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:المقدمة العامة    

ذشو١ض غاص شأٟ أوغ١ذ اٌىشتْٛ فٟ اٌغلاف اٌجٛٞ إٌاذج ػٓ اعرخذاَ اٌٛلٛد اٌغائً فٟ    إْ اٌض٠ادج اٌىث١شج 

 اٌّظأغ ٚاٌؼّشاْ ِٕز تذا٠ح اٌمشْ اٌؼشش٠ٓ ،اٌّغرؼًّ فٟ إٌمً  (وّشرماخ اٌثرشٚي ٚاٌغاص اٌطث١ؼٟ)ٚاٌغاص

ٚٔظشا ٌرذفك اٌٙائً ٌٍغاص . أدخ إٌٝ اٌض٠ادج فٟ دسجح حشاسج اٌىٛوة ِؤششا تزٌه ػٍٝ اٌغ١ش اٌطث١ؼٟ ٌٍّٕاخ

 ٚ تّشٚس اٌٛلد ِٚغ اٌرمذَ اٌرىٌٕٛٛجٟ ٚاٌثحس ،اٌرم١ٍذٞ اٌماذً ِٓ غاص شأٟ أوغ١ذ اٌىشتْٛ فٟ اٌجٛ

 ٚ٘ٛ ا١ٌٙذسٚج١ٓ اٌزٞ ٠ثذٚ أٔٗ ،  ذٛطً اٌؼٍّاء إٌٝ ِظذس آخش ٌٍطالح ٠ىْٛ فؼاي ِٚحافع ٌٍطث١ؼح،اٌؼٍّٟ

:    ِٚٓ ت١ٓ خظائظٗ،اٌٛلٛد اٌّصاٌٟ  ٚاٌحاًِ ٌٍطالح ٚاٌٙاَ ٌٍّغرمثً

 . ٠ّىٓ أْ ٠رفاػً ِغ اٌّح١ؾ ، ِغرمش، خف١ف،٘ٛ ػٕظش و١ّ١ائٟ تغ١ؾ  -1

 .ِٓ اٌغًٙ حٍّٗ -2

 أ٠ٓ ٠ّىٓ ذخض٠ٕٗ ، ٠جة ذخض٠ٕٗ ٌٍرٛص٠غ اٌلاحك،٠ّىٓ إٔراجٗ تى١ّاخ غ١ش ِحذٚدج ٚتّجشد إٔراجٗ -3

وّا ذخرٍف ؽشق اٌرخض٠ٓ اٌصلاشح ِٓ ح١س وصافرٙا . اٌغاص٠ح ٚاٌغائٍح ٚاٌظٍثح: تصلاز ؽشق ِخرٍفح

.  ِٚشاػاج ذىا١ٌف اٌغلاِح اٌخاطح تٙا،ٚوصافرٙا اٌجارت١ح

ٌمذ سوضخ اٌثحٛز ػٍٝ إِىا١ٔاخ اٌرخض٠ٓ اٌظٍة ح١س ٠ّىٓ ذخض٠ٓ ا١ٌٙذسٚج١ٓ فٟ شىً ١٘ذس٠ذاخ 

 ٚٔغرؼًّ خضأا ٍِّٛءا تثؼغ اٌّؼادْ أٚ اٌّشوثاخ ت١ٓ اٌّؼادْ اٌرٟ ٠ّىٕٙا ذخض٠ٓ رساخ ،ِؼذ١ٔح

. ا١ٌٙذسٚج١ٓ فٟ شثىاذٙا اٌّؼذ١ٔح ٚإٔشاء سٚاتؾ و١ّ١ائ١ح

إْ الاعرفادج ِٓ اعرخذاَ ١٘ذس٠ذ ِؼذٟٔ ٌرخض٠ٓ ا١ٌٙذسٚج١ٓ ٘ٛ ٌرم١ًٍ اٌّخاؽش اٌّشذثطح  ترخض٠ٓ و١ّاخ 

 ٚأْ ،٘زٖ اٌطش٠مح ٌٙا ِضا٠ا أخشٜ ذجؼٍٙا ذرشىً فٟ دسجح حشاسج اٌغشفح إٌّخفؼح. وث١شج ِٓ ا١ٌٙذسٚج١ٓ

. ا١ٌٙذسٚج١ٓ اٌزٞ ذُ اٌحظٛي ػ١ٍٗ ٔمٟ ٌٍغا٠ح ٚ لا ٠رٍف اٌخظائض اٌّاطح ٌٍّادج

 ٚ ١٘ذس٠ذاخ ِؼمذج  ٌرخض٠ٓ ا١ٌٙذسٚج١ٓ ػٍٝ شىً تٛس١٘ٚذس٠ذ ٚ ،تالإػافح إٌٝ ٚجٛد ١٘ذس٠ذاخ فٍض٠ح

 .[3.2.1]ألأاخ

 وأد ٕ٘ان ِشوثاخ ا١ٌٙذس٠ذ اٌمائّح ػٍٝ .فٟ اٌثحس ػٓ اٌّٛاد إٌّاعثح ٌرخض٠ٓ ا١ٌٙذسٚج١ٓ ٚاٌماتً ٌٍؼىظ

  1997اٌّؼادْ اٌم٠ٍٛح ٚػٕاطش اٌؼائٍح اٌصاٌصح راخ أ١ّ٘ح وث١شج فٟ أػّاي تٛغذأٛ ف١رشٛشٛو١شدٞ فٟ ػاَ 

.  تغثة عؼح ذخض٠ٓ ا١ٌٙذسٚج١ٓ اٌؼا١ٌح ،[4]

 لا ذضاي ٕ٘ان تؼغ اٌّشاوً فٟ أؼىاط ذفاػلاخ اٌٙذسجح ٚوزٌه فٟ دسجح ،ٌىٓ فٟ ِشوثاخ ا١ٌٙذس٠ذ

. [5]حشاسج اٌرحًٍ اٌؼا١ٌح ِٚؼذي اٌرفاػً إٌّخفغ

اعرخذاَ دساعح   أٚ، اٌثشٚذٛوٛلاخ اٌرجش٠ث١حإذثاع٠ّىٓ ٌٍثاحس إِا ، فٟ إجشاء اٌثحس ػٓ ٘زٖ اٌّٛاد اٌجذ٠ذج

". إٌّزجح ٚاٌّحاواج ٌٍّٛاد" ٔظش٠ح ذغّٝ 

اٌّؼشٚفح تأٔٙا دل١مح ٌٍغا٠ح  Ab-initio : ذم١ٕاخ إٌّزجح ٚاٌّحاواج ٠ّىٓ أْ ذىْٛ ذجش٠ث١ح أٚ ٔظش٠ح وّثادسج

 )   Na , Li…etc=  A) ٘ٛ ِؼذْ لٍٛٞ  Aح١س،  AMH4ِٚغرمٍح ػٓ اٌّظادس اٌرجش٠ث١ح ١٘ٚذ٠ش٠ذاخ 

  ٚM ٚذؼغ دساعح اٌث١ٕح الإٌىرش١ٔٚح ٚاٌثظش٠ح ِٛػغ اٌرٕف١ز ، [6] ٠ّىٓ أْ ٠ىْٛ ت١ٙاوً تٍٛس٠ح ِخرٍفح

ٔٙج إٌظش٠ح ػشع إٌطاق اٌرشددٞ اٌّغرخذَ ِٓ لثً ؽش٠مح  ((DFTتاعرخذاَ إٌظش٠ح اٌٛظ١ف١ح ٌٍىصافح 

  .        FP-LAPW) ) [7]اٌّٛجح اٌطائشج اٌّؼضصج اٌخط١ح تئجّاٌٟ اٌجٙذ 

( (DFTٚتاٌراٌٟ فئْ ذطٛس إٌظش٠ح اٌٛظ١ف١ح ٌٍىصافح  . ٠ؼرّذ اٌرمذَ ػٍٝ ذط٠ٛش ذم١ٕاخ دل١مح تذلح واف١ح

 ت١ٓ اٌطشق اٌّخرٍفح  ِٓ ٚ،لذ ٌؼة دٚسا ٘اِا فٟ ف١ض٠اء اٌّادج اٌّىصفح. (GGA )ٚذمش٠ة الإٔحذاس اٌّؼُّ 
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 ٚص٠ادج ِٛجح اٌطائشج          Muffin –Tin  [8]اٌّذاساخ اٌخط١ح فٟ اٌّىؼة :  ٕ٘ان إحذاّ٘ا ،ٌٍحغاب

(APW )[9]. 

.  فٟ ِشاحً الإعرمشاسLiAlH4-γفٟ ػٍّٕا لّٕا تذساعح اٌخظائض اٌرشو١ث١ح ٚاٌثظش٠ح ٌٍّشوة

.  فظٛي ِغ ِمذِح ٚخاذّح ػاِح 4ذحرٛٞ ٘زٖ الأؽشٚحح ػٍٝ 

. اٌفظً الأٚي ٠مذَ ِؼٍِٛاخ أعاع١ح ػٓ اٌث١ٕح اٌثٍٛس٠ح

. اٌفظً اٌصأٟ ِىشط ٌلأفىاس الأعاع١ح حٛي اٌث١ٕح إٌشطح ٚتؼغ اٌّؼٍِٛاخ ػٓ اٌخظائض اٌثظش٠ح

فٟ اٌفظً اٌصاٌس ذُ اعرىشاف اٌطشق اٌّخرٍفح ٌحغاب اٌخٛاص اٌف١ض٠ائ١ح ٌٍّٛاد ترٛػ١ح ِثذأ ؽش٠مح 

.  Wien2Kتٛاعطح وٛد (LAPW)اٌّٛجح اٌخط١ح اٌّحغٕح اٌخط١ح 

.  ذُ اٌحظٛي ػ١ٍٙا ٚششحٙا اٌرٟٚفٟ اٌفظً اٌشاتغ ذُ ذفغ١ش إٌرائج 
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 :مقدمة 

 ٕٞنئ ٗػ٘اقجٔ ػيٚ ثفٌٖٕزا اىفظو ٕ٘ إػطبء ٍؼيٍ٘بد أعبعٞخ ػِ اىجي٘ساد اىتٜ ٝجت أُ تغَخ ٕذف      

. اىنشٝغتبهشجنخ عي٘ك الاىنتشّٗبد فٜ 

 ٗرىل ثتشتٞت  اىزساد الاىنتشّٗبد د٘ه مو ت٘صٝغٝتٌ  ٗ  ( اىغبئيخ، اىظيجخ،اىغبصٝخ)فٜ جَٞغ اىذبلاد 

 اىَ٘اد  تشتٞجٞب ثجؼغ  اىذٗسحتختو اىنشٝغتبه ٗىنِ فٜ دبىخ اىغبص  شجنخ  فٜ جَٞغ أّذبء دٗسٝب اىجٞشاُ

.  [1]َٗٝخيٖب اىغبص

 تشتٞت اىزساد فٜ اىؼقذ ٍِ شجنخ اىذٗسٝخ  فٖٞب  ٝتٌ ٗلإَٔٞخ ٗادذ ٝأخز اىذٗسح الأٗىٚ اىتٜ ٕٜ دٗسح تجي٘س

دٞج ٝؼشع ثؼغ ٍِ . [2] اىن٘ىٍ٘جٞخٗاىْتٞجخ ٕٜ ٍِ اىْ٘ٙ ٗالاىنتشّٗبد تشتجؾ ٍؼب ٍِ قجو اىق٘ٙ 

. اىخظبئض اىْٖذعٞخ الأمخش إَٔٞخ ٍِ اىشجنبد اىذٗسٝخ فٜ اىفؼبء حلاحٜ الأثؼبد

I.1 .انبنية انبهورية:  

 ٝتٌ فٞٔ تشتٞت اىذبىخ اىتٜ اىذبىخ اىتٜ ٝنُ٘ فٖٞب تشتٞت اىزساد ػش٘ائٞب ٗ:    ْٕبك ّ٘ػبُ ىيذبىخ اىظيجخ 

اىذبىخ اىخبّٞخ اىتٜ تَْٖب ثشنو خبص ْٕب ٕٜ اىذبىخ اىتٜ تنُ٘ فٖٞب اىزساد .اىزساد ثبّتظبً فٜ ػقذ اىشجنخ 

ٗاىْتٞجخ ٕٜ ٍجَ٘ػخ ٍِ اىْ٘ٙ ٗالاىنتشّٗبد اىَشتجطخ ٍؼب ٍِ قجو . ٍشتجخ فٜ ػقذ اىشجنخ ثشنو دٗسٛ

.  [2]اىق٘ٙ اىن٘ىٍ٘جٞخ 

I.2. انشبكة انبهورية:  

.   اىتْبٗة ٗاىت٘اصٛ ، الاّؼنبط،     تؼشف  ٍِ خلاه تشتٞت دٗسٛ ىيزساد ٗػذد ٍؼِٞ ٍِ اىتْبظش

فٜ اىفؼبء " اىؼقذ"أٗ " اىَ٘اقغ"َٝنِ ٗطف اىٖٞنو اىظيت اىَخبىٜ ٍِ قجو ٍجَ٘ػخ ٍِ اىْقبؽ  تغَٚ  

. حلاحٜ الأثؼبد

.  (     𝑎3       ,𝑎2       ,𝑎1)  :  تؼشف اىشجنخ  ثخلاث أشؼخ أعبعٞخ تغَٚ الأشؼخ اىقبػذٝخ

   :  ّؼشف ٍ٘قغ مو خيٞخ ىيجي٘سح ة 

𝑇   = µ𝑎1      + v𝑎2      +w𝑎3                                                                                                 (1. I)  

 . ٕٜ أػذاد طذٞذخ w,v,µ :   دٞج

  :أٍب دجٌ اىخيٞخ الأٗىٞخ الأعبعٞخ فٖ٘ ٍِ اىشنو

(2. I)                                                                     v =  𝑎1      (𝑎2     ⋀𝑎3     )  
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I.3 .شبكة برافي :       

ٝنُ٘ فٖٞب  اىتشتٞت اىذٗسٛ ٍتنشسا ىي٘دذاد الأٗىٞخ . [3]ٕٜ اىشجنخ اىتٜ جَٞغ ٍ٘اقؼٖب ٍِ ّفظ اى٘عؾ      

 ،رسح ٗادذح )مَب أّٖب لا تَخو ع٘ٙ ْٕذعخ اىٖٞنو اىذٗسٛ دُٗ اىْظش فٜ ؽجٞؼخ اى٘دذاد ٍِ . فٜ اىجي٘سح

شجنخ ثشافٜ تَنِ ٍِ اىتَٞٞض ثِٞ ٍختيف اىتشتٞجبد اىََنْخ ٍِ . (ٍجَ٘ػخ ٍِ اىزساد أٍٗجَ٘ػخ جضٝئبد

ىزىل ّذِ ّقذً فنشح ػِ اىشجنخ اىجي٘سٝخ ٗفقب ىَؼبٝٞش ٕزٓ اىشجنخ ْٕبك . (اىنشٝغتبه)اىزساد ىتشنٞو اىجي٘س

  : ػيٚ عجٞو اىَخبه .[4]ّ٘ع ٍِ شجنخ ثشافٜ  (14)عجؼخ أّظَخ ثي٘سٝخ ٗأسثؼخ ػشش

[ . p]دبٍو .................................................................. ٗ تشٝنيْٞٞل أحلاحٞخ اىَٞو - 1

[ . c]ٗ [ p]دبٍو ......................................................... أدبدٝخ اىَٞو أٍّٗ٘٘ميْٞٞل- 2

[ . p[,]c[,]I[,]F]دبٍو ........................................ اىَؼْٞٞخ اىَغتقَٞخ أٗ أٗست٘سٍجٞل- 3

 . [I]ٗ [p]دبٍو ................................................................ اىشثبػٞخ أٗتٞتشاغّ٘به- 4

[ . F]ٗ[p[,]I]دبٍو .............................................................................. ٍنؼت - 5

  :أِٝ

[  p]:شجنخ ثشافٜ ثغٞطخ   .

