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ةالمقدمة العام  
ولا سيما فيزياء الحالة الصمبة، من الفروع الأساسية في العموم الفيزيائية   يُعدّ مجال فيزياء المادة المكثفة،

التي تيتم بدراسة خصائص المواد وفيم طبيعتيا، سواء كانت مواد ناقمة أو شبو ناقمة أو عازلة أو معدنية. 
طور التكنولوجي وخلال العقود الأخيرة، تزايد الاىتمام العممي بأشباه النواقل نظراً لدورىا المحوري في الت

الحديث، مما دفع الباحثين إلى تكثيف الجيود نحو تصميم وتطوير مواد صمبة جديدة تتميز بخصائص 
فيزيائية وكيميائية ملائمة لمجالات تطبيقية متعددة. وقبل اعتماد أي مادة في التطبيقات الصناعية، يصبح 

يتطمب فيماً عميقاً لبنيتيا البمورية، من الضروري التحقق من جودة خصائصيا المختمفة، الأمر الذي 
 .[1]واستقرارىا البنيوي، إضافة إلى خصائصيا الإلكترونية والميكانيكية والبصرية وغيرىا 

ويعتمد اختيار المواد المناسبة بدرجة كبيرة عمى طبيعة التطبيق المستيدف. ففي التطبيقات الكيروضوئية 
قل بأىمية خاصة بسبب خصائصيا الإلكترونية المتميزة. وقد والإلكترونيات الضوئية، تحظى أشباه النوا

أسيمت الدراسات التجريبية والنظرية في تطوير فيم أوسع ليذه المواد، مما جعميا أساساً لتقنيات إلكترونية 
متقدمة. كما أن امتلاك العديد من أشباه النواقل لفجوة طاقة مباشرة يمنحيا كفاءة عالية في امتصاص 

صدار ال ومن بين فئات المواد شبو  .[2]ضوء، وىو ما يعزز أىميتيا في التطبيقات البصرية والإلكترونية وا 
الناقمة التي استقطبت اىتماماً واسعاً، تبرز المواد ذات البنية البيروفسكايتية، وذلك لما تتمتع بو من خصائص 

وقد  . [3]الدراسات خلال السنوات الماضيةن كيربائية ومغناطيسية وبصرية متميزة جعمتيا محوراً لمعديد م
عمى يد عالم المعادن الألماني غوستاف روز، لوصف  9381ظير مصطمح "البيروفسكايت" لأول مرة سنة 

 . [4] (9383-9911)معدن تيتانات الكالسيوم، تكريماً لعالم المعادن الروسي ليف ألكسيفيتش بيروفسكي 
المفرط لموقود الأحفوري إلى تمويث البيئة بشكل كبير. ومن ىنا، في السنوات الأخيرة، أدى الاستيلاك 

حظيت مصادر الطاقة المتجددة باىتمام عالمي كبير نظرًا لوفرتيا وأمانيا، ومن أبرزىا الطاقة الشمسية التي 
تكتسب أىميتيا الكبيرة بشكل رئيسي من سيولة الحصول عمييا. وبفضل انتشارىا الواسع وتأثيرىا البيئي 

سمبي المحدود، برزت الطاقة الشمسية كمصدر بارز لمطاقة الخضراء. وتؤكد التقنيات الجديدة والمخاوف ال
المتزايدة بشأن التموث عمى ضرورة أن تبحث الحكومات عن مصادر بديمة لمطاقة، مثل البيروفسكايت 

 [. 8حفوري  المزدوج، لتحل محل استخدام النفط والغازولين والفحم وغيره من أنواع الوقود الأ
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[. 3-6إن الإمكانات اللافتة لمبيروفسكايت المزدوج، النابعة من تنوع تركيبو البنيوي، تجعل منو مادة مثالية  
[. عادةً 18-1  متعددةوفي السنوات الأخيرة، أُجريت أبحاث مكثفة عمى ىذه المواد لتطبيقاتيا في مجالات 

فمزات انتقالية ′B و B، حيث يمثل A2BB′X6بالصيغة العامة  ما تأتي البيروفسكايت المزدوجة اليالوجينية
ن لم يكن ذلك حصريًا(، بينما يشير  أي عنصر  Xإلى أي فمز قموي أو فمز قموي ترابي، ويمثل  A)وا 

[. علاوة عمى ذلك، حظيت مواد البيروفسكايت المزدوجة اليالوجينية بدراسات مستفيضة 19،20ىالوجيني  
[، والإلكترونيات 23-21حرارية  رو يرًا من الباحثين نظرًا لتطبيقاتيا في مجالات مثل الكيواجتذبت اىتمامًا كب

[. كما تظير ىذه المواد استقرارًا استثنائيًا، ومجالًا واسعًا من التراكيب المحتممة، وخصائص 24،25الضوئية  
[. ومع ذلك، وعمى الرغم من البحث المكثف في ابتكار بيروفسكايت مزدوجة 26إلكترونية ضوئية جذابة  

ىالوجينية جديدة، لا تزال كفاءة تحويل الطاقة  لخلايا البيروفسكايت الشمسية الحديثة متخمفة مقارنة بالأجيزة 
جة اليالوجينية [. يمكن أن يُعزى الاىتمام المستمر بالبيروفسكايت المزدو 27المييمنة القائمة عمى الرصاص  

إلى خصائصيا الفيزيائية الاستثنائية، بما في ذلك فجوات الطاقة المناسبة والقابمة لمضبط، ومعاملات 
[. وقد 31-28الامتصاص الضوئي العالية، وكتل حاملات الشحن الفعالة المنخفضة، والمرونة التركيبية  

ية المحتممة والسمات الكيروحرارية لمبيروفسكايت استكشفت العديد من الدراسات التطبيقات الإلكترونية الضوئ
 .المزدوجة اليالوجينية القائمة عمى السيزيوم

ينبع الدافع وراء ىذا العمل من الإمكانات الكبيرة التي تمتمكيا مادة البيروفسكايت المزدوجة اليالوجينية 
Cs2PbBeBr6 ك، فإن غياب الدراسات لتطبيقات متنوعة في مجالات تكنولوجية مختمفة. علاوة عمى ذل

نظرية التجريبية حول ىذه الخصائص يبرز أىمية إجراء تحقيق شامل ليذه المادة. في ىذا العمل، استخدمنا 
. تُشير حساباتنا إلى أن Cs2PbBeBr6لمتحقيق في الخصائص البنيوية، والإلكترونية لمركب  دالية الكثافة 

دام في الأجيزة الضوئية نظرًا لاستقراره وخصائصو يُظير إمكانات واعدة للاستخ Cs2PbBeBr6مركب 
. ستعزز ىذه النتائج فيم الخصائص الفيزيائية ليذا المركب وتدعم التقدم في التخميق التجريبي لو الالكترونية

 لاستغلالو في حصاد الطاقة الشمسية.
بالتقدم الكبير في تقنيات شيد مجال الفيزياء الحاسوبية تطوراً ممحوظاً خلال السنوات الأخيرة، مدفوعاً 

المحاكاة العددية وما توفره من إمكانيات لفيم خصائص المواد والمركبات المختمفة، مع إمكانية مقارنة النتائج 
النظرية بالمعطيات التجريبية. وقد أصبحت ىذه المقاربات الحسابية تحتل مكانة ميمة في الدراسات الحديثة، 
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يكا الكم لفيم سموك المواد وخصائصيا الفيزيائية والكيميائية من خلال حل إذ تعتمد بشكل أساسي عمى ميكان
ونظراً لتعقيد ىذه المعادلة في الأنظمة متعددة الجسيمات، تم تطوير مجموعة من  .[32] معادلة شرودينغر

 .العمميةالأساليب والتقريبات النظرية التي تُمكّن من الحصول عمى نتائج دقيقة تقريباً باستخدام الحوسبة 
 Density Functional) ومن بين أكثر النظريات اعتماداً في دراسة المواد، تبرز نظرية دالية الكثافة

Theory, DFT) [33,34] التي تُستخدم عمى نطاق واسع في تحديد الخصائص الفيزيائية والكيميائية ،
عدة طرق حسابية أثبتت فعاليتيا في  للأنظمة انطلاقاً من بنيتيا الإلكترونية. وقد انبثقت عن ىذه النظرية

 التنبؤ بسموك المواد وخصائصيا المختمفة، من أبرزىا طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطياً والكمون الكامل
(Full-Potential Linearized Augmented Plane Wave, FP-LAPW) [35] والمطبقة ضمن ،

وانطلاقاً من الأىمية المتزايدة لمركبات البيروفسكايت المزدوجة  .Wien2k [36] البرنامج الحسابي
، (Cs2PbBeBr6) وخصائصيا الواعدة، ركزت ىذه الدراسة عمى مركب البيروفسكايت الياليدي المزدوج

بيدف دراسة خصائصو البنيوية والإلكترونية. وقد استُخدمت ىذه  FP-LAPW وذلك باستخدام طريقة
، (B (GPa)) ، ومعامل الانضغاطية(a (Å)) بنيوية، مثل ثابت الشبكة البموريص الالطريقة لتحديد الخصائ

، بالإضافة إلى تحميل الخصائص الإلكترونية من خلال دراسة بنية عصابات الطاقة ('B)  ومشتقتو الأولى
 .وكثافة الحالات، بغرض تحديد طبيعة المركب واستكشاف التطبيقات المحتممة لو

 :المذكرة في ثلاثة فصول رئيسية كما يمي وقد تم تنظيم ىذه
، ويتناول معادلة شرودينغر وعدداً من التقريبات الأساسية، (DFT) نظرية دالية الكثافةبعنوان  الفصل الأول:

فوك، بالإضافة إلى نظرية دالية الكثافة والتقريبات المرتبطة بيا، –أوبنيايمر وتقريب ىارتري–مثل تقريب بورن
  Tran–Blaha ، وتقريب(GGA)  ، وتقريب التدرج المعمم(LDA)  يب كثافة الموضعبما في ذلك تقر 

.Becke–Johnson (TB-mBJ)  :طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطياً والكمون بعنوان  الفصل الثاني
 ، حيث تم التطرق إلى الأسس النظرية ليذه الطريقة، إضافة إلى التعريف بالبرنامج(FP-LAPW) الكامل

الفصل  .المستخدم في الدراسة الحالية، مع عرض أىم خصائصو ومجالات استخدامو Wien2k الحسابي
المتعمقة بالخصائص البنيوية و الإلكترونية، مع و خُصص لعرض ومناقشة النتائج المتحصل عمييا،  الثالث:

 .يد آفاق تطبيقاتو الممكنةالتركيز عمى تفسير بنية عصابات الطاقة وكثافة الحالات لفيم طبيعة المركب وتحد
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تـافـثــنــت اىــيــت داىـريـظــّ   

(Density Functional Theory)  
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I.1. تــدٍــقــَـــاى: 

ِد  ٌّ ك٢ إؽاس اُغؼ٢ ُلْٜ اُظٞاٛش ا٤ٌُٓٞٔح ٝذؼو٤ذاذٜا، ذثشص داُح أُٞظح تاػرثاسٛا أؼذ أُلا٤ْٛ الأعاع٤ح اُر٢ ش

خلاٍ ػشش٤٘٣اخ اُوشٕ أُاػ٢ تٞطلٜا  ؼعش الأعاط ٤ٌُٔا٤ٌٗا اٌُْ، ؼ٤س هذٜٓا اُل٤ض٣اة٢ اُ٘ٔغا١ٝ أس٣ٖٝ ششٝد٣٘ـش

ٝطلاً س٣اػ٤اً ُؽاُح الأٗظٔح ا٤ٌُٓٞٔح. ٝٓغ رُي، كئٕ إ٣عاد ؼٍِٞ ده٤وح ُٔؼادُح ششٝد٣٘ـش ٣ؼُذ ذؽذ٣اً ًث٤شاً، إر ذورظش 

غ اُؽٍِٞ اُرؽ٤ِ٤ِح اُذه٤وح ػ٠ِ الأٗظٔح اُثغ٤طح اُر٢ ذؽر١ٞ ػ٠ِ إٌُرشٕٝ ٝاؼذ كوؾ، ٓصَ اُزساخ ا٤ُٜذسٝظ٤٘٤ح أٝ تؼ

ًئؽاس ٗظش١ كؼّاٍ ُٔؼاُعح الأٗظٔح  (DFT) ٝك٢ ٓٞاظٜح ٛزٙ اُظؼٞتاخ، تشصخ ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح  .الأٗظٔح أُشاتٜح

ٓرؼذدج الإٌُرشٝٗاخ، خاطح ك٢ ٓعاٍ ك٤ض٣اء أُٞاد، ؼ٤س ٣ظؼة اُرؼآَ أُثاشش ٓغ الأٗظٔح أُؼوذج راخ اُؼذد اٌُث٤ش ٖٓ 

 ًٖٞٛ خطٞج ٓؽٞس٣ح ك٢ ٛزا أُعاٍ، إر ٝكشّذا أعاعاً ٗظش٣اً ُلْٜ اُغِٞى–الإٌُرشٝٗاخ. ٝهذ ٓصَّ ذط٣ٞش ٓثشٛ٘ر٢ ٛٞٛ٘ثشؽ

 .الإٌُرش٢ٗٝ ُِٔٞاد ػٖٔ ٝطق ٣ؼرٔذ ػ٠ِ ًصاكح الإٌُرشٝٗاخ تذلاً ٖٓ داُح أُٞظح ٓرؼذدج أُرـ٤شاخ

ك٢ ٛزا اُلظَ، ع٤رْ اعرؼشاع أُثادا الأعاع٤ح اُر٢ ذوّٞ ػ٤ِٜا ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح، ٓغ اُرطشم إ٠ُ ٓثشٛ٘ر٢ 

شاّ ٝٓخرِق –كح إ٠ُ ٓ٘اهشح ٓؼادلاخ ًًٖٖٞٛٞٛ تٞطلٜٔا الإؽاس اُ٘ظش١ أُؤعظ ُٜزٙ اُ٘ظش٣ح، إػا–ٛٞٛ٘ثشؽ

اُروش٣ثاخ أُغرخذٓح ك٤ٜا، تٜذف ذٞػ٤ػ ٤ًل٤ح ٝطق ؼشًح الإٌُرشٝٗاخ ٝذؽذ٣ذ ؽاهاخ اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ ك٢ الأٗظٔح 

 .ا٤ٌُٓٞٔح أُؼوذج

 I ىرة:ـيــبـغر ىيـْـيت شرودـعادىـٍ .2.

ذؼَٔ ٛزٙ أُؼادُح ػ٠ِ  ،دساعاخ اُ٘ظاّ ا٢ٌُٓٞٔ ُِثِٞساخالأعاط اُز١ ت٤٘د ػ٤ِٚ  ٣٘ـشٓؼادُح ششٝدذؼرثش  

 [:1تأُؼادُح اُرا٤ُح ] ٝطق ؼشًح الإٌُرشٝٗاخ ٝالأ٣ٞٗح ك٢ اُثِٞساخ

HΨ                                                (1. I) ꞊ EΨ 

 ؼ٤س: 

Ψداُح أُٞظح  ُِ٘ظاّ ٢ٛٝ ذٔصَ داُح لإؼذاش٤اخ الأ٣ٞٗح ٝالإٌُرشٝٗاخ :.  

Eؽاهح اُعِٔح :. 

H وَ اُخاسظ٢ ٘ؿ٤اب اُ: اُٜآِر٤ٗٞإ اُز١ ٣ٔصَ ظ٤ٔغ اُرلاػلاخ ت٤ٖ اُعغ٤ٔاخ أٌُٞٗح ُِثِٞسج ٝك٢. 

  :٣ٌٕٞ تاُؼلاهح

H꞊Tn+Te+ Ve-e+ Ve-n+ Vn-n                                    (2. I )                                                                                                                    

:تؽ٤س  

Te : .٢ٛ اُطاهح اُؽش٤ًح ُلإٌُرشٝٗاخ 
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 =∑ 

  

  
(  

 )                                      (3. I) 

 Tn  ٢ٛ اُطاهح اُؽش٤ًح ُلأ٣ٞٗح. :

   ∑
  

 

   
 =∑ 

  

  
    

                             (4. I) 

Ve-e  :ٕٝإٌُرشٕٝ–٢ٛ ؽاهح ذلاػَ إٌُرش.  

     
 

    
 
 

 
∑

  

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗|
                                (5. I) 

Vn-n  : ٗٞاج –٢ٛ ؽاهح ذلاػَ ٗٞاج.  

     
 

    
 
 

 
∑

     
 

|  ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗   ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|
                              (6. I) 

Ve-n :  ٕٝٗٞاج –٢ٛ ؽاهح ذلاػَ إٌُرش.  

     
 

    
∑

    

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|
                                            (7. I) 

  .خاطح تالإٌُرشٝٗاخ i ٝjأُؼآلاخ 

  .خاطح تالأ٣ٞٗح α ٝβ أُؼآلاخ 

m   ٝM ًرَ ًَ ٖٓ الإٌُرشٝٗاخ ٝالأ٣ٞٗح ػ٠ِ اُرشذ٤ة.  

