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 كلمة شكر                
 ﴾ لأزيدنكم شكرتم لئن ﴿: تعالى لقولو مصداق ا                    

. وعطائو نعمو جزيل على وأشكره المتواضع العمل ىذا لأداء وفقني أن على وجل عز ا﵀ أحمد

.  ا﵀﴾ يشكر لم الناس يشكر لم من ﴿:وسلم عليو ا﵀ صلى بقولو وعملا

 الرسالة على المشرف أستاذي ل  دعائي وخالص شكري بجميل أتوجو ف إني لأصحابو بالفضل واعتراف ا

 كثرة رغم عرفتو أن منذ بشيء علي يبخل ولم العناية كامل أولاني الذي "ف اروق لعجايلية"

.  والتقدير الشكر كل مني ف لو أخطائي وعلى علي صابرا وكان انشغالاتو

 وفي فييم يبارك أن ا﵀ أسأل العلم قبل الأدب علمونا الذين الكرام أساتذتي كل أشكر كما

 جزء قطعوا الذين المناقشة لجنة أعضاء أنسى ولا تنام لا التي بعينو ويرعاىم أسرىم ويحفظ  علميم

                                                                  .المذكرة ىذه يصلح ما في للنظر الغالي وقتيم من
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 بعيد من أو قريب من ساعدني من  كلأشكر أن يفوتني لا كما
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 :المقدمة العامة

تركٌز غاز ثانً أكسٌد الكربون داخل الغلاف الجوي والناتج عن فً الزٌادة الكبٌرة لقد تأثر كوكبنا من 

مما . المصانع وفً المنازل منذ بداٌة القرن العشرٌن˓ استخدام الوقود السائل والغاز المستعملٌن فً النقل

أدى إلى الزٌادة فً درجة حرارة الكوكب مؤثرا بذلك على السٌر الطبٌعً للطقس ونظرا للتدفق الهائل للغاز 

وللمحافظة على كوكبنا . فً الجو نجم عنه تغٌرا فً المناخ  وتلوثا قاتلا فً الجو (الكربون )التقلٌدي القاتل 

الذي لا نملك غٌره حالٌا لٌتحتم على العلماء البحث على بدٌل آخر للطاقة ٌكون محافظا على الإنسان 

 توصل العلماء إلى مصدر آخر للطاقة ٌكون ˓وبمرور الوقت مع التقدم التكنولوجً والبحث العلمًوالطبٌعة 

 وهو الهٌدروجٌن الذي ٌبدو أنه الوقود المثالً  الحامل للطاقة والمعروفة حالٌا ،فعال ومحافظ للطبٌعة

   :  [  2 -1]بالطاقات المتجددة ومن بٌن خصائصه

 . ٌمكن أن ٌتفاعل مع المحٌط ، مستقر، خفٌف،هو عنصر كٌمٌائً بسٌط  -1

 .من السهل حمله -2

 أٌن ٌمكن تخزٌنه ، ٌجب تخزٌنه للتوزٌع اللاحق،ٌمكن إنتاجه بكمٌات غٌر محدودة وبمجرد إنتاجه -3

كما تختلف طرق التخزٌن الثلاثة من حٌث كثافتها . الغازٌة والسائلة والصلبة: بثلاث طرق مختلفة

 . ومراعاة تكالٌف السلامة الخاصة بها،وكثافتها الجاذبٌة

لقد ركزت البحوث على إمكانٌات التخزٌن الصلب حٌث ٌمكن تخزٌن الهٌدروجٌن فً شكل هٌدرٌدات 

ٌمكن أن ٌحوي عددا من الهٌدروجٌن فً شبكاتها المعدنٌة  (هدرٌد) بحٌث نستعمل خزانا معدنٌا ،معدنٌة

 .وإنشاء روابط كٌمٌائٌة

إن الاستفادة من استخدام هٌدرٌد معدنً لتخزٌن الهٌدروجٌن هو لتقلٌل المخاطر المرتبطة  بتخزٌن كمٌات 

 وأن ،هذه الطرٌقة لها مزاٌا أخرى تجعلها تتشكل فً درجة حرارة الغرفة المنخفضة. كبٌرة من الهٌدروجٌن

بالإضافة إلى وجود . الهٌدروجٌن الذي تم الحصول علٌه نقً للغاٌة و لا ٌتلف الخصائص الماصة للمادة

 . و هٌدرٌدات معقدة  لتخزٌن الهٌدروجٌن على شكل بورو هٌدرٌد و ألانات،هٌدرٌدات فلزٌة

 كانت هناك مركبات الهٌدرٌد القائمة .فً البحث عن المواد المناسبة لتخزٌن الهٌدروجٌن والقابل للعكس

على المعادن القلوٌة وعناصر العائلة الثالثة ذات أهمٌة كبٌرة فً أعمال بوغدانو فٌتشوشوكٌردي فً عام 

 لا تزال هناك بعض المشاكل فً انعكاس تفاعلات الهدرجة وكذلك ،لكن فً مركبات الهٌدرٌد. [3 ]1997

 ،فً إجراء البحث عن هذه المواد الجدٌدة. [4]فً درجة حرارة التحلل العالٌة ومعدل التفاعل المنخفض  

النمذجة والمحاكاة "  أو استخدام دراسة نظرٌة تسمى ،ٌمكن للباحث إما اتباع البروتوكولات التجرٌبٌة

المعروفة بأنها "  "Ab-initioتقنٌات النمذجة والمحاكاة ٌمكن أن تكون تجرٌبٌة أو نظرٌة كمبادرة". للمواد

 .دقٌقة للغاٌة ومستقلة عن المصادر التجرٌبٌة

 ٌمكن أن ٌكون بهٌاكل بلورٌة Mو Na,Li…etc =    (  A)هو معدن قلوي  Aحٌث بAMH4ندرس الهٌدرٌد 

  ونركز فً هذه الدراسة على البنٌة الإلكترونٌة باستخدام النظرٌة الوظٌفٌة للكثافة،[5]مختلفة 

fonctionnelle de la densité)  La théorie) DFT)  )  المستخدم من قبل طرٌقة الأمواج المستوٌة

 potentie ltotal augmantées linéarisées à  planes ondes )المتزاٌدة الخطٌة  بإجمالً الجهد 

 FP-LAPW) (La méthode  des[)6] . وبالتالً فإن . ٌعتمد التقدم على تطوٌر تقنٌات دقٌقة بدقة كافٌة

( gradient généralisé Le ( )GGA)وتقرٌب الإنحدار المعمم  ((DFTتطور النظرٌة الوظٌفٌة للكثافة  

المدارات الخطٌة : قد لعب دورا هاما فً فٌزٌاء المادة المكثفة مع استعمال طرق مختلفة للحساب من بٌنها 
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                augmentée ( Lʼonde plane) و الموجة المستوٌة المتزاٌدة   Muffin –Tin[7] فً المكعب 

 (APW[) 8. ] 

 . فً مراحل الإستقرارLiAlH4-γفً عملنا قمنا بدراسة الخصائص التركٌبٌة والإلكترونٌة للمركب

 . فصول مع مقدمة وخاتمة عامة 4تحتوي هذه الأطروحة على 

 .الفصل الأول ٌقدم معلومات أساسٌة عن البنٌة البلورٌة

 .الفصل الثانً مكرس للأفكار الأساسٌة حول البنٌة الالكترونٌة

بواسطة الشفرة  ( LAPW ) الخطيةتزايدةالمالمستوية الموجة أما الفصل الثالث فهو توضٌح مبدأ طرٌقة 

Wien2K. 

 .وفً الفصل الرابع تم تفسٌر النتائج التى تم الحصول علٌها وشرحها 
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: مقدمة

رشنو ٍجَ٘ػخ جضٝئبد  ،فٜ الأجغبً اىظيجخ ٍزَبعنخ فَٞب ثْٖٞب ثَغبفبد ٍزغبٗٝخ أغيجٞخ اىزسادإُ      

ثذٞش رنُ٘ جَٞغ اىزساد فٜ ثٞئخ ٍزطبثقخ ٗالأٍش اىزٛ ٝؤدٛ إىٚ ، ٍغزقشح ػْذٍب رنُ٘ طبقزٖب اىنيٞخ طغشٙ

.  أٛ ٗج٘د دٗسٝخ رقشة اى٘طف اىْظشٛ ىيظيت،ٕٗزا ٝؼْٜ دبىخ ثي٘سٝخ، رشرٞت دٗسٛ صلاصٜ الأثؼبد

I-1. انبنية انبهورية: 
اىذبىخ اىزٜ ٝنُ٘ فٖٞب رشرٞت اىزساد ػش٘ائٞب ٗاىزٛ ٝزٌ فٞٔ رشرٞت اىزساد :  ْٕبك ّ٘ػبُ ىيذبىخ اىظيجخ     

 ٕٜ اىذبىخ اىزٜ رنُ٘ فٖٞب اىزساد ٍشرجخ ،ٗاىذبىخ اىضبّٞخ اىزٜ رَْٖب ثشنو خبص ْٕب .ثبّزظبً  فٜ ػقذ اىشجنخ

ٗاىْزٞجخ ٕٜ ٍجَ٘ػخ ٍِ اىْ٘ٙ  ٗالإىنزشّٗبد اىَشرجطخ ٍؼب ٍِ قجو اىق٘ٙ  .فٜ ػقذ اىشجنخ ثشنو دٗسٛ

 .[1 ]اىن٘ىٍ٘جٞخ

-I2.انشبكة انبهورية: 
. اىزْبٗة ٗاىز٘اصٛ ،الاّؼنبط ،رؼشف ٍِ خلاه رشرٞت دٗسٛ ىيزساد ٗػذد ٍؼِٞ ٍِ اىزْبظش       

فٜ اىفضبء صلاصٜ  (اىؼقذ) أٗ (اىَ٘اقغ)َٝنِ ٗطف اىٖٞنو اىظيت اىَضبىٜ ٍِ قجو ٍجَ٘ػخ ٍِ اىْقبط رغَٚ  

. الأثؼبد

 (     𝑎1     ,𝑎2     ,𝑎3): رؼشف اىشجنخ ثضلاس أشؼخ رغَٚ الأشؼخ اىقبػذٝخ

:  ّؼشف ٍ٘قغ مو خيٞخ ىيجي٘سح ثـ

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

: الأعبعٞخ فٖ٘ ٍِ اىشنو أٍب دجٌ اىخيٞخ الأٗىٞخ

2- I)) V=  𝑎1      (𝑎2     ⋀𝑎3     )  

.  أػذاد طذٞذخµ, v, w:ثذٞش

 

I-3.شبكة برافي : 
مَب أّٖب لا رَضو ع٘ٙ . ٕٜ اىشجنخ اىزٜ ٝنُ٘ فٖٞب اىزشرٞت اىذٗسٛ ٍزنشسا ىي٘دذاد الأٗىٞخ فٜ اىجي٘سح       

 .جضٝئبد  ٍجَ٘ػخ رساد أٗ ٍجَ٘ػخ،ْٕذعخ اىٖٞنو اىذٗسٛ دُٗ اىْظش فٜ طجٞؼخ اى٘دذاد ٍِ رسح ٗادذح

 .  (اىنشٝغزبه )شجنخ ثشافٜ رَنِ ٍِ اىزَٞٞض ثِٞ ٍخزيف اىزشرٞجبد اىََنْخ ٍِ اىزساد ىزشنٞو اىجي٘س

. [2 ] ّ٘ع ٍِ شجنخ ثشاف14ٜٗفقب ىَؼبٝٞش ٕزٓ اىشجنخ ْٕبك عجؼخ أّظَخ ثي٘سٝخ ٗ

 

  𝑃            اىؼقذح رشٝنيْٞٞل أٗصلاصٞخ اىَٞو  -1

  P ٗ C         اىؼقذح  ٍّ٘٘ميْٞٞلأٗ اىَٞو أدبدٝخ -2

  P   , C  ,  𝐼  ٗ F  اىؼقذح         أٗسر٘سٍجٞلأٗاىَؼْٞٞخ اىَغزقَٞخ  -3

  𝑃 ٗ  I  اىؼقذح         رٞزشاغّ٘بهأٗ اىشثبػٞخ  -4

  P  , 𝐼  ٗ F         اىؼقذح ٍنؼت -5
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: ثذٞش

 𝑃  شجنخ ثشافٜ ثغٞطخ  .

