  دقيق  بشكل  يصعب وصفها  الإلكترونات  حركة  إن 
الاعتبار،   باولي بعين  أخذها  يجب  التي  المختلفة  الدوال  بسبب  تعقيدا  أكثر  الأمور  يجعل  للاستبعاد 

للكثافة الدالة الوظيفية  قام كل من كوهن وشام بتطوير نظرية  الغاية،  من خلال   (DFT)  ولتحقيق هذه 
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لمعادلة   محاكية  معادلات  ينق وضع  للطاقة    رشرود  قيمة  أقل  توافق  التي  الموجية  الدوال  تحديد  بهدف 
  .الكلية

)غير متفاعلة( تخضع    إذن تم التغلب على هذه المشكلة باستخدام نظام فعلي لإلكترونات مستقلة  
فعالة  لكمونات  الأ  ناتجة effVخارجية  الكثافة    الأخرى،  والإلكترونات  نويةعن  نفس  لديها  يكون  بحيث 

 بالعلاقة  [8]  شام-الإلكترونية للنظام الحقيقي، مع الأخذ بعين بالاعتبار مبدأ باولي، وتعطى طاقة كوهن
 التالية:

........................
( II.12)

 

 0T : الطاقة الحركية للإلكترونات الحرة 
HV :  كمون هارتري 

XCV : ارتباط-ادلكمون تب 

 شام: -ر في هذه الحالة إلى معادلة كوهنقني أخيرًا، تختزل معادلة شرود

( ) ( ) ( ) NirrrV
m

iiieffi

e

...,,1,
2

2
2

==







+−


  ......................... (II.13) 

 

Veff= VHartee+Vxc+ Vext ...................................................................(II.14) 

 

:ونكتب كمون هارتري   

VHartee= ∫ dr. ......................... (II.15) 

 

( II.16) 

 

 :ونكتب الكثافة

 .................................. (II.17) 
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 [8]شام-خوارزمية حل معادلة كوهن(: II.1الشكل) 

 .6.2.II( تقريب الكثافة المحليةLDA :) 

 فكرة تقريب الكثافة المحلية هي استبدال كثافة الإلكترون لنظام حقيقي بكثافة إلكترون متجانس.    
 : يتم التعبير عن طاقة الارتباط التبادلي على النحو التالي

( II.18) ............................. 

 ارتباط بالعلاقة:-وتعطى طاقة التبادل

εxc[ρ]=εx[ρ]+εc[ρ]..............................................(II.19) 
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 حيث:

xε : طاقة الارتباط 

cε طاقة التبادل : 

 وتعطى :

εxc[ρ] 1/3......................................................( II.20) 

 

ببطء المتغيرة  الكثافة  لأنظمة  الافضل  التقريب  المف هذا  من  ثابتة  لأنه  الكثافة  تكون  أن  ترض 
فعاليتها في   LDA، لكنها ليست كذلك، ولا يتم احترامها في الممارسة التجريبية. ومع ذلك أثبت [11]محليًا

 التطبيقات على الذرات والجزيئات.

.7.2.II تقريب التدرج المعمم (GGA :) 

ويضيف له اعتبارات    يتجاوزه في الدقة  حيث LDA الموضعهذا التقريب هو تصحيح لتقريب كثافة  
الكثافة الالكترونية   r)(ρتغيرات كثافة الإلكترونات   الطاقة على الشكل    عبر تدرج  عبارة  وتكتب 

 التالي:

( II.21) 

 

لتقريب المقترحة  العبارات  من  عدد  الأكثر  ، GGA [12]هناك  العبارات  ابرز  التي   استعمالا ومن  تلك 
 ل من :طرف ك  اقترحت من

[13] ( PW91 )    ،(PBE)[14] ،[15](WC, 2006)  [16].و.(PBEsol, 2008). 

 .8.2.II تعديل بيك وجونسون (mBJ): 

للخصائص الإلكترونية مثل فجوات النطاق سيئة كثيرا. لذلك تم التقليل    GGAأو    LDAن نتائج  إ 
، تم  GGAو    LDAبة بواسطة  فهدا التعديل يهدف إلى تصحيح قيمة فجوة الطاقة المحسو   ، من الثغرات 
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تم نشره مؤخرًا بواسطة تغان    [17]  ( Becke and Johnson)اقتراحه لأول مرة بواسطة باك وجونسون  
 وتعبر عن المعادلات: [18] (Tran and Blaha)وبلاحة 

( II.22) 

 حيث:

....................................  (II.23 )كثافة الالكترون 

II.24)(      كثافة الطاقة الحركية 

( II.25) 

 

 .3.IIطريقة الموجة المستوية المعززة الخطية (FP-LAPW :) 

، بعد ذلك عرض  APWالمتزايدة طريقة الموجة المستوية   [18]( Slaterنشر سلاتر)   1937عام  
 ، FP-LAPWخطيا و الكمون الكامل  متزايدة ال طريقة الأمواج المستوية   [12]( Andersonأندرسون ) 

 . APWلطريقة ھي أساسا تحسين الطريقة وھذه

 وتعطى بالعلاقات التالية: 

 

 à l’intérieur de la sphère 

 

           V(r) =                                                                             …………………….(II.26) 

 à   l’extérieur de la sphère 

 

 .1.3.IIطريقة الموجة المستوية المعززة (APW :) 

لكترون وحيد، يعتمد مبدأ  لإ  ر ق نيهذه الطريقة من اجل إيجاد حل لمعادلة شرود  [19]سلاتر  ح اقتر  
الطريقة على   فهي  الإ  ن أهذه  نسبيا  البعيدة  الإلكترونات  أما  النواة  مثل  لنواة تتصرف  المجاورة  لكترونات 
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المنطلق تقسـم خلية الوحدة إلى منطقتين كما هو موضح    .الحرة   كترونات لالا  تتصرف تصرف  ومن هذا 
 (: II2.)في الشكل

 

  

 

 

 

 

 . MT [20]شكل كمون : (II.2)الشكل

  .شديدة الارتباط بھا لكترونات و الإ الأنويةتشمل كل من  MT. المنطقة الأولى داخل كرة 
  .وتشمل الالكترونات ضعيفة الارتباط بالأنوية ،المنطقة الثانية المنطقة البينية تحيط بالكرات

 .  MTيمثل نصف قطر كرة 0rحيث
 ويمكن ترجمة ما سبق  بالصيغة الرياضية التالية:

( II.27) 

 حيث:

Ω ية: هو حجم الخلية الأول . 

lmY: الكروية الدالة الهرمونية . 