 .٢ٛi ٝ j أُغاكح ت٤ٖ الإٌُرش٤ٖٗٝ    | ⃗⃗     ⃗⃗  |

 |  
⃗⃗⃗⃗  ⃗     

⃗⃗ ⃗⃗  .٢ٛα ٝβ أُغاكح ت٤ٖ اُ٘ٞاذ٤ٖ  | 

  |  ⃗⃗     
⃗⃗⃗⃗  .αٝاُ٘ٞاج  ٢ٛi أُغاكح ت٤ٖ الإٌُرشٕٝ |⃗ 

.ٛٞ ٓؤشش لاتلاط      
  

    
  

    
  

    

 ٝك٢ ؼاُح اُغٌٕٞ ذٌٕٞ ٓؼادُح ششٝد ٣٘ـش ٓغروِح ػٖ اُضٖٓ ٝذٌرة أُؼادُح تاُشٌَ اُرا٢ُ :

HΨ(r, R) = EΨ(r, R)                                 (8. I) 

 تؽ٤س:

Ψ َٗح  ذٔص ِّٞ داُح أُٞظح اُر٢ ذظق اُؽاُح ا٤ٌُٓٞٔح ُِ٘ظاّ، ٢ٛٝ ذؼرٔذ ػ٠ِ ظ٤ٔغ الإؼذاش٤اخ أُشذثطح تاُعغ٤ٔاخ أٌُ

كرٔصَ اُو٤ْ اُزاذ٤ح أُشذثطح تاُؽٍِٞ أٌُٔ٘ح ُِٔؼادُح، ٝاُر٢ ذؼثّش ػٖ ٓغر٣ٞاخ  E ُٚ، تٔا ك٢ رُي الإٌُرشٝٗاخ ٝالأ٣ٞٗح. أٓا

 .اُطاهح أُغٔٞغ تٜا ُِ٘ظاّ
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رسج، كئٕ ٓؼادُح ششٝد٣٘ـش ذظثػ راخ ػذد ٛاةَ ٖٓ أُرـ٤شاخ ٣ظَ إ٠ُ  (N) غثح ُ٘ظاّ ٣رٌٕٞ ٖٓتاُ٘

3N(Z+1)ؼ٤س ، (Z) ٣ٔصَ اُؼذد اُزس١. كؼ٠ِ عث٤َ أُصاٍ، ػ٘ذ  (Z = 14)ٙ1، ٝك٢ ؼعْ ٓوذاس
 

عْ
3

، هذ ٣ثِؾ ػذد 

تاُؾ اُرؼو٤ذ، تَ ٝؿ٤ش هاتَ ُِرطث٤ن  ، ٓٔا ٣عؼَ اُؽَ أُثاشش ُٔؼادُح ششٝد٣٘ـش أٓشاً       أُعٜٞلاخ ؼٞا٢ُ 

إ٠ُ إٔ أُؼادلاخ الأعاع٤ح اُر٢ ذظق اٌُص٤ش ٖٓ اُظٞاٛش اُل٤ض٣اة٤ح  1999ػ٤ِٔاً. ٝهذ أشاس اُل٤ض٣اة٢ تٍٞ د٣شاى ع٘ح 

ٝا٤ٔ٤ٌُاة٤ح أطثؽد ٓؼشٝكح، إلا إٔ طؼٞتح ؼِٜا ذٌٖٔ ك٢ ذؼو٤ذٛا اُش٣اػ٢ اٌُث٤ش. ٖٝٓ ٛزا أُ٘طِن، ذْ اهرشاغ 

 :ٖٓ اُروش٣ثاخ ٝاُ٘ٔارض اُ٘ظش٣ح تٜذف ذثغ٤ؾ ٓؼاُعح ٛزٙ أُؼادُح، ٖٝٓ أتشصٛآعٔٞػح 

  ذوش٣ة تٞسٕ اتٜ٘ا ٣ٔشBorn-Oppenheimer 

  ذوش٣ة ٛاسذش١ كٞىHartree-Fock 

   ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح DFT 

I .3.  تقريب بىرُ ابْهايَرBorn–Oppenheimer: 

٣ؼرٔذ ٛزا اُروش٣ة ػ٠ِ اُلظَ ت٤ٖ ؼشًح الإٌُرشٝٗاخ ٝؼشًح الأ٣ٞٗح، ٓغر٘ذاً إ٠ُ اُلشم اٌُث٤ش ت٤ٖ ًرِر٤ٜٔا. إر ذؼُذ 

ٝت٘اءً  .[9]ًرِح الإٌُرشٕٝ طـ٤شج ظذاً ٓواسٗح تٌرِح اُ٘ٞاج، ٓٔا ٣ؤد١ إ٠ُ ؼشًح إٌُرش٤ٗٝح أعشع تٌص٤ش ٖٓ ؼشًح الأ٣ٞٗح 

ٚ شاترح تاُ٘غثح ُلإٌُرشٝٗاخ أش٘اء اُؽشًح، الأٓش اُز١ ٣غٔػ تئٛٔاٍ ٓغاٛٔرٜا اُؽش٤ًح ك٢ ػ٠ِ رُي، ٣ٌٖٔ اػرثاس الأ٣ٞٗح شث

أُؼاُعح الأ٤ُٝح. ًٔا ٣لُرشع إٔ ؽاهح اُرلاػَ أُرثادٍ ت٤ٖ الأ٣ٞٗح ذثو٠ شاترح، ٝػ٤ِٚ ٣ٌٖٔ اُرؼث٤ش ػٖ اُ٘ظاّ ٝكن اُؼلاهح 

 :ا٥ذ٤ح

Tn = 0    ٝ     Vn-n = cte 

 :١ٝٞ ػ٠ِ اُشٌَاُٜآِر٤ٗٞإ ا٢ٌُِ ُِعِٔح ٓؤُق ٖٓ ٛآِرٕٞ إٌُرش٢ٗٝ ٝٛآِرٕٞ ٕٗ أأ١ 

                                                 (9. I) 

تٜآِر٤ٗٞإ الإٌُرشٝٗاخ   :  He   ٣ٝغ٠ٔ  

ُلإٌُرشٝٗاخ ًاُرا٢ُ: ٝٓ٘ٚ ذٌرة ٓؼادُح ششٝد ٣٘ـش  

 

He Ψe  (r, R) = [Te +Ve-e +Vn-e ] Ψe (r,R)                (10. I) 

  

 .كٞى –وش٣ة آخش ٝٛٞ ذوش٣ة ٛاسذش١ ُح الأخ٤شج لا ٗغرط٤غ ؼِٜا تاُطشم اُش٣اػ٤ح أُؼشٝكح ُزُي ٗغرخذّ ذؤٛزٙ أُغ
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 I .4.  :فىك –تقريب هارتري 

هاّ ٛاسذش١ ترط٣ٞش ٓا ٣ؼشف  1998ك٢ ػاّ , ذؤعظ ً٘ر٤عح ُرؼإٝ ت٤ٖ اُل٤ض٣اة٤٤ٖ داك٤٤ذ ٛاسذش١ ٝدٝؿلاط كٞى 

٣ؼرٔذ ٛزا اُروش٣ة . تئعْ ٗظش٣ح ٛاسذش١ كٞى , ٢ٛٝ ذغرخذّ ك٢ ؼغاب اُؽاُح الأعاع٤ح ُِ٘ظْ ا٤ٌُٓٞٔح ٓرؼذدج الإٌُرشٝٗاخ

ثاس دٕٝ الاخز تؼ٤ٖ الاػر جػ٠ِ كشػ٤ح إ اُؽاُح ا٤ٌُِح ُِ٘ظاّ ٣ٌٖٔ ذوذ٣شٛا ػٖ ؽش٣ن ؼغاب ؼاُح ًَ إٌُرشٕٝ ػ٠ِ ؼذ

اُرؤش٤شاخ اُرلاػ٤ِح ت٤ٜ٘ا ذو٤٘ا أ١ اٜٗا ذؼرٔذ ػ٠ِ ؼغاب ٓٞظح إٌُرش٤ٗٝح ذرلاػَ ٓغ ٓرٞعؾ ؼوَ ًٜشٝٓـ٘اؽ٤غ٢ ٗاذط ػٖ 

 اُ٘ٞاج الإٌُرشٝٗاخ الأخشٟ .  

H = ∑                                         (11. I) 

:تؽ٤س  

   = - 
  

  
    +    (  ⃗⃗ ) +  (  ⃗⃗ )                       (12. I) 

: ًٕٔٞ ٛشذش١    (  ⃗⃗ ) 

ٕٔٞ خاسظ٢ً:       (  ⃗⃗ ) 

:ُؽاُح ٌَُ الإٌُرشٝٗاخ ػ٠ِ اُشٌَذٌرة داُح أُٞظح ا٤ٌُِح ُِعِٔح ًعذاء دٝاٍ ا  

Ψ(   ( = ∏   
 
   (   )                              (13. I) 

اُطاهح أُٞاكوح ٌَُ ؼاُح إٌُرش٤ٗٝح :ٝذٌرة اُطاهح ا٤ٌُِح ُِعِٔح ًٔعٔٞع   

E = ∑                                               (14. I)                      

 ٝٓ٘ٚ ٓؼادُح ششٝد٣٘ـش ذظثػ:

] - 
  

  
     +    (  ⃗⃗ ) +  (  ⃗⃗ ) ]   (  ) = E   (  )                     (15. I) 

:Kاُطاهح اٌُآ٘ح ُلإٌُرشٕٝ ك٢ ؼوَ الأ٣ٞٗح  -1  

    (  ⃗⃗ )  = - ∑
     

 

  |  ⃗⃗⃗      ⃗⃗⃗⃗  ⃗|
                                (16. I) 

٣ٔصَ ٓٞػغ الأ٣ٞٗح    Rk 

:اسذش١إٌُٔٞ اُلؼاٍ ُٜ  -9 

VH(  ⃗⃗ ) = - 
 

 
 ∑

  

      |  ⃗⃗⃗      ⃗⃗  ⃗|
                       (17. I) 
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ٗٔٞرض ٛاسذش١ ترظؽ٤ػ ُٜٝزا هاّ كٞى  [4اعرثؼاد تا٢ُٝ ]أ ؽرشّ ٓثذ٣ لااُ٘ٔٞرض كٞى إٔ  ادسى 1931ك٢ ػاّ  

إٌُرشٕٝ ػ٠ِ  Nإؼرٔاٍ ُٞػغ  N[ تؽ٤س ذٞظذ !5]اُز١ ٣٘ض ػ٠ِ إٔ  اُغث٤ٖ ُ٘ظاّ الإٌُرشٝٗاخ ذأٖٓ خلاٍ إدخاٍ ٓث

N  ٓٞػغ  ⃗⃗⃗   ,  ⃗⃗  [ اُر٢ ًرثٜا ػ٠ِ اُ٘ؽٞ اُرا6:٢ُ] ٝؼَ ٓؽَ داُح أُٞظح ٓؽذداخ علاذش .( ( ⃗⃗⃗⃗     ,....,⃗ 

Ψ(  ⃗⃗⃗   ,  ⃗⃗  ⃗,....,     ⃗⃗⃗⃗ ) =
 

√   

 [
                 

   
                   

]                  (18. I) 

   .ٛٞ شاتد اُرؼآذ
 

√   

ؼ٤س أُؼآَ   

َ اُثِٞسج ٖٓ اُظؼٞتاخ اُر٢ ذظادف ؼغاب ت٤٘ح ػظاتاخ اُطاهح ٝهذ ٝظذخ ؽش٣وح ؼذ٣صح خإٕ ذؽذ٣ذ إٌُٔٞ دا

 .DFTُزُي ٢ٛٝ ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح 

 I.5.  ّظريت داىيت اىنثافتDFT- Density Functional Theory):)  

اُرؼث٤ش ػٖ اُطاهح ا٤ٌُِح ُ٘ظاّ إٌُرش٢ٗٝ تذلاُح ػ٠ِ إٌٓا٤ٗح  (DFT) ذوّٞ اُلٌشج الأعاع٤ح ُ٘ظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح

اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح تذلًا ٖٓ داُح أُٞظح ٓرؼذدج اُعغ٤ٔاخ. ٝذشذٌض ٛزٙ اُ٘ظش٣ح ػ٠ِ إػادج ط٤اؿح أُغؤُح ا٤ٌُٓٞٔح 

راخ  أُؼوذج، ٖٓ ٗظاّ ٓرؼذد الإٌُرشٝٗاخ إ٠ُ ٗظاّ ٌٓاكب أؼاد١ اُعغ٤ٔاخ، ٖٓ خلاٍ الاعرؼاػح ػٖ داُح أُٞظح،

الاػرٔاد اٌُث٤ش ػ٠ِ ػذد أُرـ٤شاخ، تذا٤ُح اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح اُواتِح ُِو٤اط ذعش٣ث٤اً، ٝاُر٢ ذؼرٔذ كوؾ ػ٠ِ شلاشح ٓرـ٤شاخ 

  ((x, y, z)) . ٌٓا٤ٗح

٣ٜٝذف ٛزا اُرؽ٣َٞ إ٠ُ ذو٤َِ اُرؼو٤ذ اُؽغات٢ أُشذثؾ تٞطق الأٗظٔح ٓرؼذدج الإٌُرشٝٗاخ، ٓٔا ٣عؼَ دساعح 

لإٌُرش٤ٗٝح ُِٔٞاد أًصش هات٤ِح ُِٔؼاُعح اُؼذد٣ح. ًٔا ذؼُذ ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح أداج كؼاُح ُِر٘ثؤ تطاهح اُرشاتؾ ت٤ٖ اُخٞاص ا

ٝك٢ ٛزا اُغ٤ام، اػرٔذخ اُطشم اُرو٤ِذ٣ح ُؽغاب اُث٤٘ح  .[7]اُزساخ اٗطلاهاً ٖٓ أُثادا الأعاع٤ح ٤ٌُٔا٤ٌٗا اٌُْ 

، ت٤٘ٔا أطثػ الاػرٔاد (E) ذٞط٤ق ًٕٔٞ داُح أُٞظح تٜذف ؼغاب اُطاهح ا٤ٌُِح ُِ٘ظاّالإٌُرش٤ٗٝح ٝػظاتاخ اُطاهح ػ٠ِ 

، اُر٢ ذؼُثشّ ػٖ ذٞص٣غ الإٌُرشٝٗاخ ك٢ اُلؼاء تاػرثاسٛا داُح ك٢ الإؼذاش٤اخ r(ρ) ػ٠ِ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح DFT ك٢ إؽاس

 .((x, y, z))  أٌُا٤ٗح

 : أ١ ذٌرة اُطاهح ا٤ٌُِح تاُشٌَ

                                          (19. I)                       

، هذّ اُؼأُإ ذٞٓاط ٝك٤ش٢ٓ اُلٌشج اُشة٤غ٤ح ُ٘ظش٣ح اٌُصاكح اُٞظ٤ل٤ح, اعر٘ذخ ؽش٣ورٜٔا إ٠ُ ٗٔٞرض 1997ك٢ ػاّ 

ػ٠ِ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ُؽغاب إؼظاة٢ ُروش٣ة ذٞص٣غ الإٌُرشٝٗاخ ؼٍٞ اُزساخ, أظٜش ٛزا اُ٘ٔٞرض إٌٓا٤ٗح الاػرٔاد 

 اُطاهح اُؽش٤ًح ٝٓغ رُي ًاٗد ٗراةعٚ ػؼ٤لح ك٢ رُي اُٞهد.
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ًٖٝٞٛ تئػادج ط٤اؿح ٛزٙ اُ٘ظش٣ح، ؼ٤س ٝػؼٞا اُوٞاػذ الأعاع٤ح ُٜا, ٝٓغ  هاّ اُؼأُإ ٛٞٛ٘ثاسؽ 1964ك٢ ػاّ 

إٔ ٗظش٣رٜٔا ُْ ذٌٖ هذ ذْ ذطث٤وٜا تشٌَ ًآَ ك٢ رُي اُٞهد، إلا أٜٗا أعغد ُلإؽاس الأعاع٢ ُ٘ظش٣ح اٌُصاكح اُٞظ٤ل٤ح تؼذ 

ٞسٛا ٝاػرٔادٛا ًؤعِٞب سة٤غ٢ ُلْٜ ٝذلغ٤ش اُؼاُْ ًٖٞٛ ػِٜٔٔا ٝٝظذ ذطث٤واً ػ٤ِٔاً ُِ٘ظش٣ح ٓٔا أعْٜ ك٢ ذط رُي  اعرٌَٔ

 . اُخظاةض الإٌُرش٤ٗٝح ُِ٘ظْ ا٤ٌُٓٞٔح

 :Thomas-Fermi .1.5 ّظريت . I 

تٞػغ ٗٔٞرظٜٔا اُز١ ػثش ػٖ اُطاهح ا٤ٌُِح ُـاص الإٌُرشٝٗاخ  1997ع٘ح  هاّ ًَ ٖٓ اُؼأُإ ذٞٓاط ٝك٤ش٢ٓ

ذْ اعرٌٔاٍ اُثؽس ك٢ ٓ٘طوح تش٤ِ٣ٕٞ ٖٓ خلاٍ ذ٘ل٤ز ػذج  ؼ٤س [،8،9] أُرعاٗغح تذلاُح ًصاكرٜا أُؼشٝكح ُـاص ٓرعاٗظ

. ٛزا اُٜ٘ط ٣ٜذف إ٠ُ كْٜ أكؼَ ُِرٞص٣غ ذوغ٤ٔاخ، ٝذْ اُؽلاظ ػ٠ِ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح تصثاخ ك٢ ًَ هغْ ٖٓ أهغاّ تش٤ِ٣ٕٞ

اُلؼاة٢ ٌُِصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ٝذؤش٤شٛا ػ٠ِ اُغِٞى الإٌُرش٢ٗٝ ك٢ ًَ ٓ٘طوح. ذظٜش اُ٘راةط الأ٤ُٝح إٔ اُصثاخ ك٢ اٌُصاكح 

 Eا٤ٌُِح  ، كرٌرة ؽاهح اُ٘ظاّالإٌُرش٤ٗٝح  ٣ِؼة دٝساً ؼاعٔاً ك٢ اُرؽٌْ ك٢ اُظٞاٛش اُل٤ض٣اة٤ح  داخَ ًَ ٓ٘طوح تش٤ِ٣ٕٞ

 : ًاُرا٢ُ

   ∫   [    ]                                    (20. I) 

:ؼ٤س  ًصاكح ؿاص ٓرعاٗظ ٢ٛ  

       
 

    
   

   
 

 ⁄   
 

 ⁄                             (21. I) 

 ؽاهح ك٤ش٢ٓ    ٓغ 

 : َ اُرا٢ُٝٓ٘ٚ ذٌرة ؽاهح ك٤ش٢ٓ ػ٠ِ اُشٌ

    
  

   
     

 
 ⁄        

 
 ⁄                                 (22. I) 

 : ح اُؽش٤ًح ُـاص ٓرعاٗظ ذؼط٠ ٌٛزاٝاُطاه

T  
 

 
                                                           (23. I) 

 :( ٗعذI .23( ك٢ )I .22ٝترؼ٣ٞغ أُؼادُح )

T   
 

 

  

   
     

 
 ⁄        

 
 ⁄                      (24. I) 

 : ك٤ش٢ٓ-ٌٕٞ اُطاهح اُؽش٤ًح ُرٞٓاطكر

        ∫       
   

    
     

 
 ⁄ ∫       

 
 ⁄                         (25. I) 
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سذثاؽ الإٌُرشٝٗاخ، كرٌرة إػرثاس ك٤ش٢ٓ ذوش٣ة ٓٞػؼ٢ ٌُصاكح الإٌُرشٝٗاخ كلا ٣ؤخز تؼ٤ٖ الإ-تٔا إٔ ٗظش٣ح ذٞٓاط

 : ًاُرا٤ٌِ٢ُح ُ٘ظاّ الإٌُرشٝٗاخ  اُطاهح اُ

       
   

    
     

 
 ⁄ ∫       

 
 ⁄     ∫              

 

 
∫

          

|     |
   ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗  

(26. I)            

 :ترؼذ٣َ ػ٠ِ كؼَ اُرثادٍ ًاُرا٢ُ ؼ٤س هاّ د٣شاىشاء تؼغ اُرؼذ٣لاخ ُٜزٙ اُ٘ظش٣ح ك٤ـ٘ض تئظهاّ ًَ ٖٓ د٣شاى ٝ

            ∫ *     
 

 ⁄ +                                             (27. I)  

 :إهرشاغ كؼَ الإسذثاؽ اُرا٢ُأٓا ك٤ـ٘ض كوذ هذّ 

E[ ]    
     [     ]

 
 ⁄

      [     ]
 

 ⁄
                                                     (28. I)  

ػ٠ِ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ُؽغاب اُطاهح اُؽش٤ًح، ٌُٖ ٗراةعٜا ًاٗد  ٛزٙ اُ٘ظش٣ح هذٓد طٞسج ػٖ إٌٓا٤ٗح الإػرٔاد

 ػؼ٤لح ٝرُي لإٛٔاٍ الإسذثاؽ ت٤ٖ الإٌُرشٝٗاخ.