 𝐶  شجنخ ثشافٜ ٍَشمضح اىقبػذح  .

[𝐵] ٌشجنخ ثشافٜ  ٍَشمضح اىذج .

 𝐹       شجنخ ثشافٜ  ٍَشمضح اىغطخ . 

I-4.الأعبعٞخ  أشؼخ الإّزقبه إُ   :خهية أونية أساسية وخهية أونية غير أساسية 

(𝑎1     ,𝑎2     ,𝑎3     )ٓرزذذد ٍِ اىشجنخ اىجي٘سٝخ ٍز٘اصٛ اىغط٘ح أثؼبد  a، b،c   ٗصٗاٝبٓ الأعبعٞخα  ، β،γ. دٞش

فٜ اىذبلاد اىؼبٍخ رنُ٘ اىضٗاٝب قبئَخ مَب أّٖب رخزبس ٗفق ششط اىزْبظش الإّغذبثٜ ٗاىزٛ َٝبصو رْبظش مو 

ّٗؤمذ أُ دجٌ أٛ خيٞخ أٗىٞخ غٞش أعبعٞخ ox .oy .oz.    اىَذبٗساىشجنخ ىزىل ّشٞش لأدشف اىخيٞخ الأٗىٞخ ة

. الأعبعٞخ اىزبثؼخ ىْفظ اىشجنخ الأٗىٞخ أمجش دائَب ٍِ دجٌ اىخيٞخ

. ٍنؼت اه اىزٜ رذذد أدشف(     𝑎1     ,𝑎2     ,𝑎3)َٝضو خيٞخ أٗىٞخ أعبعٞخ ٗغٞش أعبعٞخ ثذلاىخ الأشؼخ (I1-)اىشنو  

 

 
 

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

 

I-5. ّبظش اىشجنخ ىذ ٍشبثٔ رْبظشٕٜ خيٞخ أٗىٞخ ثأقو دجٌ ٍَنِ ٗأعبعٞخ ٗىٖب    :خهية فيكنرزايتس

 ٕٜٗ اىزٜ خيٞزٖب الأٗىٞخ اىغٞش ،f cc ٗمَضبه ّأخز خيٞخ فٞنْشصاٝزظ ىيجي٘سح اىَنؼجخ اىََشمضح اىغط٘ح.  منو

 أٛ ىٔ أصْب ػشش. ػشش ٍؼِٞ اصْبفزنُ٘ ثٖٞئخ . أعبعٞخ ػجبسح ػِ ٍنؼت ٝذ٘ٛ ػيٚ ػقذح ٗعظ ٗجٕ٘ٔ اىغزخ

 فزجذٗ ٕزٓ اىخيٞخ ثٖٞئخ ccb أٍب خيٞخ فٞنْشصاٝزظ ىيشجنخ اىَنؼجخ اىََشمضح اىذجٌ . عطذب ٍزشبثٖب ثٖٞئخ ٍؼِٞ

 .(I2- )ٗعزخ ٗج٘ٓ ٍشثؼخ اىشنو مَب ٕ٘ ٍ٘ضخ فٜ اىشنوٕٜٗ ػجبسح ػِ عذاعٞخ ٍْزظَخ صَبّٜ ٗج٘ٓ 
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fcc  ٗ cc .b خيٞخ فٞنْشصاٝزظ ىيجي٘سح اىَنؼجخ ىـ(:I2-)انشكم

 

I.6.انشبكة انمعكوسة: 

 ٕٗ٘ الأعبط اىؼبً اىزٛ رزَزغ ثٔ مو الاّغذبثٜ فنشح اىشجنخ اىَؼن٘عخ ٍجْٜ ػيٚ خبطٞخ رْبظشٕب        إُ

أعبط فنشح اىشجنخ اىَؼن٘عخ رؼزَذ ّظشٝبد )اىشجنبد اىجي٘سٝخ ٕٗ٘ ٍب ٝؼجش ػْٔ ثبىذٗسٝخ فٜ اىفضبء 

ٍؼشفخ ثأشؼخ  .(الاّؼشاط فٜ اىجي٘ساد ّٗظشٝخ اىز٘طٞو اىنٖشثبئٜ ٗاىز٘صٝغ الاىنزشّٜٗ فٜ اىجي٘ساد

 :الاّغذبة اىزبىٞخ 

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      

 :ٝغبٗٛإىٚ دجٌ 

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

 .  𝑅   اىشؼبعٝزٌ رؼشٝف فَٞب ٝزؼيق ثشجنخ ثشافٜ

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

 ٕٜ أػذاد طذٞذخ  n3, n2, n1: :دٞش

.  ريؼت اىشجنخ اىَؼن٘عخ  دٗسا أعبعٞب فٜ ٍؼظٌ اىذساعبد اىزذيٞيٞخ اىذٗسٝخ ٕٜٗ شجنخ ثشافٜ

ai    . bj
      = 2πδij                                                                                                                                                               (5.I)    

.  ٕ٘ مشّٗٞنش δij:دٞش 
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 :ـشؼبع اىشجنخ اىَؼن٘عخ ةG  ٗٝذذد

G   =hb1
     +kb2

     +lb3
                                                                                                                      (6.I) 

ٗ   اىَؼن٘عخ ٍزجٔ اىشجنخ    R فٜ ّفظ اىزشرٞت مَب    Gٍٞيش ٗاىَزجٔ ٕٜ قشائِ (  h,k,l ) :دٞش

V=  𝑎1      (𝑎2     ⋀𝑎3     )  ٕ٘  ٗدجٌ فٜ اىشجنخ اىَجبششحاه  [v* =(2 𝜋)3/v]   اىذجٌ فٜ اىشجنخ ٕ٘

. اىَؼن٘عخ

I-7.أٛ ػقذح ٍِ ػقذ   دٞش رظٌَ ث٘طو،ٕٜٗ خيٞخ فٞنْشصاٝزظ فٜ أغيت الأدٞبُ :منطقة بريهيون

 ػيٚ ٕزٓ اىَغزقَٞبد ٍِٗ ٍْظفبرٖب ّضغٍِٗ صٌ . اىشجنخ اىَؼن٘عخ ٍغ مو اىؼقذ اىَجبٗسح ىٖب ثَغزقَٞبد

الأٗىٚ ٗاىَغز٘ٝبد  إُ أطغش ٍزؼذد عط٘ح ٍزنُ٘ ٍِ ٕزٓ اىَغز٘ٝبد َٝضو ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘ ،ٍغز٘ٝبد

رغَٚ ٍْبطق ثشٝيُٞ٘ اىضبّٞخ ٗاىضبىضخ  ىزىل فئّٖب رشنو فَٞب ثْٖٞب ٍْبطق أخشٙ. اىَزم٘سح لا ّٖبئٞخ

اىذبلاد ػيٚ دذٗد ٕزٓ اىَْبطق ريؼت اىذٗس اىٌَٖ  رىل أُ .ثذٞش مو اىَْبطق ىٖب ّفظ اىذجٌ .اىخ...ٗاىشاثؼخ

الأٗىٚ ٍِ خلاه  ففٜ اىفضبء ّؼِٞ ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘، فٜ دساعخ اىخظبئض الإىنزشّٗٞخ ىْقبط أػيٚ ىيزْبظش

ىْقبط اىزقبطغ راد اىزْبظش اىؼبىٜ ٗ مو ٍِ ∑   ٗ ∆،⋀:أٍب ٍذبٗس اىزْبظش ٌٕ" . Γ"ٍشمض اىزْبظش ىيَجذأ 

 . I -3) ) مَب فٜ اىشنو  [5] جو ثْبء اىؼظبثخ اىطبق٘ٝخإٔزٓ اىَذبٗس  ىذذٗد ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘ ٍِ 

 

 

                                  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .الأٗىٚ ٍْطقخ ثشٝيُٞ٘:(I-3)شكمال
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 :مقدمة- 1

 فٟ ثٌزسر ثٌّؼضٌٚز ٠ضُ صذذ٠ذ ِغض٠ٛجس ثٌطجلز ِٓ ثلإٌىضشٚٔجس ثٌّشصذطز دجٌٕٛثر دشىً وجًِ ٚصذىّٙج        

ٚثٌضٟ ، صفجػً ثٌّذثسثس ثلإٌىضش١ٔٚز ثٌّججٚسر إٌٝ ص٠جدر فٟ ِغض٠ٛجس ثٌطجلزٚ ٠ؤدٞ صذثخً ،دجٌٟٚ ِذجدا

.  غجل٠ٛز ِٕفصٍزػصجدجسصشىً دؼذ رٌه ِجّٛػز ِٓ ثٌطجلجس صضشىً فٟ 

٘ٛ ثعضخذثَ ٔظش٠ز ثٌؼصجدجس ِّج ٠جؼً ِٓ ، ٚثلًثٌٓ ثٌٕجلً ٚأشذجٖ ،ٌٍفشق د١ٓ ثٌؼجصي إْ ثلأصً ثٌطذ١ؼٟ

. ثٌّّىٓ صفغ١ش ثٌغٍٛن ثٌف١ض٠جةٟ ٌذؼط ثٌّٛثد

II-1 -نظرية العصابات: 

 ،أ١ٔٛ٠ز صغج١ّ٘ز: ٌٚىٕٙج ِم١ذر دطشق أخشٜ، فٟ ثٌذجٌز ثٌؼجِز ٌُ صؼذ ثٌزسثس ِؼضٌٚز فٟ ثٌّجدر ثٌصٍذز       

 إٌىضشٚٔجس ثٌضىجفؤ ،علاعز أعّجء ٌلإٌىضشٚٔجس دغخ أ٠ٌٛٚضٙج فٟ ثٌّجدر ِٓ إٌىضشٚٔجس ثٌمٍخ صؼطٝ .أٚ ِؼذ١ٔز

. صشىً ِغض٠ٛجس غجلز ثلإٌىضشٚٔجس ٌطذمجس ثٌضىجفؤ ٚصذػٝ غجلجس ثٌضىجفؤ ،[1 ]ٚثلإٌىضشٚٔجس ثٌّٛصٍز

ٚصغّٝ ثٌؼصجدجس ثٌضٟ صضٛثفك ِغ ثٌذجلاس ثٌّغجسر ٌلإٌىضشٚٔجس ِٓ ثٌطذمجس ثٌخجسج١ز صذػٝ غجلجس 

دألً غجلز عُ صغضىًّ ثٌؼصجدجس ثٌؼ١ٍج  صّضٍب ٘زٖ ثٌؼصجدجس دجلإٌىضشٚٔجس ثٌّضجدز فٟ ثٌّٛثد ٚ صذذأ.  ثٌضٛص١ً

. ٘زث ٠ؼطٟ ١٘تز ثلإٌىضشْٚ ثلألً غجلز .دجلإٌىضشٚٔجس ثٌّضذم١ز

ٔضذذط ػٓ عطخ صغجٚٞ ثٌطجلز فٟ ثٌفعجء ثٌزٞ ٠فصً د١ٓ ثٌذجلاس ثٌّشغٌٛز دجلإٌىضشٚٔجس ػٓ ثٌذجلاس 

ِٓ ٘زٖ ثٌذجٌز ٠ّىٕٕج صذذ٠ذ ِغضٜٛ ف١شِٟ ٚ٘ٛ ثٌّغضٜٛ ثلأوغش  .k0ثٌغ١ش ِشغٌٛز دذسجز ثٌصفش ثٌّطٍك 

