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 المقدمة العامة



س امقدميس اعامي
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 المقدمة العامة 
  تلعب فيزياء ابؼواد دورا مهما في التطبيقات التكنولوجية، بحيث تطورت في العديد من المجالات، و تعتبر ابؼعادف النبيلة من بنٌ 

و قد تزايد ىذا الاىتماـ بشكل أكبر عند ظهور ما يسمى . أىم ابؼواد التي حضيت باىتماـ كبنً في علوـ الفيزياء و الكيمياء

بتكنولوجيا النانو التي تقوـ على استخداـ عناقيد ابؼعادف النبيلة في التقنيات ابغديثة، و قد بست بشكل مكثف في السنوات 

 .الأخنًة، نظرا لإمكانية تطبيقها بشكل كبنً في عدة بؾالات، و ذلك بؼا تنفرد بو من خصائص بصرية،  إلكترونية و مغناطيسية

من خلاؿ ىذا العمل سنسعى لدراسة نظرية لعناقيد ابؼعادف النبيلة من بينها عناقيد الذىب و البلاتينيوـ و ذلك انطلاقا من 

، و الذي يعتبر من Siestaالعنقود ابؼتكوف من ذرتنٌ إلذ غاية العنقود ابؼتكوف من عشرة ذرات، و ىذا باستخداـ برنامج المحاكاة 

و الذي نهدؼ من خلالو إلذ برديد و دراسة . بنٌ أىم برامج المحاكاة ابؼستخدمة في فيزياء ابعسم الصلب و الكيمياء الكمية

، لذا ارتأينا أف تكوف خطة دراستنا التي سنعتمد عليها (الذىب و البلاتنيوـ)ابػصائص البنيوية و الإلكترونية لعناقيد ابؼعادف النبيلة 

تتضمن مقدمة عامة لتقدنً العمل بالإضافة إلذ ثلاثة فصوؿ لنختمها بخابسة بدثابة خلاصة نبنٌ من خلابؽا بـتلف النتائج ابؼتوصل 

 :إليها

قمنا فيو بدراسة نظرية حوؿ تكنولوجيا النانو بالإضافة إلذ أىم تطبيقاتها و تقدنً الآفاؽ ابؼستقبلية بؽذه التكنولوجيا : الفصل الأوؿ

زيادة  إلذ تقدنً عموميات حوؿ كل من معدني الذىب و البلاتينيوـ و أىم تطبيقاتهم في معظم  المجالات كما تطرقنا إلذ التعريف 

 .على عناقيد ابؼعادف النبيلة و الدور الذي تلعبو في معظم المجالات

وصف لنظرية دالية الكثافة و تطورىا التاربىي و التعريف بدختلف طرؽ ابغساب ابؼستخدمة في برامج المحاكاة : الفصل الثاني

 .بالإضافة إلذ التعريف بدحاكاة التلدين و كيفية استخدامها

متوسط طوؿ الرابطة و البنى الإلكترونية )برليل النتائج ابؼتحصل عليها ومناقشتها و برديد ابػصائص البنيوية  : الفصل الثالث

طاقة الربط، التغنً الثاني في طاقة الربط بالإضافة لكموف التأين العمودي و ) و الإلكترونية مثل(لعناقيد معدني الذىب والبلاتينيوـ

 .لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ (كثافة ابغالات

  
 
 



 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

  
: الفصل الأول

عمومٌات حول النانو و معدنً الذهب 
 و البلاتٌنٌوم 

 



س الصلس لأولسعمومياتسحولس انانوسوسمعدنيس اذهبسوس البلاينيووسس
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 مقدمة 
السريعة جدا، حيث يؤكد العديد من  من بؾالات البحث ابعديدة و (التقنيات ابؼتناىية في الصغر)تكنولوجيا النانو تعد تقنية 

،  إذ تقوـ على ت المجالامعظم سوؼ بردث ثورة صناعية جديدة في ابؼستقبل القريب في بأنهاالعلماء العاملنٌ في ىذا المجاؿ 

 أكثر بهذي ابؼعدننٌ لكونهما الأساس في معظم الاىتماـيتزايد   في التقنيات ابغديثة، وو البلاتينيوـ عناقيد الذىب استخداـ

  .الصناعة من أبنها  والتطبيقات 

بالإضافة إلذ ، تطبيقاتو في معظم المجالات ىم خصائصو و أو، من خلاؿ ىذا الفصل سنتطرؽ إلذ التعريف بتكنولوجيا النانو

و كذا تعريف بالعناقيد و الدور  ، الكيميائية ابؼميزة بؽم التذكنً بأىم ابػصائص الفيزيائية و  وو البلاتينيوـالتعريف بدعدني الذىب 

. الذي تلعبو في العديد من التطبيقات الصناعية

1.I  تعريف النانو(Nano) :
 و يقصد بها كل ما ىو متناىي في ،(Dwarf)تعني القزـ  ىي مشتقة من الكلمة الإغريقية نانوس و ىي كلمة من أصل يوناني و

أي بدعنى آخر أف نانو مترا واحدا يساوي  ،تستعمل النانو في الرياضيات للتعبنً عن ابعزء من ابؼليار من وحدة القياسكما الصغر 

 و ىو ما يعادؿ قياس طوؿ بطس ذرات إذا ما وضعت الواحدة تلوى الأخرى  متر، 10- 9 أي جزء من مليار جزء من ابؼتر الواحد

[01 -02] .

2.I تاريخ تقنية النانو  :
ابغضارة الصينية في صناعة الزجاج  يعود ذلك إلذ ابغضارة الإغريقية و و، تقنية النانو من بنٌ التقنيات ابؼستخدمة  قدبيا جداتعتبر 

 الإناء الإغريقي الشهنً ليكوروجز و الذي يغنً لونو تبعا لزاوية سقوط الضوء أحد أقدـ التطبيقات بؽذه التقنية حيث  يعدو

.  خلطها بالزجاجو قد تم من الذىب يةستخدـ في صناعتو جسيمات نانوأ

 اسمصنع من فولاذ أطلق عليها حيث السيف الدمشقي ابؼعروؼ بصلابتو و مرونتو أحد أقدـ التطبيقات لتقنية النانو، و يعد 

الباحث الأبؼاني صورا للسيوؼ الدمشقية التقطها بالمجهر  ىو فولاذ يصنع في ابؽند بطريقة خاصة، و قد درس  و(wootz)الووتز 
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الإلكتروني و عثر فريقو على تراكيب لأنابيب بأحجاـ نانوية داخل ىذا الفولاذ تشبو الأنابيب الكربونية النانوية التي يوظفها 

 [.01]ابؼصمموف في التقنيات ابغديثة لصنع منتجات متينة تتصف بخفة وزنها 

 

 .[01] سيف الدمشقيؿؿ صورة  بسثل:I-1الشكل 

3.I   تعريف عمم تكنولوجيا النانو 
ىو علم حديث يبحث في تصميم أجهزة متناىية في الصغر، و يعتمد أساسا على تعديل البناء ابعزيئي أو الذري للمادة بحيث 

يكوف متوافقا مع قواننٌ الفيزياء و الكيمياء كما يتم من خلالو القدرة على رؤية و قياس و معابعة و إنتاج أشياء بدقياس واحد 

 [.02]على مئة نانو متر 

.I4  تعريف تقنية النانو 
 من الذرة الواحدة،  أي برصف ذرة إلذ جانب ذرة للحصوؿ على ابؼادة ابؼطلوبة،  انطلاقاىي تقنية تقوـ على بناء ابؼادة و تركيبها 

ذلك للحصوؿ على منتجات متميزة و ، و حيث بيكن ترتيب حوالر تسعة ذرات بجانب بعضها البعض على النانو متر الواحد

 [.02]فريدة التوظيف في التطبيقات ابؼختلفة 

5.I  مبدأ تقنية النانو
برريكها من مواضعها الأصلية إلذ مواضع و يعتمد مبدأ ىذه التقنية على التقاط ذرات متناىية الصغر لأي مادة و التلاعب بها 

 و.  ثم دبؾها مع ذرات بؼواد أخرى لتكوين شبكة بلورية لكي بكصل على مواد نانوية الأبعاد متميزة ابػواص عالية الأداء،أخرى

 العلماء للوصوؿ إلذ ىذا اىتماـ بسيز ىذه التقنية عن باقي التقنيات ابؼعرفة لدينا و ىي سبب  يتواجد ىناؾ العديد من ابؼبادئ التي

: [03]منها الفائدة  ستعرض أىم ىذه ابؼبادئ وسنو في ىذا ابعدوؿ . ابغجم النانوي
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 .[03]كيفية الاستفادة منها  بيثل أىم ابؼبادئ ابؼميزة لتقنية النانو و:I -1الجدول

ابؼيزة ابؼبدأ 

إمكانية بناء أي مادة في الكوف لأف الذرة ىي وحدة البناء  .إمكانية التحكم بتحريك ذرات منفردة و إعادة ترتيبها
. لكل ابؼواد

ابػصائص الفيزيائية و الكيميائية للمادة عند مقياس النانو 
. بزتلف عن ابػصائص لنفس ابؼادة في ابغجم الطبيعي

 خصائص بفيزة للمواد يستفاد منها في الكثنً من اكتشاؼ
.  و المجالات التطبيقيةالاختراعات

تعتمد تقنية النانو على مبادئ الفيزياء و الكيمياء و 
. الأحياء و ابؽندسة الكهربائية و الإليكترونية

تربط العلوـ و تشجع ابعميع باختلاؼ بزصصاتهم العلمية 
. على الدخوؿ في بؾابؽا و التعاوف فيما بينهم

 ابؼواد و الآلات و  تصنيعإمكانية التحكم بالذرات في
. بزليصها من العيوب تنقيتها من الشوائب و

تصبح خصائص ابؼواد و الآلات أفضل،  فهي أصغر و 
.  للطاقةاستهلاكاأقل  أسرع و أخف و أقوى و

تعتمد تقنية النانو على الأبحاث العلمية التي تتصف 
. بروؿ ابػياؿ العلمي إلذ واقع حقيقي.  مفيدةاستخداماتبإمكانية تطبيقها في اختراعات و 

 

6.I  تعريف المواد النانوية 
 نانو متر 1ىي تلك الفئة ابؼتميزة من ابؼواد ابؼتقدمة التي بيكن إنتاجها بحيث تتراوح مقاييس أبعادىا أو أبعاد حبيباتها الداخلية بنٌ 