GC: معاملات النشر. 

 ر للجزء الشعاعيق ھي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودين: 

 وتعطى معادلة شرودينقر الشعاعية كالتالي:

( II.28) 

 

 

 

 

 المنطقة البينية                     

 

r0 

MT الكرة     
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الكـرة الدالة  استمراريةولضـمان          بدلالة    MTعلى سطـح  المعاملات  الخاصة    lmAالمعاملاتتـنـشر 
التغاير في الطريقة  المعاملات الطاقوية تسمى معاملات  البينية،  المنطقة  المستوية في    APW بالأمواج 

  :بعد الحسابات نحصل على

استمرارية المعاملات r)(Φ  الدالة  لضمان  تطوير  للمعاملات  lmA يجب  المستوية   GCوفقًا  للموجات 
 كالتالي:  lmA . يتم التعبير عن هذه المعاملات MTسطح كرة الموجودة في المناطق البينية على 

.......................( II.29) 

، ويمكن أن تصبح صفرًا عند سطح  lEعلى الطاقة   (  .II30في المعادلة )   𝑟( 𝑈𝑙(تعتمد الدالة  
ائف الموجة المستوية.  . إذن هذه الملاحظة تؤدي إلى الفصل بين وظائف الموجة الشعاعية ووظMTكرة  

، لا سيما  APWها، تم إجراء العديد من التعديلات على طريقة  يتعتبر هذه الملاحظة مشكلة. للتغلب عل
اندرسون  اقترحها  التي  )Andersen)تلك  كولينغ  و   )Koelling )  .[13]    ولادة إلى  أدى  سابقًا  قيل  ما 

 .FP-LAPWطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا 

 .2.3.II المستوية المتزايدة خطيا المواجطريقة  LAPW : 

حيث    .ترالخاصة بالعالـم سلا APW استنادا على طريقةLAPW طريقة (Anderson)طور أندرسون 
 الطريقة كالتالي: ههذتعطى عبارات الدوال الأساسية في  

 

 

 حيث:

 المعاملات الموافقة للدالة : 

 معاملات المقابلة للدالة ال: 

 MT.تضمن استمرار دالة الموجة على سطح كرة LAPW-FP طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا 
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  .3.3.IIبرنامج  Wien2K : 

   Wien2K [21]في برنامج خطيا المدمجة المتزايدة  حساباتنا استخدمنا طريقة الموجة المستوية في       
و  Karlheinz  ، Schwarzه في معهد كيمياء المواد بالجامعة التقنية في فيينا من طرف ) الذي تـم تطوير 

Peter Blaha،)  لحل تعيينه  تم  جميع Kohn-Sham  معادلات   كأساس  تسمى  الطريقة  هذه   .  
خذ في الاعتبار في الحسابات، لذلك لا يوجد تقريب للجهد حول  أ، لأن جميع الإلكترونات ت الإلكترونات 
هذه التقنية، يتم تقسيم خلية الوحدة إلى منطقتين، منطقة بالقرب من النواة الذرية أو المجالات    النوى. في 

لية  اوالتي تتمحور حول النواة، المنطقة الثانية هي المنطقة الخ  Muffin Tin (RMT)  الذرية تسمى كرات 
القطع   إلى طاقة  الحساب  المستوية. ويستند  بالموجات  الذرات، وهي موصوفة  الحالات  بين  تفصل  التي 

عديم   والمنتج  التكافؤ  حالات  عن  من    ، RMTKmaxالأبعادالأساسية  الفاصلة  الطاقة  يمثل  والذي 
يشهد   حيث   ، 1990أول إصدار كان سنة    من أحسن البرامج لمعرفة خصائص البلورات،  وهو   الأمواج. 

برنامج على  تحديثات  عدة  أجريت  حيث  الأخيرة  السنوات  في  سريعا  منها الأWien   تطورا  نذكر     صلي 
WIEN93, WIEN2000, WIEN97, WIEN95)   .) 

الكبير الذي عرفه لا سيما من  حيث السرعة   Wien2K لقي استخداما كبيرا وهذا راجع للتطور 
ل استخدامه  ولةهوس فهو  ه فأضيفت  متنوعة،  الفرعية    تحسينات  البرامج  من  مجموعة  على  يحتوي 

 المنفصلة:
 :NNالأقرب كما يساعد في تحديد أقطار الذرات وجوارها سافة بين كل ذرة ھذا البرنامج الم يحدد.  

:LSTART   الذرية و الكثافة  بالتالي يحسب   يحسب يبين ھذا البرنامج  و  المدارات  بنية    الفرق في طاقة 
 .عصابات الطاقة
SYMMETR:  يحسب المجموعة النقطية لمواقع الخاصة بالذرات   ،عمليات التناظر في الجملة   يولد  ،

 ولد المعامل الأساسي لھرمونية الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي.ي
 :KGEN نافي منطقة بريلو  يولد المكعبات K  . 