١ٌضُ صمذ٠ُ د١ٕز ثٌطجلز وّجّٛػز  .صؼم١ذث د١ظ ٠أخز عطخ ف١شِٟ ثٌشىً ثٌىشٚٞ فٟ ّٔٛرػ ثلإٌىضشٚٔجس ثٌذشر

ٚثٌغؤثي ثٌزٞ ٔغأٌٗ لأٔفغٕج ٘ٛ ِجرث ٠ذذط ٌٙزٖ ثٌّغض٠ٛجس ػٕذِج صىْٛ ثٌزسر فٟ . ثٌّٕفصٍز ِٓ ثٌّغض٠ٛجس

. دٍٛسر

II-2 -ٕ٘جن علاعز ّٔجرػ ِٓ ثٌّٛثد ، ثٌطجلز ِٓ د١ٕز ػصجدجس : النواقل، أشباه النواقل،العوازل

.  أشذجٖ ثٌٕٛثلً ٚٔٛثلً، ػجصي: ثٌصٍذز

 فئْ  ج١ّغ ثلإٌىضشٚٔجس صٛجذ فٟ ػصجدز ثٌضىجفؤ ػٕذ دسجز دشثسر ،ِٓ أجً ثٌؼٛثصي ٚأشذجٖ ثٌٕٛثلً

ػٕذِج صشصفغ دسجز ثٌذشثسر فئْ ثٌطجلز ثٌّٛسدر ٌلإٌىضشٚٔجس ١ٌغش وجف١ز ٌٕمٍٙج ِٓ ػصجدز . k  0ِغج٠ٚز

 ف١ؤعش فٟ دؼط ،  دسجز ثٌذشثسر ٠ىشف ػٓ ثٌعؼف فٟ ثٌٕجل١ٍزثٌشفغ ِٓ إْ . ثٌضىجفؤ ٔذٛ ػصجدز ثٌضٛص١ً

. ػذش ثٌطذمز ثٌّّٕٛػز (ثٌضٛص١ً )إٌٝ ثٌطذمز ثٌفجسغز  (ثٌضىجفؤ )ثلإٌىضشٚٔجس فٟ  ثٌمفض ِٓ ثٌطذمز ثٌىجٍِز

ثٌضٟ صفصً غذمز  ثٌضىجفؤ ػٓ غذمز ثٌضٛص١ً ٘ٛ ػجًِ  ُِٙ فٟ صص١ٕف ثٌّٛثد  ػٕذ  ػشض ثٌطذمز ثٌّّٕٛػز

فٟ د١ٓ أٔٗ دجٌٕغذز لأشذجٖ ثٌٕٛثلً ثٌفجٛر صىْٛ ظ١مز  ل١ٍلا . eV6صىْٛ ثٌفجٛر أوذش أٚ صغجٚٞ  ،ثٌؼجصي

ثٌّغضٜٛ ثٌطجلٟ  ،دجٌٕغذز ٌٍٕجلً . [2] فئٔٙج صىْٛ صمش٠ذج ِؼذِٚز ، ٌٚىٓ فٟ دجٌز ثٌٕٛثلً، ِمجسٔز دجٌؼٛثصي

ٚدجٌؼىظ ػٕذ ثٌذٍٛسر . ( ثٌضٛص١ًإٌِٝٓ ثٌضىجفؤ )٠مغ دثخً ثٌطذمز ثٌّغّٛح دٙج  (ِغضٜٛ ف١شِٟ)ثلأػٍٝ 

. فئْ ِغضٜٛ ف١شِٟ ٠مغ فٟ ثٌفجٛر ثٌّّٕٛػز، ثٌؼجصٌز 

 ثٌزٞ ٠ؤدٞ إٌٝ صذذ٠ذ دجلاس غجلز ،ٌذسثعز ثٌخٛثص ثٌف١ض٠جة١ز ٌٍّجدر ثٌصٍذز ٠ضطٍخ دٍٛي ِؼجدٌز ششٚد٠ٕغش

. ٚ٘زث ٠ّغً ثٌّشىً ثلأعجعٟ ٌٕظش٠ز ثٌؼصجدجس ،ٌىً إٌىضشْٚ  فٟ ثٌذٍٛسر
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II-3 -نظرية بلوخ: 

ثٌٕض١جز ِٓ ٔظش٠ز دٍٛر . [3 ]دٍٛر ػٍٝ ثٌطجدغ ثٌذٚسٞ ٌضٛص٠غ ثلأ٠ٛٔجس فٟ ثٌّؼذْ صؼضّذ ٔظش٠ز  ف١ٍ١ىظ

ٌٛصف دشوز  . ػٍٝ ثلإٌىضشٚٔجس ثٌذشرظؼ١فثي لإدشثص ثٌطجلجس ثٌّّٕٛػز دٛثعطز صطذ١ك ثٌىّْٛ ثٌذٍٛسٞ

  .ثلإٌىضشٚٔجس ثٌضٟ ِٓ ثٌّفضشض أْ صىْٛ دشر فٟ ثٌىّْٛ ثٌذٚسٞ

 :خجصز ٌذٍٛي ِؼجدٌز ششٚد ٠ٕغش دجلاس

 
𝑃2

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

: ّٔٛرػ دٍٛر ٔجذ

ψ
𝐾
 𝑟  = U𝐾(𝑟 )𝑒𝑥𝑝(𝑖𝑘  r )                                                                                   (2. II) 

 :             د١ظ

   :  U𝐾(𝑟 ) دثٌز ثٌشذىز

: دذ١ظ 

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

:      ثٌٙجٍِضْٛ

                                                                                              (4. II)         H =-(
ℏ2

2𝑚
)∆ + v(x) 

. ٘ٛ ثٌىّْٛ ثٌذٚسٞ  v(x):    د١ظ

دجٌز   صصف ٟ٘ دثٌز(II .2)  دٍٛر  ف١ض٠جة١ج  ٠ّىٕٕج ثٌمٛي دأْ دثٌز،H دثٌز دٍٛر ٟ٘ دثٌز ِلاةّز ٌٍٙجٍِضْٛ

دٛثعطز ثٌىّْٛ ثٌذٚسٞ ِٓ شذىز ثلأ٠ٛٔجس ِٓ  exp(i𝑘  𝑟 )   ِؼذٌز دجٌّٛجز ثٌّغض٠ٛز ثٌّٕضششر،ٌىضشْٚثلإ

 .U𝐾(𝑟 )خلاي ثٌذثٌز

ٚدجٌضجٌٟ صذغ١ػ  . (ثٌم١ّز ثٌزثص١ز ٌٛص١شر ثٌشذىز )    𝐾دي ػٍٝ أْ ثٌذثٌز ِشصذطز دشؼجع ثٌّٛجزس U𝐾(𝑟 )دٚس٠ز  

 دجٌضجٌٟ ، فٟٙ صىفٟ لإ٠ججد دٚثي ِلاةّز ٌلإٌىضشْٚ فٟ ثٌخ١ٍز ثلأ١ٌٚز ثٌغ١ش أعجع١ز، ِشىٍز ػصجدجس ثٌطجلز

. ثلأخشٜ ٌٍذٍٛسر ثعضؼّجي ٔظش٠ز دٍٛر ٌضذذ٠ذُ٘ فٟ ثٌخلا٠ج

II-4 -ثٌف١ض٠جء ٌلأجغجَ ثٌصٍذز ٟ٘ فُٙ ثٌضٕظ١ُ  ثٌّشىً ثٌٕظشٞ ثلأعجعٟ فٟ :معادلة شرودينغر

ٌزٌه ٠جخ ػ١ٍٕج  صفؼ١ً ١ِىج١ٔه ثٌىُ لأْ ِفج١ُ٘ . ٌٍذٍٛسر إٌٝ أصً خصجةصٙج  ثٌذثخٍٟ ٌٍجض٠تجس ثٌّشىٍز

: ٚأعجط ١ِىج١ٔه ثٌىُ ٘ٛ دً ِؼجدٌز ششٚد٠ٕغش .ث١ٌّىج١ٔه ثٌىلاع١ى١ز غ١ش وجف١ز

H Ψ = E Ψ                                                                                                         (5. II) 

. ٘جٍِضْٛثي: H : د١ظ
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Ψ        :ثلإدذثع١جس ٌج١ّغ ثلأ٠ٛٔجس ٚثلإٌىضشٚٔجس  ثٌذثٌز  ثٌّٛج١ز  دذلاٌز .

E          :ثٌطجلز ثٌّٕضظّز .

:   ٚدجٌضجٌٟ فئْ ثٌٙج١ٍِضْٛ ٠ضىْٛ ِٓ،ثلإٌىضشٚٔجس ٚثلأ٠ٛٔجس ٟ٘ ِىٛٔجس ثٌّٛثد ثٌصٍذز

Te       :  ثٌطجلز ثٌذشو١ز ٌلإٌىضشٚٔجس

: Tn     ثٌطجلز ثٌذشو١ز ٌلا٠ٛٔز. 

: غجلز وً ثٌضفجػلاس د١ٓ ٘زٖ ثٌجض٠تجس 

 Vee, Ven, Vnn :ُ٘ ػٍٝ ثٌضٛثٌٟ. ٔٛثر - ٔٛثر،ٔٛثر  - إٌىضشْٚ،إٌىضشْٚ-  إٌىضشْٚ

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

     

ثٌّؼجدٌز ثلأعجع١ز ثٌضٟ ٠ضؼ١ٓ دٍٙج ٌٛصف ثٌذ١ٕز ثلإٌىضش١ٔٚز ٌٕظجَ ِضؼذد ثلأ٠ٛٔز ٚثلإٌىضشٚٔجس ٚ ٟ٘ ثٌّؼجدٌز 

 :وضخْٚ[ 4] 1925ػجَ  ثٌضٟ ٚظؼش ِٓ غشف ششٚد٠ٕغش

 − 
ℏ2

2𝑚
𝛻𝑖2 −𝑛

𝑖  
ℏ2

2𝑀
𝛻𝑙2 −𝐴

𝑙  
𝑍𝑙𝑒 2

 𝑟𝑖    −𝑟𝑙     
 +𝑖,𝑙  

𝑒2

 𝑟𝑖    −𝑟𝑙     
    +𝑖<𝑗  

𝑍𝐼𝑍𝐽 𝑒2

 𝑅𝑙     −𝑅𝑗      𝐼<𝐽  Ψ =  E Ψ      

        (7.II) 

 ثلأ٠ٛٔز Aٚ (i ثٌمشثةٓ )إٌىضشNٌْٚطجلز ثٌذشو١ز ٌـ ٠ّغلاْ ثػٍٝ ثٌضٛثٌٟ  إْ ثٌذذ٠ٓ ثلأ١ٌٚٓ ِٓ  ٘ج١ٍِضّٛٔٙج

-  إٌىضشْٚ،ٔٛثر-   إٌىضشْٚ: ثٌذذٚد ثٌغلاعز ثلأخشٜ صّغً ِخضٍف ثٌىّٛٔجس ٌضفجػًأِج ،(lثٌمشثةٓ  )ثٌزس٠ز 

. ٔٛثر- إٌىضشْٚ ٚ ٔٛثر

II-5-كثافة الحالة  : 

 . ِٓ ثٌّّىٓ دغجح ثٌى١ّجس ثٌف١ض٠جة١ز ثٌذجٌزصجؼً وغجفز         

: ثٌّغّٛح دٗ فٟ ثٌفعجء ثٌّؼىٛط ٠ٚىضخ       𝐾  وغجفز ثٌشؼجع

N E  dE =    𝑔(𝐾)     𝑑3𝐾
Ω

                                                                                  (8. II) 

                                  

٠ٚضُ وضجدز  ثٌضغ١ش .   Eٚ  E+ dE دجُ ثٌفعجء ثٌّؼىٛط ٠ٚؼ١ٓ د١ٓ عطٛح ثٌطجلز ’Ω‘٠ّغً ِججي ثٌضىجًِ 

. فٟ ثٌطجلز

dE = ∇kE dK                                                                                                      (9. II) 

𝑑3𝐾 = dSE  dKn                                                                                                      (10. II) 

dSE :  ػٕصش عطخ ثٌطجلز ٛ٘.E  
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Kn  : ثٌؼٕصش ثٌؼّٛدٞ  ثٌزٞ ٠فصً د١ٓ عطذٟ ثٌطجلزEٚ E+dE. 