[  c]: شجنخ ثشافٜ ٍَشمضح اىقبػذح  .

[  I]: ٌشجنخ ثشافٜ ٍَشمضح اىذج  .

[  F]: شجنخ ثشافٜ ٍَشمضح اىغطخ  .

I.4 .انخهية الأونية الأساسية وانخهية الأونية انغير الأساسية : 

 ,a      أثؼبدٕب  ٗاىتٜ تتذذد ٍِ اىشجنخ اىجي٘سٝخ ٍت٘اصٝخ اىغط٘ح(     𝑎1     ,𝑎2     ,𝑎3) أشؼخ الاّتقبه الأعبعٞخ إُ    

 c , bٗالأعبعٞخ صٗاٝبٕب  γ , β , α دٞج فٜ اىذبلاد اىؼبٍخ تنُ٘ اىضٗاٝب قبئَخ مَب أّٖب تختبس ٗفق ششؽ

اىتْبظش الاّغذبثٜ ٗاىزٛ َٝبحو تْبظش مو اىشجنخ ىزىل ّشٞش لأدشف اىخيٞخ الأٗىٞخ ثبىشٍ٘ص اىَذ٘سٝخ ّٗؤمذ 

. أُ دجٌ أٛ خيٞخ أٗىٞخ غٞش أعبعٞخ أمجش دائَب ٍِ دجٌ اىخيٞخ الأٗىٞخ الأعبعٞخ اىتبثؼخ ىْفظ اىشجنخ 

 اىتٜ تذذد أدشف (     𝑎1     ,𝑎2     ,𝑎3)غٞش أعبعٞخ ثذلاىخ الأشؼخ خيٞخ أٗىٞخ  َٝخو خيٞخ أٗىٞخ أعبعٞخ ٗ(I.1) اىشنو 

. ٍنؼت
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.  خيٞخ أٗىٞخ أعبعٞخ داخو اىخيٞخ الأٗىٞخ اىغٞش أعبعٞخ : (I.1)انشكم 

I.5 .خهية فيكنرزايتس:  

 اىشجنخ منو تذػٚ خيٞخ فٞنْشصاٝتظ ىتْبظش    ٕٜ خيٞخ أٗىٞخ ثأقو دجٌ ٍَنِ ٗأعبعٞخ ٗىٖب تْبظش ٍشبثٔ 

 ٕٜٗ اىتٜ خيٞتٖب الأٗىٞخ اىغٞش  fcc  حٗمَخبه ّأخز خيٞخ فٞنْشصاٝتظ ىيجي٘سح اىَنؼجخ اىََشمضح اىغط٘

 اىغتخ تنُ٘ ثٖٞئخ أحْٜ ػشش ٍؼْٜٞ أٛ ىٔ أحْب ػشش ٗأٗجٖٔعبعٞخ ػجبسح ػِ ٍنؼت ٝذ٘ٛ ػيٚ ػقذح ٗعؾ أ

تجذٗ ثٖٞئخ حَبّٜ   cc bٗاىذجٌأٍب خيٞخ فٞنْشصاٝتظ ىيشجنخ اىَنؼجخ اىََشمضح . عطذب ٍتشبثٖب ثٖٞئخ ٍؼِٞ

(. I.2) ٍْتظَخ ٗعتخ ٗج٘ٓ ٍشثؼخ اىشنو مَب ٕ٘ ٍ٘ػخ فٜ اىشنو عذاعٞبدٗج٘ٓ ػجبسح ػِ 

                 

 

fcc  ٗcc  .bخيٞخ فٞنْشصاٝتظ ىيجي٘سح اىَنؼجخ ه  :(I.2)انشكم 
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I.6.انشبكة انمعكوسة:   

 ػيٚ خبطٞخ تْبظشٕب الاّغذبثٜ ٕٗ٘ الأعبط اىؼبً اىزٛ تتَتغ ثٔ مو ٍجْٞخ فنشح اىشجنخ اىَؼن٘عخ إُ    

أعبط فنشح اىشجنخ اىَؼن٘عخ تؼتَذ ّظشٝبد )اىشجنبد اىجي٘سٝخ ٕٗ٘ ٍب ٝؼجش ػْٔ ثبىذٗسٝخ فٜ اىفؼبء 

ٍؼشفخ ثأشؼخ .(الاّؼشاد فٜ اىجي٘ساد ّٗظشٝخ اىت٘طٞو اىنٖشثبئٜ ٗاىت٘صٝغ الاىنتشّٜٗ فٜ اىجي٘ساد

 :الاّغذبة اىتبىٞخ 

𝑏1
    = 2𝜋 (𝑎2     ⋀𝑎3     )/ 𝑎1      (𝑎2     ⋀𝑎3     ) = 2𝜋/𝑎1        

  𝑏2
      = 2 𝜋 (𝑎3     ⋀𝑎1     ) / 𝑎2      (𝑎3     ⋀𝑎1     ) = 2 𝜋/𝑎2                                                              (3. I) 

  𝑏3
      = 2 𝜋 (𝑎2     ⋀𝑎1     ) / 𝑎3      (𝑎2     ⋀𝑎1     ) = 2 𝜋/𝑎3      

 

  :اىذجٌ ٝغبٗٛ ٝظجخ

 𝑣   =  𝑎1      (𝑎2     ⋀𝑎3     )  =  𝑎3      (𝑎1     ⋀𝑎2     )  =  𝑎2      (𝑎3     ⋀𝑎1     ) . 

 :ثَبٝيٜ     R  اىْبقلاد ثشافٜ ٍؼْٞخ ىَجَ٘ػخ ٍِ ثشجنخ اىتؼشٝف

R    = n1a1     + n2a2      +n3a3                                                                                              (4. I)                                                        

  

 ٕٜ أػذاد طذٞذخ   n3, n2, n1 :دٞج 

.  ٕٜ حلاحخ ّبقلاد لا تْتَٜ إىٚ ّفظ اىخطخ      𝑎2     , 𝑎1     ٗ 𝑎3 ٗاىْ٘ا قو 

تيؼت اىشجنخ اىَؼن٘عخ  دٗسا أعبعٞب فٜ ٍؼظٌ اىذساعبد اىتذيٞيٞخ اىذٗسٝخ ٕٜٗ شجنخ ثشافٜ ٗاىَ٘جخ 

 لا ت٘جذ فٖٞب ٍ٘جخ ٍِ شجنخ ثشافٜ ٗىنِ ثبىْغجخ ىجؼغ خٞبساد اىَ٘جبد K لأٛ ٍ٘جخ( i K    r)اىخطٞخ ٍخو 

تؼطٜ ٍ٘جخ ٍغت٘ٝخ ٍِ اىت٘اتش ٝغَٚ شجنخ ٍؼْٞخ ٍِ شجنخ  (K)اىخطٞخ عٞنُ٘ ىٖب جَٞغ اىَ٘جبد اىخطٞخ 

  : ٍِ شجنخ ثشافٜ ٗثْفظ اىتشتٞت R ٍتجٔ ثْفظ ٕ٘ اىشجنخ اىَؼن٘عخ G. [5]ثشافٜ ٍؼن٘عخ 

ai    bj
     = 2 πδij                                                                                                                                                                     (5. I)                                                                       

.  مشّٗٞنش  سٍض δijٕ٘ :دٞج 
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  :ٝذذد شؼبع اىشجنخ اىَؼن٘عخ ةأِٝ 

G   =hb1
      + kb2

     + lb3
                                                                                               (6. I)                                                                            

 ٗ اىَؼن٘عخ ٍتجٔ اىشجنخ    R فٜ ّفظ اىتشتٞت مَب    Gٕ٘ ٍؤشش ٍٞيش ٗاىَتجٔ  (h ,k ,l ) :دٞج

 v =  𝑎1      (𝑎2     ⋀𝑎3     )  دجٌ شجنخ ثذائٞخ فٜ اىشجنخ اىَجبششح حٌ اىشجنخ اىجذائٞخ ٍِ اىَؼن٘عخ إىٚ ٗدذح ٕ٘  

  .  [v* =(2 π)3/v]اىتخضِٝ  

I.7.مناطق بريهيون:  

ٕٜٗ خيٞخ .[6] فؼبء اىشجنخ اىَؼن٘عخ ٕ٘ ٍت٘اصٛ عط٘ح َٝخو اىخيٞخ الأعبعٞخ ىيشجنخ اىَؼن٘عخ     إُ     

دٞج  تظٌَ ث٘طو أٛ ػقذح ٍِ ػقذ اىشجنخ اىَؼن٘عخ ٍغ مو اىؼقذ ، فٞنْشصاٝتظ فٜ أغيت الأدٞبُ

 أُ أطغش ٍتؼذد ،اىَجبٗسح ىٖب ثَغتقَٞبد ٍِٗ حٌ ّقٌٞ ػيٚ ٕزٓ اىَغتقَٞبد ٍِٗ ٍْظفبتٖب ٍغت٘ٝبد 

 فئّٖبعط٘ح ٍتنُ٘ ٍِ ٕزٓ اىَغت٘ٝبد َٝخو ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘ الأٗىٚ ٗاىَغت٘ٝبد اىَزم٘سح لا ّٖبئٞخ ىزىل 

اىخ ثذٞج مو اىَْبؽق ىٖب .....خشٙ تغَٚ ٍْبؽق ثشٝيُٞ٘ اىخبّٞخ ٗاىخبىخخ ٗاىشاثؼخ أتشنو فَٞب ثْٖٞب ٍْبؽق 

ّفظ اىذجٌ رىل أُ اىذبلاد ػيٚ دذٗد ٕزٓ اىَْبؽق تيؼت اىذٗس اىٌَٖ فٜ دساعخ اىخظبئض اىجظشٝخ ىْقبؽ 

  أٍب ٍذبٗس اىتْبظش ' Γ '''ٗىٚ ٍِ خلاه ٍشمض اىتْبظش ىيَجذأ لأ  ففٜ اىفؼبء ّؼِٞ ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘ ا،اىتْبظش

 اىتقبؽغ راد اىتْبظش اىؼبىٜ ٗ مو ٍِ ٕزٓ اىَذبٗس ىذذٗد ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘ ٍِ أجو  ّٗقبؽ  ∑  ٗ ⋀ , ∆ٌٕ 

( .                                                                                        I. 3) مَب فٜ اىشنو [8]ثْبء اىؼظبثخ  اىطبق٘ٝخ 

 

 

 .ثشٝيُٞ٘ الأٗىٚ  ٍْطقخ :(I .3)انشكم
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: مقذمة 

 ك٢ ثُزسر ثُٔؼضُٝز ٣ضْ صقذ٣ذ ٓغض٣ٞجس ثُطجهز ٖٓ ثلإٌُضشٝٗجس ثُٔشصذطز دجُ٘ٞثر دشٌَ ًجَٓ ٝصقٌٜٔج     

 ٝثُض٢ ، ٣ؤد١ صذثخَ صلجػَ ثُٔذثسثس ثلإٌُضش٤ٗٝز ثُٔؾجٝسر إ٠ُ ص٣جدر ك٢ ٓغض٣ٞجس ثُطجهز ، دج٢ُٝ ٓذجدا

. صشٌَ دؼذ رُي ٓؾٔٞػز ٖٓ ثُطجهجس صضشٌَ ك٢ ٓغض٣ٞجس غجه٣ٞز ٓ٘لصِز

ثُ٘جهَ ٝأشذجٙ ٗٞثهَ ٛٞ ثعضخذثّ ٗظش٣ز ثُؼصجدجس ٓٔج ٣ؾؼَ ٖٓ ، ثلأصَ ثُطذ٤ؼ٢ ُِلشم د٤ٖ ثُؼجصٍ إٕ

. ثٌُٖٔٔ صلغ٤ش ثُغِٞى ثُل٤ض٣جة٢ ُذؼط ثُٔٞثد

.II1.نظزية العصابات : 

 أ٤ٗٞ٣ز  ،صغج٤ٔٛز:  ٌُٜٝ٘ج ٓو٤ذر دطشم أخشٟ،  ك٢ ثُقجُز ثُؼجٓز ُْ صؼذ ثُزسثس ٓؼضُٝز ك٢ ثُٔجدر ثُصِذز   

 إٌُضشٝٗجس  ، ٖٓ إٌُضشٝٗجس ثُوِخ ،صؼط٢ علاعز أعٔجء ُلإٌُضشٝٗجس فغخ أ٣ُٞٝضٜج ك٢ ثُٔجدر .أٝ ٓؼذ٤ٗز

. صشٌَ ٓغض٣ٞجس غجهز ثلإٌُضشٝٗجس ُطذوجس ثُضٌجكؤ ٝصذػ٠ غجهجس ثُضٌجكؤ. [1]ثُضٌجكؤ ٝثلإٌُضشٝٗجس ثُٔٞصِز

  ، ثُضٞص٤َدطجهجس ٝصغ٠ٔ ثُؼصجدجس ثُض٢ صضٞثكن ٓغ ثُقجلاس ثُٔغجسر ُلإٌُضشٝٗجس ٖٓ ثُطذوجس ثُخجسؽ٤ز 