 :DSTARTالكثافة الذاتي  الأولية  الذرية  يولد  الحساب  دورات  الذرية    SCFلبداية  الكثافة  من  الناتجة 
 .LSTARTوالمولدة من

 في النقاط التالية: محددةSCF في حين أن دورات الحساب الذاتي
: LAPW0 .يولد الكمون انطلاقا من الكثافة الالكترونية 

LAPW1 :  ،الذاتية و الأشعة الذاتية. القيم  حساب عصابات التكافؤ 
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LAPW2 : .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية 
LCORE: .حساب الحالات القلبية والكثافة 
MIXER : .يخلط الكثافة الداخلة و الخارجة 

 :WIEN2kوات إجراء عمليات المحاكاة  باستخدام برنامج خط

 تحضير ملف البنية:  ( أ

o اختيار مجموعة الفضاء للمادة المختارة. 
o المواقع الذرية. 
o  اختيار RMTs وحدوي.ال من الذرات المعدلة بشكل مناسب في الهيكل الخلوي 

 التهيئة:  ( ب

 تتم تهيئة المواد من خلال الخطوات التالية:
 .الكشف عن التناظر ❖
 توليد الإدخال التلقائي. ❖
 Brillouinالتي تم إنشاؤها في منطقة  kتحديد نقاط  ❖
 الحد الأدنى من طاقة الفصل المطلوبة لتحقيق الاستقرار في بنية خلية الوحدة. ❖
 :SCFحسابات ( ت

غير   للمادة  بالنسبة  المختارة.  المواد  بطبيعة  يتعلق  فيما  المناسب  القرار  اتخاذ  علينا  يتعين 
ممغنطة،  المغناطيسية  المادة  فيها  تكون  التي  الحالة  في  الدوراني.  الاستقطاب  اختيار خيار  يجب   ،

 :يجب بالضرورة مراعاة الخطوات التالية
 استقطاب الدوران  ✓
 .اقتران تدور في مدار )نظام إلكتروني موضعي للغاية(  ✓
 .اختيار المصفوفة القطرية في أنظمة شديدة الترابط ✓
 .اتتقارب حد الإلكترونات والشحن ✓

، يتم تحليل الخصائص على أنها ثوابت الشبكة عند التوازن، معامل  SCFبعد الانتهاء بنجاح من  
 إلخ.  …التماسك، هياكل النطاق، العزم المغناطيسي، كثافة الحالات،  الحجم ، طاقة
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أيضًا برامج إضافية لهذا الرمز لتحليل   للمواد تتوفر  على نطاق واسع من    السلوك المرن والحراري 
 الضغط و درجة الحرارة.

.1.3.3.IIاستخدامات برنامج Wien2K: 

 حساب عصابات الطاقة وكثافة الدوال لسطح فرمي. •
 إيجاد الكثافة الإلكترونية وكثافة سبين وعوامل البنية للأشعة السينية. •
حو  • معلومات  و    ل معرفة  الفضاء  في  الذرات  توازن  هندسة  النووية،  القوى  الإجمالية،  الطاقة 

 نات البنيوية.التحسي
 تدرج الحقل الكهربائي. •
 .)) في حالة ما إذا كانت البنية تتعمق بالعازل الكهربائي الشفافالدوران  استقطاب  •
 تحديد الخصائص المغناطيسية، البصرية، المرنة،...إلخ. •
 .R تحديد طاقة انبعاث وامتصاص الأشعة السينية •

 

 . Wien2K [21]بنية برنامج(: II .3) الشكل
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.4.II  خاتمةال : 

في هذا الفصل، ناقشنا الطرق النظرية المختلفة لحل معادلة شرودينقر، تسمح طرق الحساب من  
في   مسبقًا  تدريبًا  الأساليب  هذه  تتطلب  المطلوبة.  الدقة  بدرجة  أنظمة  أي  استجابة  بحساب  المبدأ  حيث 

حيح في أفضل الظروف،  الممارسة. في الواقع يعد تنوع الأساليب أمرًا مهمًا لحل مشكلة معينة بشكل ص
 لهذا النوع من المشكلات. ملائمة لتكون قادرًا على الاختيار الفعال للطريقة أو الطرق الأكثر 
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.1.IIIالمقدمة 

 de بواسطة  (NiMnSb)  رمنذ أن تم استخدام حسابات المبادئ الأولى للتنبؤ ب نصف هسل        
Groot  [. ومع تطور الحوسبة، تم إجراء العديد من الدراسات النظرية و التجريبية  1] 1983 عام وزملائه

[، من خلال حساب خواصها الهيكلية  2،3كبات هسلر ]لإثبات المغناطيسية الحديدية نصف المعدنية لمر 
بفضل سلوكها    [، وذلك4،5]Spintronic و المرنة و الإلكترونية والمغناطيسية والبصرية، لتطوير أجهزة  

 كأشباه الموصلات و المعادن.

رباعية            انتقالية  عناصر  مع  الرباعية  هسلر  سبائك  حول  النظرية  الدراسات  من  العديد  أظهرت 
عمل   من  يتضح  كما  المعدني،  نصف  طابعها  حرارة al  [6،7و  Grossالأبعاد  درجة  ذات  المعادن   .]  