: إرْ

N E =
1

4π3  
dSE

∇k E
                                                                                                (11.II) 

ث١ٌ٢ز ثٌشة١غ١ز صؼشف .دجٌز دأٔٙج ػذد ثٌذجلاس ثٌّغضمٍز ٌىً ٚدذر دجُ ٌٚىً ٚدذر غجلزثيصؼشف وغجفز 

ٌذ٠ٙج ػ١ٍّز صٛص١ً جذ٠ذر ِٓ ثٌذجٌز أ٠ٓ  غجلز ثٌفٛصْٛ صضدثد أْ ٌٍضٛص١ً ثلإٌىضشٟٚٔ ثٌّشصذػ دٕٛثلً دشر 

٠ّٚىٓ أْ صغ١ش إٌىضشٚٔج ِٓ ثٌذجٌز ثٌّشغٌٛز فٟ ػصجدز ثٌضىجفؤ إٌٝ  ٚصصذخ لجدٍز ٌٍّمجسٔز ٚغجلز ثٌفجٛر

. ثٌذجٌز ثٌغ١ش ثٌّشغٌٛز فٟ ػصجدز ثٌضٛص١ً 
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 :انًقذيت 

 اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح   رؼذ٠ً ٌطش٠مخٖٞ [1]اٌّزضا٠ذح  اٌّغز٠ٛخ ٌلأِٛاط حاٌخطٟاٌطش٠مخ     

APW  (augmentée ( Lʼonde plane  ٚؽً اٌّشبوً اٌزٟ ٚاعٙزٙب  ٘زٖ الأخ١شح ي ِٓ

 : ٘بث١ٓ

  .                                                                                                                                           E=ε1 ؽٍٛي ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش فمؾ ِٓ أعً ثؾ١شAPW    فٟ ؽش٠مخ ػذَ ٚعٛد رجب٠ٓ- 

 ِغ اٌّمبَ ١ٌّىٓ ثبٌزبٌٟ اٌؼضٛس ػٍٝ ل١ُ U  رؾزٛٞ ػٍٝ اٌّظطٍؼ Alm اٌّؼبِلاد ػجبساد- 

 اٌشؼبػ١خ دٚاي  فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ ف١ٙب اي U اٌزٟ رٍغٝ اٌذاٌخMT ػٍٝ عطؼ اٌىشح اٌمبػذ٠خ E اٌطبلخ

" . اٌّشىٍخ اٌّمبسثخ" ٠غّٝ ٘زا اٌزٟ رزؼبػف ثؼششاد اٌّشاد ٚ ِغز٠ٛخِٛعبد ايايٚ

III-1.الأيىاج انًستىيت انخطيت انًتزايذةيبذأ طريقت  LAPW):) 

 ٟ٘ ِغّٛػبد خط١خ ِٓ  muffin-tin الأعبع١خ فٟ اٌّغبي اٌذٚايفٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ رىْٛ       

 دٚاي  ف١ّب ٠زؼٍك ثبٌطبلخ ٠زُ رؼش٠ف Ůl(r) Ylm(r) ِٚشزمبرٙب Ul(r) Ylm(r)اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ 

Ul وّب فٟ ؽش٠مخ APW  (augmentée ( Lʼonde plane   ٟداٌخ ٠ٚغت أْ رف 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 r اٌشؼبػ١زبْ اٌذاٌزبْفٟ اٌؾبٌخ اٌغ١ش ٔغج١خ رٛفش ٘بربْ 

 اٌذٚاي  اٌّٛعخ ٟ٘ دٚايٚثبٌزبٌٟ رظجؼ  الاعزّشاس٠خ ِغ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ ِٓ اٌخبسط

  .LAPWٌــالأعبع١خ 

𝜙 𝑟 =

 
 
 

 
 1

 𝛺
 𝑒𝑖(𝑘+𝐺)𝑟

𝐺

𝑐𝐺                                                              𝑟 > 𝑅𝑀𝑇

 [Alm Ul r 

𝑙𝑚

+ Blm Ůl r ] Ylm (r)               r < 𝑅𝑀𝑇

      (2 − III) 

 

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

 ٟ٘ ِٛعبد ِغز٠ٛخ فمؾ فٟ إٌّبؽك اٌخب١ٌخ وّب ٘ٛ اٌؾبي فٟ ؽش٠مخ LAPW دٚايْ إف

.APW ْٛدٚاي  ٚفٟ ٘زٖ اٌّغبلاد رى LAPWدٚاي  ِزى١فخ ثشىً أفؼً ِٓ اي .APW 

 رشو١جخ خط١خ ثشىً أفؼً رىْٛ راد فظE ػٓ اٌم١ًٍ ِٓ ؽبلخ إٌطبق Elثبٌفؼً إرا اخزٍف 

 شؼبػ١خ ٚاؽذح ٚثبٌزبٌٟ ٠ّىٓ داٌخ اٌزٟ رزىْٛ ِٓ APW دٚاي ثئػبدح إٔزبط اٌذاٌخ اٌشؼبػ١خ ِٓ 

 .E1 ٚؽبلخ Ů1 ٚفمب ٌّشزمبرٙبUl داٌخ رط٠ٛش اي
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𝑈𝑙 𝐸, 𝑟 = 𝑈𝑙 𝐸𝑙 , 𝑟 +  𝐸 − 𝐸𝑙 Ů𝑙 𝐸, 𝑟 + 𝑜  𝐸 − 𝐸𝑙 
2           (3 − III) 

 :ؽ١ش

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

 ٌٚىٓ ِغ ٘زا الإعشاء رفمذ اٌغطؼ اٌّٛعخ ػٍٝ داٌخ اعزّشاس٠خ LAPWٚثبٌزبٌٟ رؼّٓ ؽش٠مخ 

.  اٌزٟ رىشس ٚظبئف اٌّٛعخ ثشىً طؾ١ؼ ٌٍغب٠خ APWاٌؾغبثبد اٌذلخ ِمبسٔخ ثطش٠مخ 

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

فّٓ اٌّّىٓ ثشىً ػبَ رمغ١ُ  اٌطبلخ إٌٝ  ،ػٍٝ ع١ّغ ٔطبلبد اٌزىبفؤ فٟ ِٕطمخ ؽبلخ وج١شح 

 ٠غبٚٞ طفش ػٍٝ عطؼ Ul ثشىً ػبَ إرا وبْ APWعضأ٠ٓ ٘ٛ رجغ١ؾ وج١ش ِمبسٔخ ثبٌطش٠مخ 

 ع١ىْٛ ِخزٍفب ػٓ اٌظفش ٌزٌه ٌٓ رٕشأ ِشىٍخ الاعزّشاس٠خ ػٍٝ عطؼ اٌىشح Ůlْ ِشزك إاٌىشح ف

 . LAPW ؽش٠مخ MTفٟ 

 دٚاي  شؼبػ١خ ِٚشزمبرٙب N اٌزٟ رغزخذَ ف١ٙب LAPWٚ وٛثٍش رؼ١ُّ ؽش٠مخ  [2]الزشػ رىب٠ذا 

(N-1)  ثؾ١ش وً داٌخ  شؼبػ١خ ٌٙب ِؼبٍِٙب اٌخبصElٚثزٌه ٠زُ رغٕت اٌخطأ اٌّزؼٍك ثبٌخط١خ  .

  .E12لش٠جخ ِٓ N=2ٚ  E11 اٌم١بع١خ ٌـ LAPWٔغذ ؽش٠مخ 

 : نلاحظAPW يقبرنت يع طريقت LAPWتهخيص بعض يزايب طريقت 

 ِغ لطشح ٚاؽذح ث١ّٕب K ػٕذ إٌمطخ ػظبثبد  ٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ ؽبلخ ايLAPWفٟ ؽش٠مخ - 

 . ػظبثخ ِٓ اٌؼشٚسٞ ؽغبة اٌطبلخ ٌىً APWفٟ ؽش٠مخ 

 ف١ّب ح ػٓ ؽش٠ك إدخبي ِشزك ِٓ ٚظ١فخ شؼبػ٠APWٟزُ ؽً اٌّشىٍخ ِمبسثخ فٟ ؽش٠مخ - 

 . ح شؼبػٟدٚاي ِغ ِغز٠ٛخِٛعبد اياي٠زؼٍك ثبٌطبلخ اٌزٟ رؼّٓ ػذَ فظً 

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

𝐸 رشر١ت  ِٓ  اٌّمذَ ٘ٛاٌخطأ فئْ APWإٌٝ ؽش٠مخ LAPWػٕذ اٌزجذ٠ً ِٓ -  − 𝐸𝑙 
2 

𝐸   اٌّٛعخ ٚ ٌذٚاي − 𝐸𝑙 
 .ٌطبلخ اٌؼظبثخ4

III-2. تأثير انطبقت انخطيت: 

 ػظبثخ فٟ ِشوض E1 ِٓ أعً اٌؾظٛي ػٍٝ ٔزبئظ ع١ذح ٠غت أْ ٠ىْٛ اخز١بس ِؼبًِ اٌطبلخ    

 ػظبثخ  اٌّٛعخ ٚوزٌه فٟ ؽبلبد ايداٌخؽ١ف اٌطبلخ لأٔٗ وّب سأ٠ٕب ثبٌفؼً الأخطبء اٌّٛعٛدح فٟ 

 𝐸 − 𝐸𝑙 
2 ٚ 𝐸 − 𝐸𝑙 

  .ػٍٝ اٌزٛا4ٌٟ

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

 .لا ٠زُ اعز١فبء ششؽ اٌزؼبِذ ٌٍذٚاي. [3]ٚاخز١بس اٌّؼبًِ اٌزٞ ٠ؼطٟ ألً ؽبلخ 

Ul(r) Ylm(r)ٚ Ůl(r) Ylm(r) ِٓ ًِإلا إرا وبٔذ ٘زٖ اٌؾبلاد ِٓ إٌٛاح ٌٙب ٔفظ اٌّؼب 

 ٚ رؤدٞ إٌٝ ظٙٛس ؽبلاد خبؽئخ ٌٍٛعؾ  ٠طٍك E1 ػٍٝ اخز١بس LAPW ٌزٌه رؼزّذ E1اٌطبلخ
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ٌٚىٓ إرا وبْ ِؼبًِ اٌطبلخ ٠غبٚٞ ؽبلخ ؽبٌخ اٌٛعؾ  ٠زُ ؽً  [4]ػ١ٍٗ ػظبثبد الأشجبػ 

 .اٌّشىٍخ 

III-3.بنبء انذوال الأسبسيت: 

 ٟ٘ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ فٟ ِٕطمخ اٌخلاء ؽ١ش ٠زُ LAPW       إْ اٌذٚاي الأعبع١خ ٌطش٠مخ 

 شش٠طخ أْ رغزّش اٌذٚاي الأعبع١خ ِٚشزمبرٙب MTرط٠ٛش٘ب وذٚاي شؼبػ١خ سل١ّخ داخً اٌىش٠بد 

 : ٚ ثٕبء اٌذٚاي الأعبع١خ ٠أرٟ ٌزؾذ٠ذ MTػٍٝ عطؼ اٌّغبي 

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

.  اٌزٟ رٍجٟ ششٚؽ اٌؾذٚد 𝐴𝑙𝑚 ٚ𝐵𝑙𝑚  اٌّؼبِلاد -

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

الإعزشار١غ١خ اٌّؼمٌٛخ ٟ٘ RMT . ِٓ أعً ٔظف لطشMTاٌمبؽؼخ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ فٟ اٌّغبي 