صٔضِب ٛزٙ ثُؼصجدجس دجلإٌُضشٝٗجس ثُٔضجفز ك٢ ثُٔٞثد ٝ صذذأ دأهَ غجهز عْ صغضٌَٔ ثُؼصجدجس ثُؼ٤ِج 

. ٛزث ٣ؼط٢ ٤ٛتز ثلإٌُضشٕٝ ثلأهَ غجهز.دجلإٌُضشٝٗجس ثُٔضذو٤ز

ٗضقذط ػٖ عطـ صغج١ٝ ثُطجهز ك٢ ثُلعجء ثُز١ ٣لصَ د٤ٖ ثُقجلاس ثُٔشـُٞز دجلاٌُضشٝٗجس ػٖ ثُقجلاس 

ٖٓ ٛزٙ ثُقجُز ٣ٌٔ٘٘ج صقذ٣ذ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ ٝٛٞ ثُٔغضٟٞ ثلأًغش  .k0ثُـ٤ش ٓشـُٞز دذسؽز ثُصلش ثُٔطِن 

. صؼو٤ذث ف٤ظ ٣أخز عطـ ك٤ش٢ٓ ثُشٌَ ثٌُش١ٝ ك٢ ٗٔٞرػ ثلاٌُضشٝٗجس ثُقشر

ٝثُغؤثٍ ثُز١ ٗغأُٚ لأٗلغ٘ج ٛٞ ٓجرث ٣قذط ُٜزٙ  .٤ُضْ صوذ٣ْ د٤٘ز ثُطجهز ًٔؾٔٞػز ٖٓ ثُٔغض٣ٞجس ثُٔ٘لصِز

. ثُٔغض٣ٞجس ػ٘ذٓج صٌٕٞ ثُزسر ك٢ دِٞسر

II.2 .النواقل  ، أشباه النواقل ،العواسل: 

ٖٓ أؽَ . أشذجٙ ٗٞثهَ ٝٗٞثهَ ،ػجصٍ:  ٛ٘جى علاعز ٗٔجرػ ٖٓ ثُٔٞثد ثُصِذز،     ٖٓ د٤٘ز ػصجدجس ثُطجهز 

. k  0ثُؼٞثصٍ ٝأشذجٙ ثُ٘ٞثهَ كئٕ ؽ٤ٔغ ثلإٌُضشٝٗجس صٞؽذ ك٢ ػصجدز ثُضٌجكؤ ػ٘ذ دسؽز فشثسر ٓغج٣ٝز

ػ٘ذٓج صشصلغ دسؽز ثُقشثسر كئٕ ثُطجهز ثُٞثسدر ُلإٌُضشٝٗجس ٤ُغش ًجك٤ز ُ٘وِٜج ٖٓ ػصجدز ثُضٌجكؤ ٗقٞ 

ك٤ؤعش ك٢ دؼط ثلإٌُضشٝٗجس .  دسؽز ثُقشثسر ٣ٌشق ػٖ ثُعؼق ك٢ ثُ٘جه٤ِزثُشكغ ٖٓ  ،ػصجدز ثُضٞص٤َ 

. ػذش ثُطذوز ثُٔٔ٘ٞػز (ثُضٞص٤َ)إ٠ُ ثُطذوز ثُلجسؿز  (ثُضٌجكؤ)ك٢  ثُولض ٖٓ ثُطذوز ثٌُجِٓز 

  ػ٘ذ ،ػٖ غذوز ثُضٞص٤َ ٛٞ ػجَٓ  ْٜٓ ك٢ صص٤٘ق ثُٔٞثد ػشض ثُطذوز ثُٔٔ٘ٞػز ثُض٢ صلصَ غذوز ثُضٌجكؤ

ك٢ ف٤ٖ أٗٚ دجُ٘غذز لأشذجٙ ثُ٘ٞثهَ ثُلؾٞر صٌٕٞ ظ٤وز  ه٤ِلا . ev6 صٌٕٞ ثُلؾٞر أًذش أٝ صغج١ٝ ،ثُؼجصٍ 

. [2] ٌُٖٝ ك٢ فجُز ثُ٘ٞثهَ كئٜٗج صٌٕٞ صوش٣ذج ٓؼذٝٓز ،ٓوجسٗز دجُؼٞثصٍ
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٣وغ دثخَ ثُطذوز  (ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ)  ٓ٘ٚدجُ٘غذز ُِ٘جهَ ثُٔغضٟٞ ثُطجه٢ ثلأػ٠ِ ثُز١ ٣ٌٖٔ أخز ثلإٌُضشٕٝ

 ػ٘ذ ثُذِٞسر ثُؼجصُز كجٕ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ ٣وغ ك٢ ثُلؾٞر  ،ٝدجُؼٌظ ( ثُضٞص٤َإ٠ُٖٓ ثُضٌجكؤ )ثُٔغٔٞؿ دٜج 

. ثُٔٔ٘ٞػز

 ثُز١ ٣ؤد١ إ٠ُ صقذ٣ذ فجلاس غجهز ،ُذسثعز ثُخٞثص ثُل٤ض٣جة٤ز ُِٔجدر ثُصِذز ٣ضطِخ فٍِٞ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش

.  ٝٛزث ٣ٔغَ ثُٔشٌَ ثلأعجع٢ ُ٘ظش٣ز ثُؼصجدجس ، إٌُضشٕٝ  ك٢ ثُذِٞسر ًَ

II.3.نظزية بلوخ   :

 لا ٣ٌٖٔ ،صٔغَ ثُقجُز ثُذ٣٘ج٤ٌ٤ٓز ُلإٌُضشٕٝ ٝكن دثُز ثُٔٞؽز . [3]1928ٗظش٣ز دثسُٗٞذ عٞٓشكِذ ك٢     

.   دجفضٔج٤ُز ٝؽٞدٙ  ٣ٌٖٔ ثُض٘ذؤسصذ ثلإٌُضشٕٝ ك٢ ثُٔغجس فٍٞ ثُ٘ٞثر ٌُٖٝ

دِٞك أٝ ٗظش٣ز ثُؼصجدجس  صؼضٔذ ػ٠ِ ثُطجدغ ثُذٝس١  ك٢ ٗلظ ثُغ٘ز ُٝضؼ٤ْٔ ٓٔج عذن ٗؾذ ٗظش٣ز  ك٤ِ٤ٌظ

 ثُطجهجس ثُٔٔ٘ٞػز دٞثعطز صطذ٤ن ثٌُٕٔٞ إدشثصثُ٘ض٤ؾز ٖٓ ٗظش٣ز دِٞك ٛٞ . [4]ُضٞص٣غ ثلأ٣ٞٗجس ك٢ ثُٔؼذٕ

ػ٠ِ ثلإٌُضشٝٗجس ثُقشر ٤ُؼط٤٘ج  ٗٔٞرػ ثلإٌُضشٝٗجس ثُقشر  (ٝدجُضج٢ُ ظؼ٤ق دشٌَ ٓضػؼ)ثُذِٞس١ ثُٔقذػ 

. صوش٣ذج

 ٗقضجػ إ٠ُ دثُز ٓٞؽ٤ز ،ُٞصق فشًز ثلإٌُضشٝٗجس ثُض٢ ٖٓ ثُٔلضشض إٔ صٌٕٞ فشر ك٢ ثٌُٕٔٞ ثُذٝس١

.  فجلاس خجصز ُقٍِٞ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش. [4]دغ٤طز ٢ٛ فشًز دِٞك

 
P2

2m
+  v(x) Ψ x = Eψ(x)                                                                            (1.II) 

 :٢ٛ دؼذ دِٞك ٖٓ ثُ٘ٔٞرػ ثُضج٢ُ

ψK r  = UK(r )exp(ik  r )                                                                                 (2.II) 

  دثُز ُٜج صٞثصش ثُشذٌز UK(r ) :ف٤ظ

 :ٝٛزث ٣ؼ٢٘

UK r + R    = UK(r )                                                                                        (3.II) 

 :ثُٜجِٓضٕٞ

 (4.II)                                                                                              H = -(
ℏ2

2m
)∆ + v(x)

  

. ٛٞ ثٌُٕٔٞ ثُذٝس١ v(x): ف٤ظ
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 ٢ٛ دثُز إٌُضشٕٝ فش (II.2)  ك٤ض٣جة٤ج  ٣ٌٔ٘٘ج ثُوٍٞ دإٔ دثُز دِٞكH دثُز دِٞك ٢ٛ دثُز ٓلاةٔز ُِٜجِٓضٕٞ

دٞثعطز ثٌُٕٔٞ ثُذٝس١ ٖٓ شذٌز ثلأ٣ٞٗجس ٖٓ خلاٍ .  exp(ik  r )ٓؼذُز دجُٔٞؽز ثُٔغض٣ٞز ثُٔ٘ضششر

.  UK(r )ثُذثُز

 UK(r ) صظٜش ٗظش٣ز دِٞك إٔ دثُز ثُٔٞؽز ُلإٌُضشٕٝ ٢ٛٝ ٓضـ٤ش ٓٞؽز ٓغض٣ٞز دغؼز ٓضـ٤شر  ٌُٖ دٝس٣ز  

  .(ثُو٤ٔز ثُزثص٤ز ُٞص٤شر ثُشذٌز )    ٣Kذٍ ػ٠ِ إٔ ثُذثُز ٓشصذطز دشؼجع ثُٔٞؽز(k) ثُٔؤشش

 ك٢ٜ صٌل٢ لإ٣ؾجد دٝثٍ ٓلاةٔز لإٌُضشٕٝ ك٢ ثُخ٤ِز ثلأ٤ُٝز ثُـ٤ش ، ٝدجُضج٢ُ صذغ٤ػ ٓشٌِز ػصجدجس ثُطجهز 

.  دجُضج٢ُ ثعضؼٔجٍ ٗظش٣ز دِٞك ُضقذ٣ذْٛ ك٢ ثُخلا٣ج ثلأخشٟ ُِذِٞسر،أعجع٤ز

II.4 . شزودينغزمعادلة  :

 الصلبة هً فهم التنظٌم الداخلً للجزٌئات المشكلة للأجسام     المشكل النظري الأساسً فً الفٌزٌاء 

لذلك ٌجب علٌنا  تفعٌل مٌكانٌكا الكم لأن مفاهٌم المٌكانٌك الكلاسٌكٌة غٌر . للبلورة إلى أصل خصائصها 

 :كافٌة وأساس مٌكانٌك الكم هو حل معادلة شرودٌنغر

H Ψ = E Ψ                                                                                           (5.II)            

  

 . ؽغ٣Nْٔغَ ٛجِٓضٕٞ ثُذه٤ن ٍ:    H ف٤ظ

Ψ         : ثُذثُز  ثُٔٞؽ٤ز   دذلاُز ثلإفذثع٤جس ُؾ٤ٔغ ثلأ٣ٞٗجس ٝثلإٌُضشٝٗجس. 

E          :ثُطجهز ثُٔ٘ضظٔز. 

 :  ٝدجُضج٢ُ كئٕ ثُٜج٤ِٓضٕٞ ٣ضٌٕٞ ٖٓ ،ثلإٌُضشٝٗجس ٝثلأ٣ٞٗجس ٢ٛ ٌٓٞٗجس ثُٔٞثد ثُصِذز

 Te  :ثُطجهز ثُقش٤ًز ُلإٌُضشٝٗجس.  

 :Tn            ثُطجهز ثُقش٤ًز ُلأ٣ٞٗز. 

 :غجهز ًَ ثُضلجػلاس د٤ٖ ٛزٙ ثُؾض٣تجس 

 Vee , Ven , Vnn: ْٛ ػ٠ِ ثُضٞث٢ُ. ٗٞثر-  ٗٞثر،ٗٞثر - إٌُضشٕٝ،إٌُضشٕٝ-  إٌُضشٕٝ

H = Te + Vnn + Vne + Vee + Tn                                                                             (6.II) 

ثُٔؼجدُز ثلأعجع٤ز ثُض٢ ٣ضؼ٤ٖ فِٜج ُٞصق ثُذ٤٘ز ثلإٌُضش٤ٗٝز ُ٘ظجّ ٓضؼذد ثلأ٣ٞٗز ٝثلإٌُضشٝٗجس ٝ ٢ٛ ثُٔؼجدُز 

 .ٝصٌضخ. [5] ثُٔشؽغ 1925ثُض٢ ٝظؼش ٖٓ غشف ششٝد٣٘ـش ػجّ 
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 − 
ℏ2

2m
∇i2 −n

i  
ℏ2

2M
∇l2 −A

l  
Zle 2

 ri    −rl     
 +i,l  

e2

 ri    −rl     
    +i<j  

ZIZJ e2

 R l     −R j      I<J  Ψ =  E Ψ           

             (7.II) 

( iثُلٜجسط  ) إٌُضشٕٝ " " Nػ٠ِ ثُضٞث٢ُ  ثُٔشـ٤ِٖ ُِطجهز ثُقش٤ًز ٍ ٛٔج إٕ ثُقذ٣ٖ ثلأ٤ُٖٝ ٖٓ  ٛج٤ِٓضٕٞ

ٝ   "A"٣ٞٗز ثُزس٣ز أ( ثُلٜجسطl )ٗٞثر -  ُضلجػَ  إٌُضشٕٝثٌُٔٞٗجسٓج ثُقذٝد ثُغلاعز ثلأخشٟ صٔغَ ٓخضِق أ، 

 .ٗٞثر- إٌُضشٕٝ ٝ ٗٞثر- إٌُضشٕٝ

5.II . دراسة الخصائص البصزية: 

.1.5.II المفاهيم الأساسية ببعض تذكيز  : 

 . [6] ثُذصش١ ُِٔجدر  ثُصِذز ٣ضطِخ صقذ٣ذ ثُؼضّ ٝ ٓؤشش ٓؼجَٓ ثلاٌٗغجس ثُٔؾٔغ ثُٞصق

 iknn 
~                                                 (8.II)   

 أٝ عجدش ثُؼضٍ ثُضخل٤ق ٝثُز١ ٣غ٠ٔ أ٣عج ٓؤشش غلجءٛٞ ٓؼجَٓ ثلإ "  "k ٛٞ ٓؼجَٓ ثلإٌٗغجسٝ": "nف٤ظ


~

 ثُذ٣٘ج٢ٌ٤ٓ ٖٓ ثُقوَ ك٢ فجُز ُٔغضؼَٔ ثٌُٜشٝٓـ٘جغ٤غ٢ ثك٢ ثُٔؾجٍثُز١ ٣ٔغَ ثلإعضؾجدز ثُٔضٞعطز 