، تتبلور سبائك هسلر الرباعية في بنية  Spintronicsالعالية وبالتالي فهي مفيدة لتطبيقات    Curieكوري  
  XX’YZ[، ولها الصيغة الكيميائية  8،9]  F-43mمع مجموعة فضائية    LiMgPdSbبلورية من نوع  

 V[10،11 .] أو  IVأو  IIIعنصر من المجموعة  Zهي معادن انتقالية و   Yو  ’X و Xحيث 

في هذا الفصل قمنا بحساب كل من الخصائص البنيوية و الإلكترونية وكذا المغناطيسية لسبيكتين          
CoRuZrZ   ( يتعZ=Si,Snحيث  فيما  مذكرتنا،  موضوع  كانت  التي  الرباعية  هسلر  مركبات  من  لق  ( 

[.   15،16] (GGA)باختيار مصطلح التبادل والارتباط في هذا العمل، كان اختيارنا لتقريب التدرج المعمم 
[. استعملنا طريقة  17]  Johnsonو     Beckeالذي اقترحه  (mBJ) المعدل    و كذا لتقريب التدرج المعمم

ك ناقشنا أيضا استقرار هذه  بالإضافة إلى ذل  .(FP-LAPW)الأمواج المستوية المعززة الخطية والكاملة  
ركزنا ثم  تماسكها،  وطاقات  تكوينها  طاقات  حساب  خلال  من  نصف    السبائك  الخاصية  دراسة  على 

لهذين المركبات    المركبين.   المعدنية  لهذه  والمغناطيسية  والإلكترونية  البنيوية  الخصائص  دراسة  تمت 
و    راسة استقرار الطابع نصف المعدنيا بدلاوة على ذلك قمنع  . (DFT)باستخدام نظرية الكثافة الوظيفية  

 المغناطيسية.    الخصائص 

 .2.III طريقة الحساب 

برنامج         بواسطة  الجزء  في هذا  الواردة  الحسابات  نتائج  الحصول على    بناءا على   WIEN2kتم 
ة المحتملة  . هذا البرنامج هو تنفيذ لطريقة الموجة المستوية المعززة الكلي(DFT)ظرية الكثافة الوظيفية  ن

(FP-LAPW). 
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 تم وصف طاقة التبادل والارتباط من خلال:   

 Ernzerhof[18  .]و  Burk و  Perdewلكل من   (GGA) تقريب التدرج المعمم .1
 [.  19](mBj)  المعدل Becke-Johnson تقريب  .2

طريقة   ل    FP-LAPWفي  الموجة  وظائف  تطوير  التوافقات    Sham  و   Kohnتم  حيث  من 
 وفي سلسلة فورييه في المنطقة الخلالية. Imaxلقيمة قصوى ل   MVت الكروية داخل مجالا

 الموجات المستوية تقتصر على:  

RMT.Kmax=8   (RMT  هو أصغر نصف قطر للكرةMT    وkmax    هو الحد الأقصى لمتجه الموجة
K  نقاط عدد   ،)K  المستخدمة(K point)     منطقة من  عينات  الفضاء    Brillouinلأخذ  في  الأولى 

 نقطة. تتكرر عملية التكرارات المتسقة ذاتيا حتى طاقة التقارب الأدنى.     3000يؤخذ  المتبادل 
   مذكور أدناه: CoRuZrZ (Z=Si,Sn)التكوين الإلكتروني للعناصر المكونة للمركبين 

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

Ru : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 4s2 3d 4p6 4d7 5s1 

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

Sn : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d10 4s2 4p6 4d10 5s2 5p2 

Si : 1s2 2s2 2p6 3s2 3p2  

Ⅲ.3. :الخصائص البنيوية للمركبين CoRuZrZ (Z=Si, Sn) 

.1.3.III  البنية البلورية للمركبينCoRuZrSi, CoRuZrSn 

الرباعيتين       هيكل مكعب  CoRuZrZ (Z=Si,Sn) تتبلور سبيكتي هسلر  يأخذ  (CFC)في  ، حيث 
       المتكونة من أربع شرائح فرعية مكعبة مركزية الوجه المواقع:   MnAl2Cuتموضع الذرات من النوع  

 Co (0 ,0 ,0), Ru (1/2 ,1/2 ,1/2),  Zr (1/4 ,1/4 ,1/4), Z=Si, Sn (3/4 ,3/4 ,3/4)   

0,0,0Co ، (1/4,1/4,1/4)Ru)(فتحتل الذرات المواقع:  )CuTi)2Hgأما بالنسبة للنوع  

Zr(1/2,1/2,1/2)    ،Z= Si, Sn(3/4,3/4,3/4)  
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  البنية البلورية للمركب  :(III.2)الشكل    للمركب   البنية البلورية: (III.1)الشكل     
CoRuZrSi        علنو ا(Hg2CuTi)   CoRuZrSi                           وع الن(Cu2MnAl) 

 
الخطوة الأولى المهمة هي تحديد الخصائص الهيكلية للمادة المراد دراستها. تتيح لنا معرفة هذه       

 المعلومات الوصول لاحقا إلى الخصائص الفيزيائية الأخرى.  

التي        الطاقة  إجمالي  تقليل  طريق  عن  الهيكلية  الخصائص  على  الحصول  حجم    يتم  على  تعتمد 
CoRuZrSi    وCoRuZrSn  الشكلين(1في المرحلة المكعبة المتمركزة الوجه.III،  2.III  تتكرر دورة .)

إلى  الوصول  حتى  كدالة  . التقارب   التحسين  الأساسية  الحالة  طاقات  حساب    للمركبين   الحجم بدلالةتـم 
CoRuZrSn     و CoRuZrSi الحالتين  في ( البار FMالفيرومغناطيسية  و  (  PM) امغناطيسية ( 

 (. III.3) والمبينة في الشكل  GGAبتقريب )Cu2MnAl(و  )CuTi2Hg(للنوعين
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 بدلالة الحجم.   CoRuZrSn، ب( CoRuZrSi  (تغيرات الطاقة الكمية للمركبين: أ (:  III.3الشكل) 

 minE هناك قيمة حدية سفلى  .إلى قيمة سفلى ثـم يزداد  الطاقة يتناقصمنحنى تغيرات    أن   لاحظنا        
الأ الحالة  كثافة  قيمة  مع  تتوافق  القيمة  هذه  معين،  حجـم  جميع  توافق  ترتبط  حيث  للجسيمات  ساسية 