:nhoK-ghohKehoH  مىهِ-ّظريت هىهْبارغ .2.5. I 

خلاٍ ٝػغ ٖٓ  (DFT) ، هذّّ اُؼأُإ ٛٞٛ٘ثشؽ ًٖٝٞٛ الأعاط اُ٘ظش١ ُ٘ظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح1964ك٢ ػاّ 

ٓثشٛ٘ر٤ٜٔا اُش٤ٜشذ٤ٖ، اُِر٤ٖ أشثررا إٔ ظ٤ٔغ خظاةض اُؽاُح الأسػ٤ح ُ٘ظاّ ٖٓ اُعغ٤ٔاخ أُرلاػِح ٣ٌٖٔ ذؽذ٣ذٛا تاٌُآَ 

اٗطلاهاً ٖٓ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح كوؾ. ٝتزُي، أطثؽد اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح أُرـ٤ش الأعاع٢ اُز١ ذث٠ُ٘ ػ٤ِٚ ٛزٙ اُ٘ظش٣ح، 

 ػ٠ِ ٓخرِق الأٗظٔح ٓرؼذدج اُعغ٤ٔاخ أُرلاػِح. ٝذوّٞ ٛزٙ اُظ٤اؿح اُ٘ظش٣ح ػ٠ِ ٓثشٛ٘ر٤ٖ أعاع٤ر٤ٖ ٝاُر٢ ٣ٌٖٔ ذطث٤وٜا

[11:] 

 : اكرشع ًَ ٖٓ ٛٞٛ٘ثشؽ ًٖٝٞٛ إٔ اُطاهح ا٤ٌُِح ُ٘ظاّ ٖٓ الإٌُرشٝٗاخ أُرلاػِح ػٖٔ ًٕٔٞ  اىْظريت الأوىى

ٝت٘اءً  .ρ(r) الأ٣ٞٗح، ذؼُذ داُح ٝؼ٤ذج ٌُِصاكح الإٌُرش٤ٗٝح، ٝاُز١ ٣ٔصَ ًٕٔٞ )ًٕٔٞ الأ٣ٞٗح(         خاسظ٢

ػ٠ِ ٛزا الاكرشاع الأعاع٢، ٣ٌٖٔ ذؽذ٣ذ ظ٤ٔغ اُخظاةض اُل٤ض٣اة٤ح ُِ٘ظاّ تشٌَ ًآَ إرا ٓا ذْ ٓؼشكح اٌُصاكح 

 .اكحالإٌُرش٤ٗٝح كوؾ، ٓٔا ٣عؼِٜا أُرـ٤ش أُشًض١ ك٢ ٝطق الأٗظٔح الإٌُرش٤ٗٝح ػٖٔ إؽاس ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُص

                                              (29. I) 

:ب ثش ػٖ دا٤ُح اُطاهحٗؼٝ  
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   〈 [ ]| ̂| [ ]〉                            (30. I) 

 ٖٝٓ أظَ ٗظاّ ٣ؽر١ٞ ػ٠ِ إٌُرشٝٗاخ ٓرلاػِح ٣ٌرة اُٜآِر٤ٗٞإ ًاُرا٢ُ:

  ̂=                                         (31. I) 

 ًٔا ٢ِ٣:(I .30)  كرظثػ أُؼادُح

    [ ]   〈 [ ]| ̂    ̂   | [ ]〉   〈 [ ]| ̂   | [ ]〉          (32. I) 

 ٝٓ٘ٚ ذٌرة اُؼثاسج:

 [ ]    [ ]   ∫  ̂                               (33. I) 

 ؼ٤س: 

 [ ]     [ ]       [ ]                       (34. I) 

أشثد ًَ ٖٓ ٛٞٛ٘ثشؽ ًٖٝٞٛ إٔ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ك٢ اُؽاُح الأعاع٤ح ُ٘ظاّ ٖٓ اُعغ٤ٔاخ أُرلاػِح اىْظريت اىثاّيت: 

ذشذثؾ اسذثاؽاً ٓثاششاً تؤهَ ه٤ٔح ٌٓٔ٘ح ُِطاهح ا٤ٌُِح ُِ٘ظاّ. ٝت٘اءً ػ٠ِ رُي، كئٕ ظ٤ٔغ خظاةض اُؽاُح الأسػ٤ح ٣ٌٖٔ 

ٌصاكح الإٌُرش٤ٗٝح، ؼ٤س ذؼُذ ٛزٙ الأخ٤شج أُرـ٤ش الأعاع٢ اُز١ ٣ؽذد عِٞى اُ٘ظاّ ٝخٞاطٚ اُرؼث٤ش ػٜ٘ا تاػرثاسٛا دٝالاً ُِ

 :اُل٤ض٣اة٤ح، ٣ٌٖٝٔ ط٤اؿح رُي ًٔا ٢ِ٣

 [     ]       [    ]                     (35. I) 

ًٖٞٛ ٣ٌٔ٘٘ا ٖٓ ذؽذ٣ذ اُطاهح ا٤ٌُِح ًٝصاكح اُشؽ٘ح ُِؽاُح الأعاع٤ح ك٢ ٗظاّ الإٌُرشٝٗاخ ذؽد -ذوش٣ة ٛٞٛ٘ثاسؽ

ذؤش٤ش ًٕٔٞ خاسظ٢ ٓؽذد، تاعرخذاّ ٓثذأ اُرـا٣ش. ٝٓغ رُي، ٣ؼا٢ٗ ٛزا اُروش٣ة ٖٓ ػذّ ذٞكش إظشاءاخ ده٤وح ُؽغاب اُطاهح 

E0ٝع٤ِح ٝاػؽح ُرؽذ٣ذ ٛزٙ اٌُصاكح الأ٤ُٝح. ٣ش٤ش ٛزا اُلشَ إ٠ُ إٔ لا ٣وذّ ٝ    اترذاءً ٖٓ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح الأ٤ُٝح

 .اُرؽذ٣ذ اُذه٤ن ُِؽاُح الأعاع٤ح هذ ٣ٌٕٞ ذؽذ٣ًا

  .شاّ-ُرؼ٣ٞغ ٛزا اُ٘وض، هاّ ًَ ٖٓ ًٖٞٛ ٝشاّ ترط٣ٞش ؽش٣وح ذوش٣ث٤ح ٓغاػذج ذؼشف تاعْ ٓثذأ ذوش٣ة ًٖٞٛ

I.3.6. ِشاً –ٍعادلاث مىهSham -Kohn :  

ٖٓ خلاٍ ط٤اؿح ٓؼادلاخ كؼّاُح ذؽا٢ً  (DFT) ، هاّ ًٖٞٛ ٝشاّ ترط٣ٞش ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح1965ك٢ ػاّ 

ٓؼادُح ششٝد٣٘ـش، تٜذف ذؽذ٣ذ اُؽاُح الأسػ٤ح ُِ٘ظاّ ػثش إ٣عاد اُذٝاٍ اُر٢ ذواتَ أهَ ه٤ٔح ُِطاهح ا٤ٌُِح. ُٝرؽو٤ن رُي، 

، ٝاُز١ ٣ٔصَ ذؤش٤ش         ش ٓرلاػِح ذرؽشى ػٖٔ ًٕٔٞ كؼّاٍاهرشغ اُؼأُإ ٗظآاً اكرشاػ٤اً ٣رٌٕٞ ٖٓ إٌُرشٝٗاخ ؿ٤
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 ρ (r)ًَ ٖٓ الأ٣ٞٗح ٝاُرآششاخ الإٌُرش٤ٗٝح ك٢ اُ٘ظاّ اُؽو٤و٢. ٣ٝر٤ٔض ٛزا اُ٘ظاّ أٌُاكب تآرلاًٚ ٗلظ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح

 .اُخاطح تاُ٘ظاّ اُؽو٤و٢

  ٓغاٛٔاخ اُعغ٤ٔاخ، ٓغ الاػرٔاد ػ٠ِ ٓثذأ اُرـا٣شٝتٜزا الأعِٞب، ذؼُثش اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ػٖ ٓعٔٞع 

(Variational Principle)   لاعرخشاض ؽاهح اُؽاُح الأسػ٤ح. ٝذظُاؽ ٛزٙ اُطاهح تذلاُح ًصاكح الاؼرٔاٍ ُِشؽ٘ح

 :ًٔا ٢ِ٣  [11]الإٌُرش٤ٗٝح 

  [ ]     [ ]      [ ]     [ ]                             (36. I) 

:اٌُصاكح ٝذؼشف  تاُؼثاسج اُرا٤ُح٢ٛٝ اُطاهح اُؽش٤ًح ُلإٌُرشٝٗاخ تذٕٝ ذؤش٤شاخ خاسظ٤ح ٝك٢ ٗلظ   

    ∑ 〈   |
   

  
  |   〉

  
                                      (37 . I) 

ًاُرا٢ُ:        [ ] ػثاسج إٌُٔٞ  ًٔا ذٌرة  

    [ ]     [ ]       [ ]    [ ]                        (38. I) 

اٌُرشٕٝ ٓؼشكح تأُؼادُح اُرا٤ُح:-٢ٛ ؽاهح ٛاسذش١ أ١ ؽاهح اُرؤش٤ش اٌُرشٕٝ   ؼ٤س  [ ]  

   [    ]   
  

 
 ∫

        

|    |
                                 (39. I) 

تصلاز أظضاء:   [ ]    ٌٗرة

 [ ]     [ ]     [ ]      [ ]                        (40. I)  

اسذثاؽ ٝذٌٕٞ تاُشٌَ اُرا٢ُ: -تطاهح ذثادٍ    ٝذؼشف[ ]   

   [ ]      [ ]     [ ]        [ ]     [ ]                     (41. I) 

 أُؼادُح أُؼثشج ػٖ اٌُصاكح ذٌرة:

   [ ]     [ ]     [ ]      [ ]   ∫             
            (42. I) 

 إرٕ: 

    

   
    

  
   

   
    

  *
   

     
  

    

     
  

     

     
+                (43. I) 

شاّ لإٌُرشٕٝ:-أخ٤شا ٌٗرة ٓؼادُح ًٖٞٛ  

           (           )                             (44. I) 

اُؽاُح ذٌرة ػ٠ِ اُ٘ؽٞ اُرا٢ُ:ٝاٌُصاكح ك٢ ٛزٙ   
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      ∑ |     |
    

                                                   (45. I) 

أُشـُٞح ك٢ ٓخطؾ اُؼ٘ظشأ١ أُعٔٞع ٛٞ ػثاسج ػٖ اُؽالاخ    

اىنَىُ اىفعاه  .4.5.       I   

اُ٘اذط ػٖ الأ٣ٞٗح ػٖٔ        ٓغاٛٔاخ، ؼ٤س ٣رؼٖٔ إٌُٔٞ اُخاسظ٣٢ٔصَ ٛزا إٌُٔٞ اُلؼّاٍ ٓعٔٞع ػذج 

 اُرٞص٣غ اٌُلاع٢ٌ٤، إػاكح إ٠ُ ٓغاٛٔح ؽاهح اُعٜذ اٌُآ٘ح ُِعغ٤ٔاخ ؿ٤ش أُرلاػِح، كؼلاً ػٖ ًٕٔٞ اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ

  [.19]٤ٗح اُز١ ٣ؤخز تؼ٤ٖ الاػرثاس اُرؤش٤شاخ ا٤ٌُٓٞٔح اُ٘اذعح ػٖ اُرآششاخ الإٌُرشٝ     

                                                  (46. I) 

         
   

     
  

    

     
  

     

     
                         (47. I) 

 سذثاؽ إ-ٛٞ ًٕٔٞ ذثادٍ    : تؽ٤س

إرا ًإ تالإٌٓإ ذؽذ٣ذ EXC  اعر٘ادٛا إ٠ُ ٓرـ٤ش اُرثادٍ ٝاُرلاػَ شاّ كؼاُح تشٌَ خاص تغثة-ذؼُرثش ٓؼادُح ًٖٞٛ

ذلاػَ تذهح، ٣ظثػ تئٌٓاٗ٘ا ذؽذ٣ذ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ٝاُطاهح ا٤ٌُِح تذهح أ٣ؼًا. ٣ؼٌظ ٛزا اُروذ٣ش -ه٤ٔح اُطاهح أُرـ٤شج ذثادٍ

 اّ اُو٤ٔح اُؽو٤و٤ح ُرلاػَ الإٌُرشٝٗاخ ك٢ اُ٘ظ EXC  اُذه٤ن ُـ

I .5 .5 .اط: ـبـرتإ-ادهـبـت تــيــداى 

شاّ، إلا إٔ ٛزا اُٞطق ٣ثو٠ ؿ٤ش ٌٓرَٔ ػ٤ِٔاً تغثة ػذّ ٓؼشكح –ذطُثَّن داُح اٌُصاكح ػٖٔ إؽاس ذوش٣ة ًٖٞٛ

ذغٔػ ٝتٜذف اعرٌٔاٍ اُؽغاتاخ، ٣رْ اُِعٞء إ٠ُ ذوش٣ثاخ إػاك٤ح . [ ]    اُظ٤ـح اُذه٤وح ُذاُح ؽاهح اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ

 .ترٞط٤ق ٛزا اُؽذ تذلاُح اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح

شاّ أًصش دهح ٝكؼا٤ُح، إر ذؤد١ إ٠ُ ٗراةط –كؼ٘ذ ذٞكش ذؼث٤ش ده٤ن ُطاهح اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ، ذظثػ ٓؼادلاخ ًٖٞٛ

 (E) اُطاهح ا٤ٌُِح أٝ     ذٔاشَ اُؽٍِٞ اُذه٤وح ُِ٘ظاّ. ؿ٤ش إٔ اُؽاُح اُؼآح لا ذغٔػ تٔؼشكح اُشٌَ اُرؽ٢ِ٤ِ اُذه٤ن ٌَُ ٖٓ

 .[13] ، ٓٔا ٣لشع اػرٔاد ٗٔارض ذوش٣ث٤ح ٓخرِلح ُرٞط٤ق ٛزا اُؽذ اُؽ١ٞ٤ ك٢ اُؽغاتاخ اُ٘ظش٣ح( ) تذلاُح اٌُصاكح
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شاّ  –خٞاسص٤ٓح ؼَ ٓؼادُح ًٖٞٛ  (:1. I ) اىشنو  

I.6 .: تقريباث داىيت اىنثافت 

I.1.6. تقريب مثافت اىَىضع Approximation de la densité locale (LDA): 

أؼذ الأعا٤ُة اُروش٣ث٤ح أُغرخذٓح  (Local Density Approximation, LDA) ٣ؼُذ ذوش٣ة ًصاكح أُٞػغ

ُٞطق أٗظٔح الإٌُرشٝٗاخ ؿ٤ش أُرعاٗغح ػ٠ِ أعاط اكرشاع ٓؽ٢ِ ٣واسب عًِٜٞا تغِٞى ؿاص إٌُرش٢ٗٝ ٓرعاٗظ. 