 . ثٌُٜشدجة٢ ٖٓ ثُقوَُضشددث ٝظ٤لز ٓؾٔغ ١ٙٝ~

 21

~
 i                                                           (9.II) 

 صؾذس ( رٝ ثُض٘جظش ثٌُٔؼذ٢ دِٞس  ٖٓفجُز )٣٘طذن إلا ػ٠ِ ثُٔشًذجس ثُٔض٘جف٤ز كٜٞ ؿ٤ش صجُـ دذهز ٝلا  

ثلإشجسر إ٠ُ إٔ  ,
~

k


ػ٠ِ كوػ ٣ؼضٔذ ثُٔق٤ِز ثُز١  ٖٓ ثُقؾْ ٣ٌٖٔ إػضذجسٙ ٤ًٔز   لأٗٚ ك٢ ثُٔؾجٍ  

k ثُذصش١ 


2 ثُؾضء ثُضخ٢ِ٤ . صـ٤ش ؽذثٛٞ

٣شصذػ دئعضوطجح ثُٞع٤ػ ثُٔجدر د٤٘ٔج  ٣ؼٌظ إٓضصجص . 

nث٤ٌُٔضجٕ 
~  ٝ  

 :ٓضؼِوضجٕ دجُؼلاهز ~

    inkknin 2
~~ 22

21

2
  

 :ٖٝٓ خلاٍ ثُضؼش٣ق ٗعغ 

  22

1
kn                                                 (10.II) 

  nk2
2

                                             (11.II) 

 :إرٕ

 

 

 

1

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          
1

21
2

2

2

1
2

1
n                                   (12.II) 

 

         
1

21
2

2

2

1
2

1
k     

  :ثُٔؼشف دٞثعطز  ، أ٣ٖ ٣وذّ ٓؼجَٓ ثلآضصجص






k4
                                      (13.II) 

2ٝثُز١ ٣شصذػ  دـ 
 دٞثعطز ثُؼلاهز ثُضج٤ُز: 

nc




2
                                      (14.II) 

2ٛزث ٛٞ عشػز ثُعٞء ك٢ ثُلشثؽ ٝ ٣غضقغٖ ثعضؼٔجُٚ ػ٘ذ
  ٖك٢ ثُٔ٘طوز رثس ثلإٓضصجص ثُٔ٘خلط أ٣  

 n ٓضـ٤ش دذلاُز . 

1


 ٝ2
 ًش٤ٗٝؾ - ٤ُغش ٓغضوِز ٌُٜٝ٘ج ٓضصِز دؼلاهجس ثُضشضش ثُض٢ صذػ٠ ػلاهز ًشثٓشص(II.15)  ٕلأ

 .ثُغجدش ثٌُٜشدجة٢ ٓضٞثكن ٝ ٓذذأ ثُغذذ٤ز

 
 

 
'

'

''2
1

0
22

2

1







 dP 




                                  (15.II) 

 
 

 
'

'

1'2

0
22

1

2









 dP 






                                  (16.II) 

 . ٛٞ ثُؾضء ثُشة٤غ٢  ٖٓ صٌجَٓ ًٞش٢ P :ف٤ظ

٣2ض٘جعخ ثُؾضء ثُضخ٢ِ٤
  دذلاُز ثُضشدد   ٛٞ ٣وذّ  ٓؾٔٞع ًَ ثُضقٞلاس د٤ٖ ثُقجلاس ثُٔشـُٞز ٝثُقجلاس  

 .ثُلجسؿز  ثُٔلصُٞز دجُطجهز  

      kdEEffjMi
m

e

ifji

ji ZB

3
2

22

22

2
1

4





                                   (17.II) 

i، ٢ٛ ثُقجلاس ثلأ٤ُٝز ٝ ثُٜ٘جة٤زiٝ j  صؼشف ٌٓٞٗجس ثُٔجدر  رثس ثُؼضّ ع٘جة٢ ثُوطخ jMi  أ٣ٖ  
f   ٢ٛ

iٖٓ دثُز صٞص٣غ كش٢ٓ 
ème

 .      فجُز  

 i
ème

  ٝ i
E i ٢ٛ غجهز إٌُضشٕٝ ٖٓ 

ème
 . فجُز 
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 :ثُٔشًخ   
vcji

PffjMi 1
2

 

 ٖٓ ػصجدز j ٖٓ ػصجدز ثُضٌجكب ٝ ثُقجلاس i ٝٛٞ ػ٘صش ٖٓ ثُٔصلٞكز ٣ٔغَ إفضٔجٍ إٗضوجٍ د٤ٖ ثُقجلاس 

: ف٤ظ ٣ضْ ثُقلجظ ػ٠ِ ثُطجهز خلاٍ ثُضقٞلاس دٞثعطز  ٝظ٤لز د٣شثى . ثُضٞص٤َ   
if

EE. 

ف٤ظ ٓؼجَٓ ثلاٗؼٌجط ٓٔغَ  .ػ٘ذٓج ٣غوػ شؼجع ٓع٢ء ػ٠ِ ؽغْ صِخ ٣ضلجػَ ٓؼٚ دٞثعطز صذجدٍ ثُطجهز 

 .ُؾضء  ٖٓ ثُطجهز  ثُز١ ٛٞ صخ٢ِ٤ ك٢ دثخَ ثُٞثؽٜز ٖٓ ثُؾغْ  

 :ٓؼجَٓ ثلإٗؼٌجط ٣ؼط٠  دٞثعطز 

 

             

 

  22

222

1

1

1

1

kn

kn

N

N
R









                                                                               (18.II) 

R   ٣ض٤ـ  ه٤جط ٓؼجَٓ ثلإٗؼٌجط n: صقذ٣ذ   , k , 
1

  , 
2

 . 
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 :يقذيت 

 ٌؾً اٌّشبوً اٌزٟ ٚاعٙزٙب فٟ APW ٘ٛ رؼذ٠ً ٌطش٠مخ [1] الأعٍٛة اٌخطٟ ٌّٛعبد اٌطبئشح اٌّؼضصح     

 :٘زٖ الأخ١شح ِٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌّشبوً 

  .                                                                                                                                          E=ε1 ٟ٘ ؽٍٛي ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش فمؾ ِٓ أعً APW:ػذَ ٚعٛد رجب٠ٓ ٌٍؾش٠خ ٘ٛ - 

  ε ِغ اٌّمبَ ١ٌّىٓ ثبٌزبٌٟ اٌؼضٛس ػٍٝ ل١ُ اٌطبلخ U  رؾزٛٞ ػٍٝ اٌّظطٍؼ Almئْ رؼج١شاد اٌّؼبِلاد - 

 فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ ف١ٙب اٌٛظبئف اٌشؼبػ١خ ِٚٛعبد اٌطبئشح  U اٌزٟ رٍغٝ اٌذاٌخMTػٍٝ عطؼ اٌىشح اٌمبػذ٠خ 

 " .اٌّشىٍخ اٌّمبسثخ" ٠غّٝ ٘زا اٌزٟ رزؼبػف ثؼششح اٌّشاد ٚ

III.1. يبذأ طريقتLAPW : 

 ٟ٘ ِغّٛػبد خط١خ ِٓ اٌذٚاي  muffin-tinفٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ رىْٛ اٌٛظبئف الأعبع١خ فٟ اٌّغبي      

 وّب فٟ ؽش٠مخ  Ul ف١ّب ٠زؼٍك ثبٌطبلخ ٠زُ رؼش٠ف ٚظبئف Ůl(r) Ylm(r) ِٚشزمبرٙب Ul(r) Ylm(r)اٌشؼبػ١خ 

APW ٠ٚغت أْ رفٟ ٚظ١فخ Ul(r) Ylm(r)ثبٌؾبٌخ اٌزب١ٌخ : 

 −
d2

dr2
+

l l+1 

r2
+ v r − El r Ůl r = rUl r                                      (1. III)              

    

  ِغ  muffin-tin عطؼ Ul r ٚ Ůl rفٟ اٌؾبٌخ اٌغ١ش ٔغج١خ رٛفش ٘بربْ اٌٛظ١فزبْ اٌشؼبػ١زبْ 

ٚثبٌزبٌٟ رظجؼ ٚظبئف اٌّٛعخ ٟ٘ اٌٛظبئف الأعبع١خ  الاعزّشاس٠خ ِغ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ ِٓ اٌخبسط

  .  LAPWٌــ

ϕ r =

 
 
 

 
 1

 Ω
 ei(k+G)r

G

cG r > RMT

 [Alm Ul r 

lm

+ BlmŮl r ] Ylm (r)               r < RMT

                        (2. III ) 

 فبْ .                Alm ٚرىْٛ راد ؽج١ؼخ ِّبصٍخ ٌٍّؼبِلاد Ů l ِغ اٌذاٌخ Blmؽ١ش رزطبثك اٌّؼبِلاد 

 ٚفٟ ٘زٖ APW وّب ٘ٛ اٌؾبي فٟ ؽش٠مخ لاٌٟ ٟ٘ ِٛعبد ِغز٠ٛخ فمؾ فٟ إٌّبؽك اٌخLAPWٚظبئف 

 ػٓ اٌم١ًٍ El ثبٌفؼً ئرا اخزٍف APW ِزى١فخ ثشىً أفؼً ِٓ اٌٛظبئف LAPWاٌّغبلاد رىْٛ ٚظبئف 

 اٌزٟ APW فغزمَٛ رشو١جخ خط١خ ثشىً أفؼً ثاػبدح ئٔزبط اٌذاٌخ اٌشؼبػ١خ ِٓ ٚظبئف Eِٓ ؽبلخ إٌطبق 

 E1 ٚؽبلخ Ů1 ٚفمب ٌّشزمبرٙبUlرزىْٛ ِٓ ٚظ١فخ شؼبػ١خ ٚاؽذح ٚثبٌزبٌٟ ٠ّىٓ رط٠ٛش اٌٛظ١فخ 

 

Ul E, r = Ul El , r +  E − El Ůl E, r + o  E − El 
2                                      (3. III) 
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 :ؽ١ش

:𝑜  𝐸 − 𝐸𝑙 
.   ٠ّضً اٌخطأ اٌزشث١ؼٟ ٌٍطبلخ 2

 اعزّشاس٠خ ٚظ١فخ اٌّٛعخ ػٍٝ عطؼ اٌىشح الأسػ١خ ٌٚىٓ ِغ ٘زا الإعشاء LAPWٚثبٌزبٌٟ رؼّٓ ؽش٠مخ 

.  اٌزٟ رىشس ٚظبئف اٌّٛعخ ثشىً طؾ١ؼ ٌٍغب٠خ APWرفمذ اٌؾغبثبد اٌذلخ ِمبسٔخ ثطش٠مخ 

اٌؾظٛي ػٍٝ ع١ّغ   El، أعبعب ع١ذا ٠غؼً ِٓ اٌّّىٓ ثبعزخذاَ ؽبلخ خط١خ ِفشدح LAPWرشىً ٚظبئف 

 فّٓ اٌّّىٓ ثشىً ػبَ رمغ١ُ ٔبفزح اٌطبلخ ،ٔطبلبد اٌزىبفإ فٟ ِٕطمخ ؽبلخ وج١شح ػٕذِب ٠ىْٛ رٌه غ١ش ِّىٓ

 ٠غبٚٞ طفش ػٍٝ عطؼ اٌىشح فبْ Ul ثشىً ػبَ ئرا وبْ APWئٌٝ عضأ٠ٓ ٘ٛ رجغ١ؾ وج١ش ِمبسٔخ ثبٌطش٠مخ 

 ؽش٠مخ MT ع١ىْٛ ِخزٍفب ػٓ اٌظفش ٌزٌه ٌٓ رٕشأ ِشىٍخ الاعزّشاس٠خ ػٍٝ عطؼ اٌىشح فٟ Ůlِشزك 

LAPW . 

وً  (N-1) ٚظبئف شؼبػ١خ ِٚشزمبرٙب N اٌزٟ رغزخذَ ف١ٙب LAPWٚ وٛثٍش رؼ١ُّ ؽش٠مخ  [2]الزشػ رىب٠ذا 

 اٌم١بع١خ LAPW ثؾ١ش ٠زُ رغٕت اٌخطأ اٌّزؼٍك ثبٌخط١خ ٔغذ ؽش٠مخ Elٚظ١فخ شؼبػ١خ ٌٙب ِؼبٍِٙب اٌخبص 

  N> 2 . ث١ّٕب يE12لش٠جخ ِٓ N=2 ٚ  E11ٌـ 

٠ّىٓ رم١ًٍ الأخطبء ٌلأعف رزطٍت ِشزمبد ػب١ٌخ اٌطٍت ٌؼّبْ اٌزمبسة ٚلذ ؽغبة أوجش ثىض١ش ِٓ 

 .اٌطش٠مخ 

  : نلاحعAPW يقبرنت يع طريقت LAPWتهخيص بعض يزايب طريقت 

 ِغ لطشح ٚاؽذح ث١ّٕب فٟ ؽش٠مخ K ٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ ؽبلخ إٌطبلبد ػٕذ إٌمطخ LAPWفٟ ؽش٠مخ - 

APW اٌؼشٚسٞ ؽغبة اٌطبلخ ٌىً ٔطبق ِٓ  .