 RMTKmax = I max.اخز١بس ِضً ٘زٖ اٌمطبػبد أْ 

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

III-3-1.دوال  شعبعيت:  

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

 El ٟٚ٘ ؽٍٛي ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش ِغ خط١خ اٌطبلخ Ulm(r)(3,3)فٟ أٚي دٚاي اٌشؼبػ١خ  

 .ٚإِىبٔبد وش٠ٚخ 

 ٠ٚزُ إّ٘بٌٙب فٟ إٌّطمخ MTٌٍؾبٌخ اٌضب١ٔخ رؤخز اٌزأص١شاد إٌغج١خ فٟ الاػزجبس داخً اٌّغبي 

 [.6]اٌخب١ٌخ 

لا رؼذ ِغبؽخ . فٟ اٌٛالغ فٟ إٌّطمخ اٌخب١ٌخ رىْٛ عشػخ الإٌىزشْٚ ِؾذٚدح ثغجت اٌمطغ 

 .  ِّٙخ إلا ػٕذِب رىْٛ عشػخ الإٌىزشْٚ ثٕفظ ِغزٜٛ شذح عشػخ اٌؼٛءKاٌزظؾ١ؾبد إٌغج١خ 

III-3-2. انًعبيلاث𝑨𝒍𝒎و 𝑩𝒍𝒎:   

       ٠زُ رؾذ٠ذ اٌّؼب١ٍِٓ ٌىً ِٛعخ ِٓ اٌّٛعبد ٌٚىً رسح ػٓ ؽش٠ك اشزشاؽ اٌذٚاي الأعبع١خ 

رىْٛ اٌذٚاي الأعبع١خ ٟ٘ ِٛعبد  MT[5, 7]ٚأٚي ِشزمبرٙب ٌزىْٛ ِغزّشح فٟ ؽذٚد ِغبلاد 

 .ِغز٠ٛخ فٟ ِٕطمخ اٌخلاء 

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

 kn= k + Gِغ             

 :فٟ ِٕطمخ وش٠ٚخ 
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Φ(kn)   =     𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙 𝐸𝑙 + 𝐵𝑙𝑚Ů𝑙 𝐸𝑙  𝑌𝑙𝑚  𝑟 𝑙𝑚                    (5 -III) 

 :ثؾ١ش

𝛺ؽغُ اٌخ١ٍخ الاثزذائ١خ ٛ٘ . 

kٚ ٔبلً اٌّٛعخ ٛ٘ G ِزغٗ ٌٍشجىبد اٌّزجبدٌخ ٛ٘. 

 ٚفمب El رغّؼ ثبخز١بس ل١ُ ِخزٍفخ ٌٍّؼبًِ LAPWرغّؼ ؽش٠مخ APWػٍٝ إٌم١غ ِٓ ؽش٠مخ

 .ٌٍم١ّخ اٌضا٠ٚخ 

III-4 .تًثيم كثبفت انشحنت وانكًىنبث: 

ػ١ٍٕب أْ ٔؾذد اخز١بسا دل١مب ٌٍىّٛٔبد اٌفؼبٌخ اٌزٟ رشًّ [8]شبَ -ْٖ      ٌؾً ِؼبدلاد وٛ

 الإِىبٔبد ٌىً LAPW ٚفزشح اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ أوضش فٟ ؽش٠مخ vِظطٍؼ وٌِٛٛجٟ

 .[9]الاٌىزشٚٔبد 

V(r)= 
 𝑉𝑘 exp 𝑖𝑘𝑟 𝑟 > 𝑅𝑀𝑇𝑘

 𝑉𝑙𝑚  r Ylm (r)    𝑙𝑚 𝑟 < 𝑅𝑀𝑇

                                      (6-III) 

 

اٌمظذ٠ش ِٓ أعً رجغ١ؾ ثٕبء -٠ؼّٓ ٘زا إٌّٛرط اعزّشاس٠خ اٌىّْٛ ػٍٝ عطؼ اٌىشح اٌّبفٓ

وضبفخ اٌشؾٕخ ٚرم١ًٍ ِظفٛفخ ٘ب١ٍِزْٛ ثبلإػبفخ إٌٝ ٚلذ اٌؾغبة ِٓ اٌؼشٚسٞ اعزخذاَ 

 : ٔؼزجش٘ب وضبفخ اٌشؾٕخ LAPW فٟ ؽش٠مخ Sرٕبظش اٌشجىخ 

 .ٌذ٠ٗ رٕبظش اٌّٛلغ داخً اٌّغبلاد - 

 .ٌذ٠ٗ رٕبظش ِغّٛػخ اٌفؼبء  فٟ إٌّطمخ اٌخب١ٌخ - 

 .اٌىضبفخ ٟ٘ و١ّخ ؽم١م١خ - 

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

III-4-1. بنبء انندىو: 

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

ϕ
𝑠  =   

1

𝑁𝑂𝑃

 exp 𝑖𝑅𝐺 𝑟 − 𝑡𝑟  =
1

𝑚𝑠
𝑅  𝜙𝑚 exp[ 𝑖𝑅𝑚𝐺𝑟]𝑚                (7-III) 

  :ؽ١ش

R: ِىٛٔبد اٌذٚساْ ٌؼ١ٍّبد ِغّٛػخ اٌفؼبء ٟ٘. 

NOP: ػذد ػ١ٍّبد ِغّٛػخ اٌفؼبء ٛ٘. 
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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 اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ اٌزٟ ٠مً ؽغُ اٌّٛعخ ٌٙب ػٓ أٚ ٠غبٚٞ ل١ّخ 

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

رٕمغُ وً لبئّخ إٌٝ لٛائُ فشػ١خ رؾزٛٞ وً ِٕٙب ػٍٝ . (ػٕبطش ٔفظ إٌغَٛ ٌٙب ٔفظ اٌطٛي 

صُ ٠زُ رمغ١ُ وً لبئّخ فشػ١خ إٌٝ لٛائُ ِٛعبد ِغز٠ٛخ ِزظٍخ ثبٌزٕبظش ػٓ  .ِٛعبد ِغز٠ٛخ

  .𝑠ؽش٠ك رطج١ك ػ١ٍّبد اٌّغّٛػخ ػٍٝ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ ٘زا ٠شىً إٌغَٛ 

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

𝜙𝑚=
𝑚𝑠

𝑁𝑂𝑃
 exp −𝑖𝑅. 𝐺𝑡 𝑅𝜖𝑚                                                      (10−III)              

 (.III1-) ٠زُ إظٙبس ثٕبء إٌغَٛ فٟ اٌشىً 

 

 

 

 

 

 

 

 . بناء النجوم :(III1-)                                       الشكل 

ثٕبء ِٛعبد اٌطبئشح                        

|Gi| ≤ Gmax 

↓ 

 ثطٛي  ٠Giظٕف 

↓ 

  ِغّٛػبد ِزظٍخ ثبٌزٕبظش إٌٝرمغ١ّٙب 

↓ 

 𝑚رؾذ٠ذ اٌّشاؽً 
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III-4-2. بنبء انتىافقيبث نهشبكت: 

 MTٌٝ ِشوض اٌّغبي إاٌزٝ ٠زُ اٌشعٛع ا١ٌٙب  ٟ٘ ِٓ اٌزّبصلاد اٌىش٠ٚخ𝐾𝑣رٕبعك شجىخ       

 . (اٌؼ١ٍّخ اٌزٟ رؾبفع ػٍٝ اٌّٛلغ اٌزسٞ )ؽ١ش أٔٙب ِج١ٕخ ػٍٝ 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 اٌذٚسا

 .اٌّمبثٍخ ٌٍّٛلغ اٌّؼٕٟ ٚأٔٙب ِزؼبِذح 

 : ِٓ ِظفٛفخ اٌذٚساْ اٌزبٌٟ ٠𝐾𝑣زُ رش١١ذ

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

,::ؽ١ش  𝛽, 𝛼  𝛾صٚا٠ب أٌٚش ٟ٘.     

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

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

 .(داخً اٌىشاد ) ٚالإِىب١ٔخ رىبد رىْٛ وش٠ٚخ فٟ ِؾ١ؾ إٌٛاح 5ِٕفظً ثمذس وضبفخ اٌشؾٕخ 

 . ٠l≠0ّىٓ إّ٘بي اٌّىٛٔبد اٌزٟ رؾزٛٞ ػٍٝ 

 : ثٛاعطخ D ٌٍّظفٛفخ ٠Sزُ إػطبء 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 ٠ٚtمزظش اٌغّغ ػٍٝ 

اٌزٛافم١بد ٌٍشجىخ ِٓ خلاي رطج١ك ع١ّغ ػ١ٍّبد اٌزذ٠ٚش ػٍٝ اٌزٛافم١بد اٌىش٠ٚخ اٌؾم١م١خ 

 .Rٚاٌزغّغ ػٍٝ ع١ّغ 

𝑐𝑚
𝑀= 

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

 𝑖[𝐷𝑚−𝑀(𝑅)𝑅 −  −1 𝑀𝐷𝑚𝑀 (𝑅)]                𝑀 < 0          
 (15- III) 
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𝑐𝑚ٚاٌزٟ ٌٙب لبػذح رؼ١ّ١ّخ
𝑀   ٚ فبسغخ ٠زُ رغبٍ٘ٙب ٚاٌّؼبِلاد اٌّزجم١خ ٟ٘ اٌّزجم١خCv  ِغشد ٛ٘

 ؽ١ش ٠زُ رط٠ٛش وضبفخ اٌشؾٕبد اٌىش٠ٚخ فٟ رٛافم١بد اٌشجىبد فٟ شجىخ Vسلُ ِزغٍغً ِٓ 

. شؼبػ١خ ثٕفظ ؽش٠مخ ٚظبئف اٌّٛعخ

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

. شؼبػ١خ ثّب ف١ٗ اٌىفب٠خ 

ri+1= rjexp(бx) = riexp(бx)                                            (16- III)  

 rim =  Rαاٌزمبسة ِغ  ػب١ٌخ ٠زُ اٌزٛطً إٌٝ دسعخ ِٓ𝞭Δx≈ 0.03  ٔغزخذَ ٘زٖ اٌشجىخ

(. III-2)اٌٍٛغبس٠ز١ّخ ِٓ أعً دِظ اٌّؼبدٌخ اٌزفبػ١ٍخ ٠ٚظٙش ثٕبء اٌزٛافم١بد ٌٍشجىخ فٟ اٌشىً 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ثٕبء رٛافم١بد اٌشجىخ :(III-2)اٌشىً                              

III-4-3. تحذيذ الاحتًبلاث: 

شبَ ِظطٍؼ اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ ِٚظطٍؼ  – اٌّغزخذِخ فٟ ِؼبدٌخ وْٛ اٌىّٛٔبدرزؼّٓ       

. وٌِٛٛجٟ 

III-4-3-1.كىنىيبي كًىنبث : 

 ثٛاعطخ ِؼبدٌخ  Vc(r) ا٠ٌٕٚٛخ ٠ٚزُ رؾذ٠ذ اٌىّٛٔبد٘بسرش٠ٛ  VH(r) وّٛٔبدٟ٘ ِغّٛع       

. اٌغّه ِٓ وضبفخ اٌشؾٕخ 

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

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

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

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

ٌىً ػ١ٍّخ 

↓ 

𝑚اٌؼضٛس ػ١ٍٙب 
𝑀 

↓ 

 ِؼبِلاد لٛاػذ اٌٍغخ ع١ّذ ِزؼبِذح

↓ 

 رغبً٘ اٌّىٛٔبد ِغ اٌمبػذح اٌفبسغخ

↓ 

𝑐𝑚ِبرجمٝ ِٓ 
𝑀 ٟ٘Cv 
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رؼزّذ إِىبٔبد وٌَٛٛ ػٍٝ وً ِٓ اٌزّٙخ اٌخب١ٌخ فٟ ِٕطمخ اٌخلاٌٟ ِٚؼبػفبد اٌشؾٕخ داخً  -