ٝتٔٞظة ٛزا اُروش٣ة، ٣رْ اُرؼآَ ٓغ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ك٢ ًَ ٗوطح ٖٓ اُلؼاء ًٔا ُٞ أٜٗا ذ٘ر٢ٔ إ٠ُ ٗظاّ ٓرعاٗظ ٓؽ٤ِاً 

  :تاُرا٢ُ، ذٌُرة ؽاهح اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ ك٢ ٛزا اُروش٣ة ػ٠ِ اُشٌَ اُرا٢ُٝ.  [14]

   
    (ρ)=∫       [ρ(r)] d                             (48. I) 

 ٓغ اُؼِْ إٔ     ٛٞ ػثاسج ػٖ ٓعٔٞع ؽاهح ذثادٍ ٝؽاهح إسذثاؽ: 
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    (ρ)=  (ρ)+  (ρ)                                 (49. I) 

[:15] الإٌُرشٕٝ ك٢ ٛزا اُروش٣ة ٣ؼط٠ تٔؼادُح د٣شاىٓغاٛٔح ؽاهح ذثادٍ   

ɛx(ρ)= −
 

 
(
 

 
)
 

 ⁄

                                 (50. I) 

     
 

 ⁄   
 

 
(

 

   )
 

 ⁄  

  
                             (51. I) 

 .)ٗظق هطش ًشج ذؽر١ٞ ػ٠ِ اٌُرشٕٝ ٝاؼذ([ 16] ع٤رض-٣ٔصَ ٗظق هطش ك٤ـ٘ش rsؼ٤س إٔ 

 [:17] تظ٤ـح تشد١ ٝصٗـش (     ذؼط٠ ٓغاٛٔح الإسذثاؽ ٖٓ أظَ ًصاكح ػا٤ُح ) 

 εc(ρ)=                           ɛ                   (52. I) 

 :ؼ٤س إٔ 

  =1,131191   ،   =1 ,146644     ،   1,11664     ،   1,11143 

 [:18ذؼط٠ ٓغاٛٔح الإسذثاؽ تظ٤ـح كٞع٣ٌِٝٞي ] (∞   ت٤٘ٔا ك٢ ؼاُح ًصاكح ٓ٘خلؼح )

εc(ρ)= − 
  

  
 

  

  
 

 ⁄
                                           (53. I) 

:(Généralised Gradient Approximation)  GGA تقريب اىتدرج اىَعٌَ  . 2.6. I 

٣ْؼُذ  ّٔ ذط٣ٞشاً ُروش٣ة ًصاكح  (Generalized Gradient Approximation, GGA) ذوش٣ة اُرذسض أُؼ

، ؼ٤س ٣ٞكش ٝطلاً أًصش دهح ُلأٗظٔح الإٌُرش٤ٗٝح ٖٓ خلاٍ إدساض ذؤش٤ش ذـ٤ش اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ػثش (LDA) أُٞػغ

ه٤ٔح اٌُصاكح كوؾ، تَ ٣ؤخز تؼ٤ٖ الاػرثاس اُرـ٤شاخ  ٝتزُي، لا ٣ورظش ٛزا اُروش٣ة ػ٠ِ الاػرٔاد أُؽ٢ِ ػ٠ِ   ρ(r)ذذسظٜا 

 .[19]أٌُا٤ٗح ُٜا، ٓٔا ٣ؽغٖ ٖٓ دهح ذٔص٤َ اُرآششاخ الإٌُرش٤ٗٝح 

 :ٝك٢ ٛزا الإؽاس، ذٌُرة ؽاهح اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ ػ٠ِ اُشٌَ اُرا٢ُ

   
   [    ]  ∫        [          

   ∫ [         ]  r    (54. I)  

I.3.6 .( ٌَتقريب اىتدرج اىَعPerdeW-Burke-Ernzerh BP -GGG:) 

ذط٣ٞشٙ ُرؽغ٤ٖ دهح ٝطق ؽاهح اُرثادٍ ٝالاسذثاؽ ٓواسٗحً تاُروش٣ثاخ اُغاتوح. ٣ٝر٤ٔض ٛزا اُروش٣ة تظ٤اؿح ؿ٤ش 

أٜٗا داُح ذؼرٔذ ػ٠ِ اٌُصاكح الإٌُرش٤ٗٝح ذعش٣ث٤ح ذؼرٔذ ػ٠ِ أعظ ك٤ض٣اة٤ح ٝاػؽح، ؼ٤س ٣ؼُثَّش ػٖ ؽاهح اُرثادٍ ػ٠ِ 

 .ٝذذسظٜا، ٓغ اُؽلاظ ػ٠ِ شٌِٜا أُؽ٢ِ أُرٌآَ ػٖٔ إؽاس اٌُصاكح
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ٝطلاً أًصش ٓٞشٞه٤ح ُطاهح اُرثادٍ، ٓٔا ٣عؼِٚ ٖٓ أًصش اُروش٣ثاخ اعرخذآاً ك٢ اُؽغاتاخ  PBE ٝتٜزا، ٣ٞكش ذوش٣ة

 .[91]أُؼرٔذج ػ٠ِ ٗظش٣ح دا٤ُح اٌُصاكح 

  
          ∫         

                                                       (55. I) 

  
   (         )     

   (     )     
                                      (56. I) 

  
         

 

 
 ∫             

 

 
                                             (57. I) 

.EBEٛٞ ظضء اُرثادٍ اُٞظ٤ل٢ ٍ     ٓغ          

، هش٣ثح ٖٓ اُو٤ْ اُرعش٣ث٤ح ٓغ  GGA-PBEك٢ ؼاٍ ًاٗد اُو٤ْ أُؽغٞتح تاعرخذاّ ذوش٣ثاخ دا٤ُح اٌُصاكح، ٓصَ

اُ٘راةط. ٝك٢ ٛزا اُغ٤ام، ٝظٞد اٗؽشاف ؽل٤ق عٞاء تاُض٣ادج أٝ اُ٘وظإ، ٣رْ اُِعٞء إ٠ُ ذظؽ٤ػ إػاك٢ ُرؽغ٤ٖ دهح 

ًؤؼذ اُرؽغ٤٘اخ اُلؼّاُح، ٝاُز١ ٣ٜذف إ٠ُ   Becke–Johnson (TB-mBJ) أُؼذٍ ٖٓ هثَ Tran–Blaha ٣ؼُرٔذ ذوش٣ة

 .إػادج ػثؾ ٝطق اُطاهح الإٌُرش٤ٗٝح، خاطح ك٤ٔا ٣رؼِن تلعٞج اُطاهح، تٔا ٣ؽون ذٞاكواً أكؼَ ٓغ اُو٤ْ اُرعش٣ث٤ح

I.4.6 . وجىّسىُتقريب بيل  (mBJ-BP:)   

، ٝرُي تٜذف Becke–Johnson [22] ط٤ـح ٓؼذُّح ٖٓ ذوش٣ة Tran ٝBlaha [21] ، هذّّ ًَ 9119ٖٓك٢ ػاّ 

ذؽغ٤ٖ ذٔص٤َ ًٕٔٞ اُرثادٍ ٝإػادج إٗراض شٌِٚ اُذه٤ن تشٌَ أًصش ٝاهؼ٤ح. ٝهذ أشثد ٛزا اُرط٣ٞش كؼا٤ُرٚ تغشػح، ؼ٤س أظٜش 

، اُر٢ ؿاُثاً ٓا ذؼا٢ٗ ٖٓ ذو٤َِ أٝ ذوذ٣ش LDA ٝGGA اُطاهح ٓواسٗح تاُروش٣ثاخ اُرو٤ِذ٣ح ٓصَأداءً ٓر٤ٔضاً ك٢ ؼغاب كعٞج 

 .ؿ٤ش ده٤ن ُلعٞج اُطاهح

 :الأط٢ِ ٝكن اُظ٤ـح اُرا٤ُح Becke–Johnson ٣ٝؼرٔذ ٛزا اُرؽغ٤ٖ ػ٠ِ ذؼذ٣َ ًٕٔٞ

    
             

            
 

 
√

 

 
√

      

     
                       (58.I) 

∑            اٌُصاكح  الإٌُرش٤ٗٝح  |    |
   

 ؼ٤س                    

           
 

 
∑ |    

      |
   

           .اٌُصاكح اُؽش٤ًح ُلإٌُرشٕٝ   

  Bekce    ًٕٞٔlesuuoR-      
   

 

: شاتد ٓخراس ٣رؼِن خط٤ا ٓغ اُعزس اُرشت٤ؼ٢  
|     |

    
  . 
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ٗ٘ا ٗؼٞد إ٠ُ ذوش٣ة ت٤ي ٝرُي كئ C=1تؽ٤س إرا أخزٗا  (I .39)اُرـ٤٤ش ت٤ٖ اُروش٣ثاخ ٝظذ ك٢ شٌَ اُؼثاسج  ؼ٤س إٔ

ػرٔاد خط٤ا ٓغ اُعزس اُرشت٤ؼ٢ تالإ
|     |

    
. 

 : ٣ٌٕٞ  ٝاُشٌَ أُورشغ ُِصاتد 

C        *
 

     
 ∫

|     |

     
    +

 

 
                                                 

 . ؼعْ اُخ٤ِح ك٢ ٝؼذج اُ٘ظاّ      ٓؼآلاخ ؼشج ٝ  α  ٝβٓغ 
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[14] J .P .Perdew, Wang, Phys .Rev .B45(13) (1992) 244 ;P .Blaha, K . 

Schwarz, P . Sorantin ,S .B .Tricky, Chem .Phys .Lett . (1990) 399 . 

[15] P .A .M.Dirac, Proc .Cambridge Philos .Soc .26, 376 (1930). 

[16] E .Wigner, Phys .Rev .46, 1002 (1934). 

[17] J .P .Perdew, A.Zunger, Phys .Rev .B23, 5048 (1981). 

[18] S.H .Vosko, L .Wilk, and M.Nusair, Can .J.Phys. 58, 1200 (1980). 

 D .Langreth, J .Perdew, Phys .Rev. B21(1980) 5469.[19] 

[20] Jinhua Li, Ningyi Yuan,TaiXie, Didi Dan, Adv. Opt.Manuf. Technol.61490 B (2006).  

[21] F. Trans , P.BIaha, Phys Rev.Lett 102 (2009) 226401. 

[22] A. D. Becke , E.R. Johnson, J. Chem. Phys. 124 (2006) 221101.  

 

 



 
18 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 انـفـصـم انثبوــي:

ت ـىيـتـسـمـىاج انـت الأمـقـزيـط

 ىنـــــمـكـب وانـيـطـذة خـشايـتـمـان

 انـكـبمـم

FP-LAPW 



 طزيقت الأمىاج انمستىيت انمتشايذة خطيب وانكمىن انكبمم                                   انفصم انثبوي                             

 
24 

:تـــذمـقــــم  .1.II 

ك٢ اُلظَ الأٍٝ، رْ اُزطشم إ٠ُ ٓدٔٞػخ ٖٓ اُزوش٣جبد ٝاُ٘ٔبرج اُ٘ظش٣خ اُز٢ اعزخُذٓذ ُزجغ٤ؾ ٓؼبدُخ 

ٖٓ روش٣ت ششٝد٣٘ـش ٝٓؼبُدخ إشٌب٤ُخ ؽبهخ اُزجبدٍ ٝالاسرجبؽ اُ٘بردخ ػٖ رآثش الإٌُزشٝٗبد ك٤ٔب ث٤ٜ٘ب ٝٓغ الأ٣ٞٗخ، ثذا٣خً 

ٝهذ أعٜٔذ ٛزٙ أُوبسثبد ك٢ رٞك٤ش إؽبس ٗظش١ كؼّبٍ ُذساعخ  .(DFT) أٝثٜ٘ب٣ٔش ٝطٞلاً إ٠ُ ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُثبكخ–ثٞسٕ

 .اُخٞاص الإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔٞاد ٓزؼذدح اُدغ٤ٔبد

، (Augmented Plane Wave, APW) ك٢ ٛزا اُلظَ، ع٤زْ اُزش٤ًض ػ٠ِ ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح

خلاٍ رٞػ٤ر ٓلٜٜٞٓب اُل٤ض٣بئ٢ ٝالأعبط اُ٘ظش١ اُز١ روّٞ ػ٤ِٚ، إػبكخ إ٠ُ ث٤بٕ دٝاكغ دٓدٜب ٓغ إٌُٔٞ ا٢ٌُِ  ٖٓ

ُِ٘ظبّ. ًٔب ع٤زْ اُزطشم إ٠ُ آ٤ُخ ػَٔ ٛزٙ اُطش٣وخ، ٓغ روذ٣ْ اُجشٗبٓح اُسغبث٢ أُؼزٔذ ٝخظبئظٚ الأعبع٤خ أُغزخذٓخ 

 .ك٢ إخشاء اُسغبثبد اُ٘ظش٣خ

 II .2.     :نمستىذ إنيهببعض انىظزيبث ا

.1.2.II  وظزيت بهىخBloch: 

ك٢ ٓدبٍ ًٕٔٞ دٝس١ ٣ٌٖٔ رٔث٤ِٜب ػ٠ِ شٌَ ٓٞخخ ٓغز٣ٞخ  ر٘ض ٗظش٣خ ثِٞش ػ٠ِ إٔ زٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش  

رؼُشة ك٢ داُخ دٝس٣خ رؼٌظ اُز٘بظش اُجِٞس١ ُِ٘ظبّ. ٝرؼُذ ٛزٙ اُ٘ظش٣خ ٖٓ اُشًبئض الأعبع٤خ ك٢ ك٤ض٣بء اُسبُخ اُظِجخ، إر 

ٛزا الإؽبس، ٣ٌٕٞ إٌُٔٞ  ٝك٢ .رظق اُطج٤ؼخ اُذٝس٣خ ُِجِٞساد اُ٘بردخ ػٖ اُزشر٤ت أُ٘زظْ ُِشٞاسد داخَ اُشجٌخ اُجِٞس٣خ

دٝس٣بً ٗز٤دخ اُزٞص٣غ أُ٘زظْ ُلأ٣ٞٗخ ٝاُزؤث٤ش اُذٝس١ ُلإٌُزشٝٗبد داخَ اُج٤٘خ اُجِٞس٣خ، ثس٤ث  (⃗ )      اُخبسخ٢ ُِجِٞسح

 :٣سبكع ػ٠ِ ر٘بظش اُشجٌخ ٣ٝسون ششؽ اُذٝس٣خ. ٣ٌٖٝٔ اُزؼج٤ش ػٖ رُي ثبُؼلاهخ اُزب٤ُخ

    ( ⃗)       ( ⃗   ⃗⃗)                                    (1.II) 

 :ز٤ث

 .  Bravaisٛٞ شؼبع ٣زشخْ شجٌخ ٓجبششح ُجشاك٤ٚ  ⃗      ⃗    ⃗      ⃗ 

، ز٤ث رؤخز  (⃗ )     شبّ–ػٖ داُخ أُٞخخ ُلإٌُزشٕٝ الأزبد١ ك٢ إؽبس ٓؼبدلاد ًٖٞٛ [1] (Bloch) رؼُجِّش ٗظش٣خ ثِٞش

ٓغز٣ٞخ ٝداُخ دٝس٣خ رؼٌظ ر٘بظش اُج٤٘خ اُجِٞس٣خ ٝدٝس٣زٜب. ٝٝكوبً ُٜزٙ اُ٘ظش٣خ، رٌُزت داُخ شٌلاً خبطبً ٣دٔغ ث٤ٖ ٓٞخخ 

، ⃗⃗   ، اُز٢ رٔثَ أُٞخخ أُغز٣ٞخ أُشرجطخ ثٔزدٚ أُٞخخ𝑝𝑥𝑒(𝑖⃗ ⃗⃗ ) أُٞخخ ػ٠ِ ٤ٛئخ زبطَ ػشة داُخ أع٤خ ٖٓ اُشٌَ

  :٣ٌٖٝٔ اُزؼج٤ش ػٖ رُي ثبُؼلاهخ اُزب٤ُخ. M اُجِٞس٣خرٔزِي ٗلظ دٝس٣خ ٝر٘بظش اُشجٌخ     (⃗ ) ك٢ داُخ دٝس٣خ
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   ( ⃗)    ( ⃗)    (𝑖 ⃗⃗ ⃗)                                (    ) 

 :أ٣ٖ

  ( ⃗)      ( ⃗   ⃗⃗)                                     (3.II) 

.سذٝدح ك٢ أُ٘طوخ الأ٠ُٝ ُجش٣ِٕٞ: ٛٞ شؼبع أُٞخخ أُ  ⃗⃗ 

𝑖 َٓاُوطبع.: ٛٞ ٓؼب 

 .: شؼبع اُشجٌخ أُجبششح⃗⃗ 

 :ٗششٛب ثبعزؼٔبٍ علاعَ كٞس١ ك٘دذ ٣ٌٖٔ    (⃗ اُذاُخ اُذٝس٣خ )

  ( ⃗)   ∑         (𝑖 ⃗ ⃗)                                               (4.II)  

⃗⃗  ⃗ ٛٞ شؼبع اُشجٌخ أُؼٌٞعخ أُؼشكخ ة : :⃗   .ػذد طس٤ر mز٤ث      

∑  
  ، ⃗⃗  ⃗  ( ⃗⃗⃗  ⃗⃗⃗) ⃗⃗⃗  (  =  ⃗(  ، )                                            (5.II)   

       ⃗⃗  ⃗  .د اُ٘شش ٖٓ أخَ أُذاساد أُشـُٞخرٔثَ ٓؼبٓلا 

، ٓٔب ٣ز٤ر إٌٓب٤ٗخ دساعخ عِٞى الإٌُزشٝٗبد ٝرٔث٤َ دٝاُٜب    رشرجؾ دٝاٍ أُٞخخ الإٌُزش٤ٗٝخ ثٔزدٚ أُٞخخ

٣ٝجُشص ٛزا الاسرجبؽ أ٤ٔٛخ ٗظش٣خ ثِٞش، إر رغٔر ثسظش دساعخ دٝاٍ  (k)). أُٞخ٤خ ك٢ كؼبء أُزدٜبد أُٞخ٤خ )كؼبء

ز٘بظش اُجِٞس١. ٝٗز٤دخ أُٞخخ داخَ خ٤ِخ اُٞزذح ُِجِٞسح ثذلاً ٖٓ ٓؼبُدخ اُجِٞسح ًبِٓخ، ٓغزل٤ذحً ٖٓ خبط٤خ اُذٝس٣خ ٝاُ

 .[2] ُزُي، روزظش اُذساعخ ػ٠ِ خضء ٓسذٝد ٖٓ اُشجٌخ أُؼٌٞعخ، ٝاُز١ ٣ؼُشف ػبدحً ثٔ٘طوخ ثش٣ِٞإ الأ٠ُٝ

 .2.2.II :تقزيب انحبنت انقهبيت 

٣ٌٕٞ رؤث٤شٛب  (Core Electrons) إٔ إٌُزشٝٗبد اُ٘ٞاح اُذاخ٤ِخ [3] (Herring) ، أٝػر ٤ٛش٣٘ؾ0491ك٢ ػبّ 

ٓسذٝداً ك٢ اُشٝاثؾ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ٓوبسٗخ ثئٌُزشٝٗبد اُزٌبكؤ، ًٔب إٔ رؤث٤ش اُ٘ٞاح ػ٠ِ إٌُزشٝٗبد اُزٌبكؤ ٣ٌٖٔ رٔث٤ِٚ ثظٞسح 

كؼّبُخ دٕٝ اُسبخخ إ٠ُ اُٞطق اُزلظ٢ِ٤ ُد٤ٔغ اُزآثشاد اُوش٣جخ ٖٓ اُ٘ٞاح. ٝث٘بءً ػ٠ِ رُي، ٣لُزشع إٔ اُزٞص٣غ الإٌُزش٢ٗٝ 

د اُوش٣جخ ٖٓ اُ٘ٞاح ك٢ أُٞاد اُظِجخ ٣جو٠ شجٚ ٓؼضٍٝ ٝلا ٣غبْٛ ثشٌَ ٓجبشش ك٢ ر٣ٌٖٞ اُشٝاثؾ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ، ُزا ُلإٌُزشٝٗب

    [4].  رؼُبَٓ ٛزٙ الإٌُزشٝٗبد ثبػزجبسٛب خضءاً ٖٓ اُ٘ٞاح اُلؼّبُخ. ٣ٝؼُشف ٛزا اُزظٞس ثبعْ روش٣ت اُسبُخ اُوِج٤خ

.3.2.II :انكمىن انشائف وانكمىن انكبمم 

ًٕٔٞ اُضائق ٣غز٘ذ إ٠ُ روش٣ت اُسبُخ اُوِج٤خ، ز٤ث ٣لزشع إٔ زبلاد الإٌُزشٝٗبد اُوش٣جخ ٖٓ اُ٘ٞاح لا رؤثش 

، ٣ؼزجش إٌُٔٞ اُضائق إٔ اُغِٞى الإٌُزش٢ٗٝ ُلإٌُزشٝٗبد اُذاخ٤ِخ ٣ٌٖٔ ٠ِ اُزٞص٣غ الإٌُزش٢ٗٝ. ثٔؼ٠٘ آخشثشٌَ ًج٤ش ػ
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, ٌُِٕٔٞ اُلؼبٍ، ٓغ اُزش٤ًض ػ٠ِ رلبػَ الإٌُزشٝٗبد ك٢ أُذاساد اُخبسخ٤خروش٣جٚ ثٌٕٔٞ ًٜشثبئ٢ ُِ٘ٞاح ٝؽبهخ اسرجبؽ 

 :ُؼٔبٕ كؼب٤ُخ إٌُٔٞ اُضائق، ٣دت إٔ ٣زسون ٖٓ ثؼغ اُخظبئض

 ( ز٤ث ٣ٌٕٞ ٓدٔٞع أٌُٞٗبد اٌُبرثخ اُلشد٣خ ٣غبْٛ ك٢ ر٣ٌٖٞ إٌُٔٞ اٌُبرة ا٢ٌُِ ُِزساد)ر٢ِ٤ٌٔ رد٤ٔؼ٢. 