 ػٓ ؽش٠ك ئدخبي ِشزك ِٓ ٚظ١فخ شؼبػٟ ف١ّب ٠زؼٍك ثبٌطبلخ ٠APWزُ ؽً اٌّشىٍخ ِمبسثخ فٟ ؽش٠مخ - 

. اٌزٟ رؼّٓ ػذَ فظً ِٛعبد اٌطبئشح ِغ ٚظبئف شؼبػٟ 

.  داخً اٌىشحAPW ٌذ٠ٗ ِشٚٔخ وج١شح ثبٌّمبسٔخ ِغ ؽش٠مخ LAPWأعبط ؽش٠مخ - 

E  فبْ اٌّخطئ اٌّمذَ ٘ٛ ِٓ رشر١ت APWئٌٝ ؽش٠مخ  LAPWػٕذ اٌزجذ٠ً ِٓ -  − El 
 ٌٛظبئف 2

E اٌّٛعخ ٚ  − El 
 .ٌطبلبد إٌطبق   4
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III.2. تأثير انطبقت انخطيت: 

 فٟ ِشوض ٔطبق ؽ١ف اٌطبلخ لأٔٗ E1 ِٓ أعً اٌؾظٛي ػٍٝ ٔزبئظ ع١ذح ٠غت أْ ٠ىْٛ اخز١بس ِؼبًِ اٌطبلخ

E وّب سأ٠ٕب ثبٌفؼً الأخطبء اٌّٛعٛدح فٟ ٚظ١فخ اٌّٛعخ ٚوزٌه فٟ ؽبلبد إٌطبق رشر١ت  − El 
2 ٚ

 E − El 
 LAPW ؽش٠مخ E ، ٠غبٚٞ اٌم١ّخE1ػٍٝ اٌزٛاٌٟ فٟ اٌؾبٌخ ؽ١ش ٠زُ رخف١غ ِؼبًِ اٌطبلخ 4

. APWئٌٝ ؽش٠مخ 

 ٚاخز١بس E1 ِٓ خلاي ؽغبة اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍٕظبَ ٌؼذح ل١ُ ِٓ E1     ٠ّىٕٕب رؾغ١ٓ اخز١بس ٘زٖ اٌّؼبًِ 

 Ul(r) Ylm(r)ٚ Ůl(r) لا ٠زُ اعز١فبء ششؽ اٌزؼبِذ ٌٍٛظبئف اٌّؼضصح [3]اٌّؼبًِ اٌزٟ رؼطٟ ألً ؽبلخ 

Ylm(r)ئٌٝ ؽبلاد اٌمٍت ئلا ئرا وبٔذ ٘زٖ اٌؾبلاد ِٓ إٌٛاح ٌٙب ٔفظ اٌّؼبًِ ِٓ اٌطبلخ E1 ٌزٌه رؼزّذ 

LAPW ػٍٝ اخز١بس E1 ٞاٌزذاخً ث١ٓ ؽبلاد اٌمٍت ٚاٌمٛاػذ ٠إد LAPW ئٌٝ ظٙٛس ؽبلاد خبؽئخ ٌٍمٍت 

 . ٌٚىٓ ئرا وبٔذ ِؼبًِ اٌطبلخ رغبٚٞ ؽبلخ ؽبٌخ اٌمٍت ٠زُ ؽً اٌّشىٍخ [4]٠طٍك ػ١ٍٗ ػظبثبد الأشجبػ 

III .3.بنبء انىظبئف الأسبسيت: 

 ٟ٘ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ ؽ١ش ٠زُ رط٠ٛش٘ب LAPW       ئْ اٌٛظبئف الأعبع١خ ٌطش٠مخ 

 شش٠طخ أْ رغزّش اٌٛظبئف الأعبع١خ ِٚشزمبرٙب ػٍٝ عطؼ MTوٛظبئف شؼبػ١خ سل١ّخ داخً اٌىش٠بد 

 : ؽزٝ ثٕبء اٌٛظبئف الأعبع١خ ٠أرٟ ٌزؾذ٠ذ MTاٌّغبي 

 .  Ůl r ِٚشزمبرٙب ف١ّب ٠زؼٍك ثبٌطبلخ   Ul(r)اٌٛظبئف اٌشؼبػ١خ   -

.  اٌزٟ رٍجٟ ششٚؽ اٌؾذٚد Alm ٚBlmاٌّؼبِلاد   -

رٛفش اٌششٚؽ اٌؾذٚد٠خ اٌٛعبئً اٌجغ١طخ ٌزمذ٠ش اٌؼضَ اٌضاٚٞ ٌٕبللاد اٌمطغ ٌٚزّض١ً اٌّٛعخ اٌمبؽؼخ اٌّٛعخ 

الإعزشار١غ١خ اٌّؼمٌٛخ ٟ٘ اخز١بس ِضً ٘زٖ اٌمطبػبد أْ RMT . ِٓ أعً ٔظف لطشMTاٌّغز٠ٛخ فٟ اٌّغبي 

RMTKmax = I max. 

 .7ٚ9ث١ٓ RMT K max  ٌـ LAPW ِب رُ رٕف١زٖ ػ١ٍّب ؽ١ش ٠زُ ػّبْ رمبسة ؽغبثبد 

III.1.3.وظبئف شعبعيت:  

 :ٔلاؽع أْ ٕ٘بن ٔٛػ١ٓ ِٓ اٌٛظبئف اٌشؼبػ١خ غ١ش إٌغج١خ ٚاٌٛظبئف اٌشؼبػ١خ إٌغج١خ 

 ٚئِىبٔبد El ٟٚ٘ ؽٍٛي ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ِغ خط١خ اٌطبلخ Ulm(r)(3. III)فٟ أٚي ٚظبئف اٌشؼبػ١خ  

 .وش٠ٚخ 

 .[6] ٠ٚزُ ئّ٘بٌٙب فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ MTٌٍؾبٌخ اٌضب١ٔخ رإخز اٌزأص١شاد إٌغج١خ فٟ الاػزجبس داخً اٌّغبي 

فٟ اٌٛالغ فٟ إٌّطمخ اٌخلاٌٟ رىْٛ عشػخ الإٌىزشْٚ ِؾذٚدح ثغجت اٌمطغ فٟ لا رؼذ ِغبؽخ اٌزظؾ١ؾبد 

 .  ِّٙخ ئلا ػٕذِب رىْٛ عشػخ الإٌىزشْٚ ثٕفظ ِغزٜٛ شذح عشػخ اٌؼٛءKإٌغج١خ 
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III .2.3. انًعبيلاث𝐀𝐥𝐦و 𝐁𝐥𝐦:   

٠زُ رؾذ٠ذ اٌّؼب١ٍِٓ ٌىً ِٛعخ ِٓ اٌّٛعبد ٌٚىً رسح ػٓ ؽش٠ك اشزشاؽ اٌٛظبئف الأعبع١خ ٚأٚي ِشزمبرٙب 

 رىْٛ اٌٛظبئف الأعبع١خ ٟ٘ ِٛعبد ِغز٠ٛخ فٟ ِٕطمخ MT[5، 7]ٌزىْٛ ِغزّشح فٟ ؽذٚد ِغبلاد 

 .اٌخلاٌٟ 

Φ(kn) =  Ω−1/2exp(iknr)                                                                             (4. III  ) 

 kn= k + Gِغ     

 :فٟ ِٕطمخ وش٠ٚخ 

Φ(kn)   =     Alm Ul El + Blm Ůl El  Ylm  r                                                       lm (5 .III) 

 :ِضً 

𝛺ؽغُ اٌخ١ٍخ الاثزذائ١خ ٛ٘ . 

kٚ ٔبلً اٌّٛعخ ٛ٘ G ِزغٗ ٌٍشجىبد اٌّزجبدٌخ ٛ٘. 

 . ٚفمب ٌٍم١ّخ اٌضا٠ٚخ El ثبخز١بس ل١ُ ِخزٍفخ ٌٍّؼبًِ LAPWرغّؼ ؽش٠مخ  APW ػٍٝ إٌم١غ ِٓ ؽش٠مخ

 III .4 .تًثيم كثبفت انشحنت والإيكبنبث: 

 vػ١ٍٕب أْ ٔؾذد اخز١بسا دل١مب ٌلإِىبٔبد اٌفؼبٌخ اٌزٟ رشًّ ِظطٍؼ وٌِٛٛجٟ[8]شبَ - ٌؾً ِؼبدلاد وْٛ

 .[9](وبًِ اٌّؾز١ٍّٓ ) الإِىبٔبد ٌىً الاٌىزشٚٔبد LAPWٚفزشح اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ أوضش فٟ ؽش٠مخ 

V(r)= 
 Vk exp ikr r > RMTk

 Vlm  r Ylm (r)    lm r < RMT

                                                                  (6. III) 

 

اٌمظذ٠ش ِٓ أعً رجغ١ؾ ثٕبء وضبفخ اٌشؾٕخ -٠ؼّٓ ٘زا إٌّٛرط اعزّشاس٠خ الإِىبٔبد ػٍٝ عطؼ اٌىشح اٌّبفٓ

 فٟ ؽش٠مخ Sٚرم١ًٍ ِظفٛفخ ٘ب١ٍِزْٛ ثبلإػبفخ ئٌٝ ٚلذ اٌؾغبة ِٓ اٌؼشٚسٞ اعزخذاَ رٕبظش اٌشجىخ 

LAPW ٔؼزجش٘ب وضبفخ اٌشؾٕخ : 

 .ٌذ٠ٗ رٕبظش اٌّٛلغ داخً اٌّغبلاد -  

 .ٌذ٠ٗ رٕبظش ِغّٛػخ اٌفؼبء  فٟ إٌّطمخ اٌخلاٌٟ -  

 .اٌىضبفخ ٟ٘ و١ّخ ؽم١م١خ -  

 .(رساد ِزظٍخ ثؼ١ٍّبد اٌزّبصً )رىْٛ اٌىضبفخ ِزّبصٍخ داخً اٌزساد اٌّىبفئخ -  

ِٓ إٌبؽ١خ اٌؼ١ٍّخ رإخز ٘زٖ الاػزجبساد فٟ الاػزجبس ِٓ خلاي اعزخذاَ إٌغَٛ فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ  ٚرٛافم١بد 

 .اٌشجىخ داخً اٌّغبلاد 
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III. 4. 1. بنبء انندىو: 

 .[10]رشىً ِغّٛػخ اٌّزغٙبد غ١ش اٌّزىبفئخ ِب ٠غّٝ ثبٌٕغُ ٌّزغٗ اٌّٛعخ اٌّؼٕٟ 

ϕ
s  =   

1

N OP

 exp iRG r − tr  =
1

ms
R  ϕm exp[ iRm Gr]m                             (7. III) 

  :ؽ١ش

R:  ِىٛٔبد اٌذٚساْ ٌؼ١ٍّبد ِغّٛػخ اٌفؼبء ٟ٘. 

NOP:  ػذد ػ١ٍّبد ِغّٛػخ اٌفؼبء ٛ٘. 

ms :  ِٓ ػذد اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ اٌّغزمٍخ فٟ إٌغّخ ٚاٌزٟ ٠ّىٓ أْ رىْٛ أطغش ٛ٘NOP . 

:𝜙𝑚 ػبًِ اٌطٛس اٌزٞ ٠ؼّٓ أْ وً ٔغُ فٟ اٌزّبصً اٌىٍٟ ٌٍشجىخ ٛ٘  .

 : فٟ ِب عجك ٔغزخٍض الاعزٕزبعبد اٌزب١ٌخ 

 .رؾذس ِٛعخ ِغز٠ٛخ ِؼ١ٕخ فمؾ فٟ ٔغّخ ثغجت خظبئض اٌّغّٛػخ -  

 .فٟ ؽبٌخ ٚعٛد شجىخ رٕبظش ػب١ٌخ رىْٛ إٌغَٛ ػذ٠ذح ِمبسٔخ ثبٌّٛعبد اٌطبئشح -  

 . ٌىٓ اٌؼىظ ١ٌظ طؾ١ؾب دائّب |G|ع١ّغ ِىٛٔبد إٌغُ ٌٙب ٔفظ -  

 ٠ّىٓ رط٠ٛش ع١ّغ اٌٛظبئف اٌزٟ رّزٍه رٕبظش اٌشجىخ ثٕغُ إٌغَٛ أ٠ؼب ِزؼبِذح 

1

Ω
 ϕs

∗ϕs′d
3 r =

1

ms
δss ′                                                                                            (8. III) 

اٌّشثغ اٌزٞ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ ع١ّغ ِٛعبد اٌطبئشح اٌزٟ ٠مً ؽغُ اٌّٛعخ ٌٙب ػٓ أٚ ٠غبٚٞ ل١ّخ اٌمطغ 

Gmax(|Gi| ≤ Gmax) فٟ اٌّغبؽخ اٌزجبد١ٌخ ثؼذ أْ ٠ظٕفٙب ع١ّغ Gi ٔلاؽع أْ ) فٟ اٌمٛائُ ٚفمب اٌطٛي

 .(ػٕبطش ٔفظ إٌغَٛ ٌٙب ٔفظ اٌطٛي 

 .رٕمغُ وً لبئّخ ئٌٝ لٛائُ فشػ١خ رؾزٛٞ وً ِٕٙب ػٍٝ ِٛعبد ِغز٠ٛخ راد ِٛعٙبد ِٛعخ ٌٙب ٔفظ اٌطٛي 

صُ ٠زُ رمغ١ُ وً لبئّخ فشػ١خ ئٌٝ لٛائُ ِٛعبد ؽبئشح ِزظٍخ ثبٌزٕبظش ػٓ ؽش٠ك رطج١ك ػ١ٍّبد اٌّغّٛػخ 

 . ث١ٕذ ػٛاًِ اٌّشؽٍخ ثبعزخذاَ ػ١ٍّبد ِغّٛػخ اٌفؼبء 𝜙𝑠ػٍٝ ِٛعبد اٌطبئشح ٘زا ٠شىً إٌغَٛ 

 R/t r = Rr + t                                                                                                            (9. III) 

ٚ 

ϕm =
ms

NOP
 exp −iR. Gt                                                                                     Rϵm (10. III ) 
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 (III.1) ٠زُ ئظٙبس ثٕبء إٌغَٛ فٟ اٌشىً Rئٌٝ G اٌّجٍغ ػٍٝ ع١ّغ ػ١ٍّبد ِغّٛػخ اٌفؼبء اٌزٟ رؾٛي 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  .ثٕبء إٌغَٛ :(III. 1)انشكم 

III .2.4. بنبء انتىافقيبث نهشبكت: 

 ؽ١ش أٔٙب ِج١ٕخ ػٍٝ MT ِشوض اٌّغبي ئٌٝ ئ١ٌٙب ٠زُ اٌشعٛع  اٌزٟٟ٘ ِٓ اٌزّبصلاد اٌىش٠ٚخKvرٕبعك شجىخ 

 :٠زُ ئػطبؤُ٘ ِٓ لجً  (اٌؼ١ٍّخ اٌزٟ رؾبفع ػٍٝ اٌّٛلغ اٌزسٞ )اؽزشاَ رٕبعك  اٌّٛلغ 

 

𝐾𝑣,𝑎 (r-R)  = 𝐶ѵm
𝛼

𝑚 𝑌𝑙𝑚 (r-𝑅𝛼 )                                                                    (11. III) 

  . α ٘ٛ ِشوض اٌزسح Rα:ؽ١ش 

Cѵm ٠زُ رؾذ٠ذ اٌّؼبِلاد 
α ثطش٠مخ رغؼً اٌزٛافم١بد اٌىش٠ٚخ ؽم١م١خ ٚصبثزخ رؾذ ػ١ٍّبد اٌذٚساْ اٌّمبثٍخ

 .ٌٍّٛلغ اٌّؼٕٟ ٚأٔٙب ِزؼبِذح 

 : ِٓ ِظفٛفخ اٌذٚساْ اٌزبٌٟ ٠Kvزُ رش١١ذ

(12. III)                                                                                    D(r)= −1 𝑙𝑝𝐷(𝛼, 𝛽, 𝛾) 

 

 

 

ثٕبء ِٛعبد اٌطبئشح 

|Gi| ≤ Gmax 

 

↓ 

  ثطٛي ٠Giظٕف 

 

↓ 

  ِغّٛػبد ِزظٍخ ثبٌزٕبظش ئٌٝرمغ١ّٙب 

 

↓ 

 𝜙𝑚رؾذ٠ذ اٌّشاؽً 
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,:: ؽ١ش  β, α , γصٚا٠ب أٌٚش ٟ٘.    