. [03] ( نانو متر100أكبر من ) صفاتها عن ابؼواد الأكبر حجما اختلاؼ نانو متر و قد أدى صغر ىذه ابؼواد إلذ 100و 

7.I خواص المواد النانوية 
 :تتميز ىذه ابؼواد بجملة من ابػواص ومن أبنها 

7.I.1  الخواص الميكانيكية

من خلاؿ تصغنً مقياس حبيبات ابؼادة و التحكم في ترتيب ذراتها، ترتفع قيم الصلابة للمواد الفلزية و سبائكها و كذلك تزيد 

 [.01] ابؼختلفة الواقعة عليهاالأبضاؿ مقاومتها بؼواجهة إجهادات 

7.I.2 درجة الانصيار 

 درجة مئوية و إذا 1064 الذىب ىي انصهار ابؼادة بتصغنً أبعاد مقاييس حبيباتها فمثلا درجة انصهارتتأثر قيم درجات حرارة  

 [. 01] درجة مئوية 500  تنقص حوالرالانصهارقمنا بإنقاص أقطار حبيبات الذىب فإف درجة 
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7.I.3  الخواص المغناطيسية 

 و وجود الذرات على تلك الأسطح كلما زادت قوة ، ابعسيمات النانوية و تزايدت مساحة أسطحها ابػارجيةصغر حجمكلما 

[. 01] كليا على مقياس أبعاد حبيبات ابؼادة ابؼصنوع منها اعتماداذلك لأف قوة ابؼغناطيس تعتمد  و .ابؼغناطيس و شدتو

7.I.4  الخواص الكيربائية 

بهابيا على خواصها إتزداد قدرة ابؼواد على توصيل التيار الكهربائي، كلما صغر أحجاـ حبيبات ابؼواد النانوية حيث يؤثر  

 [.01] جهزة ابغديثةالأالشرائح الإلكترونية في  تستخدـ ابؼواد النانوية في صناعة أجهزة  ابغساسات الدقيقة وكما الكهربائية،  

7.I.5 الخواص الكيميائية 

 [.01] متجانسة يزداد تفاعل ابعسيمات النانوية إذا كانت بنفس ابغجم و

8.I أشكال المواد النانوية 
 بفيزة أيضا استخداماتو لكل منها ،  لقطرىا و طوبؽاسلكل منها تركيب و خصائص و مقيا ، تتخذ ابؼواد النانوية أشكالا عدة 

 :[01]و بيكن تصنيفها حسب الشكل إلذ 

8.I.1  النقاط الكمية 
ذرة في ( 10-50 ) نانو متر،  و ىذا يقابل10 و 2 ثلاثي الأبعاد يتراوح بعدىا بنٌ ، و ىي عبارة عن تركيب نانوي شبو موصل

[. 01] ذرة في حجم النقطة الكمية الواحدة 100-100000))القطر الواحد، و 

 ملاينٌ نقطة كمية بجانب بعضها البعض بكصل 3نو إذا رصفنا إنانو متر ؼ10عندما يكوف قطر النقطة الكمية يساوي حيث 

[.  01]على طوؿ يساوي عرض إصبع إبهاـ الإنساف 
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 .[02]  بيثل النقطة الكمية:I-2الشكل   

[: 02]من أىم خصائصها مايلي  و 

 و الضوئيةخصائصها الإلكترونية على رتكز حجمها ي. 

 تتأثر بابغصر الكمي ابػاضع بؼكانيك الكم. 

 2.8.I     الفولورين 
يشبو كرة القدـ ، حيث C60 ذرة كربوف ويرمز بؽا بالرمز 60تركيب نانوي غريب آخر للكربوف و ىو عبارة عن جزيء مكوف من 

. [02]ـ 1985 عاـ اكتشافوقد تم و " فولربكمنستر "و قد بظي بالفولورين نسبة للمخترع و ابؼهندس ابؼعماري 

 

 .[02] بيثل الفولورين I-3: الشكل

3.8.I  الكرات النانوية 
 نانومتر أو 500لا توجد فجوات على سطحها و يبلغ قطرىا حيث ىي مواد نانوية كروية الشكل متعددة القشرة و خاوية ابؼركز، 

. [02]و أبنها كرات الكربوف النانوية و تسمى الفلورين ، أكثر للكرة الواحدة
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 .[01] بيثل كرات نانوية I-4: الشكل

4.8. I  الأنابيب النانوية 
 يبلغ ،ا تكوف إحدى نهايتي الأنبوب مفتوحة و الأخرى مغلقة على شكل نصف كرةبغاؿ ، واسطوانيىي شرائح تطوى بشكل 

 مايكرو متر و من أبنها أنابيب الكربوف النانوية و تكوف على شكل 100 نانو متر و طوبؽا 100 نانو متر إلذ 1قطرىا أقل من 

. [02]بـروطية  ،ة مستقيمة، لولبية، متعرجة، خيزرانيإما

 
 .[02]بيثل الأنابيب النانوية I-5: الشكل                                     

 :[03]من أىم خصائصها  و

  (أي عدد ذرات السطح كبنًة مقارنة بعدد ذرات ابغجم)كبر من حجمها أنسبة مساحة سطحها. 

 التوصيل الكهربائي الصلابة و تتميز بخصائص غنً متوقعة كالقوة و. 

 بيكننا صناعتها من مواد عضوية كالكربوف أو غنً عضوية كأكسيد الفلزات. 

  ضعف من  أ أثقل وبأنها حيث بزتلف ،أنابيب الكربوف النانوية كاسيد الفلزات وأيوجود تشابو في تركيب بنٌ أنابيب

. أنابيب الكربوف
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5.8.I  الأسلاك النانوية 
حيث يقل ، أو شبو موصلة أو عازلة، عضوية أو غنً عضويةمعدنية ىي مواد نانوية ذات بعد واحد برضر في ابؼختبر من مواد 

. [03]بـتلفة من بينها ابغلزونية  بؽا أشكاؿ ، كما ميكرومتر100بؽا أطواؿ بـتلفة تصل إلذ و نانو متر 1قطرىا عن 

 

 .[01] الأسلاؾ النانويةبيثلI-6:  الشكل                                            

 :[03]من بنٌ أىم خصائص الأسلاؾ النانوية  و

 مرة لذلك تسمى بابؼواد ذات البعد الواحد1000عرضها تزيد عن  نسبة بنٌ طوبؽا و . 

 تتفوؽ على الأسلاؾ التقليدية ثلاثية الأبعاد. 

 بزضع للحصر الكمي ابؼبني على مكانيك الكم. 

 تتميز بتوصيلية كهربائية تأخذ قيما بؿددة. 

 غنً متواجدة في الطبيعة بل برضر معمليا. 

: [03] من أىم استخداماتها

  لكترونية دقيقة داخل دائرة صغنًةإتستخدـ في ربط مكونات. 

 ترانزستورات معقدة تستخدـ في عمل وصلات ثنائية و. 

  يويةالحتستخدـ في ابغساسات. 

 قد تستخدـ لصنع كمبيوتر رقمي .
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6.8.Iالألياف النانوية   
ألياؼ سداسية أو  :تتألف من عدة أشكاؿ منها  نانو متر و100قل من أىي عبارة على مواد نانوية بشكل ألياؼ ذات قطر 

 [.03]أو تكوف بشكل حبة قمح  حلزونية 

 

 .[03] بيثل صورة الألياؼ النانوية I-7: الشكل

 [:03] مايلي من أىم خصائصها

  ،ابغجمأي أف عدد ذرات السطح يفوؽ عدد ذرات  نسبة مساحة سطحها كبنًة مقارنة مع حجمها.  

 غنًىا قوة الشد و تتميز بخواص الصلابة و. 

  وتراصفهاو استقامتها استمراريتهاتتميز بصعوبة التحكم في . 

[: 03 ]استخداماتهامن أىم      

 تستخدـ لنقل الأدوية داخل ابعسم. 

 الغازات مثل ألياؼ الأمونيا ابؼوجبة تستخدـ لتنقية السوائل و. 

 التئاـ ابعروح زراعة الأعضاء كابؼفاصل و تستخدـ في الطب و. 

 تستخدـ في التطبيقات العسكرية كتقليل مقاومة ابؽواء. 
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7.8.I تعريف الجسيمات النانوية  

إلذ  (جزئ(تعرؼ ابعسيمات النانوية على أنها عبارة عن بذمع ذري أو جزئي ميكروسكوبي يتراوح عددىا من بضع ذرات 

 [.01] نانو متر100قل من أ انصف قطره تكوف مرتبطة مع بعضها البعض بشكل كروي تقريبا وحيث مليوف ذرة، 

 

 .[01] جسيمات النانويةؿ بيثل صورة ؿ:I-8الشكل 

بينما عندما  ،((quantum well عندما يصل حجم ابعسيم النانوي إلذ مقياس النانو في بعد واحد فإنها تسمى البئر الكمي

عندما يكوف في ثلاثة أبعاد يدعى النقط  و ،( (quantum wireيكوف حجمها النانوي في بعدين فتسمى السلك الكمي

و ىذا سوؼ يؤدي ذلك  إلذ أف التغينً في الأبعاد النانوية في التركيبات الثلاثة السالفة الذكر  و (.(Quantum dots الكمية

[. 03]يؤثر على ابػصائص الإلكترونية بؽا، بفا يؤدي إلذ حدوث تغينً كبنً في ابػصائص الضوئية للتركيبات النانوية 

9.I   خصائص الجسيمات النانوية
[: 03 ]تتميز ابعسيمات النانوية بجملة من ابػصائص من بينها 

.9.I1 الخصائص الفيزيائية 
. تتميز بعض ابعسيمات النانوية بصلابة عالية مع قلة وزنها

.9.I2 الخصائص الكيمائية  
. ف تفاعلها يزدادإبنفس ابغجم ؼ إذا كانت ابعسيمات النانوية متجانسة و 

.9.I3 الخصائص الكهربائية 
. طبيعتو الكيمائية بيكن التحكم بالطاقة الكامنة للأيوف بالتحكم بحجم ابعسيم النانوي و
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.9.I4 الخصائص الحرارية 
. كلما قل حجم ابعسيم النانوي قلة درجة حرارة إذابتو

.9.I5 الخصائص المغناطيسية 
.  كلما صغر حجم ابعسيمات النانوية زادت مغناطيسيتها

.9.I6 الخصائص الضوئية 
. اابعسيم يصبح شفاؼإف ي ابغرج للضوء ؼً جقل من الطوؿ ابؼوأإذا كاف حجم ابعسيم النانوي 

10. I   تطبيقات تقنية النانو
: [4،2،1 ] المجالات من بينهامعظمتعتبر تقنية النانو من بنٌ التقنيات التي بؽا تطبيقات عديدة في        

.10.I1  مجال الطب 
 تكوف قادرة على  (حاملات نانوية ذات أحجاـ تصل بؼقياس النانو) تقنية النانو في حاملات الدواء داخل ابعسم استخداـ

 . خلايا بـتلفة من ابعسماستهداؼ

 حجمها الصغنً جدا للكشف على بـتلف  ذلك بغساسيتها و  الأسلاؾ النانوية كمجسات حيوية نانوية واستخداـ

  .الأمراض

 الأغلفة النانوية ابؼطلية بالذىب لتدمنً ابػلايا السرطانيةاستخداـ . 