  ظ إٌُٔٞ اُضائق ك٢ ع٤بهبد ٤ٔ٤ًبئ٤خ ٓز٘ٞػخ، ٓٔب ٣ؼضص رٌبِٓٚ ك٢ ٓدٔٞػخ ٣ٌٖٔ اعزخذاّ ٗلإٔ ٣ٌٕٞ رس٢ِ٣ٞ

 .ٝاعؼخ ٖٓ اُظشٝف

  ك٢ زبُخ إٌُٔٞ اُجبؽ٢٘ اُسو٤و٢ ٌُِٕٔٞ ًٔب ٣٘زح ٖٓ اُزـ٤شاد أُ٘خلؼخ. 

 
 أٗٞاع ٓخزِلخ ٖٓ أٌُٞٗبد اُضائلخ. (:II).1انشكم 

 

 .4.2.II انمستىيت طزيقت الأمىاج   :( Augmented Plane Wave) APW  

ٖٓ اُطشم الأعبع٤خ ك٢ زغبة  (Augmented Plane Wave, APW) رؼُذ ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح

ثٜذف ث٘بء أعبط   [5,6]0491ع٘خ  (Slater) اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔٞاد اُظِجخ، ٝهذ رْ روذ٣ٜٔب لأٍٝ ٓشح ٖٓ ؽشف علارش

٣شرٌض ٓجذأ  .ٓ٘بعت ُزٔث٤َ اُذاُخ أُٞخ٤خ الإٌُزش٤ٗٝخ ا٤ٌُِخ ٝإ٣دبد زٍِٞ روش٣ج٤خ ُٔؼبدُخ ششٝد٣٘ـش ك٢ الأٗظٔخ اُذٝس٣خ

ٛزٙ اُطش٣وخ ػ٠ِ اُز٤٤ٔض ث٤ٖ عِٞى الإٌُزشٝٗبد اُوش٣جخ ٖٓ اُ٘ٞاح )الإٌُزشٝٗبد اُوِج٤خ(، ٝاُز٢ رؼُبَٓ ثطش٣وخ ٓشبثٜخ 

ثغجت اسرجبؽٜب اُشذ٣ذ ثٜب، ٝث٤ٖ الإٌُزشٝٗبد اُجؼ٤ذح ٗغج٤بً ػٖ اُ٘ٞاح، ٝاُز٢ ٣ٌٖٔ ٝطلٜب ًغِٞى ٣شجٚ ُغِٞى اُ٘ٞاح 
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 (II.2) ٝث٘بءً ػ٠ِ ٛزا اُزظٞس، ٣زْ روغ٤ْ خ٤ِخ اُٞزذح إ٠ُ ٓ٘طوز٤ٖ ٓز٤ٔضر٤ٖ ًٔب ٛٞ ٓٞػر ك٢ اُشٌَ .الإٌُزشٝٗبد اُسشح

[7–9]: 

 
 MTشٌَ ًٕٔٞ  (:II).2انشكم 

 .٣MTٔثَ ٗظق هطش ًشح rmα  :ز٤ث

إ٠ُ ٓ٘طوز٤ٖ سئ٤غ٤ز٤ٖ. رزٔثَ أُ٘طوخ الأ٠ُٝ ك٢  (APW) ر٘وغْ خ٤ِخ اُٞزذح ك٢ إؽبس ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح

، ٝاُز٢ رؼْ اُ٘ٞاح ٝالإٌُزشٝٗبد شذ٣ذح الاسرجبؽ ثٜب، ز٤ث ٣ٌٕٞ رؤث٤ش (Muffin-Tin spheres, MT)  اٌُشاد اُزس٣خ

 ٤ٜ٣ٖٝٔ ػ٠ِ عِٞى اُذاُخ أُٞخ٤خ داخَ ٛزٙ أُ٘طوخ. أٓب أُ٘طوخ اُثب٤ٗخ ك٢ٜ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ إٌُٔٞ اُزس١ ه٣ٞبً 

(Interstitial region) ٌٖٔٝاُز٢ روغ ث٤ٖ اٌُشاد اُزس٣خ، ٝرسز١ٞ ػ٠ِ الإٌُزشٝٗبد ػؼ٤لخ الاسرجبؽ ثبلأ٣ٞٗخ، ز٤ث ٣ ،

٠ ٛزا اُزوغ٤ْ، ٣زْ اُزؼج٤ش ػٖ اُذاُخ أُٞخ٤خ ا٤ٌُِخ ُِ٘ظبّ ٝث٘بءً ػِ .ٝطق عًِٜٞب ثشٌَ أهشة إ٠ُ الإٌُزشٝٗبد شجٚ اُسشح

 :ػ٠ِ اُ٘سٞ اُزب٢ُ

 
 ⃗⃗
 ( ⃗)  ∑  

 ⃗

   ⃗⃗
 ⃗  

 ⃗
 ⃗⃗( ⃗)                                           (6. II) 

 أ١:

 
 ⃗
 ⃗⃗( ⃗)   (𝑥)  ,

 
  

 ⁄ 𝑝 ( ⃗⃗  ⃗) ⃗   ⃗   

∑    
 ⃗⃗  ⃗  ( )  

 ( ̂)  ⃗      

-             (7. II)     

 إٔ: ز٤ث

Ω :رٔثَ زدْ خ٤ِخ اُٞزذح. 

      .اُذاُخ اُزٞاكو٤خ اٌُش٣ٝخ :

    ٓؼبٓلاد اُ٘شش. : 

:ٝك٢ الأخ٤ش رٌٕٞ زٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش ًبُزب٢ُ  
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[ 
  

   

  

   
 

  

   

 (   )

  
  ( )    ]    ( )                       (8. II) 

.اٌُش١ٝ : ٣ٔثَ اُدضء اُخبص ثبٌُٕٔٞ V(r) 

.: رٔثَ اُطبهخ اُخط٤خ    

.3. II مبذأ طزيقت الأمىاج انمستىيت انمتشايذة خطيب LAPW: 

اٗطلاهبً ٖٓ   (LAPW) ثزط٣ٞش ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح اُخط٤خ Anderson)[ )01] أٗذسعٕٞ هبّ

   ٓؼبُدخ اُذٝاٍ أُٞخ٤خ داخَ اٌُشاد اُزس٣خ اُز٢ اهزشزٜب علارش، ٝرُي ثٜذف رسغ٤ٖ اُذهخ اُؼذد٣خ ٝرجغ٤ؾ APW ؽش٣وخ

(MT spheres). ٝرز٤ٔض ٛزٙ اُطش٣وخ ثؤٕ اُذاُخ أُٞخ٤خ داخَ ٓ٘طوخ MT رج٠ُ٘ ػ٠ِ شٌَ رش٤ًت خط٢ ُِذٝاٍ اُشؼبػ٤خ 

   ( )  
  ( )    ثبلإػبكخ إ٠ُ ٓشزوبرٜب ثبُ٘غجخ ُِطبهخ (̂ ) 

 ̇  .   ػ٘ذ ؽبهخ ٓشخؼ٤خ ،(̂ )

، ز٤ث رٔثَ اُسَ اُشؼبػ٢ ُٔؼبدُخ ششٝد٣٘ـش داخَ APW  ٓشبثٜخ ك٢ شٌِٜب ُٔب ٣غُزخذّ ك٢ ؽش٣وخ  ( )   اُذاُخٝرؼُذ 

ٓدبٍ اُدٜذ اُزس١. ًٔب رخؼغ ٛزٙ اُذٝاٍ ُِششٝؽ اُسذ٣ّخ أُ٘بعجخ اُز٢ رؼٖٔ اعزٔشاس٣خ اُذاُخ أُٞخ٤خ ٝٓشزوبرٜب ػ٘ذ 

 :، ٝكن اُؼلاهخ اُزب٤ُخMT  زذٝد ٓ٘طوخ

[ 
  

   

  

    
  

   

 (   )

    ( )    ]    ̇( )     ( )                (9. II) 

ػجبساد اُذٝاٍ الأعبع٤خ ًبُزب٢ُ ٝرؼط٠  

 
 ⃗
 ⃗⃗( ⃗)   (𝑥)  {

 
  

 ⁄ 𝑝 ( ⃗⃗  ⃗) ⃗              ⃗   

∑ [   
 ⃗⃗  ⃗  ( )     

 ⃗⃗  ⃗  ̇( )]   
 ( ̂)           ⃗      

}  (10. II) 

   أُؼبٓلاد  :ز٤ث إٔ
   ُٜب ٗلظ ؽج٤ؼخ أُؼبٓلاد   ( )̇  أُٞاكوخ ُِذاُخ ⃗  ⃗⃗ 

 ⃗⃗  ⃗. 

، ٣ٌٖٔ  ϵ ، ٝاُز٢ رٌٕٞ هش٣جخ ٖٓ ؽبهخ اُسضٓخ    ػ٘ذ ؽبهخ ٓشخؼ٤خ ( )   ك٢ زبٍ رْ زغبة اُذاُخ اُشؼبػ٤خ اُوطش٣خ

ٖٓ أخَ ٝطق اُغِٞى ػ٘ذ اُطبهبد أُدبٝسح ُٜب. اعزخذاّ ٓزغِغِخ رب٣ِٞس ُزٞع٤غ اُسٍِٞ زٍٞ ٛزٙ اُطبهخ أُشخؼ٤خ 

ٝثزُي ٣زْ روش٣ت اُذٝاٍ اُشؼبػ٤خ ثذهخ أػ٠ِ ػجش إدخبٍ أُشزوخ ثبُ٘غجخ ُِطبهخ، ٓٔب ٣غٔر ثزسغ٤ٖ رٔث٤َ اُذاُخ أُٞخ٤خ ك٢ 

 :ٝػ٤ِٚ، ٣ٌٖٔ ًزبثخ اُزؼج٤ش ػ٠ِ اُشٌَ اُزب٢ُ.   LAPWؽش٣وخ

  (   )    (    )  (    )  ̇(   )   (    )
            (11. II) 

 :أ١

  ̇(   )  
   (      )
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0(    )
 ٣ٔثَ اُخطؤ اُشثبػ٢ اُطبه١ٞ.  

.4. II  مبذأ طزيقت الأمىاج انمستىيت انمتشايذة خطيب وانكمىن انكبممFP-LAPW: 

  آزذاداً ٓزوذٓبً ُطش٣وخ  FP-LAPW [11,12]رؼُذ ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤بً ٓغ إٌُٔٞ اٌُبَٓ

LAPW ز٤ث ردٔغ ث٤ٖ اُظ٤بؿخ اُخط٤خ ُلأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح ٝث٤ٖ رٔث٤َ إٌُٔٞ اٌُبَٓ دٕٝ الاػزٔبد ػ٠ِ أ١ ،

روش٣ت ًش١ٝ داخَ اُزساد. ٝثزُي، ٣زْ اُزؼبَٓ ٓغ ًثبكخ اُشس٘خ ٝإٌُٔٞ الإٌُزش٢ٗٝ ثشٌَ ده٤ن داخَ خ٤ٔغ ٓ٘بؽن اُخ٤ِخ 

ك٢ ٛزا الإؽبس، ٣ؼُبَٓ . Muffin-Tin (MT)  ٝداخَ ًشاد (Interstitial region) اُجِٞس٣خ، ثٔب ك٢ رُي أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ

ػ٠ِ شٌَ رٞعغ ثذٝاٍ  (VI) إٌُٔٞ الإٌُزش٢ٗٝ ثشٌَ ٓخزِق ك٢ ًَ ٖٓ أُ٘طوز٤ٖ؛ ز٤ث ٣ُٔثََّ إٌُٔٞ ك٢ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ

ثبعزخذاّ دٝاٍ رٞاكو٤خ ًش٣ٝخ. ٣ٝز٤ر ٛزا اُٞطق الاٗزوبٍ  (VMT) َ اٌُشاد اُزس٣خٓغز٣ٞخ، ث٤٘ٔب ٣ؼُجَّش ػٖ إٌُٔٞ داخ

ٝػ٤ِٚ، ٣زْ رٔث٤َ اُذاُخ أُٞخ٤خ ك٢ أُ٘طوخ اُج٤٘٤خ ػ٠ِ شٌَ عِغِخ  .اُغِظ ث٤ٖ أُ٘طوز٤ٖ دٕٝ كوذإ اُذهخ اُل٤ض٣بئ٤خ ُِ٘ظبّ

ثذٝاٍ رٞاكو٤خ ًش٣ٝخ، ثٔب ٣ؼٖٔ  MT اخَ ًشاد، ك٢ ز٤ٖ ٣ؼُجش ػٜ٘ب د(Fourier expansion) ٖٓ أُٞخبد أُغز٣ٞخ

 :ٝطلبً ده٤وبً ٝٓزدبٗغبً ُِج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ك٢ اُجِٞساد

V( ⃗)  ,
∑   

 ⃗𝑝 ⃗ ⃗
 ⃗                                   ⃗   

∑    
  ( ⃗)  

 ( ̂)                        ⃗    

-                     (12. II) 

 :ρ جVثبعزؼٔبٍ اُؼجبسح اُغبثوخ ٝرُي ٖٓ خلاٍ اعزجذاٍ ٣ρٌٖٔ اُزؼج٤ش ػٖ ٝث٘لظ اُطش٣وخ 

V( ⃗)  ,
∑   

 ⃗𝑝 ⃗ ⃗
 ⃗                    ⃗   

∑    
  ( ⃗)  

 ( ̂)                        ⃗    

-                      (13. II) 

 .MTرؼٖٔ اعزٔشاس٣خ داُخ أُٞخخ داخَ اٌُشح FP-LAPW ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ

.5. II دور انطبقت انخطيت   : 

لا ٣ٌٕٞ  (El) ، إلا إٔ اخز٤بس ؽبهخ اُزٞع٤غ اُخط٤خFP-LAPW رِؼت اُذاُخ اُخط٤خ دٝساً ٓسٞس٣بً ك٢ ؽش٣وخ

ك٢  APW إ٠ُ ؽش٣وخ LAPW ٓغ ؽبهخ اُسضٓخ، رخزضٍ ؽش٣وخ (El) أٓشاً ٓجبششاً ك٢ خ٤ٔغ اُسبلاد. كؼ٘ذٓب رزغبٟٝ

-Muffin رٌٕٞ ٓزؼبٓذح ثذهخ ٓغ اُسبلاد اُوِج٤خ ػ٘ذ عطر ًشح l(r)̇  ٝٓشزوبرٜب (ul(r)) طٞسرٜب الأعبع٤خ. ًٔب إٔ اُذٝاٍ

Tin (MT)َإلا إٔ ٛزا اُششؽ ٝزذٙ لا ٣ٌٕٞ ًبك٤بً ك٢ زبٍ ٝخٞد زبلاد هِج٤خ رٔزِي ٗلظ ه٤ٔخ اُزٔبث ، (l).   خٜخ ٖٓٝ

ٝزبلاد اُزٌبكؤ، ٝٛٞ ٓب ٣شٌَ أزذ  ثشٌَ ده٤ن ٓشٌِخ اُزذاخَ ث٤ٖ اُسبلاد شجٚ اُوِج٤خ APW ؽش٣وخ أخشٟ، لا رؼبُح
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٣غزِضّ اخز٤بساً  FP-LAPW ه٤ٞدٛب الأعبع٤خ. ُزُي، كئٕ ػذّ رسون ششؽ اُزؼبٓذ اٌُبَٓ ٓغ ثؼغ اُسبلاد اُوِج٤خ ك٢ إؽبس

 .٤ْ ٣ظجر ػشٝس٣بً ُِسظٍٞ ػ٠ِ ٗزبئح ده٤وخ ك٢ اُسغبثبد، ز٤ث إٕ رـ٤٤ش ٛزٙ اُو(El)  ده٤وبً ُو٤ْ اُطبهخ أُشخؼ٤خ

ٝك٢ ٛزا اُغ٤بم، ٣ؼُذ اُزٞعغ ثبعزخذاّ ٓذاساد ٓٞػؼ٤خ خ٤بساً كؼبلاً، ٓغ ػشٝسح اخز٤بس أًجش ٗظق هطش ٌٖٓٔ 

ُزسو٤ن أكؼَ ٝطق ُِسبلاد الإٌُزش٤ٗٝخ، سؿْ إٔ ٛزا اُخ٤بس لا ٣زٞكش أٝ لا ٣طُجن ك٢ خ٤ٔغ اُجشٓد٤بد  MT ٌُشح

سغبث٤خ. ًٔب ٣٘جـ٢ اُزؤ٤ًذ ػ٠ِ إٔ اُطبهبد اُخط٤خ أُخزِلخ ٣دت إٔ رؼُبَٓ ٤ًٌٔبد ٓغزوِخ ػٖ ثؼؼٜب اُجؼغ ُؼٔبٕ اُ

 .ػ٘ذ اُسبخخ ُزٔث٤َ اُسبلاد راد اُظِخ (I) دهخ ػب٤ُخ ك٢ زغبة اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ، ٓغ إٌٓب٤ٗخ اخز٤بس ٗلظ اُسضٓخ