 .اٌّغبي 

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

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

.  ِٓ ِٙبَ اٌجٛطٍخ  exp(iGr)رؾغت ِٛعبد اٌطبئشح 

Vc(G)  =  
4𝜋𝜌(𝐺)

𝐺2
                                                                       (19-III) 

 : ثٛاعطخ  Vpw اٌخلاٌٟوّْٛاي ٠زُ إػطبء

VPW  = 𝑉𝑙𝑚
𝑝𝑤

𝑙𝑚 (r)Ylm(r) =  𝑉𝑝
𝑝𝑤

𝑝 (r) kv(r)                                   (20-III)    

.  ٟ٘ اٌزٛافم١بد فٟ اٌشجىخ Kv(r)ؽ١ش 

رّض١ً دلخ اٌّؼبدٌخ ثبٌطش٠مخ ٚ  ػٓ ؽش٠ك اعزخذاَ اٌذاٌخ  MT داخً اٌّغبي وّٛٔبد٠زُ رؾذ٠ذ اي

(. III-3)اٌضائفخ فٟ اٌشىً 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . ِؼبدٌخ اٌغّه ثبٌطش٠مخ شجٗ اٌؾًّ:( III-3)اٌشىً                                

III-4-3-2.انتببدل والارتببط  إيكبنيت: 

 LDA ٚGGA اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ ثبعزخذاَ رمش٠جٟ اٌىضبفخ اٌّؾ١ٍخ وّٛٔبد٠ّىٓ رؾذ٠ذ       

اٌّزذسعخ اٌّؼّّخ ٘زٖ الاؽزّب١ٌخ خط١خ ػٍٝ ػىظ اؽزّب١ٌخ وٌَٛٛ اٌزٟ ٠غت رٛػ١ؾٙب فٟ 

↓ 

 

 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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أْ رّض١ً اٌشؾٕخ  (III-4) ٠زؼؼ فٟ اٌشىً  ٚاٌفؼبء اٌؾم١مٟ ؽ١ش ٠ىْٛ اٌمطش ٘ٛ الإعشاء

 ٠زُ اٌؾظٛي ػ١ٍٗ ِجبششح ِٓ رؾ٠ًٛ أسثؼخ ِغبساد ٚرؾ٠ٍٛٗ  ثؾ١شاٌخلاٌٟ فٟ اٌفؼبء اٌؾم١مٟ

. APWِشح أخشٜ فٟ رّض١ً 

 

 .إِىب١ٔخ اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ :(III-4)اٌشىً                                

III-5. يعبدلاث انتببين هى: 

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

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

 MT٘زا اٌؾً ٠ٍجٟ ولا ِٓ اٌششٚؽ اٌؾذٚد٠خ ٌٍخلا٠ب ٚظشٚف اٌزشاثؾ ػٍٝ عطؼ اٌّغبلاد 

 .ٌٍّؼبدٌخ 

HGG’  =   E SGG’                                                                   (22-III)      

   

. ’HGG’ٚ  SGG٘ٛ ؽً اٌّؾذد اٌؼٍّبٟٔ فٟ ػٕبطش اٌّظفٛفخ 

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



  انخطيت انًتزايذةانًستىيت      طريقت انًىخت                             انفصم انثبنث                
 

 
39 

ٚ   

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

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

. اٌّظفٛفبد اٌّزٕبظشح اٌؾم١م١خ 

III-6. برنبيح ال شفرةبنيتwien2k: 

رغّؼ اٌّؾبوبح اٌشل١ّخ ا١ٌَٛ ثّؼشفخ اٌخظبئض ا١ٌٙى١ٍخ ٚالإٌىزش١ٔٚخ ٌٍّٛاد اٌّذسٚعخ ِٓ      

 رضا٠ذحاٌخط١خ اٌُاٌّغز٠ٛخ أٚ اٌطش٠مخ اٌخط١خ اٌّٛع١خ راد اٌّٛعخ  ث١ٓ ٘زٖ اٌطشق الأ١ٌٚخ

(LAPW) ثشٔبِظ شفشح اي ٠زُ رمذ٠ُ ٘زٖ اٌطش٠مخ فٟ .ٚاٌزٟ رغزخذَ ٌؾغبة اٌجٕٝ الاٌىزش١ٔٚخ

wiend2k   ٗػشع اٌّشاؽً اٌّخزٍفخ  ثؾ١ش د[5]اٌزٞ رُ رط٠ٛشٖ ِٓ لجً ثلا٘ب ٚاٌّزؼب١ٔٚٓ ِؼ

(. III-5)ٌٙزا اٌجشٔبِظ فٟ اٌشىً 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 2k.Wien ثشٔبِظ ؽغبة ِزٕبعك ِٓ سِض:(III-5)اٌشىً                           

 :٠زُ اٌؾغبة فٟ صلاس خطٛاد 

III-6-1. تهيئت انحسبة: 

.  ٚاٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ MT  إٔشبء ٍِف اٌّشثغ اٌظبسَ اٌزٞ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ ِؼٍُ اٌشجىخ أشؼخ -
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. NN:1ؽغبة اٌّغبفخ  -

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

-LSTART لاخز١بس رجبدي ٚإِىبٔبد الاسرجبؽ  .

-SYMMETRY ٟٔر١ٌٛذ ٚاٌزؾمك ِٓ ػ١ٍّبد اٌزّبصً اٌّىب  .

-KGENؽغبة وضبفخ اٌشؾٕخ اٌجٍٛس٠خ ثزشاوت  .

III-6-2. دورة يتنبسقت(scf): 

اٌزٟ رزُ ثبعزخذاَ ثشٔبِظ  (scf)رُ إػذاد خطٛاد اٌز١ٙئخ لإػذاد اٌذٚسح اٌزار١خ اٌّزّبعىخ      

 :٠ٍٟ ٔظٟ ٌٍجشاِظ وّب

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

.  ٠ؾغت اٌم١ُ ٚاٌّزغٙبد اٌزار١خ :LAPW1ثشٔبِظ -

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

. LAPW1ثبعزخذاَ ٚظبئف اٌّٛعبد إٌغج١خ اٌّؾغٛثخ عبثمب ثٛاعطخ 

.  ٠مَٛ ثؾغبة وضبفخ رؾ١ًّ اٌزىبفؤ :LAPW2ثشٔبِظ -

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

 ٠خٍؾ وضبفخ اٌشؾٕخ اٌّؾغٛثخ فٟ اٌذٚسح ِغ وضبفخ اٌشؾٕخ فٟ اٌذٚسح :MIXERثشٔبِظ  -

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

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

. (ٌلأعفً)ِٚشح ٚاؽذح ٌٍغج١ٕبد  (ٌلأػٍٝ )ٚاؽذح ٌٍفبد 

III-6-3. 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 (اٌز١ٙئخ )٘زا اٌجشٔبِظ ٠مَٛ ثؾغبة ث١ٕخ إٌطبق اٌخطٛح الأ ٟ٘

. إْ رُ إػذاد اٌؾغبثبد الأخشٜ



  انخطيت انًتزايذةانًستىيت      طريقت انًىخت                             انفصم انثبنث                
 

 
41 

𝑅𝑀𝑇
∗ Kmax,Gmaxٚ NKpt  : رٍؼت ٘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  LAPW الأعبع١خاٌذٚايػٍٝ [12]شبَ- اٌّٛعخ وْٛدٚايرط٠ٛش 

𝐾𝑚𝑎𝑥) ٠زٕبعت ِغ LAPW<+lٚظبئف لبػذح  ػذد ثؾ١ش ِظفٛفخ ٘ب١ٍِزْٛ )3 .

-Gmax : اٌّغزخذِخ فٟ رط٠ٛش ِغز٠ٛخ ِٛعبد ايايلطغ فٟ اٌفؼبء اٌّزجبدي اٌزٞ ٠ؾذ ِٓ ػذد 

.  فٟ ِٕطمخ اٌخب١ٌخ وّٛٔبداي وضبفخ اٌشؾٕخ ٚ

-: Imaxفٟ ِغبلاد وّٛٔبد٠ؾذ ِٓ ػذد اٌزٛافم١بد اٌشجىخ اٌّغزخذِخ ٌزط٠ٛش وضبفخ اٌشؾٕخ ٚاي 

MT . 

-: RMT ٔظف لطش اٌّغبيMT . 

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

- : Elؽبلخ خط١خ .
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IV-1 -تفاصيم انحساب: 

ِطثمح   [1]  (FP–LAPW)  واٍِحوّٛٔاخٔسرخذَ غش٠مح اٌّٛظاخ اٌخط١ح اٌّرضا٠ذج ب ٌرٕف١ز ٘زا اٌؼًّ      

 ذرُ ِؼاٌعح الإسذثاغ ػٓ  [3[ [DFT]تٕاءا ػٍٝ ٔظش٠ح اٌىصافح اٌٛظ١ف١ح .   ] Wien2K    ]2فٟ شفشج 

 اٌىّْٛ  ٚالإٌىرشٚٔاخ وصافاخٚ الأساس١حاٌذٚاي   ٠ٚرُ ؼساب .[4] (GGA)ٔؽذاس اٌّؼُّغش٠ك اٌرمش٠ة الا

اٌفشع اٌصاٌس           اٌصلاشٌٍّٟشوة  ٚالإٌىرش١ٔٚح اٌث٠ٛ١ٕح  ٌذساسح اٌخصائص ِٓ ظٙح اٌرٕاسك اٌزاذٟ

LiAlH4  .γ -ٚٔظشا لاسرؽاٌح لشاءج اٌشِض γ أشٕاء اٌؽساب فئٕٔا ٔؼٛظٗ تاٌشِض  ِٓ غشف اٌثشٔاِط  فٛدٚسا

C ٌرس١ًٙ اٌذساسح . 

: ذى٠ٕٛاخ اٌرىافؤ الإٌىرشٟٚٔ ٌٍزساخ اٌرٟ ذشىً اٌّشوة اٌصلاشٟ ِٟٕٚ٘ٚٗ ٔثذأ أٚلا ب

H :[1S
1
] 

Al :[3 S
2
3P

1
] 

Li : [2 S
1
] 

 .γ -LiAlH4 ٌٍفشع اٌصاٌس ِٓ  اٌصلاشٌٍّٟشوة تؼط اٌرؼش٠فاخ ٔؼطٟ اٌصلاشٟ ا١ٌٙذس٠ذ فُٙ يٚ

IV-1-2:انثلاثينمزكةتعزيف ا  γ -LiAlH4[6]من خلال تحث انعهماء  : 

٘ٛ ِٓ ت١ٓ ا١ٌٙذس٠ذاخ اٌصلاش١ح اٌمائّح ػٍٝ اٌفٍضاخ اٌّؼذ١ٔح ٚػٕاصش ذأش١شاخ اٌؼائٍح ٌٍؼّٛد الأٚي 

[AlH4] ٠ٚرىْٛ ِٓ الأ٠ْٛ  رٚ اٌشىً إٌٙذسٟ ستاػٟ اٌسطٛغ ٚاٌصاٌس ِٓ اٌعذٚي اٌذٚسٞ 
-

ٚاٌشاسدج 

Li
+

     ُ٘ الأٚائً اٌز٠ٓ اسرؼٍّٛا ا١ٌٙذس٠ذاخ اٌفٍض٠ح أشٕاء ِٕالشح ا١ٌٙذسٚظ١ٓ اٌّخضْ تثشٔاِط ٚا١ٌاتا١١ٔٓ  .