10.I.2  مجال الصناعة 
 تالسيارا استخداـ تقنية النانو في صناعة الطائرات و. 

 بوتوي ىذا الأخنً حيث  ،زجاج النوافذ بشكل خاص حيث يصبح عالر الشفافية استخدامها أيضا في زجاج بشكل عاـ و

يطلق على   و،ارتداده على الزجاج توزيع ابؼاء و كسيد التيتاف الذي يعمل مع ضوء الشمس على إذابة الأوساخ وأعلى 

 ."زجاج ذاتي التنظيف " الزجاج بالاسم 

 الانعكاسذلك من خلاؿ تصنيع طلاء بلاستيكي مقاوـ للخدش و  و،يستخدـ في صناعة النظارات الشمسية . 
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 توفر كثنً من الطاقة التي تستهلك في تشغيلها بالإضافة إلذ الوضوح ودقة بأنها حيث تتميز ،يستخدـ في صناعة الشاشات 

 .خفة وزنها العالية،  كما تتميز بقلة بظاكتها و

 الغسالات يستخدـ في صناعة الثلاجات و. 

  (فلترات)ياه الديستخدـ في منقيات. 

 ىر واتتحمل الظ  حيث تقلل تكاليف البناء و،يستخدـ في مواد البناء كالإبظنت من خلاؿ إضافة أنابيب الكربوف النانوية

 .ةيالبيئ

.10.I3  مجال الالكترونيات 
  ابؼعلومات و التي تستخدـ حاليا في حفظ البيانات و  وبأنواعهاتستخدـ الأنابيب النانوية في تصغنً حجم الأقراص ابؼدبؾة 

 .زيادة قدرتها التخزينية بشكل كبنً

  الرقميةتستخدـ أيضا في ابؼشغلات. 

.10.I4 مجال الزراعة 
رفع إنتاجية المحاصيل،  كذلك في   تقنية النانو في تصنيع أدوات بدوصفات خاصة تساعد على زيادة خصوبة التربة واستخداـيتم 

 . بعناية فائقة تصنيع أدوات صغنًة كما تستخدـ في رش ابؼخصبات الزراعية بدعدلات متقنة و

.10.I5 مجال الفضاء 
  حيث يتحمل،أسهل من ابؽياكل ابؼعدنية رخص وأ البلاستيك الذي بوتوي على جسيمات نانوية في صنع الصورايخ   استخداـ

 .لأرضا مع الاحتكاؾحرارة  برودة الفضاء و

11.I  استخدامات تقنية النانو في المستقبل 
معظم  التي ستؤثر في حياة الإنساف بشكل مباشر و  و، واعدة في ابؼستقبل في بـتلف المجالاتاستخداماتسيكوف لتقنية النانو  

 :[03]ىذه الأىداؼ ملخصة في ابعدوؿ التالر 
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: [03]من بينها الأىداؼ ابؼراد برقيقها بتقنية النانو في بـتلف بؾالات  

 .كفاءة بخواص بفيزة أدوات أكثر دقة و تصنيع مواد و 

 .تقليل طاقة تشغيلها طاقة واؿزيادة  سعتها و زيادة سرعتها و تصغنً حجم الأجهزة و 

 .الكفاءة  السرعة و،علاجية فائقة الدقة برليلية و تطوير أجهزة تشخيصية و 

 .خف ضررا أإبهاد أدوية جديدة و برسنٌ الأدوية ابغالية و 

 .ابعسور برسنٌ الطرؽ و لطاقة وؿبزفيف وزف ابؼوصلات لتقليل صرفها  

 . ابؼنتجاتزيادة تطوير مواد بؿفزة حسب الطلب لتسريع التفاعلات و 

 .و الوقود البتروؿ استخداـتقليل  متجددة للطاقة و إبهاد مصادر بديلة و 

 . الأشعة للمركباتاختراؽمنع  صنع مواد لا تصنع في الأرض و 

12.I تعريف المعادن  
غالبا ما تكوف ىذه   برت ظروؼ طبيعية، فيزيائية أو كيميائية تتلوىا عملية جيولوجية معينة وأىي أجساـ صلبة متجانسة تنش

 [.04]بلورية   ذات طبيعة غنً عضوية، صلبة والأجساـ

13.I معدن الذىب ((Aurum 

13.I.1 تعريفو  
نو عنصر كيميائي يرمز لو بالرمز أ يكوف على ىيئة كتل بإمكانها عكس الضوء،  كما ،صفر براؽأالذىب ىو معدف فلزي ذو لوف 

Au) ) 79 وعدده الذري Z=[04] يسمى بحالتو الطبيعة قبل الضرب بالتبر  و. 

 

 .[04] ربيثل صورة بؼظهر الذىب الأصفI-9:                          الشكل
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: [05]سنذكر على سبيل ابؼثاؿ لوننٌ من بنٌ ىذه الألواف   و،كما يوجد للذىب أكثر من لوف

.13.I2 الذىب الأصفر 
 ذلك عن طريق خلط الذىب مع نسب متفاوتة من النحاس يتم ىو الذىب ابػالص، حيث ينتج عيارات الذىب صفراء اللوف و

  .الزنك في بعض الأحياف الفضة و و

.13.I3  الذىب الأبيض 
ذلك لكي يكتسب اللوف الأبيض حيث كاف ىذا ابؼعدف بديلا للبلاتنٌ خلاؿ  و، ىو ذىب يتم مزجو بالبلاديوـ أو القصدير

 .القرف العشرين من القروف ابؼاضية

14.Iالتركيب الكيميائي  
 على كميات ((Auيعتبر الذىب من ابؼعادف ابػاملة جدا، فهو لا يتأثر بابؽواء أو ابغرارة أو الرطوبة حيث بوتوي معدف الذىب 

ؾ ؿنتيجة لذ  و البزموثالنحاس و ابغديد و و (%40التي ربدا تصل إلذ ) ( (Agالفضة: متفاوتة من العناصر الأخرى أبنها

نو لا يذوب في ابغوامض ابؼركزة ابؼعدنية ابؼعروفة مثل حامض أ، كما (19.3- 15.6)يتفاوت وزنو النوعي الذي يتراوح بنٌ 

لكنو يذوب في ابؼاء ابؼلكي الذي يعد مزبها من حامضي   و،النتريك الكبريتيك بالإضافة إلذ الفوسفوريك و ابؽيدروكلوريك و

[. 06] النتريك ابؼركزين حيث يتحرر الكلور حديث التولد فيذيب معدف الذىب ابؽيدروكلوريك و

15.I  النظام البموري 
ابؼفلطح و الشجنًات ابؼتشابكة و :  ىيئات بـتلفة منهاالبلورات فيحيث تتواجد  ،يتبلور الذىب في النظاـ ابؼكعب كامل التماثل 

 .[06] القشور و الصفائح أو في شكل حبيبات أو شكل كتل

16.I الخصائص الفيزيائية 
السحب،  كما أف الذىب واحد من بنٌ ابؼعادف التي تتميز بكونها  أنواع ابؼعادف القابلة للطرؽ و من أكثر يعتبر الذىب ابػالص

 حيث لا ،الكهرباء نو يعتبر موصل جيد للحرارة وأ على مقياس الصلادة،  كما (3-2.5)ذات ملمس ناعم إذ تبلغ صلابتو من 
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لا يصدا فيغنً لوف سطحو  نو لا يتآكل وألونو الأصفر الذىبي بفيزا لو خصوصا  النحاس،  يفوقو في ىذه ابػاصية سوى الفضة و

. [06]كما النحاس مثلا 

17.I  تواجده في الطبيعة 
يتواجد الذىب في الطبيعة غالبا على شكل بؾاميع صفائحية غنً منتظمة الشكل أو بؾاميع على شكل أسلاؾ حيث البلورات  

في ابػامات  (شوائب)تواجده الأكثر شيوعا ىو على شكل متضمنات  للذىب نادرة الوجود، و (ابؼثالية)ابؼكتملة الشكل البلوري 

[. 06 ] ) و الأرسينوبنًيتأ )الكبريتيدية مثل البنًيت 

[: 07]ابعدوؿ التالر يوضح أىم خواصو الفيزيائية 

 .[07] ابػواص الفيزيائية بؼعدف الذىببعضبيثل : I-2 الجدول

  ابػاصية
196.966569 الكتلة الذرية  

 التوزيع الإلكتروني
 

(عند درجة حرارة الغرفة )الكثافة   19.30  

(ثابت ابػلية)البعد المحوري   
 

الانصهارنقطة   
 

 نقطة الغلياف
 

 Å 2.88 بعد ابعوار الأقرب

18.I استخداماتو  
 [:05] المجالات نذكر منها معظمجعلتو مناسبا للكثنً من الأغراض في  (بفيزة)يتمتع معدف الذىب بخصائص فريدة 

.18.I    1  مجال الصناعة 
 يستخدـ في صناعة الدوائر الكهربائية الرقمية. 

 تقليل الأشعة برت ابغمراء في حنٌ تسمح بدخوؿ الضوء يستخدـ في تغطية النوافذ الزجاجية بفا يساعد في بزفيف و. 

  و الفضة أو النيكل للحصوؿ على سبائك أكثر متانةأبىلط مع فلزات أخرى كالنحاس. 
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 ٌحيث يدخل في صنع الألياؼ الصناعية نظرا لكونها مقاومة جدا لفصل ابؼواد الكيميائيةيوـبيزج مع معدف البلاتن . 

 الزجاج يستخدـ الذىب السائل في تزينٌ السنًاميك و. 

 القياسات ابغرارية تستخدـ السبائك الذىبية في معدات القياس و. 

 ًالأجهزة كجهاز التموضع العابؼي في ايستخدـ الذىب كثن GPSالساعات ابؼنبهة الآلات ابغاسبة و  و. 