.6. II بىيت انذوال انشعبعيت: 

ٓغز٣ٞخ  ٓٞخبدػ٠ِ اعزخذاّ دٝاٍ أعبع٤خ رٌٕٞ  FP­LAPW خط٤برؼزٔذ ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح 

ػ٠ِ شٌَ داُخ شؼبػ٤خ. ٣ٌٕٞ ششؽبً  MTداخَ ٓ٘طوخ الإهسبّ. ٣زْ رؼش٣ق ٛزٙ اُذٝاٍ الأعبع٤خ ثس٤ث ر٘زشش داخَ اٌُشح 

كج٤٘خ اُذٝاٍ  ،MTح ُلاشزوبم ثشٌَ ٓغزٔش ػ٠ِ عطر اٌُشأعبع٤بً ُٜزا اُزؼش٣ق ٛٞ إٔ رٌٕٞ اُذٝاٍ الأعبع٤خ هبثِخ 

 :جرظجر رسذد  WP-L­PFع٤خ ُِطش٣وخ الأعب

 .U̇( rٝٓشزوزٜب ثبُ٘غجخ ُِطبهخ )   ( r) دٝاٍ شؼبػ٤خ -0

رٌل٢ ُزسو٤ن اُششٝؽ اُسذٝد٣خ ٖٓ أخَ إخشاء اُسغبة ك٢ اُوطغ أُـِن     ‚    أُؼبٓلاد  -2

ffooCC  ٣ٔثَ أًجش ؽٍٞ ُِٔٞخبد أُغز٣ٞخ      ، ُٝزٔث٤َ اُوطغ أُـِن     ٝأخز اُؼضّ اُضا١ٝ

 .  ( ٖٓ أخَ ٗظق هطش اٌُشح MMخبسج اٌُشح )

 .WP-L­PFُؼٔبٕ اُزوبسة ك٢ ؽش٣وخ  Cutoffاعزشار٤د٤ب ٗخزبس اُوطغ أُـِن  -9

 .7. II انذوال انشعبعيت انلاوسبيت: 

رٌٕٞ زٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش اُزب٤ُخ ٌُِٕٔٞ اٌُش١ٝ ٝاُطبهخ اُخط٤خ    ( r) ك٢ اُسبُخ اُلاٗغج٤خ اُذٝاٍ اُشؼبػ٤خ

  :  

{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )     }    ( )                                   (14. II) 

 .(MTٛٞ إٌُٔٞ اٌُش١ٝ ٌُشح ): ( )  :ز٤ث

 :٣ٌٕٞ( ) ̇  ٝالإشزوبم ثبُ٘غجخ ُِطبهخ 

{ 
  

    
 (   )

    ( )     }    ̇( )     ( )                          (01. II) 

 : ( )̇  ٝ  ( )  رو٤ٖ٘ اُسٍِٞ اُشؼبػ٤خ  ٣ٌٕٞ أ٣ٖ
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∫     

 
  

 ( )                                                                (16. II) 

 .رٌٕٞ ٓو٘٘خ ( ) ̇ ٝاُذاُخ 

    ∫     

 
  

 ( )                                                           (17. II) 

 : اُزب٤ُخ ٣ٌٖٔ رؼ٣ٞؼٜب ثبُٔؼبدُخ   WP-L­PFششٝؽ اُزو٤ٖ٘ ك٢ ؽش٣وخ 

  
 [  

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

 :ٓغ

                    ̇ (   )  
   (   )

  
       ٝ                 

 (   )  
   

 (   

  
 

 : ػ٠ِ اُشٌَ اُزب٢ُ   ٝ ثبُزو٤ٖ٘ ٗغزط٤غ ًزبثخ  ،̇  ٝ   ٛزٙ أُؼبدُخ رغزخذّ ك٢ اُسَ ػذد٣ب اُذٝاٍ 

  (   )     ( )    ( )̇                                          (19. II)      

هخ اُخط٤خ ٣ٌٕٞ ٓوجٍٞ ، ٝاُخطؤ ػ٠ِ اُطب  ٣ش٤ش ُشرجخ ػشع اُطبهخ  ‖( )̇  ‖أ١ إٔ  ( )̇  رو٤ٖ٘  اخز٤بسٝرُي ٓغ 

 .زغت أٗذسعٖ

‖  ̇( )‖ |    |                                                      (20. II)   

اُِدٞء إ٠ُ ٓدٔٞػخ ٖٓ ، ٣زْ ػ٤ِٔبً ٓ٘بعجبً أٝ  (El) ٝك٢ اُسبلاد اُز٢ لا ٣ٌٕٞ ك٤ٜب اخز٤بس ؽبهخ اُزٞع٤غ اُخط٤خ

 :اُسٍِٞ اُؼذد٣خ اُجذ٣ِخ ُزسغ٤ٖ دهخ اُسغبثبد ٝٓؼبُدخ رؼو٤ذ اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ. ٖٝٓ ث٤ٖ ٛزٙ الاعزشار٤د٤بد ٓب ٢ِ٣

، ز٤ث ٣زْ اُزؼبَٓ ٓغ ًَ ٗطبم ؽبه٢ ػ٠ِ زذح ثشٌَ (Energy windows)  روغ٤ْ أُدبٍ اُطبه٢ إ٠ُ ٗٞاكز .0

 .ُِسبلاد الإٌُزش٤ٗٝخ أُخزِلخ داخَ ًَ ٗبكزحٓغزوَ، ٓٔب ٣غٔر ثٞطق أًثش دهخ 

اػزٔبد اُزٞع٤غ ػ٠ِ ٓذاساد ٓٞػؼ٤خ، ٝٛٞ ٓب ٣ؼُزجش ك٢ خٞٛشٙ ؽش٣وخ ٖٓ اُذسخخ اُثب٤ٗخ، ٣ٜٝذف إ٠ُ رسغ٤ٖ  .2

 .رٔث٤َ اُذٝاٍ أُٞخ٤خ خبطخ ك٢ اُسبلاد اُز٢ ٣ظؼت ك٤ٜب اعزخذاّ اُزٞع٤غ اُخط٢ اُزو٤ِذ١

ُؼذد١ ُِٔشزوخ، ٓٔب ٣غبْٛ ك٢ ص٣بدح اعزوشاس اُسغبثبد اُؼذد٣خ ٝرسغ٤ٖ روبسة رو٤َِ اُسدْ أٝ رسغ٤ٖ اُزو٤ٖ٘ ا .9

 .اُسٍِٞ

، ثٜذف ػٔبٕ دهخ أػ٠ِ ك٢ (El)  رؼزس رطج٤ن الاخز٤بس الأٓثَ ُـ ػ٘ذٝرؼُذ ٛزٙ اُزو٤٘بد ثذائَ كؼبُخ رغُزخذّ 

  .FP-LAPW زغبة اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ػٖٔ إؽبس

 .8. II بىيت انذوال انشعبعيت: 

رز٤ٔض اُؼ٘بطش اُثو٤ِخ ثؤػذاد رس٣خ ًج٤شح، ٓٔب ٣دؼَ اُزؤث٤شاد اُ٘غج٤خ ػبٓلاً أعبع٤بً لا ٣ٌٖٔ إٛٔبُٚ ك٢ ٝطلٜب 

 Muffin-Tin الإٌُزش٢ٗٝ. ٝك٢ ٛزا اُغ٤بم، رؤُخز ٛزٙ اُزؤث٤شاد ثؼ٤ٖ الاػزجبس داخَ اُذاُخ اُشؼبػ٤خ كوؾ ك٢ ٓ٘طوخ ًشاد
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(MT) ٝلإدساج اُزؤث٤شاد اُ٘غج٤خ ثشٌَ طس٤ر، ٣زْ  .ك٤ٜب إٌُٔٞ اُزس١ ثبُوشة ٖٓ اُ٘ٞاح، ٗظشاً ٌُٜٞٗب أُ٘طوخ اُز٢ ٣شزذ

، ٓغ إخشاء الاشزوبم ثبُ٘غجخ ُِطبهخ ػٖٔ (Dirac equation)  ثٔؼبدُخ د٣شاى (II.15) ٝ (II.14) اعزجذاٍ أُؼبدُز٤ٖ

س اُؼذ٣ذ ٖٓ اُجبزث٤ٖ ٛزا اُٜ٘ح، ز٤ث رْ اُزٞطَ إُ ّٞ ٠ زٍِٞ روش٣ج٤خ ُٔؼبدُخ د٣شاى ٖٓ خلاٍ اُظ٤بؿخ اُؼذد٣خ. ٝهذ ؽ

ك٢ أُشزِخ الأ٠ُٝ، ثْ إدساخٚ لازوبً ًزظس٤ر إػبك٢ ػ٘ذ اُسبخخ  (spin–orbit interaction) أُذاس–إٛٔبٍ رلبػَ اُِق

[13,14]. 

 : زَ ٓؼبدُخ د٣شاى

    [
  𝑥  

 𝑖   𝑥  
]                                                        (21. II) 

K.ػذد ًٞاٗز٢ ٗغج٢ : 

 .ٝ الإزذاث٤خ اُشؼبػ٤خ رٔذ إصاُزٚٓذاس ُٔشًج٤ٖ -: عج٤ٖ   

 :[ داُخ خذ٣ذحharmon-KoillenK ]01 ٝاعزؼَٔ

      
 

   
  

 
                                                  (22. II) 

 ٓغ :

M    
 

   (   )                                             (23. II) 

 :ز٤ث

  
 

 .٢ٛ عشػخ اُؼٞء ك٢ اُلشاؽ f ٌزِخ ٝاُ m،   أُشزن اُشؼبػ٢ ٍ  

 : ذلاُخ اُؼذد اٌُٞاٗز٢ ًٔب ٢ِ٣ٝثٜزا ٣ٌٕٞ اُسَ ث

      *
 

   
  (

     𝑥 

   
  

 

 
   

)   𝑥 +                                  (24. II) 

 .ٓذاس اُلاٗغج٤خ –: عج٤ٖ  𝑥 :ز٤ث

 :أُؼبدُخ اُغ٤ِٔخ اُ٘غج٤خ رظجر       𝑒ٝ          ٝثزسذ٣ذ 

𝑒 
       

 

 
𝑒                                                                   (25. II) 

  
   

 

 
   [

 (   )

     (    )] 𝑒                                        (26. II) 

زخذاّ ؽش٣وخ إػطبء ششٝؽ ٘ـش اُلاٗغج٤خ ثبع٣ٛزٙ أُؼبدُخ الأخ٤شح ٣ٌٖٔ زِٜب ػذد٣ب ًٔب ٛٞ اُسبٍ ثبُ٘غجخ ُٔؼبدُخ ششٝد

  .اُسذٝد٣خ
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(   ⁄ )
[ (   )    (   ⁄ )

 
 ⁄
  ]                     (27. II) 

 ( ٝالإشزوبم ثبُ٘غجخ ُِطبهخ ٓشبثٜخ ُسبُخ اُلاٗغج٤خ .II.21ٓذاس رؤخز ٖٓ اُؼجبسح )-ػجبسح عج٤ٖ

 ̇     ̇ )   
 

 
𝑒̇  )2  = 𝑒 ̇                                                       (28. II)                                                  

  ̇    
 

 
 ̇ [

 (   )

     (    )] 𝑒̇  [
 (   ) ̇

       ] 𝑒                       (29. II) 

، ٗلظ اُذٝاٍ رغزؼَٔ ٖٓ أخَ زغبة ًثبكخ اُشس٘خ ٝػ٘بطش أُظلٞكخ، ٌٝٛزا   𝑒ٝ   ٖٓ اُسَ    ٝ    رسذ٣ذ اُذٝاٍ 

  
   ( ثبُؼجبسحII.01رغزجذٍ ك٢ أُؼبدُخ )  

  +  
 . 

 .9. II حم معبدنتPoisson: 

سرش١ بٓدٔٞع ًٕٔٞ ٛ(اسرجبؽ ًٕٝٔٞ ًُّٞٞ -ٛٞ ًٕٔٞ رجبدٍٕ أُغزؼَٔ ك٢ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ ٝشبّ إٕ أٌُٞ

 .)ًٕٝٔٞ اُ٘ٞاح

 :٣ٌٔ٘٘ب رسذ٣ذ ًٕٔٞ ًُّٞٞ ك٘دذ Poisson ز٤ث أٗٚ ٣ٌٔ٘٘ب ثبعزخذاّ ٓؼبدُخ 

    ( ⃗)     ( ⃗)                                       (30. II) 

[ ؽش٣وخ 01] ٝك٤٘ش [01ُٜٝزا اهزشذ ًَ ٖٓ ٤ٛٞٓبٕ ]  ك٢ كؼبء اُشجٌخ أُؼٌٞعخ رٌبَٓ ٛزٙ أُؼبدُخ ٣ٌٕٞ ٌٖٓٔ كوؾ 

 ُِسَ رغ٠ٔ شجٚ اُشس٘خ ٝرشرٌض ػ٠ِ ٓلازظز٤ٖ:

 .MTأٝ اُلشاؿ٤خ ٝعش٣ؼخ خذا داخَ اٌُشح  ثجط٢ء ك٢ أُ٘طوخ الإهسب٤ٓخ ٝرزـ٤ش  ًثبكخ اُشس٘خ ٓغزٔشح  (0

 لا ٣زؼِن ثشس٘خ ٛزٙ أُ٘طوخ كوؾ ثَ ٣زؼِن ثبُشس٘خ داخَ اٌُشح. أُ٘طوخ الإهسب٤ٓخًٕٔٞ ًُّٞٞ ك٢  (2

 :كٞس٤٣ٚ ز٤ث طوخ الإهسب٤ٓخ ًغِغِخ ر٘شش ًثبكخ اُشسٖ ك٢ أُ٘

ρ( ⃗)  ∑  ( ⃗)𝑝  ⃗ ⃗
                                                       (31. II)  

 . رسغت اٗطلاهب ٖٓ ٓؼبدُخ ثبعَ    𝑝  دٝاٍ أُٞخخ

∫       ( ⃗ ⃗)  ⃗
 

 
 {

      ( ⃗ ⃗)

  
                       

  

 
                                  

}                             (32. II)  

𝑝  ⃗ ⃗    𝑝  ⃗ ⃗ ∑ 𝑖   (| ⃗|| ⃗   ⃗ |   
 ( ⃗)   ( ⃗   ⃗ ))          (33. II) 

 ز٤ث إٔ:

r: ٝ ٓٞػغ اٌُشح :   الإزذاث٤خ اُشؼبػ٤خα. 
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 ًٕٔٞ ًُّٞٞ ٣ظجر:

  ( ⃗)  
   ( ⃗)

  
                                                             (34. II) 

 :ثٌٔبِٓخ أُؼبدُخ ٗدذ

    ∑    
  ( )   ( )   ∑   

  ( )  ( )                      (35. II)                 

 .ٛٞ ًٕٔٞ أُ٘طوخ الإهسب٤ٓخ    ز٤ث إٔ 

 :بُؼلاهخث ( )  ٣ٝؼط٠ 

  ( )  ∑       ( )                                                    (36. II) 

  ؿش٣ٖ: ثبعزخذاّ ٓؼبدُخ  MT َ اٌُشحٗوّٞ ثسغبة إٌُٔٞ داخ

  ( )  

   
  ( ) [

 

 
]  

  

    
{

 

    ∫           ( 
 )

 

 
   ∫           ( 

 )
 

 
 

  

     ∫           ( 
 )

  

 
}                      

                            (37. II) 

 )   :ز٤ث إٔ
 .َ اُدضء اُشؼبػ٢ ٌُثبكخ اُشس٘خ٣ٔث ( 

 .10. II  تحسيه طزيقتFP−LAPW: 

 اعزؼٔبٍ ٗٞاكز اُطبهخ أُؼبػلخ.-

 اعزخذاّ اُ٘شش ػ٠ِ أُذاساد أُٞػؼ٤خ .-

 .1.10. II:وىافذ انطبقت انمضبعفت 

هِج٤خ ٢ٛ روغ٤ْ اُط٤ق اُطبه١ٞ إ٠ُ ٗٞاكز ٝاُز٢ رٌبكئ اُطبهخ اُخط٤خ   زبلاد اُ٘ظق ُٔؼبُدخ ٓشٌِخ   أُغزؼِٔخ اُزو٤٘خ 

 .(II .3) ٓٞػر ك٢ اُشٌَٔب ٛٞ  [ 09ً]   
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 ٗٞاكز ؽبه٤خ. :(II .3انشكم )

 .زبلاد اُ٘ظق هِج٤خ ٝزبلاد اُزٌبكؤرؼبُح ٛزٙ أُشٌِخ ٖٓ خلاٍ اخز٤بس أ١ ٗبكزح ُِسبُخ أٌُبكئخ ُِلظَ ث٤ٖ 

 .2.10. II :انىشز عهى انمذاراث انمىضعيت 

اُ٘شش ػ٠ِ أُذاساد أُٞػؼ٤خ ٝرُي ثزـ٤٤ش رزجغ ؽش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤بً ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ 

  أُذاساد الأعبع٤خ. ٣زْ رُي ُزد٘ت الاػزٔبد ػ٠ِ ػذح ٗٞاكز ُِطبهخ، ٓٔب ٣غْٜ ك٢ رسغ٤ٖ كؼب٤ُخ اُ٘ظبّ. ٣زْ رسذ٣ذ ٓدٔٞػخ

   Singhأػط٠  .ػظبثبد اُطبهخ ٖٓ خلاٍ رؼذ٣َ أُذاساد الأعبع٤خ، ٓٔب ٣غٔر ثبعزخذاّ ٗبكزح ٝازذح لإؽلام اُطبهخ

ُذ٣ٚ شٌَ ٓشًت خط٢ ُذاُز٤ٖ شؼبػ٤ز٤ٖ ٓغؤُٝخ ػٖ ؽبهز٤ٖ ٓخزِلز٤ٖ ٣ٌٕٝٞ الإشزوبم  ،LO "[18]" ُِٔذاس اُشٓض

 ثبُ٘غجخ ُِطبهخ ُٜزٙ اُذٝاٍ ًٔب ٢ِ٣:

    ,
                                      

|     (      )      ̇ (      )       (      )|   ( )             
- (38. II) 

 .     ٝ     ٢ٛ ٖٓ ٗلظ ؽج٤ؼخ أُؼبٓلاد :     أُؼبَٓ 

 .11. II بزوبمحWIEN2K: 