          . « ab – initio » اٌرفص١ً ذؽد ظغػ ػاي ػٍٝ بٚدسطLiAlH4 ٓالأِٛاض اٌّسر٠ٛح غش٠كػ 

 ِٛاصاج ِغ اٌرؼا١ٔٚح اٌذ١ٌٚح  ،   "WE-NET ,MITI" اٌّششٚع ا١ٌاتأٟ اٌّشٙش ذؽدٚ (PAW)اٌّرضا٠ذج 

ِٓ ٚ. ِٓ ا١ٌٙذسٚظ١ٓ % 5غٛسج ِٓ أظً ذخض٠ٓ أوصش ِٓ فٟ اٌّٛاد اٌّدِٛظٛػح "  IEA  "ذؽد ػٕٛاْ 

 :إٌٝ شلاز ِشاؼً  تفؼً اٌؽشاسج ٚاٌعغػ ٠رؽٛي ذشذ١ث١ا LiAlH4خلاي ٔرائط تؽس اٌؼٍّاء فئْ اٌّشوة  

 دسظح  2.16ٚ  (Gpa) 0ٚظغػ ت١ٓ ذؽد ايLiAlH4 الأٌٚٝ اٌّسرمشج ٌٍّشوة  اٌّشؼٍحدساسح بٚٔثذأ 

ذؼادي ؼشاسج 
0
C 25   ا١ًٌّ أؼاد٠ح   ِشىٍح ت١ٕح (  رٚالأتؼادa≠b≠c 120.66  ٚاٌضا٠ٚح = β )  أغٍك ػ١ٍٙا

أستغ رساخ ١٘ذسٚظ١ٓ ِشذثح ؼٛي  اٌرٟ ذرىْٛ ِٓ ،(P21/C)فٟ فعاء اٌّعّٛػح  α -LiAlH4  تاٌطٛس

[AlH4]٠رأٌف ا١ٌٙىً ِٓ أ٠ْٛ  .الأ١ٌَّٕٛ فٟ ذى٠ٕٛاخ ستاػٟ اٌسطٛغ
-

 Li ] ِٓ ٚؼذج ظ١ذج ِفصٌٛح تـ  
+
]، 

   إٌٝ (P21/cأؼادٞ ا١ًٌّ  ) α-LiAlH4 اٌّشوة٠رؽٛي  ،(Gpa)3 إٌٛع الأٚي فٛقٚػٕذ اٌعغػ ػٍٝ 

β-LiAlH4 (  ستاػٟ اٌضٚا٠اI41/a)  ( رٚ الأتؼادa=b≠c )  ٚتّٛاصٍح اٌعغػ ػٍٝ إٌٛع اٌصأٟ فٛق     

34(Gpa) ِٓ ٠رؽٛي اٌّشوةβ-LiAlH4(  ستاػٟ اٌضٚا٠اI41/a) ٌٝإ  γ- LiAlH4 (  ِؼ١ٕٟ ِرؼاِذ

  (.  a≠b≠cرٚ الأتؼاد   ) (Pnmaاٌّؽاٚس 

 .[7,8 ,6] الأوصش شثاذا ٠γ -LiAlH4ّصً اٌث١ٕح اٌثٍٛس٠ح ٌٍّشوة  ((IV-1ٚاٌشىً 
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 LiAlH4- γسوة ١٘ىً تٍٛسٞ ٌٍُ:( IV-1)اٌشىً                             

IV-1-3: انتقاربNkpt و RKmax: 

 اٌصلاشٟ اٌفشع  اٌّرٛافك ٚاٌّشوةNkpt ٚ RKmax ذُ ذؽذ٠ذ  [6]       ِٓ خلاي ٚش١مح اٌؼٍّاء

  ؼر٠Muffin-Tinٝرُ ذط٠ٛش ٘زٖ اٌى١ّاخ فٟ ِض٠ط ِٓ اٌرٛافم١اخ اٌىش٠ٚح داخً وشاخ اٌصاٌس ؼ١س 

lmax= 10.أٚ فٟ سٍسٍح فٛس١٠ٗ فٟ إٌّطمح اٌخلا١ٌح ( interstitielle) ٔصف لطش اٌمطغراخ  . 

 .( اٌّٛظحشؼاع ٟ٘ أوثش ل١ّح يMuffin-Tin ٚ Kmax ٘ٛ أصغش ٔصف اٌمطش RMT)اخر١اساخ اٌرماسب 

تؽ١س لا ذرذاخً وشاخ γ- LiAlH4  اٌصلاشٟ اٌفشع اٌصاٌس  ٌٍّشوة  ٠Muffin-Tinرُ اخر١اس أشؼح  

 : (تٛ٘ش )ِٛظػ فٟ اٌعذٚي اٌراٌٟ ٌىً رسج تٛؼذج ٚوّا ٖ"Muffin-Tin" اٌمصذ٠ش اٌّافٓ

 γ- LiAlH4 ٌٍّشوة Muffin-Tin أشؼح:  (IV -1 )انجذول  

 

 

 

 

 

 

 

 اٌّشوة

 

RMT Li Bohr 

 

RMT Al Bohr 

 

RMT H Bohr 

 

γ- LiAlH4 

 

 

1.6 

 

 

1.5 

 

0.8 
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 :  LiAlH4انخصائص انهيكهية نهمزكة 

 

 .GGAتٛاسطح ذمش٠ة γ- LiAlH4 ذثا٠ٓ اٌطالح اٌى١ٍح وذاٌح ٌؽعُ اٌّشوة :   ( IV -2)اٌشىً

1 Bohr = 0,529177 A
0

 

 

 

. GGA تٛاسطح ذمش٠ة LiAlH4ذثا٠ٓ اٌطالح اٌى١ٍح وذاٌح ٌؽعُ اٌّشوة (:IV ) -3 انشكم

 [6] .ٌٍٚرأوذ ِٓ ٔرائط ػٍّٕا ٔماسٔٙا ِغ ٔرائط اٌؼٍّاء
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 .LiAlH4   اخرلاف اٌطالح اٌى١ٍح وذاٌح ٌؽعُ اٌّشوة(IV-4) ٠ّٚصً اٌشىً 

 

. GGA تٛاسطح ذمش٠ة LiAlH4 اخرلاف اٌطالح اٌى١ٍح وذاٌح ٌؽعُ اٌّشوة :(IV –4) انشكم

ٚتاخر١اس ٔماغ اٌٛظغ  (optimization )ٚػٕذ اٌؼًّ ػٍٝ ذؽس١ٓ أتؼاد اٌّشوة تاسرؼّاي غش٠مح 

اٌزٞ ٠ث١ٓ الأتؼاد اٌعذ٠ذج  (IV-2)ِٓ اٌساٌة ؼرٝ اٌّٛظة ِشٚسا تاٌصفش ذُ اٌؽصٛي ػٍٝ اٌشىً 

 ,a0)اٌّؼٍِٛاخ اٌّؽسٕح راخ " -outputeos -γ- LiAlH4eos" ٚاٌّؽسٕح ٚاٌّٛظؽح  فٟ اٌٍّف اٌّؼْٕٛ 

b0, c0) وة ٌٍّشγ- LiAlH4ٚ    ؼعُأخز ايِغ اٌرٟ ٔماسٔٙا ِغ اٌّؼٍِٛاخ اٌرعش٠ث١ح ٚغ١ش٘ا(V0)  ِغ 

 .اٌّث١ٕح فٟ اٌعذٚي (E0)ٚ اٌطالح ’B )) ِٚشرماذٙا  B(Gpa)ٚؼذج اٌعغػ 

 : (IV- 2)ٚذظٙش إٌرائط فٟ اٌعذٚي 

 تٛاسطح ذمش٠ة (E0)ِٚعّٛع اٌطالح ’B  ِٚشرماذٗ B (Gpa)  ٚٚؼذج اٌعغػ V0ؼعُ  : (IV) 2–انجذول 

GGA ٌّشؼٍح γ–LiAlH4 .

 هذا انعمم انمزكة

V0(Bohr)
3              

 B0 (GPa)               B0'            E0(Ry) 

 عمم آخز           

B0 (GPa)         B0' 

γ-LiAlH4 (pnma) 58,50             14,26             5,40    -2019.55 eV17    4.8514,25b         
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ِغ ذم١ًٍ اٌمٜٛ الأٌٚٝ أٚلا ػٍٝ ذؽس١ٓ اٌّؼٍِٛح (optimization) اٌّؽسٕح  تؼادلإ٠عاد الأ

« c/a » ِغ اٌؽعُ اٌصاتد شُ ِغ اٌّؼٍِٛح « c0/a0 ».ٚ ػًّ ػٍٝ ذؽس١ٓ اٌّؼٍِٛحْ فٟ اٌصا١ٔح« b/a » .

ِٚماسٔرٙا ِغ  (Pnmaِؼ١ٕٟ ِرؼاِذ اٌّؽاٚس  )  γ- LiAlH4 ٌٍّشوة (IV- 3)ٚذظٙش إٌرائط فٟ اٌعذٚي

 اٌرعاسب الأخشٜ

Bohr = 0,529177 A 1:  ؼ١س(GGA)الإٔؽذاس اٌّؼُّ  ِغ ذمش٠ة [7,8 ,6]اٌّشظغ 
0

 

  الأتؼاد اٌّؽسٕح( :IV-3)انجذول

 (°A) شٛاتد   اٌث١ٕح

 ٘زا اٌؼًّ

 إؼذاش١اخ اٌزسج

 ػًّ آخش

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=[    5]اٌّشظغ 

 

IV– 2 -انخصائص الإنكتزونية :

-1-2-IVعصاتة عزض هيكم ال :

لشائٓ  ٠رُ اٌؽساب تاسرخذاَ γ -LiAlH4   اٌّشوة اٌّذسٚطت١ٕح ػصاتح:  γ -LiAlH4انمزكة      

 .- Γ - -Μ-  Х -  Γ R :ٔاظش  خطٛغ ػا١ٌح اٌد خّسح ٔمطح ػٍٝ غٛي١ِ111ٍش ٔخراس 

 .GGA تاسرؼّاي ذمش٠ة LiAlH4 γ-٠رٛافك ٚت١ٕح اٌؼصاتح ٌٍّشوة  (IV-5)اٌشىً 
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 .GGA سث١ٓ تاٌرمش٠ة – تذْٚ ِذاس LiAlH4 γ- ت١ٕح ػصاتح اٌّشوة ( IV-5 ):انشكم          

 

 ذفس١ش ِٓ أظً إػطاء إٌرائط إٌظش٠ح ٚاٌرعش٠ث١ح الأخشٜ ٔماسٔٙا ِغ إٌرائط اٌرٟ ذثذٚ ِف١ذج   ٌّٕٚالشح 

. ِٕطمٟ فٟ ٔٙا٠ح اٌّطاف

 :انمعزفةاننتائج  -1

٠مغ اٌؽذ الألصٝ  ،[-] ٠ّرٍه فعٛج ِثاششج γ -LiAlH4 أْ اٌّشوة ػصاتحذظٙش اٌشسَٛ اٌث١ا١ٔح ًٌ - أ

  . اٌرٛص١ً ػٕذ إٌمطح ػصاتح ت١ّٕا ٠ىْٛ اٌؽذ الأدٔٝ ي اٌرىافؤ ػٕذ إٌمطح ػصاتحي

ns ؼاٌحايأساسا ِٓ  (الأدٔٝ  ػصاتح أٞ اي )ٜ  اٌرىافؤ الأٚيػصاتحشىً خ- ب 
2

 . n= 1 ٚ3 ٌـ H ٚAl ٍٝػ

   . ٞاٌرٛاي

  إٌٝ  5.21728eV-ِٓ)غالح    ايلغ ت١ٓ اٌرٟ خ،إٌمطح ػٕذ  اٌؽذ الألصٝ ِٓ اٌرشرد ا ٌذ٠ٌٗؼصاتح اٖ٘ز-

- 3.91112eV)  ٌـγ -LiAlH4 .