 الخصائص الفيزيائية بهذه الحالة.
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فرق   نأنلاحظ              الحالتين  هناك  في  للمركبين  الكلية  الطاقة  و    (FM)  غناطيسية الفيروم  في 
الحالة  ( PM) البارامغناطيسية   فإن  ذلك  الى  الأ  الفيرومغناطيسية  إضافة  الحالة هي  من  استقرارا    كثر 

 .CoRuZrSiو CoRuZrSn للمركبينالبارامغناطيسية بالنسبة 
، عن  ’Bو مشتقه 0Bو معامل الانضغاطية   A )0a(°على الثابت للمعامل الشبكي  تم الحصول          

 [.  20]  (Murnaghan)غير الخطي للطاقة الكلية كدالة للحجم وفقا لمعادلة مورناغنطريق الضبط 

E(V)= E0(V )  [B (  -V0] + (v-v0)…………………. (1.III) 

: مشتق معامل  ’B: معامل الإنضغاط، B، : طاقة الحالة الأرضية0Eإجمالي الطاقة،  : E حيث
 : حجم الخلية في حالة التوازن.  0Vحجم الشبكة، : Vالانضغاط، 

بواسطة    CoRuZrSnو    CoRuZrSiتم تلخيص نتائج تحسين البنية الخاصة بنا ل  ،(III.1)في الجدول
 .  (GGA)تقريب 

الاولى  B(GPa) و معامل الانضغاطية    a (Å)  قيم كل من ثابت الشبكة : III.1)الجدول) والمشتقة 
 .CoRuZrSiو CoRuZrSn ن للمركبي’B لمعامل الانضغاطية 

  a(Å) B(GPa)  B’        Emin (eV)   

CoRuZrSn - Hg2CuTi -type 
    

GGA 
6.4736  151.8533            4.4288          -31407.173394  

 PM 

  6.5077  139.7547 4.4189   - 31407.193531  FM 

CoRuZrSn -Cu2MnAl –type GGA 6.3945  176.8785 4.4083  -31407.336004  PM 

  6.4064  173.5711 4.4573   -31407.344752  FM 

CoRuZrSi -Hg2CuTi–type GGA 6.2077  174.7831 4.6284                -19629.147681  PM 

  6.2306  168.7874 4.2345      -1     -19629.170185  FM 

CoRuZrSi -Cu2MnAl-type GGA 6.1273 212.7662 5.5056    -19629.305913  PM 

  6.1355 201.4175 4.3676    -19629.314065  FM 
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هناك علاقة قوية  تبين أنللمركبين السابقين  a(Å)   لثابت الشبكة البلورية  عليها النتائج المتحصل
الانضغاطية  معامل  الصلابة.  B بين  درجة  متقاربان من حيث  علميا  المركبين  وبالتالي  المواد    وصلابة 

الانضغاطية معامل  بقليل  أCoRuZrSi   للمركب B حيث  للمركب  معامل منكبر    الانضغاطية 
CoRuZrSn   و هذا يعني أن المركبينCoRuZrSi  و CoRuZrSn  بصلابة قوية يتمتعان  . 

Ⅲ.5 . الخصائص الالكترونية للمركبينCoRuZrSi  وCoRuZrSn : 

ح لنا بتحليل و فهم طبيعة الروابط التي تتشكل بين  أهمية الخصائص الالكترونية في المادة، تسم       
 العناصر المختلفة للمادة، وتشمل هذه الخصائص )عصابات الطاقة، كثافة الشحنة و كثافة الحالة(.

للمركبات السابقة،    هذافي   الكمية  الجزء سنقوم بعرض ومناقشة عصابات الطاقة وكثافة الحالات 
لهذه  الالكترونية  الطبيعة  تحديد  بتحديد    مع  سنقوم  المركبات  لهذه  الالكترونية  الطبيعة  ولدراسة  المواد، 

  )–(5evمن المدارات الالكترونية المشكلة لهذه المركبات في المجال الطاقوي المحصور بين  مساهمة كل
على    تحصلنا FP-LAPW باستخداـم طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل   (5ev)  إلى

ال التناظر عصابات  عالية  النقاط  في  بريلوان    طاقة  منطقة   و  CoRuZrSn  للمركبين  الأولى في 

CoRuZrSi تقريب  في.GGA 

Ⅲ. .1.5للمركبين  عصابة الطاقةCoRuZrZ=(Si, Sn): 

الموجي           الشعاع  بدلالة  للإلكترون  الطاقة  تغيرات  بدراسة  المعكوس،   Kنقوم  الفضاء  لإيجاد   في 
ي الذي  الطاقي  الصغرى  المانع  الحدية  والقيمة  التكافؤ  لعصابة  العظمى  الحدية  القيمة  بين  الفرق  مثل 

او شبه   ناقلة  الى  المواد  بتصنيف  مختلفتين ونقوم من خلاله  نقطتين  أو  النقطة  نفس  في  النقل  لعصابة 
 ناقلة او  عازلة .

علي            وفق  تحصلنا  الطاقة  التناظر   عصابة  عالية  بريلوان  خطوط  منطقة    للمركبين ولى  الأ  في 
CoRuZrSn  و CoRuZrSi للنوع  MnAl2Cu  لحالة الفيرومغناطيسية  ا  في)FM(    وذلك في التقريبات

mBJ  و GGAمن لك الأ  ل  الاشكال  spin down)) سفل الأ  الدوران/(spin up)علىالدوران  في  كما 
 (4.III) ،(5.III)  . 
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  في الحالة Cu2MnAlنوع لل CoRuZrSi عصابة الطاقة للمركب (:III.4) الشكل         
 GGA.و mBJ محسوبة في التقريبات (FM)  الفيرومغناطيسية  
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في الحالة    MnAl2Cu  للنوع  CoRuZrSn عصابة الطاقة للمركب(:III5.) الشكل
 GGA .وmBJ محسوبة في التقريبات    (FM)الفيرومغناطيسية
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التقريب    ( III.4للشكل)  وفقا بواسطة  حالة    mBJو  GGA المحسوب  في   الدورانفإنه 
  (spin down)السفليالدوران  ، نلاحظ أنه لا توجد فجوة في الطاقة، لكن في حالة  (spin up)الأعلى