ع٘خ  (Karlheinz Schwarz) ًٝبسُٜب٣٘ض شلبسرض (Peter Blaha) ٣ؼُذ ٛزا اُجشٗبٓح ٖٓ رط٣ٞش ث٤زش ثلاٛب

ٝٓ٘ز إؽلاهٚ، شٜذ اُجشٗبٓح رطٞساً عش٣ؼبً ثلؼَ  .(TU Wien) ُِزٌُ٘ٞٞخ٤بك٢ ٓؼٜذ ٤ٔ٤ًبء أُٞاد ثدبٓؼخ ك٤٤٘ب  0441

٣ز٤ر ٛزا اُجشٗبٓح إخشاء  .إدخبٍ اُؼذ٣ذ ٖٓ اُزسغ٤٘بد ٝاُزٞعؼبد اُز٢ ػضصد ٖٓ هذسارٚ اُسغبث٤خ ٝدهزٚ ك٢ دساعخ أُٞاد

، ًٔب ٣غُزخذّ ػ٠ِ ٗطبم ٝاعغ (DFT) بكخزغبثبد ٓزوذٓخ ُِج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔٞاد اُظِجخ اػزٔبداً ػ٠ِ ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُث

، ٣ٝزٌٕٞ ٖٓ ٓدٔٞػخ Linux ُسغبة ٓخزِق اُخظبئض اُل٤ض٣بئ٤خ ٝالإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔٞاد. ٣ٝؼَٔ ػٖٔ ث٤ئخ ٗظبّ اُزشـ٤َ
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ٖٓ اُٞزذاد ٝاُجشآح أُغزوِخ اُز٢ رزٌبَٓ ك٤ٔب ث٤ٜ٘ب لإٗدبص زغبثبد اُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ٝؿ٤شٛب ٖٓ اُخظبئض أُزؼِوخ 

 . [19]ٔٞاد اُظِجخ ثبُ

 .1.11. II  مميشاثWIEN2K: 

رجذأ ػ٤ِٔخ اُسغبة ثبعزخذاّ ٛزا اُجشٗبٓح ثئدخبٍ ٓؼط٤بد اُج٤٘خ اُجِٞس٣خ، ثٔب ك٢ رُي ٓؼبٓلاد اُشجٌخ 

ٗخ ُِٔبدح. ثؼذ رُي ٣زْ اخز٤بس إػذاداد  ِّٞ ٝٓٞاهغ اُزساد داخَ اُخ٤ِخ، إػبكخ إ٠ُ رسذ٣ذ ٗٞع اُؼ٘بطش أٌُ

أُ٘بعجخ، ٓثَ اخز٤بس ؽش٣وخ شجٚ إٌُٔٞ ٝٓغزٟٞ دهخ اُسغبة. ٢ِ٣ رُي رشـ٤َ دٝسح اُزٌشاس اُسغبة 

ُِسظٍٞ ػ٠ِ اُسٍِٞ أُزوبسثخ، ٖٝٓ ثْ الاٗزوبٍ إ٠ُ زغبة  (Self-Consistent Field, SCF) اُزار٢

 .اُخظبئض اُج٣ٞ٤٘خ ٝالإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔبدح

، اُز١ ٣غُزخذّ ُؼشع اُج٤٘خ XCrySDen  ٓغبػذح، ٓثًَٔب ٣ز٤ر اُجشٗبٓح إٌٓب٤ٗخ سثطٚ ثجشآح 

اُجِٞس٣خ ثشٌَ ثلاث٢ الأثؼبد، ثبلإػبكخ إ٠ُ رٔث٤َ اٌُثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ٝؿ٤شٛب ٖٓ اُخظبئض اُجظش٣خ 

 .ٝاُل٤ض٣بئ٤خ

٣ٝز٤ٔض اُجشٗبٓح ثئٌٓب٤ٗخ سعْ ٓخزِق أُ٘س٤٘بد ثشٌَ رِوبئ٢ اػزٔبداً ػ٠ِ اُج٤بٗبد أُذخِخ، إ٠ُ خبٗت 

شاج ثؼغ أُؼبٓلاد اُل٤ض٣بئ٤خ ثشٌَ ٓجبشش، ٝرُي ثبلاعزلبدح ٖٓ هبػذح ث٤بٗبرٚ اُز٢ رسز١ٞ ػ٠ِ اعزخ

 .ٓؼِٞٓبد اُؼ٘بطش ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ك٢ اُدذٍٝ اُذٝس١

 :ك٢ زغبة ٓدٔٞػخ ٝاعؼخ ٖٓ خظبئض أُٞاد، ٖٓ ث٤ٜ٘ب WIEN2k ٝثٞخٚ ػبّ، ٣غبْٛ ثشٗبٓح

 .٢ٓػظبثبد اُطبهخ، ًثبكخ اُسبلاد، ٝٓغبزبد ك٤ش •

 .ًثبكخ الإٌُزشٝٗبد، ًثبكخ اُغج٤ٖ، ٝٓؼبٓلاد اُج٤٘خ ُلأشؼخ اُغ٤٘٤خ •

 .اُطبهخ ا٤ٌُِخ، اُوٟٞ اُزس٣خ، ٛ٘ذعخ اُزٞاصٕ، ٝاُخظبئض اُج٣ٞ٤٘خ •

 .رذسج اُسوَ اٌُٜشثبئ٢ ٝاُخظبئض اٌُٜشثبئ٤خ •

 .اعزوطبة اُغج٤ٖ •

 .أؽ٤بف إطذاس ٝآزظبص الأشؼخ اُغ٤٘٤خ •

.2.11. II  خىارسميتWIEN2K: 

لإخشاء اُسغبثبد أُزؼِوخ ثبُج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِٔبدح، ٣زْ اػزٔبد رغِغَ ٖٓ اُجشآح اُلشػ٤خ أُزشاثطخ، ز٤ث رُ٘لَّز 

ٛزٙ اُٞزذاد ثشٌَ ٓزٌبَٓ ػٖٔ ع٤شٝسح زغبث٤خ ٓززبثؼخ رؼٖٔ دهخ اُ٘زبئح ٝاعزوشاسٛب اُؼذد١. ٣ٝظُٜش ٛزا اُزشاثؾ ٤ًل٤خ 

ٓشازَ اُسغبة، ثذءاً ٖٓ الإدخبٍ الأ٢ُٝ إ٠ُ ؿب٣خ اعزخشاج اُخظبئض اُل٤ض٣بئ٤خ اُٜ٘بئ٤خ.  اٗزوبٍ اُج٤بٗبد ث٤ٖ ٓخزِق

ر ٛزا اُزغِغَ ثشٌَ رخط٤ط٢ ك٢ اُشٌَ  .  (II.4) ٣ُٝٞػَّ
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 :Structure generator تحضيز مهف انبىيت او انتهيئت .1

  اُشئ٤غ٢ أُِق إٗشبء ٣زْ ز٤ث الإٌُزش٤ٗٝخ، اُسغبثبد ك٢ أعبع٤خ خطٞح اُجذء ث٤بٗبد إػذاد ٓشزِخ رؼُذ

(case.struct)  رسذ٣ذ أُِق ٛزا ٣زؼٖٔ. أُذسٝعخ ُِٔبدح اُجِٞس٣خ ثبُج٤٘خ أُزؼِوخ أُؼِٞٓبد خ٤ٔغ ػ٠ِ ٣سز١ٞ اُز١ 

 اُخ٤ِخ داخَ اُزساد ٓٞاهغ ٝإزذاث٤بد اُشجٌخ ثٞاثذ ٓثَ اُجِٞس٣خ اُشجٌخ ٝٓؼبٓلاد ،(Space Group) اُلؼبئ٤خ اُضٓشح

 ُؼٔبٕ ػشٝس٣خ أُؼط٤بد ٛزٙ ٝرؼُزجش .رسح ٌَُ Muffin-Tin (RMT) ًشاد هطش ٗظق اخز٤بس إ٠ُ ثبلإػبكخ الأ٤ُٝخ،

 اُطش٣وخ إؽبس ػٖٔ اُؼذد٣خ اُسغبثبد خطٞاد ثبه٢ ػ٤ِٚ رج٠ُ٘ اُز١ الأعبط رشٌَ إر اُجِٞس٣خ، اُج٤٘خ ٝطق دهخ

  .أُغزخذٓخ

 (: (Initializationبزوبمح الإعذاد  .2

 إؽبس ػٖٔ شبّ–ًٖٞٛ ٓؼبدلاد ُسَ اُلاصٓخ ٝاُجبسآزشاد أُؼط٤بد خ٤ٔغ ر٤ٜئخ ػ٠ِ اُجشٗبٓح ٛزا ٣ؼَٔ

 اُز٢ أُزشاثطخ اُلشػ٤خ اُجشآح ٖٓ عِغِخ ػجش اُؼ٤ِٔخ ٛزٙ ر٘ل٤ز ٣ٝزْ(. Self-Consistent Field, SCF) اُزار٢ اُزٔبعي

 ُٔؼبُدخ ٓززبثغ ثشٌَ أُغبػذح اُٞزذاد ٛزٙ ٝرغُزخذّ. اُٜ٘بئ٢ ُِسَ ده٤ن ػذد١ روبسة رسو٤ن ُؼٔبٕ ث٤ٜ٘ب ك٤ٔب رزٌبَٓ

 اُزٔبعي ششؽ ٝرسو٤ن الإٌُزش٤ٗٝخ اٌُثبكخ رسذ٣ث إ٠ُ ٝطٞلاً  الاثزذائ٢ إٌُٔٞ ث٘بء ٖٓ ثذءاً  اُسغبة، ٓشازَ ٓخزِق

  .اُزار٢

  ثشٗبٓح زغبة اُجؼذNN: 

 ػ٠ِ اُزسذ٣ذ ٛزا ٣ٝؼزٔذ. الأهشة اُدٞاس ٓغبكخ ٖٓ اٗطلاهبً  اُزساد ث٤ٖ اُج٤٘٤خ أُغبكبد زغبة اُجشٗبٓح ٛزا ٣ز٤ر

 ًشاد أهطبس أٗظبف ٓدٔٞع ٖٓ أًجش رٌٕٞ إٔ ٣دت رسر٤ٖ ث٤ٖ اُلبطِخ أُغبكخ إٔ ك٢ ٣زٔثَ أعبع٢ ٛ٘ذع٢ ششؽ

Muffin-Tin اُسغبثبد داخَ اُجِٞس٣خ ُِج٤٘خ طس٤ر رٔث٤َ ٝرسو٤ن اٌُشاد ٛزٙ رذاخَ ػذّ ُؼٔبٕ ٝرُي ثٜٔب، اُخبطخ 

  .اُؼذد٣خ

 أُدٔٞػخ اُلؼبئ٤خ   ثشٗبٓح(SGROUP) : 

 .((٣case.structسذد ٛزا اُجشٗبٓح اُضٓشح اُلؼبئ٤خ ُِج٤٘خ أُؼطبح ك٢ ِٓق 

  ثشٗبٓح اُز٘بظشSYMMETRY: 

 ٝؿ٤شٛب ٝالاٗؼٌبط اُذٝسإ ػ٤ِٔبد رُي ك٢ ثٔب اُلؼبء، ثضٓشح اُخبطخ اُز٘بظش ػ٤ِٔبد رسذ٣ذ اُجشٗبٓح ٛزا ٣ز٤ر

 رو٤َِ ك٢ اُز٘بظشاد ٛزٙ اعزـلاٍ ٣ٝغبْٛ. اُجِٞس٣خ اُج٤٘خ ِٓق ٓؼط٤بد ػ٠ِ اػزٔبداً  ٝرُي اُجِٞس١، اُز٘بظش ػ٤ِٔبد ٖٓ

 ػ٤ِٔخ رغش٣غ إ٠ُ ٣ؤد١ ٓٔب اُخ٤ِخ، داخَ أٌُبكئخ اُسبلاد ػذد اخزضاٍ خلاٍ ٖٓ ًج٤ش، ثشٌَ اُؼذد٣خ اُسغبثبد زدْ

  .اُ٘زبئح دهخ ػ٠ِ اُزؤث٤ش دٕٝ ًلبءرٜب ٝرسغ٤ٖ اُسغبة
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 ثشٗبٓحLSTART: 

٣ٝسذد ٤ًل٤خ ٓؼبُدخ أُذاساد اُزس٣خ أُخزِلخ ك٢ زغبة ششائؾ اُطبهخ أ١ زغبة ث٤٘خ ٣ُٞذ اٌُثبكخ اُزس٣خ 

 .اُؼظبثبد ك٢ زبُخ اُوِت ٝاُزٌبكؤ

  ثشٗبٓحKGEN: 

 .ك٢ ٓ٘طوخ ثش٣ِٞإ الأ٠ُٝ ٣Kوّٞ ثز٤ُٞذ اُشجٌخ 

  ثشٗبٓحDSTART: 

ٖ ؽش٣ن رشاًت اٌُثبكخ اُزس٣خ  أُزُٞذح ٖٓ ػ ٣SCFُٞذ اٌُثبكخ الأ٤ُٝخ ُجذا٣خ دٝساد اُسغبة اُزار٢ 

LSTART . 

 :Wien2kك٢ ثشٗبٓح  SCFزغبة ٓدبٍ الارغبم اُزار٢  .3

 :رسغت اُطبهخ ٝاٌُثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ُِسبُخ الأعبع٤خ ٝكوب ُٔؼ٤بس اُزوبسة ثئرجبع اُخطٞاد اُزب٤ُخ

 LAPW0: .٣ُٞذ أٌُٞٗبد اٗطلاهب ٖٓ اٌُثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ 

 LAPW1: اُو٤ْ اُزار٤خ ٝالأشؼخ اُزار٤خ. ,ػظت أٝ ششائؾ اُزٌبكؤ زغبة 

 LAPW2: .زغبة ًثبكخ اُزٌبكؤ ٖٓ الأشؼخ اُزار٤خ 

 LCORE: .زغبة اُسبلاد ٝاٌُثبكخ اُوِج٤خ 

 MIXER: .ٓضج اٌُثبكخ اُذاخ٤ِخ ٝاُخبسخ٤خ 
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 .Wien2kث٤٘خ ثشٗبٓح  (:II.4انشكم)
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ة:ـــدمـقـــم .1.   
باستخدام البرنامج  (Cs2PbBeBr6) في ىذا الفصل، سيتم دراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية لممركب

، (FP-LAPW) ، المعتمد عمى طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطياً والكمون الكاملWien2k الحسابي
  GGAيت الحسابات بالاعتماد عمى تقريبوقد أُجر . [1] (DFT) في إطار نظرية دالية الكثافة

ممركب ، وذلك بيدف الحصول عمى وصف أكثر دقة لمخصائص البنيوية والإلكترونية ل TB-mBJوتقريب
إنّ تحديد الخصائص البنيوية لممادة يُعد خطوة أساسية في دراسة فيزياء المواد، فمعرفة ىذه  .المدروس

الخصائص ضرورية لأنيا تتيح فيمًا دقيقًا لمبنية الجيرية لممادة، ممّا يسمح بتحميل سموكيا الفيزيائي عمى 
لكترونية والضوئية والمغناطيسية. وبالتاّلي، فإنّ المرور مختمف المستويات، بما في ذلك الخصائص الإ

 شامل.بدراسة الخصائص البنيوية يمثل مرحمة لا غنى عنيا في أي تحميل فيزيائي 
.2. :ثوابت الحساب 

من أجل حساب الخصائص الفيزيائية بدقة عالية، والحصول عمى نتائج موثوقة تتأثر بدرجة كبيرة بالتقريب 
ب ضبط مجموعة من المعاملات الحسابية الأساسية بعناية. وتتمثل أىم الشروط والمعايير المستخدم، يج

 :المعتمدة في الحسابات فيما يمي
 نصف قطر كرة (RMT) Muffin–Tin: 

وفق شرطين أساسيين، يتمثل الأول في ضمان احتواء  Muffin–Tin يتم اختيار نصف قطر كرة
المرتبطة بالذرة، بينما يتمثل الثاني في تجنب حدوث تداخل الكرة عمى جميع الإلكترونات القمبية 

 .الخاصة بالذرات المتجاورة Muffin–Tin بين كرات
 معامل القطع Kmax و RMT: 

       ضمن النظام المدروس، في حين يشير Muffin–Tin أصغر نصف قطر لكرة RMT يمثل
Kmax  الدوال الذاتية عمى أساس الأمواج إلى القيمة العظمى لشعاع الموجة المستخدم في توسيع

 .المستوية، وىو معامل يتحكم بشكل مباشر في دقة الحسابات العددية
 المعاملGmax  : 

يمثل أكبر قيمة لشعاع الموجة المستعمل في نشر كثافة الشحنة الإلكترونية عمى شكل أمواج 
 .مستوية، مما يساىم في تحسين دقة وصف التوزيع الإلكتروني
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 نقاط K : 
، والتي تُستخدم لأخذ  (Brillouin Zone) تمثل مجموعة النقاط المختارة داخل منطقة بريموان

 .العينات في الفضاء العكسي، ويؤثر عددىا بشكل مباشر عمى دقة النتائج الإلكترونية
 العزم الزاوي lmax  : 

–Muffin داخل كراتيعبر عن أعمى قيمة لمعزم الزاوي المأخوذة بعين الاعتبار في توسيع الدوال 
Tin. 