P: ِؾذد ٛ٘ R ٓ1أٚ + 1 ٠ّىٓ أْ ٠أخز ئؽذٜ اٌم١ّز١- . 

 ِٛعٛد دائّب ٠ٚؾزٛٞ ػٍٝ ِؼبًِ ٚاؽذ ِؾغٛة ثشىً ِٕفظً ثمذس 1= 0لاؽع أْ اٌزٛافك اٌزٛافمٟ ٌٍشجىخ

٠ّىٓ ئّ٘بي اٌّىٛٔبد اٌزٟ  (داخً اٌىشاد ) ٚالإِىب١ٔخ رىبد رىْٛ وش٠ٚخ فٟ ِؾ١ؾ إٌٛاح 5وضبفخ اٌشؾٕخ 

 . l≠0رؾزٛٞ ػٍٝ 

 : ثٛاعطخ D ٌٍّظفٛفخ ٠Sزُ ئػطبء اٌؼٕبطش 

𝐷𝑚𝑚 ′(𝛼, 𝛽, 𝛾) = exp(-im𝛼)𝑑𝑚𝑚 ′ (𝛽) exp(-im`𝛾)                                            (13. III ) 

𝑑𝑚𝑚:ِغ  ′(𝛽)  = 

 (−1)𝑡
[ 𝑙+𝑚 ! 𝑙−𝑚 ! 𝑙+𝑚 ′ ! 𝑙+𝑚 ′ !]1/2

 𝑙+𝑚−𝑡 ! 𝑙−𝑚 ′−𝑡 !(𝑡+𝑚 ′−𝑚)!𝑡  . 𝑐𝑜𝑠
𝛽

2

2𝑙+𝑚−𝑚 ′−2𝑡
 . 𝑠𝑖𝑛

𝛽

2

2𝑡+𝑚 ′−𝑚
        (14.III ) 

 

 ػٍٝ اٌؾغظ غ١ش اٌغٍج١خ ٌٍّخبٌفبد فٟ اٌّمبَ ٠ٚزُ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌزٛافم١بد ٌٍشجىخ ِٓ ٠ٚtمزظش اٌغّغ ػٍٝ 

 .Rخلاي رطج١ك ع١ّغ ػ١ٍّبد اٌزذ٠ٚش ػٍٝ اٌزٛافم١بد اٌىش٠ٚخ اٌؾم١م١خ ٚاٌزغّغ ػٍٝ ع١ّغ 

cm
M= 

 [DmM (R)R +  −1 M Dm−M (R)]                  M ≥ 0

 i[Dm−M (R)R −  −1 M DmM (R)]                M < 0          
                        (15. III  )

   

𝑐𝑚 إٌؾٛٞ ٚاٌزٟ ٌٙب لبػذح رؼ١ّ١ّخ
𝑀   ثبٌؼجؾ𝑐𝑚

𝑀 فبسغخ ٠زُ رغبٍ٘ٙب ٚاٌّؼبِلاد اٌّزجم١خ ٟ٘ اٌّزجم١خ 

ٚCv ِٓ ًِغشد سلُ ِزغٍغ ٛ٘V ؽ١ش ٠زُ رط٠ٛش وضبفخ اٌشؾٕبد اٌىش٠ٚخ فٟ رٛافم١بد اٌشجىبد فٟ شجىخ 

. شؼبػ١خ ثٕفظ ؽش٠مخ ٚظبئف اٌّٛعخ

ٌٍؾظٛي ػٍٝ رّض١ً دل١ك فّٓ اٌؼشٚسٞ اعزخذاَ ػذد وبف ِٓ اٌزٛافم١بد اٌىش٠ٚخ ٚشجىخ شؼبػ١خ ثّب ف١ٗ 

. اٌىفب٠خ وض١فخ ػ١ٍّب ٚاؽذ ٠غزخذَ شجىخ ٌٛغبس٠زُ 

ri+1= rj exp(бx) = ri exp(бx)                                                                    (16 . III  )

  

ٔغزخذَ ٘زٖ اٌشجىخ 𝞭Δx≈ 0.03 ِٓ اٌزمبسة ِغ  ػب١ٌخ ٠زُ اٌزٛطً ئٌٝ دسعخrim =  Rα  ِغ غضسح اٌّبػٟ

(. III .2)اٌٍٛغبس٠ز١ّخ ِٓ أعً دِظ اٌّؼبدٌخ اٌزفبػ١ٍخ ٠ٚظٙش ثٕبء اٌزٛافم١بد ٌٍشجىخ فٟ اٌشىً 
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 .ثٕبء رٛافم١بد اٌشجىخ: (III.2)انشكم 

III .3.4. تحذيذ الاحتًبلاث: 

. شبَ ِظطٍؼ اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ ِٚظطٍؼ وٌِٛٛجٟ - رزؼّٓ الإِىبٔبد اٌّغزخذِخ فٟ ِؼبدٌخ وْٛ 

III .1.3.4. إيكبنبث كىنىيبي: 

 ثٛاعطخ  Vc(r)ٚالإِىبٔبد ا٠ٌٕٚٛخ ٠ٚزُ رؾذ٠ذ ٘بسرشٞ  VH(r) ئِىبٔبد وٌِٛٛجٟ ٟ٘ ِغّٛع ئِىبٔبد

. ِؼبدٌخ اٌغّه ِٓ وضبفخ اٌشؾٕخ 

∇2 Vc(r) = 4πρ(r)                                                                                   (17.  III) 

 

 :ِلاؽظز١ٓ  ػٍٝ أعبط[11]رىبًِ ٘زٖ اٌّؼبدٌخ ِّىٓ فمؾ فٟ اٌّغبؽخ اٌزجبد١ٌخ ٠ٚزُ ؽٍٙب ثبٌطش٠مخ اٌضائفخ 

. وضبفخ اٌشؾٕخ ِغزّشح فٟٙ رزغ١ش ثغشػخ فٟ إٌّطمخ اٌىش٠ٚخ ٚثجؾء فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ  -

 . فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ ِٚؼبػفبد اٌشؾٕخ داخً اٌّغبي لاٌٟرؼزّذ ئِىبٔبد وٌَٛٛ ػٍٝ وً ِٓ اٌزّٙخ اٌخ  -

. ٠زُ رط٠ٛش وضبفخ اٌشؾٕخ فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ فٟ عٍغٍخ فٛس٠خ 

ρ(r)   =   ρ(𝐺)𝐺 exp(iGr)                                                                           (18. III) 

.  ِٓ ِٙبَ اٌجٛطٍخ  exp(iGr)رؾغت ِٛعبد اٌطبئشح 

Vc(G)  =  
4πρ(G)

G2
                                                                                      (19. III  ) 

 

𝐷𝑚𝑚ؽغبة ′(α, β, γ)                        ِٓ ؽٍمخ       L=1 , lma 

ٌىً ػ١ٍّخ   

↓ 

cmاٌؼضٛس ػ١ٍٙب 
M 

↓ 

 ِؼبِلاد لٛاػذ اٌٍغخ ع١ّذ ِزؼبِذح

↓ 

 رغبً٘ اٌّىٛٔبد ِغ اٌمبػذح اٌفبسغخ 

↓ 

cmِبرجمٝ ِٓ 
M ٟ٘Cv 
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 : ثٛاعطخ Vpw اٌخلاٌٟالإِىب١ٔخ  ٠زُ ئػطبء

VPW  = Vlm
pw

lm (r)Ylm(r) =  Vp
pw

p (r) kv(r)                                                (20. III  ) 

.  ٟ٘ اٌزٛافم١بد فٟ اٌشجىخ Kv(r)ؽ١ش 

 ػٓ ؽش٠ك اعزخذاَ اٌذاٌخ اٌخؼشاء ٠زُ رّض١ً دلخ اٌّؼبدٌخ ثبٌطش٠مخ ٠MTزُ رؾذ٠ذ الإِىبٔبد داخً اٌّغبي 

(. III .3)اٌضائفخ فٟ اٌشىً 

 

 . ِؼبدٌخ اٌغّه ثبٌطش٠مخ شجٗ اٌؾًّ: (III .3)انشكم 

III .2.3.4.انتببدل والارتببط  إيكبنيت: 

 اٌّزذسعخ اٌّؼّّخ LDAٚ GGA ٠ّىٓ رؾذ٠ذ ئِىبٔبد اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ ثبعزخذاَ رمش٠جٟ اٌىضبفخ اٌّؾ١ٍخ 

٘زٖ الاؽزّب١ٌخ خط١خ ػٍٝ ػىظ اؽزّب١ٌخ وٌَٛٛ اٌزٟ ٠غت رٛػ١ؾٙب فٟ اٌفؼبء اٌؾم١مٟ ؽ١ش ٠ىْٛ اٌمطش 

أْ رّض١ً اٌشؾٕخ اٌخلاٌٟ فٟ اٌفؼبء اٌؾم١مٟ ٠زُ اٌؾظٛي ػ١ٍٗ  (III.4)٘ٛ الإعشاء ٠زؼؼ فٟ اٌشىً 

. APWِجبششح ِٓ رؾ٠ًٛ أسثؼخ ِغبساد ٚرؾ٠ٍٛٗ ِشح أخشٜ فٟ رّض١ً 

 

 

 

↓ 

 

 ؽغبة الألطبة اٌّزؼذدح ٌزؾ١ًّ اٌّٛعخ اٌطبئشح      ؽغبة شؾٕخ ِزؼذدح اٌمطت ِٓ اٌىشح 

 

 ثٕبء شجٗ اٌؾًّ 

↓ 

 Vpwؽغبة 

  فٟ ؽذٚد اٌىشح Vpwرغ١ّغ

↓ 

 دِظ ِؼبدٌخ اٌغّه فٟ اٌىشاد 
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 .ئِىب١ٔخ اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ  :(III. 4)انشكم 
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III .5. يعبدلاث انتببين هى: 

 .شبَ ثبعزخذاَ ؽش٠مخ اٌزجب٠ٓ ثبعزخذاَ اٌؾً اٌؼبَ -٠زُ ؽً ِؼبدلاد وْٛ

Ψ  = 𝐶𝐺𝐺 ∅𝐺(𝐾𝐺)                                                                                 (21. III )

   

. ٌٍّؼبدٌخ MT      ٘زا اٌؾً ٠ٍجٟ ولا ِٓ اٌششٚؽ اٌؾذٚد٠خ ٌٍخلا٠ب ٚظشٚف اٌزشاثؾ ػٍٝ عطؼ اٌّغبلاد 

HGG’  =   E SGG                                                                                                                                       ’(22. III )

    

. ’HGG’ٚ  SGG٘ٛ ؽً اٌّؾذد اٌؼٍّبٟٔ فٟ ػٕبطش اٌّظفٛفخ 

   SGG’  =<∅𝐺 | ∅𝐺′>                                                                                          (23. III ) 

ٚ   

HGG’   =  <∅𝐺 |H| ∅𝐺′>                                                                                (24. III) 

 ِٓ اٌّظفٛفبد Hٚ Sٌزجغ١ؾ اٌؾغبثبد ٔخزبس أطً اٌشجىخ اٌجذائ١خ فٟ ِشوض الأؼىبط ٌغؼً اٌّظفٛفبد 

. اٌّزٕبظشح اٌؾم١م١خ 

III .6. بنيت كىد برنبيح:wien2k 

رغّؼ اٌّؾبوبح اٌشل١ّخ ا١ٌَٛ ثّؼشفخ اٌخظبئض ا١ٌٙى١ٍخ ٚالاٌىزش١ٔٚخ ٌٍّٛاد اٌّذسٚعخ ِٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌطشق 

ٚاٌزٟ رغزخذَ ٌؾغبة اٌجٕٝ  (LAPW)أٚ اٌطش٠مخ اٌخط١خ اٌّٛع١خ راد اٌّٛعخ اٌخط١خ اٌّؼضصح  الأ١ٌٚخ

٠زُ  [5] ِزؼب١ٔٚٗاٌزٞ رُ رط٠ٛشٖ ِٓ لجً ثلا٘ب ٚ wind2kالاٌىزش١ٔٚخ ٠زُ رمذ٠ُ ٘زٖ اٌطش٠مخ فٟ وٛد ثشٔبِظ 

(. III .5) اٌشىً ػشع اٌّشاؽً اٌّخزٍفخ ٌٙزا اٌجشٔبِظ فٟ
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. 2k ثشٔبِظ ؽغبة ِزٕبعك ِٓ سِض ٠ٚٓ :(III .5)انشكم 
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 :٠زُ اٌؾغبة فٟ صلاس خطٛاد 

III .1.6. تهيئت انحسبة: 

.  ٚاٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ MT  ئٔشبء ٍِف اٌّشثغ اٌظبسَ اٌزٞ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ ِؼٍُ اٌشجىخ أشؼخ -

. NN:1ؽغبة اٌّغبفخ   -

. ٘زا ث١ٓ اٌغ١شاْ اٌمش٠ج١ٓ ؽزٝ ِغبفخ ِؾذدح ٌٍزؾمك ِٓ ٚعٛد وشاد ِززب١ٌخ غ١ش ِزشاوجخ   -

-LSTART   لاخز١بس رجبدي ٚئِىبٔبد الاسرجبؽ  .

-SYMMETRY   ٟٔر١ٌٛذ ٚاٌزؾمك ِٓ ػ١ٍّبد اٌزّبصً اٌّىب  .

-  KGENؽغبة وضبفخ اٌشؾٕخ اٌجٍٛس٠خ ثزشاوت  .