 ابؼرحلات بفا يصوف ابؽواتف من التآكل المحولات و  حيث تصنع منو النواقل و،يستخدـ في ابؽواتف ابػلوية ابغديثة. 

 يستخدـ في بؾوىرات الزينة . 

 يستخدـ على الأسطوانات الراقية كطبقة عاكسة . 

.18.I2 مجال الطب  
 مقاومتو للتآكل في الفم يستخدـ في طب الأسناف نظرا لليونتو و. 

 تزرع ابعسيمات الدقيقة من الذىب ابؼشع في الأنسجة لعلاجها من بعض الأوراـ السرطانية. 

 عليهاالاعتمادضابط نبضات القلب بسبب طبيعتو اللاتفاعلية التي بيكن  يستخدـ في ابؼعدات ابعراحية و . 

 الرننٌ ابؼغناطيسي التخطيط فوؽ الصوتي و يستخدـ في الأشعة السينية و. 

18.I.3  مجال الفضاء 
 يستخدـ الذىب في طلاء بؿركات الطائرات أو الصورايخ لأنو يتميز بثباتو الكيميائي كما يساعد ذلك على عكس ابغرارة. 

 كذا بدلات رجاؿ الفضاء تستخدـ الصفائح ابؼطلية بالذىب كدرع واؽ من الإشعاع في الأقمار الصناعية و. 
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19.I معدن البلاتينيوم Platinum))   

19.I.1  تعريفو  
لا يتأكسد عند حيث أنو ، =Z  78 وعدده الذري Ptىو عنصر كيميائي يرمز لو بالرمز   و،ىو فلز بشنٌ لونو رمادي فولاذي

، حيث يتميز بأف لو (الفضة الصغنًة)تعني  و (بلاتا)ىي  سبانية ولإ إلذ كلمة االاسميرجع أصل تسميتو بهذا  تعريضو للهواء و

 [.04]قوة ابغديد  مرونة الذىب و

 

 . بيثل صورة بؼظهر البلاتينيوـ:I-10 الشكل

20.I    تاريخ اكتشاف البلاتينيوم 
 اكتشافوـ لأوؿ مرة على يد العالد الايطالر جوليوس سكابعنً، حيث كاف سعره منخفض عند 1557 عاـ يوـتم اكتشاؼ البلاتنٌ

أصبح ينافس  فوائده و باستخداماتو وعلى علم  عندما أصبح العالد الارتفاعلكن بدأت قيمتو في   و.لعدـ معرفة الناس لقيمتو

 [. 04]الفضة  معدف الذىب و

21.I   مجموعة فمزات البلاتينيوم 
 البالاديوـ: ىي لكنو غالبا ما يوجد بفزوجا بخمسة فلزات أخرى و الطبيعي، ويوـ على شكلو في الطبيعة نادرا ما يوجد البلاتنٌ

(pd) ،الاوزميوـ(Os) ، الاريزديوـ(Ir)الروديوـ ، ، الروثينيوـ(Ru)تسمى ىذه الفلزات عندما بذتمع  ذلك بنسب متفاوتة و  و

 [.06 ]يوـمع بعض بؾموعة فلزات البلاتنٌ
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22.I   التركيــــب الكيميائــــــي 
 لكنو غالبا ما بوتوي على ابغديد ،  في معظم ابغالات في ابؽيئة العنصرية و نادرا ما يكوف متحدا مع  عنصر آخريوـيوجد البلاتنٌ

و النحاس في بعض  (Os)الأوزميوـ  و (Ru)و الروديوـ  (Ir )الاريزديوـو  (Pd) و البلاد يوـ 20 %و ربدا تصل نسبتو إلذ

 [.06]الأحياف الذىب 

23.I النظام البموري 
 و لكن البلورات ابؼكعبة نادرة الوجود و غالبا ما يوجد في ىيئة ،(سداسي، الثماني أوجو) في النظاـ ابؼكعبي يوـ يتبلور البلاتنٌ

 و ذراتو ابؼفردة تكوف متراصفة على ىيئة كرات متلامسة ،قشور أو حبيبات أو كتل غنً منتظمة حيث يكوف متبلور بتناظر عالر

    الكثافة ابؼرتفعة بالإضافة للسلوؾ ابؼيكانيكي ابؼميز   ما بينح ىذا ابؼعدف الناقلية العالية و،بكثافة عالية مع بعضها البعض و

[6-4].  

24.I  الخصائص الفيزيائية 
بريق فلزي ، كما لو لونو الأصلي فضي أو رصاصيعلى مقياس الصلادة حيث  (4.5-4) حوالرتبلغ صلادة معدف البلاتينيوـ 

ربدا يكوف مغناطيسا عندما  السحب و ىو قابل للطرؽ و على شوائب و  عندما بوتوييءلكن يصبح معتما بعض الش ناصع و

 إلا في درجات حرارة عالية جدا للانصهارىو غنً قابل   لا يذوب إلا في ابؼاء ابؼلكي ويوـالبلاتنٌ و، بووي قدرا عاليا من ابغديد

[. 06] لذلك يستعمل في أواني الأفراف ابغرارية

25.I لبلاتينيوم   ل خواص عامة
 ٌمن ابؼعادف القوية التي لا تتعرض للصدأيوـيعتبر البلاتن . 

 لا يقل بريقو عند تعرضو للهواء. 

 لا يتفاعل مع الأكسجنٌ أو مركبات الكبريت ابؼوجودة في ابؽواء. 

 ض التي تذيب ابؼعادف الأخرىـلا تؤثر فيو ابغوا. 

 ٌ[04] على ىيئة مسحوؽ ذي دقائق صغنًة بفا بهعلو عامل حفاز نشط يوـبيكن ابغصوؿ على البلاتن. 

 [:07]عامة بؼعدف البلاتنٌ اؿ ابػواصابعدوؿ التالر يوضح بعض قيم  
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 .[07]ويـالعامة بؼعدف البلاتنٌ  ابػواصبعضبيثل : I-3 الجدول
 قيمتها ابػاصية

 195.084  الكتلة الذرية
  توزيع الكتروني

 21.45 الكثافة عند درجة حرارة الغرفة
 1768.3 نقطة الانصهار
 3825 نقطة الغلياف

 22.17 حرارة الانصهار
(ثابت ابػلية)البعد المحوري   3.92Å 

 2.77Å بعد ابعوار الأقرب
 

26.I إستخدامات البلاتينيوم 
. التآكل ذلك لأنو يقاوـ ابغرارة و  و،ائية لإذابة العينات بالأبضاض ابؼختلفةي في ابؼختبرات الكيميوـيستخدـ البلاتنٌ- 1

. التي تستخدـ في العديد من الأغراض سلاؾ الرقيقة ولأا يستخدـ في عمل الألواح و -2

. لوف،  بالإضافة لعدـ تأثره بابؼواد ابؼزيلة للبريق صلابة و يدخل في صناعة ابغلي بشكل كبنً بؼا يتميز بو من قوة و -3

.  يستخدـ في صنع ابؼغانط القوية عند مزجو مع الكوبالت -4

.  كما يستخدـ في طب الأسناف، أدوات ابؼختبرات و يستخدـ في صناعة أفضل ابؼعدات ابعراحية- 5

مصابيح الإضاءة لأنو عندما   داخل الزجاج لتنقل التيار الكهربائي إلذ داخل الأنابيب الزجاجية ويوـتلحم أسلاؾ البلاتنٌ- 6

. يسخن يصبح عامل بسدده مساويا لعامل بسدد الزجاج

.  الداخليالاحتراؽ داخل آلات الاحتراؽفي شموع  يستخدـ في كثنً من التوصيلات الكهربائية و- 7

. يستخدـ أيضا في صناعة الزيت للمساعدة في تفكيك أجزاء النفط- 8

. كيماويةاؿتفاعلات اؿخلية الوقود كوسيط لتوليد الكهرباء من  يستعمل في صناعة السيارات داخل- 9

[. 06]بضض النتريك  بضض ابػل و: يستخدـ كذلك كحفازا في صناعة مواد كيميائية عديدة،  مثل - 10
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27.I  العناقيد 

 1.27.I تعريفيا
تعرؼ العناقيد على أنها بذمعات صغنًة من الذرات تتميز بخصائص فيزيائية و كيميائية بـتلفة بساما عن حالة العنصر في حالتو 

 .[08]الصلبة إذ تتغنً ىذه ابػصائص بتغنً حجم العنقود 

27.I .2  دور العناقيد 
ففي بؾاؿ الكيمياء بقد خاصية التحفيز و التي تلعب فيها عناقيد تلعب العناقيد دور مهم في العديد من التطبيقات الصناعية 

ابؼعادف النبيلة دورا ىاما، و بالتالر أصبحت موضوعا مهما جدا في علم الفيزياء و الكيمياء، و لاسيما في بؾاؿ ابؼواد ابؼكثفة، 

و قد طورت تقنيات متقدمة جدا في السنوات الأخنًة لإنتاج و برليل العناقيد لدراسة باعتبارىا المحط الواصل بنٌ الذرة و البلورة، 

 [.08] خصائصها البنيوية و الإلكترونية و ابؼغناطيسية
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مقدمة 
تعرؼ المحاكاة على أنها بموذج لنظاـ أو مشكلة موجودة في الواقع، بحيث يبرمج ىذا الواقع داخل ابغاسب الآلر على شكل 

بالتالر يصبح ابغاسب بـتبرا لو القدرة الفائقة على التنويع في بؾاؿ  معادلات بسثل بدقة العلاقة ابؼتبادلة بنٌ مكوناتها ابؼختلفة، و

تسهيل دراسة  طرؽ ابغاسب بهدؼ تبسيط و تعتمد برامج المحاكاة على بؾموعة من النظريات و و. التعليم ابؼبني على التجريب

التي تعتبر واحدة من بنٌ  و ،((DFTمن خلاؿ ىذا الفصل نستعرض في البداية وصف شامل لنظرية دالية الكثافة  و. أي نظاـ

كما سنتطرؽ في الأخنً ، كذلك أىم طرؽ ابغساب ابؼدبؾة في برامج المحاكاة أىم نظريات ابغساب ابؼعتمدة بؼختلف التقريبات و

 الذي سنعتمد عليو في دراستنا بالإضافة إلذ التعرؼ على كيفية استخدامو ،((Siesta  سياستاإلذ وصف عاـ لبرنامج المحاكاة

 .بغساب بـتلف ابػصائص الفيزيائية

1.IIمعادلة شرودينغر لمبمورة  :
الركيزة الأساسية للدراسات الكمية لأي نظاـ كوانتي للبلورات، حيث يتم وصف النظاـ ابؼتكوف من  تعتبر معادلة شرودينغر 

[: 01] التالية التي تتفاعل فيما بينها بدعادلة شرودينغر و (الكترونات يونات وأ)ابعسيمات 

II) -1(                                                  

:  حيث  

.      ابؽاملتونياف:   
 . ابؼوجة دالَّة :         

 . النِّظاـ طاقة:  
عند  حيث ابؽاملتونياف الكلي للجملة يكوف مؤلف من الطاقة ابغركية  لكل ابعسيمات مضافا إليها طاقة التفاعل فيما بينهما،  و

: ، ليُِكتَب بذلك ابؽاملتونياف عند غياب ابغقل ابػارجي بالشكل التالرالضرورة طاقة التفاعل مع الوسط ابػارجي

II)- (2                   
 :حيث 
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. و الأنوية على الترتيب كُتل الإلكترونات : 

 e         :شُحنة الأنوية. 