وقد تم تحديد جميع ثوابت ومعاملات الحساب المستخدمة في ىذه الدراسة بعناية، وىي موضحة في 
  . (III.1) الجدول

 
RMT xaml Gmax Kpoint   Kmax *RMT المركـب 

RCs=2.48, RPb=2.5, RBe=1.80, RBr=2.32 01 01  0111       8 Cs2PbBeBr6 

 .قيم ثوابت الحساب وشروطو (:.1الجدول )

 :(.2)مبينة في الجدول  Cs2PbBeBr6المركب التوزيع الإلكتروني لعناصر 

 العنصر الكيميائي  Zالعـــــــــدد الـــــــــــذري  التـــوزيــــــع الإلــــــكــتــــرونـــي 

[Xe] 6s1 55 السيزيوم   (Cs)  

[Xe] 4f14 5d10 6s2 6p2 22  الرصاص(Pb) 

[He] 2s2           4 بـريـــمــيـوم (Be) 

[Ar] 3d10 4s2 4p5 35 البروم  (Br) 

 .Brو  Cs  ،Pb ،Beلعناصر المركباتالتوزيع الإلكتروني  (:.2الجدول )
.3. :الخصائص البنيوية  
وفق بنية بمورية مكعبة  Cs2PbBeBr6 ذات الصيغة الكيميائيةالمزدوج البروفسكايت  تبمور مركبي     

السيزيوم  يمن الجداول البمورية(. حيث تتموضع ذرت 225)الرقم   ̅    تنتمي إلى المجموعة الفضائية 
(Cs)  الرصاص وذرات (3/4 ,3/4 ,3/4)و ،(1/4 ,1/4 ,1/4)في(Pb)   في رؤوس المكعب

https://fr.wikipedia.org/wiki/X%C3%A9non
https://fr.wikipedia.org/wiki/Orbitale-f
https://fr.wikipedia.org/wiki/Orbitale-d
https://fr.wikipedia.org/wiki/Orbitale-s
https://fr.wikipedia.org/wiki/Orbitale-p
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 في  (Pb)الرصاص وذرات (1/2 ,0 ,0)في أنصاف أضلاع المكعب  (Be)وم يميوالبر  (0  ,0  ,0)
 Cs2PbBeBr6 لمركب البنيوي الاستقرار تقييم تم (..1كما ىو موضح في الشكل )؛  (0 ,0 ,0.25)

 السطوح الثماني عاملموال ،(τ) المعدل التسامح عاملمو  ،(tG) لغولدشميت التسامح عاملم باستخدام كذلك
(μ) [2، 7]، التالي النحو عمى تُعرف والتي: 

   
       

√   (
       

     )
                                                    (     ) 

  
   
     

     (     

   
     

  (
   
     

)
)                                      (     ) 

  
       
    

                                                           (     ) 

 عمى RBrو RBeو RPbو RCs بالرموز Brو Beو Pbو Cs لأيونات الأيونية الأقطار للأنصاف يُرمز
 كمتوسط RPbBe تُحسب حين في ،Csلـ  كسدةالكترونات الأ عدد إلى nCs المصطمح ويشير. الترتيب

 لغولدشميت التسامح عاملم قيم تقع. RBeو RPb وىما Beو  Pb لموقعي الأيونية الأقطار للأنصاف
 Cs2PbBeBr6 لمركب( μ) السطوح الثماني عاملموال ،(τ) المعدل التسامح عاملمو  ،(tG) المحسوب

 ، τ<4.18، وtG<1.107>0.813: المكعب لمبيروفسكايت للاستقرار المقرر النطاق ضمن

0.377<μ<0.895  [8-11]، (.3 الجدول انظر) الاستقرار معيار يستوفي تركيبو أن يؤكد مما 
في توصيف أي مادة، نظراً لأىميتيا في فيم سموكيا الفيزيائي تُعد دراسة الخصائص البنيوية خطوة أساسية 

مكانية الاستفادة من نتائجيا في تحديد الخصائص الأخرى لممادة. وتيدف ىذه الدراسة إلى تحديد  وا 
الموافق لأدنى  (a0) الخواص البنيوية البمورية عند حالة التوازن، والمتمثمة أساساً في ثابت الشبكة البمورية

 .('B)  ومشتقتو الأولى (B) ، بالإضافة إلى حساب معامل الانضغاطية(E) لمطاقة الكميةقيمة 
، ومن (Cs2PbBeBr6) ولتحقيق ذلك، تم حساب طاقة الحالة الأساسية بدلالة حجم الخمية البمورية لممركب

ياق، تم اعتماد الحجم لاستخراج المعاملات البنيوية عند التوازن. وفي ىذا الس–ثم استخدام منحنى الطاقة
 :لوصف العلاقة بين الطاقة والحجم، والتي تُعطى بالعلاقة التالية Murnaghan معادلة الحالة لـ

 ( )      
 

 ́
[(   

⁄ )

  ́
 

 ́   
  ]  

   

 ́   
               (     ) 

 :حيث
E( ) الطاقة الإجمالية كدالة لمحجم :V.  
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 التوازن.الطاقة الكمية في حالة      
 الأولية.حجم توازن الشبكة     
B:معامل الإنضغاط والمعرف بالعبارة : 

     (
   

   
)                                           (     ) 

 : مشتق وحدة الإنضغاط ونحصل عميو كالتالي:   ́ 
=   
  
                                                 (     )   ́ 

 .(.2)كما يبينو الشكل  nahMunruMتم تمثيل منحنى الطاقة بدلالة الحجم وفق معادلة 

 
  Cs2PbBeBr6المزدوج  البنية المكعبة لمركب البروفسكايت (:.1الشكل )
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 .Cs2PbBeBr6المزدوج  لمركب البروفسكايت منــحنـى تـغيـرات الطـاقـــــة بــدلالــــة الــحــجــم (:.2الشكل )

من خلال منحنى تغير الطاقة بدلالة الحجم، نلاحظ أن الطاقة الكمية لمنظام تتناقص تدريجياً إلى أن تبمغ 
  ذلك إلى وجود قيمة صغرى لمطاقةقيمة دنيا، ثم تعود إلى الازدياد مع استمرار تغير الحجم. ويشير 

توافق حجماً معيناً يمثل حالة التوازن البنيوي لممادة. وترتبط ىذه الحالة بالحالة الأساسية لمنظام،      
حيث تكون البنية البمورية أكثر استقراراً، كما تُعد نقطة مرجعية أساسية لتحديد مختمف الخصائص الفيزيائية 

 .العديد من ىذه الخصائص ترتبط مباشرة بالحالة الأساسية لمجسيماتلممادة، إذ إن 

 [  ( )]      [ ( )]                                 (     ) 
 Bومعامل الإنضغاطية  aيمخص الجدول التالي القيم المتحصل عمييا لممعاملات البنيوية )ثابت الشبكة 

المزدوج  لمركب البروفسكايت( الخاصة 'B الإنضغاطية لمعامل الأولى المشتقة إلى بالإضافة
Cs2PbBeBr6. 
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τ μ tG B' Β(GPa) a ( ) Cs2PbBeBr6 

 نتائج عممنا  6.141 31.142 4.525 0.980 0.380 4.049

 والمشتقة الاولى لمعامل B الانضغاطيةومعامل  aنتائج ثابت الشبكة البمورية  (:.3)الجدول 
 السطوح الثماني عاملموال ،(τ) المعدل التسامح عاملم ،(tG) لغولدشميت التسامح عاملم ،'Bالانضغاطية

(μ). 
 ،(τ) المعدل التسامح عاملم ،(tG) لغولدشميت التسامح عامللكل من ممن خلال النتائج المتحصل 

 يتمتع باستقرار بنيوي ضمن البنية المكعبة Cs2PbBeBr6يتبين أن المركب  (μ) السطوح الثماني عاملموال
(     ,                   ). 

.4.  :الخصائص الإلكترونية 
 المركب ا إذا كانتحديد م لنا إذ تتيح المركبات، فيم في دورا ميما خصائص الإلكترونيةتمعب ال

 عمى عصابة الطاقة وكثافة الحالات الإلكترونية. بالاعتمادوذلك  ناقلا، أو نصف ناقلأو عازلا، 
.4.1. الطاقة ةعصاب : 
تُعبر عصابة الطّاقة عن القيم التّي يمكن أن تأخذىا طاقة الإلكترون داخل المادة، ويتمّ تمثيميا        

التّماثل بدلالة شعاع الموجة في الشبكة العكسية. وبشكل مبسط يُدرس التّغير في الطّاقة وفق اتجاىات 
وتُعرف الفجوة الطّاقوية بأنّيا الفرق بين أعمى مستوى  .Brillouinبريموان ـ القصوى داخل المنطقة الأولى ل

في عصابة التّكافؤ وأدنى مستوى في عصابة التّوصيل، وتقاس عند نقاط متماثمة محددة داخل البنية 
 البمورية.

  
  أنصاف النواقل والعوازل. ،مخطط عصابة الطاقة لممواد الناقمة :(.3)الشكل 
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 كما يوجد نوعين من الفجوات الطاقوية:
 ( فجوة طاقوية مباشرةGap direct:) 

، (k) عندما ينتقل الإلكترون من قمة حزمة التكافؤ إلى قاع حزمة التوصيل عند نفس قيمة متجو الموجة
 البموري، يُطمق عمى ىذا النوع من الانتقال اسم الانتقال المباشروبشكل عمودي دون تغير في الزخم 

(Direct Transition)   .وفي ىذه الحالة تُوصف المادة بأنيا تمتمك فجوة طاقة مباشرة (Direct Band 
Gap)حيث يكون الانتقال الإلكتروني مصحوباً بانبعاث أو امتصاص فوتون ،. 
 ( فجوة طاقوية غير مباشرةGap indirect:) 

، (k) عندما ينتقل الإلكترون من قمة حزمة التكافؤ إلى قاع حزمة التوصيل مع اختلاف في متجو الموجة
  ، يُسمى ىذا النوع من الانتقال بالانتقال غير المباشر(k) أي دون حدوث انتقال عمودي مباشر في فضاء

(Indirect Transition)  .تمتمك فجوة طاقة غير مباشرة وفي ىذه الحالة تُعرف المادة بأنيا (Indirect 
Band Gap) . 

( في حدود .4في الشكل ) Cs2PbBeBr6المزدوج  لمركب البروفسكايترسمت بنية عصابة الطاقة 
الأساسية في منطقة بريميون  الاتجاىاتلكل المركبات حيث درست في  [-10eV2;]المجال الطاقوي 

 .(.4)الشكل كما ىو موضح في  ( ,X, W, KΓW, L ,)وذلك وفقا لمنقاط عالية التناظر الأولى 
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باستعمال التقريب Cs2PbBeBr6 المزدوج  لمركب البروفسكايتبنية عصابة الطّاقة  :(.4)الشكل  

GGG  وTB-mBJ. 

 باستخدام المحسوب ،Cs2PbBeBr6المزدوج  لمركب البروفسكايت الإلكترونية البنية (.4) الشكل يبين
 أن الشكل يظير(. W–L–Γ–X–W–K) التناظر عالي المسار طول عمى TB-mBJو GGA طريقتي
 نطاق أسفل مع التكافؤ نطاق قمة تتطابق لا حيث ،(Γ–L) مباشرة غير طاقة فجوة يمتمك المركب
 ،GGA تقريب باستخدام فولت إلكترون 2.243 حوالي الطاقة فجوة قيمة بمغت. Γ النقطة عند التوصيل

 تحسين في الأخيرة دقة يعكس مما ،TB-mBJ استخدام عند فولت إلكترون 3.242 إلى ارتفعت بينما
 داخل فولت إلكترون صفر عند فيرمي مستوى تموضع يظير كما. GGA بـ مقارنةً  الطاقة فجوات تقدير
 التطبيقات في استخدامو إمكانية إلى ويشير لممركب، الموصمة شبو الطبيعة يؤكد مما الطاقية، الفجوة

 .عريضة طاقة فجوة تتطمب التي والإلكترونية البصرية
 (..4) حيث قمنا بتدوين نتائج عممنا ونتائج أخرى متوفرة في الجدول
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 المركب Eg (eV)نتائج عممنا 

TB-mBJ GGG  

Cs2PbBeBr6 
3.242 2.243 

باستعمال التقريب  Cs2PbBeBr6المزدوج  البروفسكايتلمركب  قيمة فجوة الطاقة :(.4الجدول )
GGG  وTB-mBJ 

.2.4. :كثافة الحالات الكمية والجزئية 

من أىم الخصائص الإلكترونية في فيزياء  (Density of States, DOS) تُعد كثافة الحالات الإلكترونية
الحالة الصمبة، إذ تتيح وصف التوزيع العام لمحالات الإلكترونية كدالة في الطاقة. ومن خلال حساب ىذه 
الكثافة، يمكن تحديد طبيعة الحالات المساىمة في الروابط الكيميائية، ونوع التيجين بين المدارات الذرية، 

الغالب لكل منطقة طاقية داخل المادة. كما تسمح ىذه التحميلات أيضاً بتحديد إضافة إلى تمييز الطابع 
 .، مما يساىم في فيم أعمق لمبنية الإلكترونية لممواد[13,14]قيمة فجوة الطاقة في أشباه الموصلات 

  ومن أجل توضيح بنية النطاق الإلكتروني لممركب المدروس، تم تحميل كل من كثافة الحالات الكمية
(Total Density of States, TDOS)  وكثافة الحالات الجزئية (Partial Density of States, 

PDOS)والممثمة في الشكل ، (III.5) لمركب البيروفسكايت المزدوجCs2PbBeBr6  ضمن مجال طاقي ،
 .[Ve-8; 10]يمتد من 
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باستعمال Cs2PbBeBr6 المزدوج  لمركب البروفسكايت ةيالجزئالكمية و كثافة الحالات  (:.5الشكل )
 .TB-mBJالتقريب 

  المزدوج  البروفسكايتكثافة الحالات الإلكترونية الكمية والجزئية لمركب  (.5) يوضح الشكل

Cs2PbBeBr6  باستعمال التقريبTB-mBJ  بدلالة الطاقة، حيث يمثل الخط المتقطع عند الصفر مستوى
عند مستوى فيرمي، مما يدل عمى أن المركب ذو طبيعة شبو . نلاحظ وجود فجوة واضحة (EF) فيرمي

إلكترون فولت. يُظير تحميل الكثافة الجزئية لمحالات أن  3.242موصمة وليس فمزية، مع فجوة طاقية تقُدّر
 p-Br لعنصر البروم، مما يعني أن p نطاق التكافؤ )تحت مستوى فيرمي( يتكوّن أساسًا من مدارات

ت التكافؤ، في حين يبدأ نطاق التوصيل )فوق مستوى فيرمي( بمساىمات رئيسية يييمن عمى أعمى حالا
يمعب الدور الأساسي في خصائص النقل الإلكتروني. أما  Pb لمرصاص، مما يشير إلى أن p من مدارات

السيزيوم فتبدو مساىمتو ضعيفة قرب مستوى فيرمي، مما يؤكد أن دوره بنيوي بالدرجة الأولى، بينما يساىم 
البيريميوم في نطاقات أعمى من طاقة التوصيل بمساىمة محدودة. يعكس ىذا التوزيع وجود تيجين بين 

، وىو ما يجعل  p-Pb إلى p-Br ، ويؤكد أن الانتقالات الإلكترونية الأساسية تحدث منBrو Pb مدارات
 .المركب مرشحًا جيدًا لمتطبيقات الضوئية والإلكترونية
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 خاتمة عامة:

في ىذا العمل، قمنا بدراسة الخواص البنيوية والإلكترونية لمركب البيروفسكايت المزدوج 
Cs2PbBeBr6المتبمور في البنية المكعبية، وذلك باستعمال طريقة الأمواج المستوية المعززة خطيًا ، 

، والمضمنة في برنامج (DFT) في إطار نظرية دالية الكثافة (FP-LAPW) مع الكمون الكامل
WIEN2kبالاعتماد عمى تقريب التدرج المعمم ، (GGA-PBE) وتقريب TB-mBJ  لمعالجة

 .كمون التبادل والترابط

 °N) المكعبيةمستقر في البنية  Cs2PbBeBr6أن المركب لمخصائص البنيوية بيّنت نتائج الدراسة 
225, Fm-3m) . أظيرت النتائج أن المادة المدروسة ذات طبيعة شبو ناقمة وتمتمك فجوة طاقة

 إلكترون فولت باستخدام تقريب 2.2.2 وقد بمغت قيمة فجوة الطاقة حوالي. (Γ–L)غير مباشرة 
GGAإلكترون فولت عند استخدام تقريب 2.2.3 ، بينما ارتفعت إلى TB-mBJ مما يعكس دقة ،

كما سمح تحميل كثافة الحالات الإلكترونية ىذا الأخير في تحسين تقدير فجوات الطاقة. 
بتحديد طبيعة الإسيامات الذرية في تشكيل نطاقي التكافؤ  (PDOS) والجزئية  (TDOS)الكمية

 مركبوتشير ىذه النتائج إلى أن ال .والتوصيل، وفيم السموك الإلكتروني لممركب بشكل أعمق
Cs2PbBeBr6  يُعد مرشحًا واعدًا لتطبيقات الإلكترونيات الضوئية، مثل الكواشف الضوئية

 .والثنائيات الباعثة لمضوء

وفي الختام، تندرج ىذه الدراسة ضمن سمسمة الأبحاث النظرية التي تيدف إلى استكشاف خصائص 
اقتراح مواد جديدة ذات كفاءة عالية المواد المتقدمة اعتمادًا عمى حسابات المبادئ الأولى، من أجل 

 .لمتطبيقات التكنولوجية الحديثة
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 الممخص:

، باستعمال طريقة Cs2PbBeBr6تمّت دراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية لمركب البيروفسكايت المزدوج 
، (DFT) في إطار نظرية دالية الكثافة (FP-LAPW) الأمواج المستوية المعززة خطيًا مع الكمون الكامل

لمعالجة كمون التبادل والترابط، والمضمنين في برنامج  TB-mBJ و GGA وذلك بالاعتماد عمى تقريبي
WIEN2k .أظهرت النتائج البنيوية أن المركب مستقر في البنية المكعبية (N° 225) كما بيّنت الخصائص .

 8.2.3 يمتمك سموك شبه ناقل، حيث بمغت قيمة فجوة الطاقة Cs2PbBeBr6 الإلكترونية أن المركب
، مما يجعمه مرشحًا واعدًا لتطبيقات الإلكترونيات الضوئية، TB-mBJ تقريبإلكترون فولت عند استخدام 

  .مثل الكواشف الضوئية والثنائيات الباعثة لمضوء

 .WIEN2k، البنية البمورية، أنصاف النواقل، برنامج GGA and TB-mBJ الكممات المفتاحية:

Abstract: 

The structural and electronic properties of the double perovskite compound 

Cs2PbBeBr6 were investigated using the full-potential linearized augmented plane 

wave (FP-LAPW) method within the framework of Density Functional Theory 

(DFT). The generalized gradient approximation (GGA) and the Tran–Blaha 

modified Becke–Johnson (TB-mBJ) potential were employed to treat the 

exchange–correlation potential, as implemented in the WIEN2k software. The 

structural results revealed that the compound is stable in the cubic phase (N° 225). 

Furthermore, the electronic properties indicated that Cs2PbBeBr6 exhibits 

semiconducting behavior, with a band gap value of 3.248 eV obtained using the 

TB-mBJ approximation, making it a promising candidate for optoelectronic 

applications, such as photodetectors and light-emitting diodes. 

Keywords: GGA and TB-mBJ, Crystal structure, Semiconductors, WIEN2k 

software. 