يمكننا أن نلاحظ أن نطاق التوصيل يتحرك للأعلى، مما يخلق فجوة طاقة غير مباشرة بين الحد الأدنى  
ان الأولى مع الحد الأقصى لنطاق التكافؤ  من منطقة بريلو X الموجود عند النقطة    ECلنطاق التوصيل  

EV    الموجود عند النقطةΓ  ،  لذلك يمكننا القول أن المركب CoRuZrSn  يسلك سلوك معدني في حالة
وهذا    .E(Γ,X)لوجود فجوة  شبه النواقل  سلوك  سفل فإن له  الدوران الأوفي الحالة العكسية    الدوران الأعلى

 إلا أن هذا الأخير سمح لنا بتحسين قيمة الفجوة. (mBJ)ما لاحظناه بعد استعمالنا لتقريب 

في قناة   mBJو تقريب  GGAنفس السلوك المعدني مع تقريب   (III.5)نلاحظ من خلال الشكل           
( للمركب  spin down)  (، وسلوك أشباه الموصلات في قناة الأقلية الدورانية spin upالأغلبية الدورانية ) 

CoRuZrSn باشرة. إذن يمكننا القول أن المركبين لهما خاصية معدن في حالة مع فجوة نطاق م (spin 

 (up  أو النواقل  أشباه  الحا  وخاصية  في  المركبين    (spin down)لة  الموصلات  أن  يعني  مما 
CoRuzRSi  وCoRuZrSn .نصف معدنيين مهما كان التقريب المستعمل 

.2.5.III فجوة الطاقة للمركبينCoRuZrZ (Z=Si, Sn) 

 في الجدول أدناه: مذكورة مة المانع الطاقي للمركبين السابقين قي

  GGAفي التقريبين    CoRuZrZ(Z= Si, Sn)قيم المانع الطاقي من أجل المركبين    :(III.2)الجدول

 .  mBJو 

 gE(ev)قيمة الطاقة  التقريب المستعمل  الدوران  نوع  المركب        
CoRuZrSi  أسفل GGA 0.6 

 mBJ 1.2 أسفل 

CoRuZrSn  أسفل GGA 0.3 

 mBJ 1.17 أسفل 
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2.5.III:كثافة الحالات الالكترونية . 

كمية مهمة لفهم الخصائص الفيزيائية وخصائص النقل    (DOS)تعد الكثافة الإلكترونية للحالات           
ما يجعل  عدد الحالات الإلكترونية التي تمتلك طاقة معينة في المادة المدروسة، م  (DOS)للمادة. تحدد  

ذرية،   حالة  لكل  الإشغال  معدل  حساب  طريق  عن  المادة  في  ممكنة  الكيميائية  الروابط  طبيعة  معرفة 
. يمكن أن تتحلل كثافة الحالات إلى كثافتين، الأولى  LAPWوبالتالي نقل الشحنة بين الذرات في طريقة  

والتي  للحالات  الجزئية  الكثافة  والثانية  للحالات  الكلية  الكثافة  المذكورة  ا  بواسطة  تعطى   تسمى  لعلاقة 
   [. 20سابقا]

  Becke-Johnsonتقريبو  GGAباستخدام تقريب    (DOS)يتم تمثيل كثافة الحالات المحسوبة         
 .   (III.6)كما يبينه الشكل CoRuZrSnو  CoRuZrSiلمركبي هسلر  (mBJ)المعدل 
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 و  GGAمحسوبة بطريقتي   CoRuZrSnو   CoRuZrSiكثافة الحالات للمركبين : (III.6)الشكل 

mBJ. 
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 النتائج التالية:  (III.6) المبينة في الشكل نجد  والجزئية حسب التمثيل البياني لكثافة الحالات الكلية 
 .لهما نفس الشكل العام mBJو  GGAنلاحظ أن التقريبات  

 بصفة عامة نلاحظ في الشكل : CoRuZrSiبالنسبة للمركب 
  Sمساهمة كبيرة بشدة منخفضة من المدار  )ب(نجد و  من الشكل )أ(  8ev-)و (10ev-المنطقة  بين  

 .   و الدوران الأسفل (spin down)و  (spin up) الدوران الأعلى من أجل  Siلذرات 
بين فارمي(  4ev- )المنطقة  تكون كبيرة مقارنة    Co للعنصر   dالمستوى الذري  نجد مساهمة  و مستوى 

الذري   أجل    Ruنصرللع  dبالمستوى  الأعلىمن  مستوى    سفل.الأ  الدورانو   الدوران  من  العكس  ويحدث 
 .4evفارمي إلى 

من المتواجدة  الحالة  10ev) إلى    (06evالعصابة  تراكب  عن  الحالة    Si  للعنصر  pناتجة    dو 
   .  Zrللعنصر 

حالتي   في  Ruللعنصر  dو الحالة  Coللعنصر   dالعصابة حول مستوى فارمي ناتجة عن تراكب الحالة 
   أسفل. دورانأعلى و  دوران

مشغولة كليا حيث لا توجد    Coمختلفة، فحالة    Zrوالعنصر  Coمن الواضح أن كثافة الحالات للعنصر
 .أعلى دورانو   أسفل  دورانكثافة حالات بعد مستوى فارمي من أجل 

 بشكل عام نلاحظ حسب الشكلين)ج و د( ما يلي:   CoRuZrSnبالنسبة للمركب 
 Sn. للعنصر sطاقة ضعيفة ناتجة عن حالة  (8ev-إلى  10ev- ) من