.   ابؼسافة بنٌ النواتنٌ

 . و الإلكتروف ابؼسافة بنٌ النواة 

 . ابؼسافة بنٌ الإلكتروننٌ 

. 

                       :     نغر تكوف مستقلة عن الزمن وحينئذ تكتب ابؼعادلة على الشكل التالرديفي حالة السكوف معادلة شرو
                                         

II)-3 (                                                                           

                                                                           
.   تعُبرِّ عن القِيَم الذاتية ابؼوافقة، كما أفَّ (أنوية+إلكترونات) عن دالَّة ابؼوجة و ىي مُتعلقة بدواقع ابعسيمات حيث يعُبرِّ 

 ذرة بروي ابؼتمثلة في أفَّ مُعادلة شرودينغر لػػ  لتركيب البلوري فيها مشكلة وؿنغر ديف معادلة شروألقد توصل إلذ  و

 بؾهوؿ، أيْ أفَّ ابؼعادلة بَروِي على عدد 2.1024بقد حوالر  3سم1 في Z =14 مُتغنً، فمثلا عندما تكوف 

 : ضعَت عِدَّة تقريبات لتبسيط ىذه ابؼعادلة نذكر منهاو كبنً من المجاىيل، الأمر الذي بهعلها مُستحيلة ابغل، لذلك 
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.1.II1.  التقريب الأديابتيكي 
يركز ىذا التقريب على فصل حركة الإلكترونات على الأنوية،  نظراً للاختلاؼ الكبنً و الشاسع بنٌ كُتلة الإلكترونات و كُتلة 

 الأمر بكثنً من سُرعة النواة، قل بكثنً من كتلة النواة، في حنٌ أف سُرعة الإلكترونات أكبرأف كتلة الإلكتروف أالأنوية، حيث 

الطاقة ابغركية للنواة، فنعتبرىُا ساكنة مُقارنة بالإلكترونات مع أخذ بعنٌ الاعتبار حَدِّ تفاعل الأنوية فيما الذي يَستدعِي مِنَّا إبناؿ 

 [:01] أيْ  بينها كمقدار ثابت

 
            

:    حيث ابؽاملتونياف الكُلّي للجملة يتَكوف من ىاملتونياف إلكتروني و ىاملتونياف نووي على الشكل
 

II)  -4(                                                                                                                   
  :  حيث

II) -5(                                             
. بهاملتونياف الإلكترونات    فيُطلق على 

:  لتكوف بذلك مُعادلة شرودينغر للإلكترونات بالشكل التالر

 

II)   -6(                              

 تقريب آخر يُسمى بتقريب استخداـرياضية، لذلك وَجب اؿغنً أفَّ الشكل ابعديد ابؼتحصل عليو أيضاً لا بُيكِن حلُّو بالطرؽ   

. فوؾ– ىرتري

.1.II2.فوك  -  تقريب ىارتري
 يبقى غنً قابل للحل الرياضي إلا )II)-6أوبن ىابير إلا أف شكل ابؼعادلة –على الرغم من التقريب الذي وضع من طرؼ بورف 

  .[02]فوؾ  –لذلك وضعت عدة تقريبات لتعويضو أبنها تقريب ىارتري . جل ذرة ابؽيدروجنٌ و أشباه ابؽيدروجنٌأمن 
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.1.II2.1.  تقريب ىارتري 
باقي  ف كل الإلكتروف يتحرؾ منفرد في ابغقل ابؼتوسط الناتج عن الأنوية وأ حيث ،يرتكز ىذا التقريب على بموذج الإلكتروف ابغر

بالتالر يتم إبناؿ حد  لكترونات إلذ إلكتروف وحيد، والإلكترونات الأخرى،  أي يتحوؿ ابؼشكل لدينا من عدد كبنً من لإا

[: 02]، ليكتب بذلك ابؽاملتونياف الكلي للجملة على النحو التالر (إلكتروف- إلكتروف )التفاعل 

II) -7(                                          

:                                                                     تكتب على الشكلحيث 

II) -8 (                       
                                             

: تكتب على الشكل  و الأنوية حقل في  للإلكتروف الكامنة الطاقة بُسثل:  

 
 

 : ويكتب كالتالربُسثل الكُموف الفعلي بؽارتري

 
 

 .موضِع الأنوية بُيثل :
 : منو يكتب و    

II) -9 (                                     
   
: دالَّة ابؼوجة الكلِّية للنظاـ كجُداء دواؿ ابغالة بعميع الإلكترونات على الشكلتُكتَب  و 
 

II)-10                )              
                           

: إذف بيكن كتابة الطاقة الكلية للنظاـ كمجموع الطاقات ابؼوافقة لكل حالة الكترونية على النحو التالر

 II)-1(1                                        
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:  إذف مُعادلة شرودينغر للإلكترونات تُكتبُ على الشَّكل

II) -12)                    
 

الذي ينُص   و ذلك حسب مبدأ التغاير و ػػػ كيفي لػلاختيارينغر بُسثل القيَم ابؼتوسِّطة للطاقة دفابغلوؿ النابذة من معادلة شرو

  . الأصغرية ابؼفضلة ىي ابؼوافِقة لقيمة على أفَّ 

.1.II2 .2.  تقريب فوك
ابؼتمثلة في إدراج مبدأ  التحسينات و ذلك من خلاؿ قيامو ببعض التعديلات و أضاؼ فوؾ بؼسة جديدة على تقريب ىارتري، و 

. [02]  موضِع إلكتروف على   إحتماؿ لِوضع أيْ أنَّو يوُجد لنظاـ الالكترونات،  (spin)السبنٌ 

: مكانية حيث بقد في أوؿ

II) -13)             

 :بقد في ثاني إمكانية و

II) -14)             

.  حد لنفس النوعفي حنٌ عند مواصلة بصيع التبديلات بكصل على 

لتصبح بشكل  (-)و  (+)دالة ابؼوجة ىي بؾموع كل ابغدود مع الأخذ بعنٌ الاعتبار الإشارتنٌ ابؼوجبة والسالبة  و

 (:Slater)بؿدد يدعى بؿدد سلتر 

II) -15)           

.  بثابت النظاميةحيث يسمى الثابت 

قل دقة في فيزياء ابعسم أنو أ إلا ،ابعزئيات يستخدـ ىذا التقريب على نطاؽ واسع في كيمياء الكم لدراسة الذرات و

 جسيم معرفة تابع ابؼوجة متعدد الالكترونات Nلكترونية لنظاـ مكوف من لإحيث يتطلب برديد ابػصائص ا،الصلب

 .دقةىي الأكثر  و ((DFT ىي نظرية دالية الكثافة  لذلك وجدت طريقة حديثة و،



نـاممسس رـيس  اييس الثاايسوس  سسSiesta الصلس اثانيسنن
 

27 

.1.II3. نظرية دالِّية الكثافة (DFT      )
 حيث نستطيع من خلابؽا برديد خصائص نظاـ متعدد ،الكيمياء حد أىم الطرؽ ابؼستخدمة في الفيزياء وأتعتبر ىذه النظرية، 

ىذا  دالة ابؼوجة، و  الكموف واختياربغساب ىذه الأخنًة يتم  ، وEمن بنٌ ىذه ابػصائص الطاقة الكلية للنظاـ   و،ابعسيمات

 لِكتابة ىذه ابؼؤثرِات و التي تكوف في بصيع طرؽ حساب بنية عصابات الطاقة، حيث نستخدـ عُنصر الكثافة الإلكترونية 

 :[4-3] ، فنكتُبُ الطاقة الكلِّية للنِّظاـ على الشكل كدالَّة للإحداثيات

II) -13(                                            
 :التالرقد شهدت ىذه النظرية تطورات عبر التاريخ بيكن تلخيصها في ابعدوؿ  و

 .DFT))[ 3-4] التطورات التي شهدتها نظرية دالية الكثافة :II-1 الجدول
(الباحثوف)العلماء   (DFT)نظرية اؿالتطور في  السنة 

م1927 توماس وفنًمي  

فارمي الطاقة الكلِّية لغاز الإلكترونات  صاغ كلّ من توماس و
اللّامتجانس كدالَّة لِكثافة الإلكترونات ابؼعروفة لغاز مُتجانس، حيث تمَّ 

 الكثافة اعتبارتقسيم منطقة بريلوين إلذ تقسيمات صغنًةٍ جداً، مع 
تعتبر ىذه النظرية  ، والإلكترونية ثابتة في كل منطقة من ابؼناطق ابؼقسمة

مَوضِعِيّاً لكثافة الإلكترونات الذي لا يأخذُ بعنٌ الاعتبار  اىي تقريب
 . الإلكتروناتارتباط

 ديراؾ 
بعض السنوات التي تلت 

  م1930

 من بموذج الغاز الإلكتروف ابؼستقل، حيث أضاؼ فعل التبادؿ انطلق
العائق الرئيسي في ىذا النموذج  و. فنًمي- للتحسنٌ في نظرية توماس 

 .لكترونية لطبقة من الذراتلإىو عدـ قدرتو على تكرار البنية ا

كوىن ىوىنبارغ و م1964   

 ذلك من خلاؿ نظريتهم الأساسية، و كانت البداية ابغقيقية للنظرية و
كثافة  ابغالة الأساسية و ابؼتمثلة في إبهاد علاقة تابعية بنٌ الطاقة و

 .لكتروناتهاإ

روبارت –ماكس بورف 
 أوبن ىابير

(م1970-م1882)  