III .2.6. دورة يتنبسقت(scf): 

اٌزٟ رزُ ثبعزخذاَ ثشٔبِظ ٔظٟ ٌٍجشاِظ  (scf)رُ ئػذاد خطٛاد اٌز١ٙئخ لإػذاد اٌذٚسح اٌزار١خ اٌّزّبعىخ 

 :وّب٠ٍٟ

. DSTART ٠ؾغت ئعّبٌٟ اٌمذسح ػٍٝ ؽًّ اٌىضبفخ إٌبرغخ ػٓ :LAPW0ثشٔبِظ  -

.  ٠ؾغت اٌم١ُ ٚاٌّزغٙبد اٌزار١خ :LAPW1ثشٔبِظ  -

 ٠مَٛ ثؾغبة اٌم١ُ ٚاٌؾشوبد اٌزار١خ ثٛاعطخ الإعشاء اٌزجب٠ٕٟ اٌضبٟٔ ثبعزخذاَ :LAPWS0ثشٔبِظ   -

. LAPW1ٚظبئف اٌّٛعبد إٌغج١خ اٌّؾغٛثخ عبثمب ثٛاعطخ 

.  ٠مَٛ ثؾغبة وضبفخ رؾ١ًّ اٌزىبفإ :LAPW2ثشٔبِظ  -

. ؽبلاد اٌمٍت (٠ؾغت) ٠ٌٛذ :LCOREثشٔبِظ   -

 ٠خٍؾ وضبفخ اٌشؾٕخ اٌّؾغٛثخ فٟ اٌذٚسح ِغ وضبفخ اٌشؾٕخ فٟ اٌذٚسح اٌغبثمخ ثؼذ ئعشاء :MIXERثشٔبِظ   -

. [11] 2أٚ ٠ىغٛ  (اٌّض٠ظ اٌّجبشش )ثشاد 

 ِشح ٚاؽذح ٌٍٍفبد LAPW1,LAPW2ٚ LCOREفٟ ؽبٌخ أٔظّخ اٌغج١ٓ اٌّغزمطت ع١زُ رشغ١ً ثشاِظ 

. (ٌلأعفً)ِٚشح ٚاؽذح ٌٍغج١ٕبد  (ٌلأػٍٝ )
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III .3.6. حسبة انخصبئص: 

 :٠زُ ؽغبة اٌخظبئض اٌف١ض٠بئ١خ ِغ اٌجشاِظ اٌزب١ٌخ 

-  OPTIMIZE: : ٠ؾذد ٘زا اٌجشٔبِظ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٚفمب ٌٍؾغُ لإ٠غبد ِؼٍُ اٌشجىخ ٚٚؽذح اٌؼغؾ  .

-  LAPW5  : ٘زا اٌجشٔبِظ ٠ٌٛذ وضبفخ اٌشؾٕخ .

-  :TETRA  ٘زا اٌجشٔبِظ ٠ؾذد اٌىضبفخ اٌى١ٍخ ٚاٌغضئ١خ ٌٍؾبلاد .

-:SPAGHETTI     ٌٝٚالأُ٘ ِٕز ئْ رُ (اٌز١ٙئخ )٘زا اٌجشٔبِظ ٠مَٛ ثؾغبة ث١ٕخ إٌطبق اٌخطٛح الأ ٟ٘

. ئػذاد اٌؾغبثبد الأخشٜ

𝑅𝑀𝑇
∗ Kmax,Gmaxٚ NKptرٍؼت ٘زٖ اٌّؼبٌُ دٚسا ِّٙب فٟ اٌؾغبثبد خبطخ فٟ اٌذلخ ٚٚلذ اٌؾغبة  .

-  𝑹𝑴𝑻
∗ Kmax  ٟلطغ ٚظبئف اٌّٛعخ اٌزٟ رؾذ ِٓ ػذد ٔبللاد اٌشجىخ اٌزجبد١ٌخ اٌزٟ رذخً ف 

 ثؾ١ش ٠ؾذ ِٓ ؽغُ  LAPWػٍٝ اٌٛظبئف الأعبع١خ[12]شبَ -رط٠ٛش ٚظبئف اٌّٛعخ وْٛ

𝐾𝑚𝑎𝑥) ٠زٕبعت ِغ LAPW<+lٚظبئف لبػذح  ِظفٛفخ ٘ب١ٍِزْٛ ػذد )3 .

-Gmax   لطغ فٟ اٌفؼبء اٌّزجبدي اٌزٞ ٠ؾذ ِٓ ػذد ِٛعبد اٌطبئشح اٌّغزخذِخ فٟ رط٠ٛش وضبفخ اٌشؾٕخ 

 . لاٌٟٚالإِىبٔبد فٟ ِٕطمخ اٌخ

-   Imax ٠ؾذ ِٓ ػذد اٌزٛافم١بد اٌشجىخ اٌّغزخذِخ ٌزط٠ٛش وضبفخ اٌشؾٕخ ٚالإِىبٔبد فٟ ِغبلادMT . 

-   RMT ٔظف لطش اٌّغبيMT . 

- NKpt فٟ ِٕطمخ ثش٠ٍٛ٠ٓ (اٌّزّبصلاد اٌؼب١ٌخ )ػذد إٌمبؽ اٌخبطخ .

-   Elؽبلخ خط١خ .
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 IV.1.تفاطيم انحساب : 

  يطثمح فٙ [1].(FP–LAPW) َسرخذو طشٚمح انًٕظاخ انخطٛح انًرضاٚذج تئيكاَٛاخ كايهح  نرُفٛز ْزا انؼًم

ذرى يؼانعح الإسذثاط ػٍ طشٚك . [3] [DFT]تُاءا ػهٗ َظشٚح انكصافح انٕظٛفٛح   . Wien2K  [2] شفشج

انكًٌٕ  ٔالانكرشَٔاخ كصافاخٔ، الأساسٛح انذٔال  ٔٚرى ؼساب   .[4]  (GGA) َؽذاس انًؼًىانرمشٚة الا

 انفشع انصانس  انصلاشٙنهًشكة انثظشٚح ٔانثُٕٛٚح نذساسح انخظائض انرُاسك انزاذٙ  ؼسثد يٍ ظٓح

 .  γ -LiAlH4 َٔظشا لاسرؽانح لشاءج انشيض   γ أشُاء انؽساب فئَُا َؼٕضّ تانشيضC ٔيُّ . نرسٓٛم انذساسح

:  انركافؤ الإنكرشَٔٙ نهزساخ انرٙ ذشكم انًشكة انصلاشٙ  َْٔٙثذأ أٔلا تركُٕٚاخ

H :[1S
1
] 

Al :[3 S
2
3P

1
] 

Li : [2 S
1
] 

 .  γ -LiAlH4 نهفشع انصانس يٍ  تؼض انرؼشٚفاخ ػهٗ انًشكة انصلاشَٙؼطٙ انصلاشٙ انٓٛذسٚذ نفٓىٔ

IV.1. 2.انثلاثي نمركةا تعريف    γ -LiAlH4من خلال تحث انعهماء : 

P. Vajeeston, P. Ravindran, R. Vidya, H. Fjellvag et A. Kjeksus [9]                      

    انٓٛذسٚذاخ انصلاشٛح انمائًح ػهٗ انفهضاخ انًؼذَٛح ٔػُاطش انرأشٛشاخ انؼائهح  يٍ انعذٔل انذٔس٘ يُذنٛٛاف

 . (1. IV )  

[AlH4]ٔٚركٌٕ يٍ الإٌٔٚ  رٔ انشكم انُٓذسٙ ستاػٙ انسطٕغ 
-

Li ٔانشاسدج 
+

ْى الأٔائم انزٍٚ  ٔانٛاتاٍَٛٛ ،

 تانرفاطٛمٔدسط .« ab- initio »اسرؼًهٕا  انٓٛذسٚذاخ انفهضٚح أشُاء يُالشح انٓٛذسٔظٍٛ انًخضٌ تثشَايط  

 انًششٔع انًشٓش ذؽدٔ  (APW ). الأيٕاض انًسرٕٚح انًرضاٚذج طشٚكػٍ  LiAlH4ذؽد ضغظ ػال ػهٗ 

فٙ يٕضٕػح "  IEA   "  ذؽد ػُٕاٌيٕاصاج يغ انرؼأَٛح انذٔنٛح  ،   " WE-NET  ,MITI   "انٛاتاَٙ 

  َرائط تؽس انؼهًاء يٍ خلال ٔ.   انٓٛذسٔظٍٛ  يٍ  %wt 5 طٕسج يٍ أظم ذخضٍٚ أكصش يٍانًٕاد انًد

: P. Vajeeston, P. Ravindran, R. Vidya, H. Fjellvag. Kjekshus  [9]                            

 :إنٗ شلاز يشاؼم  تفؼم انؽشاسج ٔانضغظ ٚرؽٕل ذشذٛثٛا  LiAlH4 فئٌ انًشكة

 ٔدسظح (Gpa) 2.16 ٔ 0 تٍٛ ذؽد انضغظLiAlH4 الأٔنٗ انًسرمشج نهًشكة  انًشؼهحدساسح بَٔثذأ 

  ذؼادلؼشاسج 
0
C 25 انًٛم أؼادٚح  يشكهح  تُٛح ( ٔالأتؼاد   رa ≠b ≠c 120.66  ٔانضأٚح = β )  أطهك

أستغ رساخ ْٛذسٔظٍٛ يشذثح انرٙ ذركٌٕ يٍ    ،(P21/C) فٙ فضاء انًعًٕػح LiAlH4 α-  ػهٛٓا تانطٕس

. كثٛشجٔ ؼٕل الأنًُٕٛو فٙ ذكُٕٚاخ ستاػٙ انسطٕغ يُرظًح 
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[AlH4]ٚرأنف انٓٛكم يٍ إٌٔٚ   
-

 Li ] يٍ ٔؼذج ظٛذج يفظٕنح تـ  
+
              تٍٛ(Al-H) ٔذخرهف انًسافح  ،[

A°1.59 ٔ A°1.64 ،  ٔانفٕاطم (Li-H)ٍٛت A°1.83ٔ A° 1.97،  انهٛصٕٛو ػهٗ يسافح إَٔٚاخ ٔذشذٛة 

 . A°3.1 يٍ (Li-Li)طغٛشج 

 إنٗ  (P21/cأؼاد٘ انًٛم  ) α-LiAlH4 انًشكةٚرؽٕل  ،  (Gpa)3 انُٕع الأٔل فٕقٔػُذ انضغظ ػهٗ 

β-LiAlH4 (  ستاػٙ انضٔاٚاI41/a ) .( رٔ الأتؼادa =b ≠c)  

ستاػٙ انضٔاٚا  ) β-LiAlH4 ٚرؽٕل انًشكة يٍ  (Gpa)34ٔتًٕاطهح انضغظ ػهٗ انُٕع انصاَٙ فٕق

I41/a) ٗإن  γ- LiAlH4  (  يؼُٛٙ يرؼايذ انًؽأسPnma) (.   رٔ الأتؼادa ≠b ≠c  .)  

 [10,11 ,9]. الأكصش شثاذا LiAlH4  γ-ًٚصم انثُٛح انثهٕسٚح نهًشكة :((IV .1ٔانشكم 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 .LiAlH4 نهًشكة ْٛكم تهٕس٘ :(  IV .1)انشكم 

IV.2.1.انتقارب NKpt و RKmax :

 .P. Vajeeston, P. Ravindran, R. Vidya, H. Fjellvag et Aيٍ خلال انٕشٛمح نهؼهًاء 

Kjekshus [9] , 

ٚرى ذطٕٚش ْزِ انكًٛاخ فٙ يضٚط ؼٛس  انصلاشٙ انفشع انصانس  انًرٕافك ٔانًشكةNKpt ٔ RKmaxذى ذؽذٚذ 

 فٙ انًُطمح فٕسّٚأٔ فٙ سهسهح  lmax=10.انمظذٚش ؼرٗ  -يٍ انرٕافمٛاخ انكشٔٚح داخم كشاخ انًافٍ 

 .  َظف لطش انمطغراخ ( interstitielle)انخلانٙ 
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. ( ْٙ أكثش لًٛح نًرعّ انًٕظحMuffin-Tin ٔ Kmax ْٕ أطغش َظف انمطش RMT) اخرٛاساخ انرماسب  

.  فٙ أٔل يُطمح ذْٕطpoint- K 500نهركايم ٚرى اسرخذاو شثكح 

تؽٛس لا ذرذاخم كشاخ  γ- LiAlH4 انصلاشٙ انفشع انصانس نهًشكة   "   "Muffin-Tinٚرى اخرٛاس أشؼح  

 :  (تْٕش )يٕضػ فٙ انعذٔل انرانٙ نكم رسج تٕؼذج  ْٕ كًا   "Muffin-Tin"لظذٚش - انًافٍ

 

 .γ- LiAlH4 نهًشكة Muffin-Tin أشؼح  : (IV .1 ) اندذول  

 

    

    

 

. IV 3.1. انخظائض انهيكهية نهمركةLiAlH4  : 

 

 

 .  GGAتٕاسطح ذمشٚة  γ- LiAlH4  ذثاٍٚ انطالح انكهٛح كذانح نؽعى انًشكة : ( IV .2) :انشكم

  

   RMT Li Bohr   RMT Al Bohr   RMT H Bohr انًشكة

γ- LiAlH4 1.6 1.5 0.8 
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. GGA تٕاسطح ذمشٚة LiAlH4ذثاٍٚ انطالح انكهٛح كذانح نؽعى انًشكثاخ  (:IV )  3 .انشكم

 

 ٔنهرأكذ يٍ َرائط ػًهُا َماسَٓا يغ َرائط انؼهًاء 

P. Vajeeston, P. Ravindran, R. Vidya, H. Fjellvag et A. Kjekshus [9] ,                      

 .  تًا فٛٓا انفشع انصانس نهًشكةLiAlH4 اخرلاف انطالح انكهٛح كذانح نؽعى انًشكثاخ (IV .4) ًٔٚصم انشكم 
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. GGA .[9] تٕاسطح ذمشٚة LiAlH4 اخرلاف انطالح انكهٛح كذانح نؽعى انًشكثاخ : (IV .4) انشكم

 

ٔتاخرٛاس َماط انٕضغ يٍ  (optimisation )ٔػُذ انؼًم ػهٗ ذؽسٍٛ أتؼاد انًشكة تاسرؼًال طشٚمح 

انز٘ ٚثٍٛ الأتؼاد انعذٚذج ٔانًؽسُح  (IV .2)انسانة ؼرٗ انًٕظة يشٔسا تانظفش ذى انؽظٕل ػهٗ انشكم 

 (a0, b0, c0)انًؼهٕياخ انًؽسُح راخ " -outputeos -γ- LiAlH4 eos"  ٔانًٕضؽح  فٙ انًهف انًؼٌُٕ 

 يغ ٔؼذج  (V0) انؽعىأخز يغ انرٙ َماسَٓا يغ انًؼهٕياخ انرعشٚثٛح ٔغٛشْا  γ- LiAlH4ٔ كةنهًش 

 . انًثُٛح فٙ انعذٔل (E0) ٔ انطالح ’B )) ٔيشرماذٓا  B(Gpa)انضغظ 
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:  ( IV - 2)ٔذظٓش انُرائط فٙ انعذٔل 

 تٕاسطح (E0) ٔيعًٕع انطالح ’B ٔيشرماذّ B (Gpa)  ٔٔؼذج انضغظ  V0 ؼعى  (:IV) 2 .اندذول 

. γ –LiAlH4   نًشؼهح GGAذمشٚة 

 ْزا انؼًم انًشكة

V0 (Bohr)
3
      B0 (GPa)           B0               E0(Ry)    

 أػًال أخشٖ

B0              (GPa)             B0 '   

    γ-LiAlH4 (Pnma)   1758,50             14  ,26             5,40            -2019.55 
eV           

14,25 b             4,85   

          

 

 يغ انؽعى انصاتد شى « c/a » أٔلا ػهٗ ذؽسٍٛ انًؼهٕيح  َؼًم يغ ذمهٛم انمٕٖ الأٔنٗانًؽسُح تؼادٔلإٚعاد الأ

                    ٔذظٓش انُرائط فٙ انعذٔل. « b/a » ػهٗ ذؽسٍٛ انًؼهٕيح َؼًم فٙ انصاَٛح ٔ.« c0/a0 »يغ انًؼهٕيح 

(3 .IV) نهًشكة γ- LiAlH4  (  يؼُٛٙ يرؼايذ انًؽأسPnma) ٖٔيماسَرٓا يغ انرعاسب الأخش    

Bohr = 0,529177 A 1:  ؼٛس(GGA)الإَؽذاس انًؼًى  يغ ذمشٚة [10,11 ,9]
0

. 