تكون كبيرة مقارنة بالمستوى    Co للعنصر   dالمستوى الذري  نجد مساهمة  و مستوى فارمي(  4ev- بين )
فارمي إلى  ويحدث    . (spin down) و(spin up) من أجل    Ruللعنصر  dالذري   العكس من مستوى 
4ev.    للمناطق الأخرى بالنسبة  المساهمة الأكبر ناتجة  ونفس الشيء  كما ذكرناه سابقا.عموما نقول أن 

 أما باقي الحالات مساهمتها شبه معدومة. Zrو  Coللعنصر  dعن تراكب الحالة  

بالنسبة لعصابات الطاقة حيث    االنتائج المتحصل عليها بالنسبة لكثافة الحالات تؤكد ما ذكرناه سابق  إذن
الأ الدوران  حال  في  الفجوة  وجود  الدوران  بينما    (Spin Down)  سفل نلاحظ  حالة  في  توجد  لا 

 وهذا ما يبرز الخاصية نصف المعدنية للمركبين السابقين.   (Spin Up)الأعلى
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.6.III:الخصائص المغناطيسية للمركبينCoRuZrSi   وCoRuZrSn 

.1.6.III للمركبين  العزم المغناطيسي(Si, Sn)  CoRuZrZ=  : 

ال     العزم  تمثيل  عدد  يتم  إجمالي  بين  بالفرق  المحدد  المغزلي  المغناطيسي  العزم  بواسطة  مغناطيسي 
الإشغال لمدارات الدوران ذات الأغلبية مطروحا منه مجموع عدد الإشغال لمدارات الدوران ذات الأقلية.  

الدوران للأعلى والدوران للأسفل م ع  تظهر بنية نطاق الطاقة لمادة شبه معدنية عدم تناسق بين حالات 
الدوران   التعبير عن استقطاب  فيرمي. يتم  من حيث كثافة حالات    EFعند    Pفجوة طاقة على مستوى 

 من خلال العلاقة التالية:   ρ (EF)و ρ(EF)الدوران العالي والدوران المنخفض

P …………………….. (3.III) 

 CoRuZrZ (Z=Si, Sn)الجزئي والكلي للمركبين يسي يبين قيم العزم المغناط :(III.3)الجدول 

الجدول          نتائج  المركبين    (III.3)تظهر  مغناطيسي    لهما   CoRuZrSnو    CoRuZrSiأن  عزم 
 ولهما تقريبا نفس إجمالي قيمة العزم المغناطيسي.   µB1إجمالي قدره 

للمركبين            مهم  الدوران    . P=100%%،  100ويساوي    CoRuZrSnو    CoRuZrSiاستقطاب 

 Zr, Siبالنسبة للإشارة السالبة لذرات ترجع المساهمة الرئيسية في العزم المغناطيسي إلى ذرة الكوبالت.  

Sn    ،و هو خاصية  100 نلاحظ أن الاستقطاب يدل ذلك أن دوران الذرات يكون في الجهة المعاكسة %
 أنصاف المعادن.

 
Les composés       

 

 
INT 

 
Co 

 
Ru 

 
Zr 

 
Sn/Si 

 
TOT 

CoRuZrSn  –typ- Cu2MnAl  

 

 GGA  

 mBJ 

 
-0.14140 
-0.23653 

 
0.99351 
1.32846 

 
0.21297 
0.06700 

 
-0.07647 
-0.13452 

 
-0.00713 
-0.02441 

 
0.98148 
1.00000 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

 
 

CoRuZrSi  -type- Cu2MnAl 

 

GGA 

mBJ 

 
-0.11232 
-0.18453 
 

 
0.98724 
1.15823 

 
0.20111 
0.12563 
 

 
-0.07412 
-0.09170 
 

 
-0.00171 
-0.00773 
 

 
1.00019 
0.99992 
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 على حد علمنا ليس لدى المجتمع العلمي قيم تجريبية للعزم المغناطيسي لهذه المواد.   من المهم التأكيد أنه

.7.IIIالخاتمة 
ا         نتائج  تناولنا  الفصل  الرباعيةفي هذا  أجريناها على سبائك هسلر  التي   CoRuZrZلحسابات 

(Z=Si, Sn)  للكثافة    بالاعتماد الوظيفية  الدالة  على نظرية  القائمة  الحسابية  الطرق  مع    (DFT)على 
لتطبيقات    .mBJو  GGAتقريب   مناسبة  للإهتمام  مثيرة  خصائص  مع  جديدة  مواد  على  الحصول  تم 

ا الإلكترونيات  على  القائمة  السينيةالأجهزة  والإلكترونات  شيء،  .لمغناطيسية  كل  وقبل  تكشف   أولا 
الهيكلية   الرباعية  لالخصائص  هسلر  لسبائك  البلورية  الأكثر    CoRuZrSnو    CoRuZrSiلمرحلة  أن 

لكترونية  الخصائص الإدراسة  ا  تن كما مكن  . MnAl2Cuلنوع  ل FM)(  استقرارا هو الهيكل الفيرومغناطيسي
 ,CoRuZrZ (Z=Siالمركبين  كلا   معرفة أن  من خلال بنية النطاق وكثافة الحالات الكلية والجزئية من

Sn)   سفل بالنسبة لكلا  الأ الدوران  على وشبه النواقل بالنسبة ل ل الدوران الأسلوكا معدني بالنسبة  ان قدمي
معدنية   .mBJو   GGAالتقريبين   نصف  خاصية  ذات  مركبات  فهي  لاحظنا  فيرومغناطيسية  إذن  كما   .