 
(م1967-م 1904)  

 ىذا التقريب مواضع اعتبر تقريب لتبسيط معادلة شرودينغر، حيث اقترحوا
حد تفاعل الأنوية يكوف  الأنوية ثابتة لذا بيكن إبناؿ طاقتها ابغركية و

 .ثابت

شاـ كوىن و م1965   
ذلك لإبهاد كثافة ابغالة  ف برل بطريقة ذاتية وأشاـ بهب  معادلة كوىن و

 .طاقة الارتباط و
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.1.II3.1.كوىن –  نظرية ىوىنبارغ 
.  [6،5] كوىن  على النظريتنٌ ابؼطروحتنٌ من قبل ىوىنبارغ و((DFT  تعتمد نظرية دالية الكثافة 

: النظرية الأولى  

  لكترونات لإىو دالية وحيدة لكثافة ا (كموف الأنوية )لكترونات ابؼتفاعلة في كموف خارجي لإ  الطاقة الكلية لنظاـ ا

:  بحيث

II) -14(                                      

  :النظرية الثانية  
أفَّ كلَّ خصائص   ابغد الأدنى ابؼعطاة، وةفَّ كثافة ابغالة الأساسية للجسيمات ىي نفسُها كثاؼأكُوىن،  وبرَىن كل من ىوىنبارغ  

: تكتب على الشكل و. ابغالة الأساسية ىي دالِّية لكثافة الإلكترونات

II)-15(                                
 :حيث

 .الأساسيةكثافة ابغالة  :    

.1.II3.2.شَام  -  مُعادلة كوىَن
 على بالاعتمادبكتابة كثافة الإلكترونات كمجموعة لِكثافة ابعسيمات، و ىذا  (م1965)في عاـ  قاـ كل من كوىَن و شَاـ، 

 [: 07]  تواجد الشحنة بػػالشَّكل التالراحتماؿمبدأ التغاير و ذلك للحصوؿ على طاقة ابغالة الأساسية، و تعُطى لِذلك كثافة 

II)-16(                             

:  الطاقة الكلِّية للإلكترونات ىي

II) -17(                                    
:  فوؾ-طاقة ىَرتري

II) -18(                        
 : حيث 

      .الطاقة ابغركية للجسيمات في حالة التفاعل:  
 .(إلكتروف– إلكتروف)كُموف التفاعل :  
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. يىارتركُموف  : 

. الطاقة ابغركية للإلكترونات ابغرة: 

. : ػػػكُموف تبادؿ الإلكترونات و ابؼعروؼ بػ: 

.  : كُموف ارتباط الإلكترونات و ابؼعروؼ بػػػػ:  

:   ىي إذا الدالِّية 
II) -19 (                                 

     
(. ارتباط– تبادؿ)ىو كُموف  :  

: أي أفَّ دالِّية الطاقة الكلِّية ىي 

II) -20(                 
:  شَاـ بالشَّكل– و منو تكوف مُعادلة كوىَن

II) -21(           

.1.II3.3.شَام  -  حمول مُعادلة كوىَن
   للكثافة، استخدامها حسب ترُتَّب  و،(DFT)مبدئيِّاً على نظرية دالِّية الكثافة  الطاقة بنُيةِ عُصابات حساب ترتكز بصيع طرُؽ

 ابؼوجة دالَّة شَاـ، و بالتالر-كوىَن مدارات على خطيا تَعتمِد ابؼتزايدة ابؼستوية ابؼوجة طريقة شَاـ،-و بؼدارات كُوىن للكُموف

   :[05] ىي بؽا الأساسية

II)-22(                                       
 .ابؼوجة لدالَّة النشر مُعاملات ىي :بحيث

 ، بحيث(II1-)الشَّكل  في ابؼمثلة التكرارية الدورات بطريقة الأساسية ابؼعادلات حلُّ  ، وَجبَ لياعم ابؼعاملات بغساب و 

  : القيمة الأصغرية النِّظاـ طاقة تأخذ

 :بالشَّكل شَاـ-كوىَن مُعادلة و عليو تكوف حُلوؿ

II)-23(                                    
 :حيث

 .شَاـ-كوىَن ىاميلتونياف: 
 .التغطية مصفوفة: 
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 .الكثافة دالِّية لنظرية بُـطط :II-1 الشكل

 الكثافة الأولية 

 حساب الكموف                    

شاـ–حل معادلات كوىن   

 برديد طاقة فنًمي 

 لكترونية ابعديدة لإحساب الكثافة ا

 مطابقة ؟

 نعم 

خلط   لا   و  

حسبأ  
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 .1.II3.4. تقريب كثافة الموضِع (LDA  )
لكترونات غنً متجانس إلنظاـ  ( الارتباط–تبادؿ )نو بيكن تقدير طاقة أ الفكرة الأساسية التي يرتكز عليها ىذا التقريب ىي 

[: 9-6] حيث يكوف شكل الدالة كالتالر ،موضعيا متجانس باعتباره

II)-24(                   
                   

               أي طاقة (LDSA)سبنٌ ؿجل الأنظمة ابؼغناطيسية تقريب كثافة ابؼوضع بهب أف بيتد إلذ تقريب كثافة ابؼوضع ؿأمن 

: ( مبدأ السبنٌباستخداـ)تكوف عبارتها من الشكل  الأسفل و ىي تابع إلذ كل من كثافتي السبنٌ الأعلى و ( الارتباط–التبادؿ)

II) -25(           

                                                                      :إلذحيث بيكن تقسيمها 

II) -26(                          

  :        طاقة التبادؿ  

  :     طاقة الارتباط  

: و بغساب الكثافة الإلكترونية نقوـ بعملية ابعمع على كل ابؼدارات ابؼشغولة كالتالر 
II) -27(                                   

  

.1.II3.5. تقريب التدرُّج المُعمَّم ((GGA 

على شكل سلسلة بؼنشور تايلور في تقريب  (LDA)عاد تربصة النتائج ابؼتحصل عليها في تقريب كثافة ابؼوضِع تُ 

  :[08 ] (GGA)التدرج ابؼعمَّم 

:  الشكل الآتي(ارتباط –تبادؿ)أخذ صيغة طاقة ت  عليوو

II) -28 (           

 .الإلكترونية عن تدرُّج الكثافة  
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II.2 .  أقسام طرق الحساب
ىذا على حسب التقريب ابؼعتمد لدراسة الكترونات البلور  شاـ توجد عدة طرؽ بيكننا تصنيفها إلذ فئتنٌ و– بغل معادلة كوىن 

. [05] طريقة الكموف الكامل الكموف وشبو نو يوجد طريقة أأي . إما بشكل كامل أو جزئي

 II.1.2. طريقة شبو الكمون  
لكترونات التكافؤ بشكل كبنً أكثر إالكيميائية للمواد تعتمد على  ف معظم ابػصائص الفيزيائية وأمن ابؼعلوـ في فيزياء ابعوامد 

  تتأثرأيضا لا تشارؾ بشكل مباشر في الروابط الكيميائية و من ناحية أخرى الكترونات القلب لا و. منها الكترونات القلب

التي تتمثل في ابغصوؿ  الكموف وشبو من ىذا ابؼنطلق تأسست الفكرة الأساسية  لطريقة . بالتغنًات التي تطرأ في الوسط الذري

جل وصف أعلى حالات التكافؤ لنظاـ ذرة، جزيء، بلور دوف اللجوء بغساب حالات القلب التي تعتبر ليس ضرورية من 

[: 08]الكموف نذكر منها شبو من بنٌ أىم البرامج التي تستند إلذ تقريب  و ابػصائص الفيزيائية

 A B I N T 

 V A S P 

 SIESTA  

II.2.2 .  طريقة الكمون الكامل
يفسر ذلك بابغاجة إلذ  و .لكتروناتلإ كل االاعتبارف طريقة الكموف الكامل تأخذ بعنٌ إ ؼ،الكموفشبو على عكس طريقة 

ىناؾ عدة أنواع من  و .إثارة مستويات القلب ابؼعلومات المحتواة حوؿ منطقة النواة كابؼعلومات ابؼتعلقة بابغقوؿ فائقة الدقة و

 [:02]لكترونات نذكر منها لإكموف كل ا

  ابعمع ابػطي للمدارات الذريةL C A Oتنفيذ ىذه الطريقة في برنامج ابغساب   وCRYSTAL))  

 تنفذ ىذه الطريقة في برنامج ابغساب  الأمواج ابؼستوية ابؼتزايدة وwien2k).) 

II.3. برنامج   
  :لػػِػػ بـتصر  يعتبر  مصطلح 

SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms)    وتعني

. الذراتابؼبادرة الإسبانية للمحاكاة الإلكترونية لآلاؼ من 
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II.1.3 . تعريف برنامج  
   حيث يستخدـ لإجراء ، 90و قد كتب بواسطة لغة الفورتوف  ،((LUNIXلينكس ىو برنامج يعمل برت نظاـ التشغيل   

    نظرية دالية الكثافة للتنبؤ بابػصائص الفيزيائية لمجموعات من ابؼعادف على يعتمد،  كما أنو لكترونيةلإ اللبُنىالعمليات ابغسابية 

[11،10].  

II.2.3. الخصائص الأساسية لبرنامج Siesta  
 :[10،11]من بنٌ أىم ابػصائص ابؼميزة للبرنامج نذكر منها 

 ِيستعمل ىذا البرنامج الكموف الزائف غنً المحلي لػػػػ: (Kleinman-Bylander)  الذي تم إنشاؤه من قِبل برنامج آخر

 .ATOMيدُعى 

 يعتمد ىذا البرنامج على الشروط ابغدية الدورية. 

  يرتكز على قاعدة(PAO)ىو كموف ابؼدارات العددية الذرية  و  . 

 شَاـ التابع لنِظرية دالِّية الكثافة-تتم ابغسابات في ىذا البرنامج وِفقا بؼخطط كوىَن .

