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: ملخص
140حتى0منالضغطبتغييرذلكوFeO,MgO,CaOالثلاثللأكاسيدالمتناولةالدراساتأهمبجمعيهتمهذاعملنا GpaمثلالحسابيةالطرقمعظمهااستعملحيثDFTو

دتفيالتيالمعاملاتهيو،(الحجميالإنضغاطمعامل)المرونيةوالبنيويةالخصائصهيهناالمدروسةالخصائصأهمو،LDAوGGAأهمهاكثيرةتقريبيةطرقتتضمنالتي

.الزلزاليةالخصائصإلىمستقبلاالتطرقفي
،علم الزلازل، الحساب العددي CaO,MgO,FeO: الكلمات المفتاحية 

:الطوريالتحول 3-
المستقرةالبنىبارالمستقرة،باعتالبنىعلىابحثالضغطبدلالةأنتالبيتغيردراسةأيالطوريالتحولمنإنطلاقا

عاملمالىبالاضافةالمرونة،الخلية،ثوابتحجم)اعلاهالمذكورالبرنامجباستعمالالمعاملاتمنالباقينحسب

التىةالسابقمعاملاتبينتربطللحسابالمكملةالمعاملاتأما.مباشرةيحسبانيمكنالذيالحجميالانضغاط

:التاليةالرياضيةبالعلاقاتتحسب
:(BأوK)الحجميالانضغاطمعاملتحديد:(ρ)الكثافةتحديد

Anللنواةالمكونةللذراتالموليةالكتلمجموع

Na6.023أفوغادروعدد x1023

Vcللبنيةالمكونةالاصطلاحيةالخليةحجم

:النتائج في المخططات التالية 4-
الخصائص البنيوية

2الشكل 1الشكل 

:3الشكل 

5الشكل 4الشكل 

المرونيةالخصائص 

:الحجميالإنضغاطو معامل امرونيةبالثوبتنتائج خاصة  5-

:مقدمة
دراسةتمدعلىتعالعلمهذافيللبحثالمباشرةالطريقةنجداين،الزلازلعلموالصلبلأجسمافيزياءبينالعلاقةخلالمن

تركيبفيمهمةأكاسيد3بدراسةنقوم،لذلكللارضالترموديناميكيةالشروطفيالمستقرةالبلوريةالبنىوالطوريةالتحولات
هذهنمالسفليالوشاحفيالمتواجدومانيزوفيستيتمركبتكونماغالباوCaO,MgO,FeOهيوللارضالداخليةالطبقات

والطوريةتالتحولامنإنطلاقاذلكوالزلزاليةالخصائصلتحديدعليهايعتمدخصائصبدراسةعملنافيإهتممناالطبقات،
.المطلقالصفرعندذلكوحسابيةطريقةعلىمعتمدينالضغطدلالةKوV/V0،ρ،cijمنكلتغيرحساب

:طريقة الدراسة  2

تحتويالتيDFTطريقةاستعملتحسابيةكانتدراستناعليهاالمعتمدةالأعمالأهمإن

ذلكوCASTEPيدعىبرنامجفيموجودةالطريقةهذهوLDAوGGAالتقريباتعلى

.تفسيرهاوالنتائجعرضعنديأتيماحسبممنهجةخطواتعلىبالإعتماد

7الشكل 6الشكل 

9الشكل 8الشكل 

:مناقشة عامة 
70حتى0منالأكاسيدكلانرىللانتالبيبالنسبة- GPaمنالمكعبالبنيةهيوالبنيةنفسيأخذان

80الضغطفوقأما،B1الطورNaClنوع GPa150الضغطحتى GPaالبنيةالحديدأكسيدفيأخذ

البنيةالكالسيومداكسيويأخدالسابقةالبنيةنفسفيالمنغنيزأكسيديستمربينماB8الطورNiAsالسداسية

.B2الطورأCsClالنوعمنالمكعبة

بينداخلتهناكللضغطتبعاالأولالطورفيالمنحىنفستاخذالمنحنياتاننرىالحجميةالنسبة-
FeOوCaOالنقطةفيGPa0بينوMgOوCaOالنقطةفيGPa8نرىالثانيالطورفيوتقريبا

.تقريباخطيبشكليكونواقلهمFeOوFeOوCaOبينتماثل

خطيةيظهرالذيCaOأجلمنماعداللضغطتبعاخطياتتغيرC33وC11المرونةثابتأننلاحظ-

.MgOلـالخاصالثابتهوتغيراالأسرعأننلاحظكما.أقل

لثابتالمسجلةالملاحظةنفسهاهيC12لـالمرونةثابتمنحنىمنتسجيلهاالممكنالملاحظة-

.MgOوCaOبـمقارنةتغيراالأسرعهوC11المرونة

لأقخطيةتظهرالثلاثةبالأكاسيدالخاصةللثوابتC44المرونةثابتأنالأولللطوربالنسبةنلاحظ-

.MgOبـالخاصالثابتهوالاسرعالتغيرالضغطبدلالة

FeOوالضغطبدلالةخطيايتغيرانCaOوMgOأننلاحظKالانضغاطمعاملمنحنىخلالمن-
MgOوFeOقيمفيوتداخلتقاربوهناكمنتغيراالأسرعهوMgO،أقلبخطيةيتغير

.40GPaالنقطةفيالتداخلويتمثل

:خلاصة
منللأرضالداخليةطقاتفيFeO,CaOمنلكلللبنيةتحولهناكأنوجدناحساباتناخلالمن

هذايظهروالداسةمجالخلالمستقرةببنيةيبقىMgO،أماالخارجيةالنواةبدايةإلىالقشرةحدود

يتأثرلاCaOأجلمنC11عدامالكليهماالمرونةثوابتفيكذلك،والحجميةالنسبةفيالتحول

.الطوريبالتحول