طريقتي   بين  دراسة    mBJو    GGAاختلافا  تمت  ثم  الفجوة.  طاقات  قيم  خلال  من  ذلك  ويظهر 
المركبين لكلا  المغناطيسية  العزوم  إجمالي  أن  بينت  والتي  المغناطيسية  قيمة    B1µهي   الخصائص 

 .  للمركبين السابقين عدنيةر بولين مما يؤكد لنا الخاصية نصف الملات صحيحة والتي تتفق مع قاعدة س
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 خاتمة عامة

 CoRuZrSn   المغناطيسية للسبيكتينو   الالكترونية  ، بدراسة الخصائص البنيوية  العمل  في هذا اقمن

برنامج    ، CoRuZrSi  و في  المدمجة  خطيًا،  المتزايدة  المستوية  الموجة  طريقة  على   معتمدين 
wien2k  لنظرية العام  الإطار  للكثافة  في  الوظيفية  التدرج    (DFT)الدالة  التقريبين  من  كل  في  ذلك  و 

 .mBJ المعدل والتقريب  GGAالمعمم

الخصائص   هو  البنيويةتظهر  للمركبين  استقرارا  الأكثر  الطابع  الحديدية    أن  المغناطيسية  الحالة 
)FM(    النوع ومعامل    . MnAl2Cuمن  الشبكة  ثابت  من  كل  حساب  أثبت  صلابة    الانضغاط كما 

  CoRuZrSi)و(CoRuZrSn   نأما من خلال الخصائص الإلكترونية تم إثبات أن كلا المركبي المركبين، 
الدوران الأعلىلهما الخاصية   )سلوك معدني في  المعدنية  النواقل في   )سبين أعلى(نصف    وسلوك أشباه 

أسفل(الأسفل  الدوران قيمتها  )سبين  مباشرة  فجوة  للمركب    ev1.17، مع  بواسطة    CoRuZrSnبالنسبة 
للمركب    1.2evو  mBJتقريب   التقريب  CoRuZrSiبالنسبة  نفس  الخصائص    . مع  خلال  ومن 

 B1µنلكلا المركبيالمغناطيسية تم التأكد من الخاصية نصف المعدنية حيث بلغ العزم المغناطيسي الكلي  

من   هذه %.  100واستقطاب   المركبين  هذين  من  تجعل  للصناعات    الخصائص  المترشحين  أوائل 
 .المركبات ذه وبة لهو قيم محسأن قياس تجريبي حتى الآ لم يثبت يثالمستقبلية بح الإلكترونية

وتجريب هذه الخصائص مستقبلا لهذه المركبات   لتطبيق ليفتح المجال ما أنجزناه في هذا العمل  نإ         
(CoRuZrSi, CoRuZrSn)   أجهزةلتكون ضمن ميدان صناعات Spintronic  السينية.   والأجهزة 
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 الملخص

الخصائص          دراسة  هو  العمل  هذا  من  والإلكت الهدف  البنيوية  لهسلر    رونية،  الرباعية  للسبائك  المغناطيسية 
(CoRuZrSi, CoRuZrSn).  باستخدام طريقة الموجة المستوية المعززة الخطية مع الكمون الكامل (FP- LAPW) 

الوظيفية الكثافة  نظرية  أساس  التدرج   (DFT). على  تقريب  الخصائص ضمن  هذه  بحساب  و    (GGA) المعمم  قمنا 
الهيكلية التي تم الحصول عليها بينت أن المركبين مستقران في الحالة   صائصالخ .  (mBJ)دل  لبيك جونسون التقريب المع

  الانضغاطية وأنهما يتمتعان بصلابة قوية من خلال حساب كل من معامل    )MnAl2Cu(للنوع    FM)(الفيرومغناطيسية  
ن المركبات لها سلوك نصف معدني. نتائجنا التي تم  . كما أظهرت الخصائص الإلكترونية التي تمت دراستها أالخاص بهما 

  .spintronic الحصول عليها لهذه الكميات تجعل هذه المركبات مرشحة جذابة للمواد المستخدمة في أجهزة
 ، سبائك هسلر، نصف معدني(DFT)نظرية الدالة الوظيفية للكثافةالكلمات المفتاحية: 

Résumé  

Le but de ce travail est l'étude des propriétés structurelles, électroniques et magnétiques pour 

les alliages de Heusler quaternaires (CoRuZrSi, CoRuZrSn) en utilisant la méthode d'onde 

plane augmentée linéarisée avec un plein potentiel (FP-LAPW) basé sur la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT). Nous avons calculé ces propriétés dans l'approximation 

générale du gradient (GGA) et l’approximation modifiée de Breck-johnson (mBJ).les 

propriétés structurelles obtenus ont montrés que les deux composés sont stable a l’état 

ferromagnétique de type (Cu2MnAl) et qu’ils ont une forte ténacité en calculant leur 

résistance a la compression. Les propriétés électroniques étudiées ont montré que le composé 

a un comportement semi-métallique. Les résultats obtenus pour ces quantités font de ces 

composés des candidats intéressants pour les matériaux utilisés dans les dispositifs 

spintroniques. 

Les mots clés : DFT, Alliage d’Heusler, Demi-métallique. 

Abstract 

The goal of this work is the study of electronic, structural and magnetic properties of the 

quaternary Heusler alloy (CoRuZrSi, CoRuZrSn), using the linearized augmented plane wave 

method with a full potential (FP-LAPW) based on the density functional theory (DFT). We 

computed these properties within the general gradient approximation (GGA) and the modified 

Brick Johnson approximation (mBJ). The obtained structural properties showed that the two 

compounds are stable in the ferromagnetic state of the (Cu2MnAl) type and that they have 

strong hardness by calculating their compressibility coefficient. The electronic properties 

studied have also showed that the compound have a half-metallic behavior. Our obtained 

results for these quantities make these compounds attractive candidates for materials used in 

spintronic devices. 

The key words: DFT, Heusler alloys, semi-mettalic. 