 التسلسل ضمن حواسيب بؽا قدرة  إجراء حسابات إما على التوازي أو على من خلاؿ ىذا البرنامج بيكن تطبيق و

. كافية

II.3.3. استخدامات برنامج Siesta  
 :[12] ي من ىذا البرنامج في حساب مايلالاستفادةبيكن    

 .حساب كثافة ابغالات -

 .حساب الطاقة الكلية للنظاـ  ابؼدروس -

 .حساب مؤثر الإجهاد -

 .لكترونيةالإحساب الكثافة  -

 .حساب القوى ابؼمارسة على ذرات النظاـ -
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 .القياـ بعملية التحريك ابعزيئي عند درجة حرارة ثابتة -

 .القياـ بعملية التحريك ابعزيئي لثوابت ابػلية الأولية -

 .ا للبنى،  بهدؼ ابغصوؿ على البنى الأكثر استقراراسترخاءإجراء عمليات  -

 .(spin)تواجد السبنٌ  حالة القياـ بابغسابات في -

 .حساب عزـ ثنائي الأقطاب -

 .حساب بنية عصابات الطاقة -

II.4.3 . طريقة الحساب باستعمال برنامجSiesta  
      كغنًه من البرنامج ابغسابية الأخرى إلذ إدخاؿ معطيات ضرورية تتعلق بالنظاـ أو ابؼشكل ابؼطروح، Siesta بوتاج برنامج 

: [12]من بنٌ ىذه ابؼعطيات مايلي  و

 .أشعة الوحدة يتم ذلك من خلاؿ الزوايا و التعريف بابػلية الأساسية ابؼكونة للنظاـ و -

 .الأوليةبػلية ا لذرات الابتدائيةإعطاء ابؼواقع الذرية  -

 بذنبا للتفاعلات التي بردث بنٌ ذراتها و (خلية كبنًة)وضعها داخل علبة بؿاكاة ذلك عند دراسة العناقيد يتطلب  -

 .ذرات المجاورة بؽااؿ

ذلك بؼا تلعبو من دور كبنً في دقة النتائج   في ابؼوجة ابؼستوية وابؼعرفة بالشعاع   و(Emesh) إدراج طاقة الشبكة -

  .مدة الوقت ابؼستغرؽ للحساب و

 حيث بؽا ،شاـ –التي تعطي حلا بؼعادلة كوىن  ابؼوجودة ضمن منطقة بريلوين الأولذ و (النقاط)إدراج التقسيمات  -

 .تأثنً مباشر عن ابغل

 .(GGA) التقريب ابؼستخدـ في ىذا البرنامج ىو تقريب التدرج ابؼعمم -

 شبو الكُموف ابؼستخدـ  في إطار تقريب التدرُّج ابؼعمَّم بهدؼ حساب الكثافة الإلكترونية عند نفس اختياريتم  -

التقريب، في حنٌ بُيكن أيضا إضافة العديد من ابؼتغنًات للبرنامج قبل بدأ ابغساب و ذلك بعد البحثِ عن القيَم 

 .ابؼثلى بؽا بغرض برسنٌ التقارب في حساب الكثافة الإلكترونية
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الكُموف ابؼستعمَل في إطار تقريب التدرُّج ابؼعمَّم من أجل حساب الكثافة الإلكترونية عند شبو  اختيارفي حنٌ يتم  -

بعد البحثِ عن القيَم و ذلك  إضافة العديد من ابؼتغنًات للبرنامج قبل بدأ ابغساب  أيضابُيكنو  ،نفس التقريب

. ابؼثلى

التي بحث عن البُنى التي تتميز بطاقة أقل، و اؿ  في بصيع ابذاىات بؿاور الإحداثيات يتطلب منا  البُنىاسترخاءعملية  و من أجل 

 كما يوُفر لنا ،(الخ...بؿاكاة التلدين)ؿ بطرؽ ديناميكية مث أو ((CG  كطريقة التدرُّج ابؼقارف(statique) إمَّا بطرؽ ثابتةتتم 

كم في بعض ابؼواضِع الذرية، كأف نثبِّت البعض واؿ ىذا البرنامج إمكانية  .استرخاءنترؾ البعض الآخر في حالة  برَّ

II.4 . تطبيق محاكاة التمدين 
الأمر الذي  ،لكوف عدد العناقيد ابؼمكن تشكيلها حسب عدد الذرات في تزايد أُسِّي ، نظراتشكيلات العناقيد من الصعب عدُّ 

و من بنٌ أفضل الطرؽ و الأكثر  ،سب عدد الذرات بؽا  بحؽ طريقة إحصائية فعَّالة للحصوؿ على تشكيلاتيطبتيستدعي 

 . في دراسة العناقيد طريقة بؿاكاة التلدين تداولا

    خوارزمية مِتروبوليس تعتمِد على تياؿ و، (1982) سنة  S. Kirkpatrick et alطرؼ من ىذه الطريقة اقتراحتم  

  .[13] التي تصِف تطور نظاـ حراري للوصوؿ إلذ طاقة أقل، و (1953)

II.1.4.  مبدأ تطبيق مُحاكاة التمدين 
 أفَّ  افتراضمبدأ ىذه الفكرة ىو ، و ابؼدروسعلى التغينً في درجة حرارة النِّظاـبالدرجة الأولذ  التلدين بُؿاكاة تطبيقفكرة رتكز ت 

 فهذا التطبيق بهعلنا نبحث مُباشرة ة كلِّ بنُية بؽذا النِّظاـ للتوصُّل إلذ طاقة دنيا بؽا،دراسبفا يتطلب منا  بنُية، Nالنِّظاـ يتكوف من 

 .[14]  أقل كلِّيةالتي تتميز بطاقةو على التشكيلة الأمثل 

II.2.4 .طريقة تطبيق مُحاكاة التمدين 
تُصبح درجات ، ( درجة حرارة مُعينةبرت) سائل إلذ حدِّ بروُّلِو إلذ تسخنٌ معدف صلب مَبدؤُىا عندىي طريقة فيزيائية حرارية، 

 درجة ابغرية فإفَّ  مُنخفضة الذرات لدرجات حرارةفعند تعرُّض  على النقيض من ذلك و ، أكبَر بفا كانت عليو سابقاً حرية ذراتو

. خفضستنلذرات بؽاتو ا
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:  يتمُّ ابغصوؿ على نوعنٌ من ابعسم الصلبمُنخفضة حرارة اتفي حالة تعريض الذرات إلذ درجؼ

. ذا طاقةٍ بؿليةٍ دنيا (لابلوري) ة ابغاد لدرجات ابغرارة، ينَتجُ لنا ىيكل ذا بنُية غنً مُتبلورالابلفاضحالة في  -

 طاقتو الكلّية أقل ما تكوف، (معدف بلوري)بنُية مُتبلورة يتمُّ فيو ابغصوؿ على ؼتدربهي، اؿ الابلفاضحالة في  -

. [14]بُيكن

II.3.4.  المعايير المُستخدمة في تطبيق مُحاكاة التمدين 
 :من بنٌ ابؼعاينً التي بهب مُراعاتها عند استخداـ تطبيق بُؿاكاة التلدين

 ىذاذلك للتغلب على ابغواجز الطاقية لبُنية أف تكوف درجة ابغرارة ابؼعرض بؽا النِّظاـ في البداية عاليةً بدا فيو الكفاية، و  

 الكفاية لتجنب التفاعلات ابؼمكن حُصوبؽا مع االنظاـ، كما ينبغي وضع ذرات العناقيد ضِمن عُلبة بؿاكاة كبنًة بدا فيو

. عند تطبيق الشروط ابغدية الدوريةبؽا الذرات المجاورة 

  ًففي حالة البُنى ابعزيئية الصغنًة تُصبح . اختيار درجات ابغرارة العالية شريطة أف لا تصل إلذ حدِّ تفكيك ابؼعدف كُليا

 . الدرجة ىذه مُنخفضة نوعاً ما عن درجة حرارة ابؼعدف

معدني ابغسابات التي تم إجراؤىا على عناقيد كل من على النِّظاـ ابؼدروس، حيث بصيع  تلديناكاة اؿمُح تطبيقنا لبرنامج عندؼ 

 باستخداـ كانت عشرة ذرات الذي بوويإلذ غاية العنقود ذرتنٌ  الذي بووي العنقود و ابؼتشكلة إنطلاقا مننيوـ يالذىب و البلات

بالنسبة بؼعيار أمَّا ، (GGA)ستخدـ خلابؽا تقريب التدرُّج ابؼعمَّم يُ التي  الكثافة ودالِّية  على نظرية ابؼعتمِد Siestaبرنامج 

4– :ىوؼالتقارب ابؼأخوذ خلاؿ ابغسابات 
5.10

 يتم ابغفاظ على عُلبة المحاكاة بغساب، على أفْ خلاؿ بصيع مراحل او ذلك  

 .Å20  ابؼأخوذ ىو حجم ابػليةحيث  لتجنب التفاعلات بنٌ عناقيد كل خلية،

ليتم تركها  تكرارة 1000و ذلك في  K1000 إلذ درجة حرارة معدني الذىب و البلاتينيوـ ستُسخَّن عناقيد  و للإشارة فإفَّ 

 ، تكرارة1000 في K 0 إلذ درجة حرارة ببطءفي الأخنً يتم تبريدىا   و، تكرارة500تتوازف عند ىذه الدرجة بغوالر بعد ذلك 

. [14] لعناقيد ابؼتشكلة الأكثرِ استقراراً  اتللذرانهائية اؿواقع الد في الأخنً على لنتحصل
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مقدمة  
من خلاؿ ىذا الفصل سنتطرؽ إلذ حساب ابػصائص البنيوية و الإلكترونية لعناقيد ابؼعادف النبيلة من بينها الذىب و البلاتنيوـ و 

 و كذا (siesta)ىذا انطلاقا من العنقود ابؼتكوف من ذرتنٌ إلذ غاية العنقود ابؼتكوف من عشرة ذرات و ذلك باستعماؿ برنامج 

. (GGA)تقريب التدرج ابؼعمم 

1.III . حساب الخصائص البنيوية والإلكترونية لعناقيد معدني الذىب (Aun)  و
 Ptn( n=2-10)) )البلاتينيوم 

1.1.III .  الخصائص البنيوية
 .تتمثل ابػصائص البنيوية لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ في متوسط طوؿ الرابطة و بنى العناقيد ابؼتوصل إليها لكلا ابؼعدنينٌ

1.1.1.III . متوسط طول الرابطة( ) 

 بوسب متوسط طوؿ الرابطة ابؼوجود بنٌ ذرات عناقيد كل معدف، من خلاؿ عملية بصع بصيع أطواؿ الروابط ابؼوجودة بنٌ ذرات 

 . العنقود و تقسيمها على عدد الروابط ابؼكونة لو

  و  و قد تم استخراج متوسط طوؿ الرابطة بنٌ ذرات عناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ انطلاقا من برنامج 