  الأتؼاد انًؽسُح( :IV.  3)اندذول

 

 ((°Aشاتد انًؼهٕيح  انًشكة

 ْزا انؼًم اٜخش

 إؼذاشٛاخ انزسج

 ْزا انؼًم اٜخش

γ-LiAlH4 

(Pnma)   

=6.5196 (6.4667)  a0 

=5.3916 (5.3478) b0 

 C0=6.6471 (6.5931) 

 

Li: 0.2465; 0.25; 0.2474 (0.2428; 0.25; 0.2467)i 

Al: 0.5157; 0.25; 0.8228 (0.5120; 0.25; 0.8221)i 

H1: 0.2984; 0.25; 0.9591 (0.3067; 0.25; 0.9617)i 

H2: 0.7147; 0.25; 0.9614 (0.7162; 0.25; 0.9631)i 

H3: 0.4934; 0.0208; 0.2947 (0.4889; 0.9833; 0.2943)i 

   

B =I = ref 7 : تئشاسج  

 



 انفظم انشاتغ                                                                                                 انُرائط ٔانًُالشح

 

51 
 

.2.IV انخظائض انثظرية: 

 انشاتظ تٍٛ انثُٛح الانكرشَٔٛح ٔانعضء انرخٛهٙ يٍ شاتد ،ػُذ انعضء انثظش٘،نمذ ذكهًُا فٙ انفظم انصاَٙ 

2انؼاصل انكٓشتائٙ
. 

 َمطح فٙ 3000kنٓزا اسرخذيُا . kشثكح كصٛفح يٍ انُماط ٚرطهة نهخظائض انثظشٚح  انؽساب انًثاشش

انًشكهح    γ -LiAlH4نهًشكة   كٓشتائٛا انذانح انؼاصنح.انًذسٔط  انكهٛح يٍ أظم  انًشكةتشٚهٍٕٚيُطمح 

 .نًؼُٛٙ يرؼايذ انًؽأس نهثهٕسج راخ انثُٛح 

IV .3. انخظائض انثظرية نهمركة γ -LiAlH4  :  

IV .1.3 .اندزء انحقيقي من دانة انعزل انكهرتائي:  

)(انعضء انؽمٛمٙ (IV.5)ٕٚضػ انشكم 
1

w نهذانح انؼاصنح نًشكة  γ -LiAlH4 ٌٕفٙ يعال طالح انفٕذ 

 .ev 30 إن0ٗيٍ  

)(َعذ انمًٛح  ل 
1

xy  ٔأيا الاذعاْاخ الأخشٖ فاٌ ٔذٛشج انعضء . ٔتانرانٙ ًَٓهٓا16−10ْٙ فٙ ؼذٔد

)( :انؽمٛمٙ ْٙ َفسٓا 
1

w َٗيشٔسا تالاخرفاء انكهٙ شى ٚضداد تؼذ انًشٔس تانؽذ الأد. γ -LiAlH4 ٔفما 

 (.zz)ٔ (yy)نهرٕظٛٓاخ  

 

  γ -LiAlH4  اخرلاف انعضء انؽمٛمٙ ٔانرخٛهٙ يٍ انذانح انؼضل انكٓشتائٙ نهًشكة انرانٙ:(IV .5)انشكم 

 .GGAتانرمشٚة 
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IV ..32. انعزل انكهرتائي دانةاندزء انتخيهي من :  

  ( IV.5)ٕٚضػ ذؽهٛم انًُؽُٗ انشكم 
)(

2
w ٍإٌ الايرظاص ٚثذأ تؼذ انؼرثح ػُذ طالح أػهٗ يev5 

)(نكم انًُؽُٛاخ
2

xx،ٔ )(
2

yz شى ٚضداد ؼرٗ انزسٔج انشئٛسٛح ؼٛس  )(
2

yz ٍأػهٗ ي

)(
2

xx. 

IV .3.3 . معامم الامتظاص()α :  

  ػهٗ طٕل الأظضاء انصلاشح نهًكَٕاخ  γ -LiAlH4 نًشكة α()يؼايم الايرظاص  ( IV.6)ٕٚضػ انشكم

أػهٗ يٍ  ((xxانؽذ الألظٗ نًؼايم الايرظاص ٚؽذز ػُذيا ٚكٌٕ انعضء انرخٛهٙ أػظًٛا  ٔنكٍ انًُؽُٗ 

((zzٔ yy))  ٍيٍ أظم طالح أكثش يev6 نهًشكة γ -LiAlH4  ٍٚؼٛس ٔضٕغ انرثا . 

 

 ٔفما  γ -LiAlH4  نذانح طالح انفٕذٌٕ انُاذعح يٍ انًشكةα()  ذثاٍٚ الايرظاص: (IV.6)انشكم 

 xx ,( yy) ٔ(zz .)))نلاذعاْاخ 
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IV. 4.3 . مؤشر الانكسار )): n 

( (zz ٔ(yy) , (xx) ٔفما نلاذعاْاخ  γ -LiAlH4  نهًشكةn()لذيُا يؤشش الاَكساس  ( IV.7)فٙ انشكم

 .يؤشش الاَكساس ٚرثغ ٔذٛشج انعضء انؽمٛمٙ يٍ دانح انؼضل انكٓشتائٙ 

 

 

  ٔفما  γ -LiAlH4 تذانح طالح انفٕذٌٕ انُاذعح نًشكة n( ) ذثاٍٚ يؼايم الاَكساس: (IV.7)انشكم 

 (zz) .ٔ (yy ),(xx)نلاذعاْاخ 

IV. 5.3. الانعكاسيةR( ) : 

R( ٚظٓش طٛف الاَؼكاط  (.yy ),(xx) ٔفما نلاذعاْاخ  γ -LiAlH4 نًشكة (IV). 8  فٙ انشكم (
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R( ذثاٍٚ الاَؼكاسٛح: (IV.8)انشكم   ٔفما  γ -LiAlH4  نذانح طالح انفٕذٌٕ انًُثؼصح يٍ انًشكة(

 (.yy ),(xx)نلاذعاْاخ 

 يٍ انمًى انصإَٚح ev6 شى ذضداد تاذعاِ انؽذ الألظٗ تانُسثح نطالح أكثش يٍ ev4ذثذأ الاَؼكاسٛح ػُذ أكثش يٍ 

ْزا انؽذ الألظٗ ُٚشئ ػُذيا ٚكٌٕ انعضء انرخٛهٙ  (yy ),(xx)انرٙ ذظٓش ػُذيا ذضداد انطالح نهًُؽُٛاخ 

2
 أػظًٛا نهًشكةγ -LiAlH4 .  

 :الاستنتاج 

 .  فٙ انعضء انًُخفض يٍ يُطمح تشٚهkٍٕٚذى ذُفٛز ؼساب انخظائض انثظشٚح تاسرخذاو ػذد كثٛش يٍ انُماط 

يٍ خلال  انُرائط انًؽظم ػهٛٓا َلاؼع ذثاٍٚ فٙ دٔال انؼضل انكٓشتائٙ تٍٛ انًكَٕاخ انذٚكاسذٛكٛح انًخرهفح 

 .دانح انؼضل انكٓشتائٙ انساكُح راخ انظهح تًؤشش الاَكساس ْٙ يًٓح  γ -LiAlH4 نهًشكة

ٔ انؽذ  (انؼظاتح انًًُٕػح) ػرثح ايرظاص يًٓح تسثة اذساع انفعٕج γ -LiAlH4 نذٖ انًشكة انًذسٔط 

 6evالألظٗ نلايرظاص ٚلاؼع فٙ ؼذٔد يسرٕٖ انطالح 
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 الخاتمة العامة
  



 انخاذًح انعايح

 

:  الخاتمة

في يزاحم ثثاذها   LiAlH4نهًزكة انثلاثي انثصزيح   قًُا تذراسح انخصائض انرزكيثيح و،في هذِ الأطزوحح

. عهً انرىاني  وحيذج انخهيحوانزتاعي 

 يع ذقزية (LAPW)يٍ أجم ذحقيق هذا انعًم  اسرخذو انًزء طزيقح انًىجاخ انًسرىيح انًزذفعح انخطيح 

.  (APW) وذًد يقارَرها يع طزيقح انًىجاخ انًسرىيح (GGA) انًعًى الاَحذار

يرى انحصىل عهً انًعهىياخ انهيكهيح عٍ طزيق انرقهيم يٍ انطاقح انكهيح كذانح نهحجى ويٍ ثى انرخفيف 

.  تاسرخذاو ذقهيم انقىيانهيكهي

. انُرائج انري ذى انحصىل عهيها ذرفق يع ذهك انرجزتح 

 ترفصيم طزيقح انحساب تخطىاذها ودراسح انخصائض انهيكهيح نهًزكة يع انًعهىياخ الأيثم نهشثكح قًُا 

انجزء انحقيقي وانرخيهي يٍ دانح  انعزل انكهزتائي و يعايم الايرصاص  وهي انثصزيح انخصائض وحساب 

  .و يؤشزالاَكسار والاَعكاسيح

 نهًزكة       (γ)فجىج يثاشزجذظهز انُرائج أٌ انًزكثاخ انري ذًد دراسرها نها طاتع غيز يعذَي يع وجىد 

α-LiAlH4 . 

Naانرفاعم هى أيىَي تيٍ انكاذيىَاخ  
+ 

 ,Li
+ 

[AlH4] وانىحذج 
-

-αنهًزكة   انري ذعًم تًثاتح أَيىٌ

LiAlH4 .

. انرجزيثيح انُرائج انري ذى انحصىل عهيها ذرفق يع ذهك 

 



 

 الملخص 

 نهذا لًُا .  وانثصزيح نهًزكة انثلاثي في إطار َظزيح انكثافحنثهىريحانهذف يٍ هذا انعًم هى دراسح انخصائص ا       

 ذُفيذ ذعهيًاخ انىظيفيح انثزيجيح إطار  في (LiAlH4)نهًزكة LAPW   انخطيح انًعًًحانًىجح انطائزجتاسرخذاو طزيمح 

DFT)).تىاسطح كىد   Wien2K   

 نهطزيمح انرأسيسيح انًعانى يٍ اخرثاراخ انرمارب ذى ذحذيذ كم يٍ .(GGA)في انحساب اسرخذيُا ذمزية الاَحذار انًعًى 

 عٍ طزيك انرمهيم يٍ إجًاني انطالح تىصفها انثهىر في حانح ذىاسٌ انًعانىويرى انحصىل عهً . انًسرخذيح نرُفيذ عًهُا

 في وانخصائص انثصزيحودرص أيضا هياكم انفزلح  . انمىيالأيثم عٍ طزيك انرمهيم يٍ انهُذسح وظيفح يٍ حجى حصهد 

. LiAlH4 يزاحم يسرمزج نهًزكة

 انُرائج هي في اذفاق جيذ يع انثياَاخ انرجزيثيح وانحساتاخ

يعايم الاَكسار ويعايم الايرصاص ,ذًد دراسح انخصائص انثصزيح انجشء انحميمي وانجشء انرخيهي يٍ وظيفح عاسنح 

 .والاَعكاسيح عهً أساص طالح انفىذىٌ انحادز

 .وأظهز انُرائج أٌ انًزكثاخ انًذروسح ياصح

 يعايم ، يعايم الاَكسار ، انجشء انرخيهي وانحميمي ، LAPW , GGA طزيمح ، انخصائص انثصزيح :كلمات مفتاحيه

  . الاَعكاسيح ،الايرصاص 

Résumé 

         Le but  de ce travail  est  d'étudier  les  propriétés  structur  a les ,électroniques  et  

optiques   de composé ternaires (LiAlH4). pour cela on autilisé la méthode des ondes  planes 

augmentées linéarisées LAPW   dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité ( 

DFT)  implémentée dans le code Wien2k  Dans le calcul on a  utilisé l'approximation du 

gradient généralisé (GGA) . A partir des tests de convergence on  a  déterminé les deux 

paramétres constitutifs de la méthode utilisée pour réaliser notre travail. 

Las paramétres de structure à l'équilibre sont obtenus en minimisant l'énergie totale en 

fonction du volume la géométrie optimisée a été obtenue en minimisant les forces . Les 

structures de bandes et la densité d'états sont aussiétudiéesdans les phases stables des 

composé LiAlH4. 

 les propriéts optiques ont été étudiées .la  partie réelle et  la  partie imaginaire de  la 

fonction diélectrique. L'indice de réfraction. La  perte d'énergie de l'électron le coefficient 

d'absorption  et  la réflectivité sont calculés en  fonction de  l'énergie du  photon incident . 

Les résultats obtenus montrent que les composés étudiés sont absorbants 

 Mots clés : propriétés optiques, méthode LAPW, GGA, la partie réelle et imaginaire, 

L'indice de réfraction, le coefficient d'absorption, la réflectivité .   