 أوثش ت١ٓ إٌماغ  ٠ىْٛ٘زا اٌرشرد  ، npٞ أصلا اٌؼصاتحٖاٌرٟ ذّصً اٌؽاٌراْ اٌّرذ٘ٛسذاْ  ٠ا اٌؼًػصاتحاي- ض

. γ -LiAlH4ٌـ   (ev 0.08898   إٌٝ( 2.87708ev-اٌم١ُ اٌّٛظٛدج ت١ٓ. اٌّثاششج ٌـ

 . Liِٓ رسج ا١ٌٍص2sَٛ١ٌٍرٛص١ً ػٕذ اٌؽاٌح ج الأٌٚٝ ػصاباي- د

. FE إٌٝ غالح ف١شِٟ  راخ اٌرٕاظش اٌؼاٌٟ إٌّسٛتح ٔماغٟ٘ ِٛصٌٛح تايل١ُ اٌطالاخ 
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 ) الأٌٚٝ اٌرىافؤ ػصاتح٘زا ٠ؼٕٟ أْ اي.   γ -LiAlH4 اٌرىافؤ ٘ٛ اٌؽذ الألصٝ ٌٍّشوة ػصاتحػشض 

٘زا ٠رٛافك . وصشفأ أوصش  ٟ٘ ذؽٛي اٌطالح ٔؽٛ الأػٍٝ ، ِٓ الأnsْٛ٠ٚاٌرٟ ذأذٟ أساسا ِٓ إٌطاق  (الألً

1sػصاتاخذشذ١ة ايلأْٛ ذّاِا ِغ 
2

H ٚ 3s ٌـ 
2

.  إٌٝ ذأ١٠ٓ اٌّشوةإرا سظؼٕا . Al  تإٌسثح إٌٝ

.  أظش٠ٕا ذّص١ً اٌؽذٚدGGAِرٕاسك لائُ ػٍٝ أساط ذمش٠ة تاسرخذاَ ؼساب 

:  اننتائج انتي يمكن تقذيمها هي

[AlH4]٠ْٛ الأأساسا ؼٛي ٟ٘ ذٛص٠غ وصافح اٌشؽٕح  (1
-

. 

 -      ظػ فٟ اٌّشوة  ٠ِٛثذٚوّا  ِعّغ ٕ٘ان ظضء ِٓ ٘زٖ اٌشؽٕح   (Liٚ [AlH4] )ت١ٓ اٌزساخ  (2

γ LiAlH4. 

 .[AlH4] ٟ٘ أوصش أرشاسا ؼٛي  وصافح اٌشؽٕح ؼٛي الأ٠ْٛذٛص٠غ (3

 

ٌزٌه ِٓ  ،[AlH4] ٟٚ٘ صغ١شج ظذا أِاَ الأ٠ْٛ Liذىّٓ إؼذٜ خصٛص١اخ ٘زٖ اٌّشوثاخ ِٓ اٌزسج 

 الأ٠ٟٛٔ ػضيوّا ٠رُ الإػرشاف تأْ ٘زا اٌّشوة اي ، ِٓ اٌشؽٕح ٠ىْٛ ؼٛي الأ٠ٛٔاخُِٙاٌٛاظػ أْ اٌعضء اي

 ٚ٘زا ٠رٛافك ذّاِا . ي ٚتاٌراٌٟ فئْ وصافح اٌشؽٕح ت١ٓ اٌزساخ ٌٓ ذىْٛ ِّٙح تأٞ ؼاي ِٓ الأؼٛا[15]ظضئ١ا 

 ٟٚ٘ اٌّسؤٌٚح تشىً ػاَ ػٓ إٔشاء سٚاتػ  pِغ ٔرائعٕا لا س١ّا أْ اٌزسج لا ذّرٍه إٌىرشٚٔاخ ِٓ إٌٛع

. ذسا١ّ٘ح 

ٌٙذف ِٓ أظً أٞ غالح اسذثاغ ِٚم١اط  ٚا،ت١ح ِٓ ٘زٖ الأ٠ٛٔاخسٚسً٘زا ستّا ٠شظغ إٌٝ اٌفشق ت١ٓ اٌىٗ

. اٌّضدٚضالإٔعغاغ١ح 

-2-2—IV كثافة انحانةدراسة :

.                     (6-IV) ، (IV-7) اٌٍراْ ِٛظؽراْ فٟ اٌشى١ٍٓٚاٌعضئ١ح  اٌى١ٍح اٌؽاٌح وصافح خلاي ِٓ       

. γ -LiAlH4    وً ِٕطمح ِٓ ٘زا اٌّشوة ١ِضج٠رُ ذؼش٠ف 

 

 
 

. GGA تٛاسطح ذمش٠ة γ -LiAlH4 ٌٍّشوة  اٌى١ٍحوصافح اٌؽاٌح : (IV-6)انشكم 
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 .GGA تٛاسطح ذمش٠ة γ -LiAlH4 وصافح اٌؽاٌح اٌعضئ١ح ٌٍّشوة : IV-7))انشكم 
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٘زا اٌّشوة  ِٓ  ٠رُ ذؼش٠ف وً ِٕطمح (IV-7) شىً اٌّٛظؽح فٟ اياٌؽاٌح اٌعضئ١ح وصافح خلاي ِٓ 

ػٕذ غالح ِسا٠ٚح ٌـ  . ٌٗ ؼذ ألصٝ ِٓ اٌرشرد ػٕذ إٌمطح ت١ٕح   اٌرىافؤ فٟ وً ٌؼصاتح اٌؽذ الأدٔٝ 

(-5.21728 eV,- 3.91112eV) ٌـ γ -LiAlH4.ذظٙشػٕذ  الأٌٚٝ اٌرٟاٌمّح ِغ اٌؼصاتح ٖذٛافك ٘زخ  

.  ػٍٝ اٌرٛاH ٚ Alٌٟاٌزساخ  فٟ 1s ٚ 3s ِٓ اٌؽالاخ ِىٛٔح.  اٌى١ٍح اٌؽاٌح وصافح

               ( eV  0.08889  ٚ    - 2.87708eV  )  ت١ٓ ٌٍث١ٕح اٌّّرذج ٚافمح اٌرىافؤ اٌُاٌثم١ح ِٓ ػصاتاخ 

ٌٍؽاٌح ِساّ٘ح صغ١شج  ِغ  ،H ٌٍزسج s 1اٌؽاٌح  Alٚ ٌٍزسج3p اٌؽاٌح  ػادج ِا ٠ىْٛ تسثةγ -LiAlH4 ٌـ

2sٌزسج ِٓ اLi. .

         (eV 4.5871)ساٚٞخ(-) ِثاششج تفعٛج  ٔشٜ أْ اٌّشوة ٘ٛ ػاصي ، اٌطالحٚ ػٕذ اٌرىٍّح تض٠ادج 

. c-LiAlH4 ٌـ

 ٌٍث١ٕح اٌّّرذج ت١ٓ  اٌّماتٍح اٌرٛص١ً ٌؼصاتح  اٌّٛافمح  فئْ اٌث١ٕح (EF = - 0.11654eV)فٛق ِسرٜٛ ف١شِٟ 

(4.74217eV, 14.98529 eV) خ١ٍػ ِٓ اٌؽالاخ ٟ٘ s ٚ  p اٌّذسٚسح  اٌّشىٍح ٌٍّشوثاخ ٌٍزساخ . 

[AlH4] الأ٠ْٛ ِشىٍح٠Alْٛ الأ ٚ ٠Hْٛ الأ ت١ٓ ٟ٘ ػ١ٍّح ل٠ٛح اٌرفاػً اٌرساّٟ٘ ٔر١عح 
-

  . ستاػٟ الأسطػ

٠Liْٛ الأ أساسا ت١ٓ ٚاٌرؽٛي فٟ اٌشؽٕح ٠ؼٛد 
+

[AlH4]٠ْٛ الأ ٚ (ِٛظة اٌشؽٕح ) 
-

 (ستاػٟ الأسطػ ) 

. [15]ِٓ خلاي اٌرفاػً الأ٠ٟٛٔ 

اٌؽساتاخ ِٚماسٔرٙا ِغ ِشظغ  اٌرعشتح ٚ (IV-4)  فٟ اٌعذٚي ظذٔا٘ا ِث١ٕح اٌرٟ ٚ(eV)ٚ ل١ّح فعٛج اٌطالح 

: الأخشٜ

 .GGA تاٌرمش٠ة γ -LiAlH4فعٛج اٌطالح ٌٍّشوة  (:IV-4)    انجذول 

 

 

 

 

Eg(ev)( GGA)  انمزجع حساب آخز هذا انحساب 

γ -LiAlH4 4,5871   

4.8
m

 [17, 18, 9]  DFT GGA (VASP) 

4.67
x
[9,10] DFT GGA (VASP) 

4.19
y
[11, 12,13,14] LDA DFT 

(VASP) 

6.55
z
[11,12,13]GW. core (VASP) 

4.71
n
[6,16]
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 : الخاتمة

 على  LiAlH4 -γقمنا بدراسة الخصائص التركيبية والإلكترونية للمركب الثلاثي  ،      في هذه الأطروحة

 التوالي 

 مع تقريب  (LAPW) استخدمت طريقة الموجات الطائرة المتزايدة الخطية ،من أجل تحقيق هذا العمل

 (.GGA) التدرج العام 

 أو ثوابت البلورة عن طريق التقليل من الطاقة الكلية كدالة للحجم ومن بنيويةيتم الحصول على المعلومات ال

 .ثم  تخفيف الهيكل باستخدام تقليل القوى

 .النتائج التي تم الحصول عليها تتفق مع تلك التجربة 

مع المعلومات الأمثل للشبكة قمنا بحساب الخصائص الإلكترونية وهي هياكل العصابات وكثافات الحالات 

 .الكلية والجزئية

  [-]تظهر النتائج أن المركبات التي تمت دراستها لها طابع غير معدني مع وجود فجوة مباشرة 

  . LiAlH4γ-للمركب 

[AlH4] والوحدة  +Liالتفاعل هو أيوني بين الكاتيونات
 . LiAlH4γ-على المركب التي تعمل بمثابة أيون -

 



 

 

 

 

Résumé: 

         Le but de travail  est dʼétudier les propriétés structurales, électroniques des 

composés ternaires LiAlH4 .Pour cela on utilisé 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 utilisé l’approximation du gradient généralisé (GGA). 

A partir des tests de convergence on  a on a déterminé les deux paramétres 

constitutifs de la méthode utilisé pour réaliser notre travail. 

Le structure de bande et la densité dʼétats sont aussi ʼétudiée dans le phases 

stables de composé LiAlH4. 

Les résultats sont en bon accord avec les données expérimentales et les calculs.   

Mots-clés: les propriétés structurales, électroniques , de composé ternaires 

LiAlH4, la méthode des ondes planes augmentées linéarisées(LAPW) , Le structure 

de bande, la densité dʼétats. 

 

 :الملخص

       والهدف من هذا العمل هو دراسة الخصائص الهيكلية والإلكترونية للمركب الثلاثي 

LiAlH4.  لهذا قمنا باستخدام طريقة الطائرة الخطية الموجية المتزايدةLAPW)). على أساس

نفذت . ((GGAوفي الحساب استخدمنا تقريب الإنحدار المعمم  ( DFT) نظرية الكثافة الوظيفية 

 .Wien2Kفي كود 

 .من اختبارات التقارب تم تحديد المعلومات التأسيسية للطريقة المستخدمة لتنفيذ عملنا 

 .LiAlH4ودرست أيضا بنية العصابة وكثافة الحالات في مراحل مستقرة للمركب 

 .النتائج هي اتفاق جيد مع البيانات التجريبية والحسابات

طريقة الطائرة  ،LiAlH4المركب الثلاثي  ،والإلكترونية الخصائص الهيكلية :الكلمات المفتاحية

 .  كثافة الحالة،بنية العصابة ،LAPWالخطية الموجية المتزايدة 
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