 : النتائج بفثلة في ابعدوؿ التالر

 (.Ptn) و البلاتينيوـ (Aun)معدني الذىب :  متوسط طوؿ الرابطة لعناقيد:III-1 الجدول

العنقود  ابؼقدار
 

2 3 4 5 6 7 8 9 10 

متوسط 
طوؿ 
الرابطة 

() 

 2.68 2.689 2.70 2.696 2.63 2.64 2.57 2.48 2.67 الذىب

 2.57 2.58 2.53 2.49 2.55 2.45 2.42 2.30 2.55 البلاتينيوـ

 

 :Origin6 باستخداـ برنامج (III -1)بسثل قيم ابعدوؿ بؼتوسط طوؿ الرابطة في ابؼنحنى البياني في الشكل  
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 . بدلالة حجم العنقودP و متوسط طوؿ الرابطة للعناقيد  :III-1 الشكل

 و الذي بيثل منحنى بياني بؼتوسط طوؿ الرابطة لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ بدلالة (III-1)ابؼلاحظ من خلاؿ الشكل   

 و ذلك انطلاقا من العنقود ابؼكوف من ذرتنٌ إلذ غاية ،حجم العنقود أف متوسط طوؿ الرابطة يزداد كلما زاد حجم العنقود

على التوالر بقيمة تقدر بػػػػػػػ ، بؽا عند كل من العناقيد ة ذرات حيث سجلنا أكبر قيم10العنقود ابؼكوف من 

Å2.70 و Å2.696على التوالر ،  فقد سجلنا أكبر قيمة بؽا عند كل من ـ،  أما بالنسبة لعناقيد معدف البلاتينيو 

، في حنٌ تم تسجيل بعض ابغالات الاستثنائية لابلفاض قيمة متوسط طوؿ الرابطة و ىذا Å2.57 وÅ 2.58بقيمة تقدر بػػػػػػػػ 

 . و ، ، عند كل من العناقيد 

كنتيجة لتحليل ابؼنحنى البياني نستنتج أنو كلما زاد متوسط طوؿ الرابطة بنٌ ذرات عناقيد كل معدف كلما كاف النظاـ أكثر 

 .استقرارا، و منو فإف عناقيد معدف الذىب أكثر استقرارا من عناقيد معدف البلاتينيوـ
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.1.1.III2 .و البلاتينيوم العناقيد المتوصل إلييا لمعدني الذىبP 
تم التوصل إلذ البنى الإلكترونية لعناقيد ابؼعادف النبيلة و ذلك انطلاقا من العنقود ابؼتكوف من ذرتنٌ إلذ غاية العنقود ابؼتكوف من 

 .((Simulated annealing ذرات و ىذا باستعماؿ تطبيق بؿاكاة التلدين 10

 عناقيد معدف الذىب ( n=2-10): 

 

 
 

 عناقيد معدف البلاتينيوـ) P n=2-10) 

  

   
  

 .P و البلاتينيوـ   العناقيد الأكثر استقرارا بؼعدني الذىب :III-2 الشكل

أف العناقيد ابؼتكونة من ذرتنٌ و ثلاثة ذرات عبارة عن سلاسل خطية مفتوحة،  كما أنها  III -2الشكل  ابؼلاحظ من خلاؿ

 على ، ، ،  لكل من Å2.67 ،Å2.48، Å2.55 ،Å2.30تتمتع بدتوسط طوؿ رابطة يقدر بػػػػػػ 

الترتيب، في حنٌ البنى الأكثر استقرارا لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ و ابؼتكونة من أربعة و بطسة ذرات فقد بسيزت بشكل 

 .  على الترتيبÅ2.42 و Å2.57 بؽما متوسط طوؿ رابطة مقدراف بػػػػػػ  و شبو منحرؼ، حيث بقد أف العنقوداف 
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2.1.III . الخصائص الإلكترونية
تم حساب ابػصائص الإلكترونية و ذلك من خلاؿ حساب طاقة الربط و التغنً الثاني في طاقة الربط و كموف التأين العمودي 

. بالإضافة إلذ كثافة ابغالات

2.1.III.1. طاقة الربط Ebin  
يتم حساب طاقة الربط بنٌ ذرات عناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ انطلاقا من معرفة الطاقة الكلية للعنقود و طاقة الذرة 

: الواحدة و ىي في حالة ابغرة و ذلك حسب العلاقة التالية

Ebin (kn)= Etot (kn) –nEtot (kn)/n                                                                  (1-III) 

: حيث بسثل

n : عدد ذرات العنقود                                         .Eat : طاقة ذرة واحدة وىي في ابغالة ابغرة. 

Etot : الطاقة الكلية للعنقود                                 . : knالعنقودرمز . 

 :    قيم الطاقة الكلية لكل من عناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ و طاقة الربط بفثلة في ابعدوؿ التالر
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 .  و كذا طاقة الربطP و  قيم الطاقة الكلية للعناقيد :III-2الجدول 

 عدد ذرات العنقود عناقيد
Kn)       ) 

  Etotالطاقة الكلية للعنقود 

(ev) 
 Ebin(ev)طاقة الربط 

 الذىب

 892.798705-  / 

 1789.328687-  1.8656385-  

 2684.746478-  2.116787667-  

 3581.555359-  2.590134750-  

 4478.480502-  2.8973954-  

 5376.124365-  3.2220225-  

 6271.880354-  3.184202714-  

 7169.181664-  3.349003-  

 8065.227549-  3.337689333-  

 8962.630285-  3.4643235-  

 البلاتينيوـ

 703.665255-  / 

 1412.339285-  2.5043875-  

 2121.235392-  3.413209-  

 2830.371144-  3.927531-  

 3540.371194-  4.4089838-  

 4249.712771-  4.620206833-  

 4958.457453-  4.685809714-  

 5669.170135-  4.981011875-  

 6379.968356-  5.220117889-  

 7088.037038-  5.1384488-  
 

 :بسثل قيم ابعدوؿ للطاقة الربط في ابؼنحنى البياني التالر 
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 .بدلالة حجم العنقود P و عناقيد ؿطاقة الربط ؿ :III -3 الشكل

 أف طاقة الربط لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ في زيادة مقابل زيادة حجم العنقود،  حيث III3-ابؼلاحظ من خلاؿ الشكل 

 ىي       في حنٌ كانت قيمة طاقة الربط بالنسبة للعنقود  ev 1.86:  قيمة طاقة الربط تقدر بػػػػػبقد للعنقود 

ev 3.46فعند العنقود . ، أما بالنسبة لعناقيد معدف البلاتينيوـ  فسجلنا نفس ابؼلاحظة من حيث الزيادة في قيمة طاقة الربط

P كانت قيمة طاقة الربط تقدر بػػػػػػ  ev  2.50 ،  أما بالنسبة للعنقودPفقد قدرت طاقة الربط بػػػػػ   :ev 5.13. 

لدراسة إستقرارية عناقيد ابؼعادف النبيلة من بينها  الذىب و البلاتينيوـ نقوـ بحساب طاقة الربط، حيث نلاحظ وجود علاقة وطيدة 

بنٌ بنية العنقود و طاقة ربطو، لكوف العنقود يبحث دوما على الاستقرار الأمثل لو، و ىنا بقد أف العناقيد الكبنًة ىي الأكثر 

 . استقرارا،  كما أف عناقيد معدف البلاتينيوـ ىي الأكثر استقرارا مقارنة بعناقيد معدف الذىب لكونها تسجل قيم أكبر لطاقة الربط
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2.1.III.2 .التغير الثاني في طاقة الربطE(n)    
و ىو متغنً جد مهم في بؾاؿ فيزياء العناقيد، حيث يوضح مدى استقرارية البنى الإلكترونية و بوسب انطلاقا من العلاقة التالية 

[02] :

=E(n+1)+E(n-1)-2
 
E(n)                                                                     (2-III)                                                                                                                           

:   بفثلة في ابعدوؿ التالر قيم التغنً الثاني في طاقة الربط 

  .((evقيم التغنً الثاني في طاقة الربط : III-3الجدول 

 التغنً الثاني في طاقة الربط  ((knعدد ذرات العنقود عناقيد 

 (ev) 

 الذىب

 0.222197916 -

 0.166086433 

 0.01736645- 

 0.362446886 

 0.202620072- 

 0.176113953 

 0.137947834- 

 البلاتينيوـ

 0.3944995 

 0.0328692 

 0.270229767 

 0.145620152 

 0.22959928- 

 0.121699028 

 0.320775103 
 

 :نتائج قيم التغنً الثاني في طاقة الربط بفثلة في الشكل التالر 
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 . بدلالة حجم العنقود   و التغنً الثاني في طاقة الربط للعناقيد :III-4 الشكل

من خلاؿ الشكل العاـ بؼنحنيات التغنً الثاني في طاقة الربط بدلالة حجم العناقيد، نلاحظ أف ابؼنحنيات تظهر بشكل تذبذبات، 

بقدىا ىي الأكثر استقرارا مقارنة بالعناقيد  (n=4،8،6) و بالتحديد من أجل القيم فمن أجل عناقيد معدف الذىب 

فتمتلك قيما أكبر لقيمة التغنً الثاني في طاقة الربط من أجل  المجاورة بؽا في طرفيها، بينما عناقيد معدف البلاتينيوـ 

(9،5،n=3) و ىذا مقارنة بالعناقيد المجاورة بؽا في طرفيها، أي أنها ىي التي تتمتع باستقرار أكبر . 

كنتيجة بقد أنو كلما كانت قيم التغنً الثاني في طاقة الربط أكبر كلما كانت عناقيد ابؼعدف أكثر استقرارا و منو فإف معدف 

 .البلاتينوـ ىو الأكثر استقرارا مقارنة بعناقيد معدف الذىب

2.1.III.3 . كمون التأين العمودي(  
    :   بوسب كموف التأين العمودي انطلاقا من الفرؽ بنٌ طاقة الكاتيوف و طاقة العنصر و ذلك من خلاؿ العلاقة التالية

= E(kn
*
) – E(kn)                                                                                       (3-III)          
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 . و كموف التأين العمودي للعناقيد : III-4الجدول 

 ابؼعدف
عدد ذرات 

 العنقود
Kn)         )

 الطاقة الكلية للعنقود
Etot(kn) (ev) 

كموف التأين العمودي  طاقة التأين لكل عنقود
ev) ) 

 عناقيد الذىب

 1789.328687- 1781.113394- 8.215293 

 2684.746478- 2677.270299- 7.476179 

 3581.555359- 3574.590053- 6.965306 

 4478.480502- 4472.367892- 6.11261 

 5376.124365- 5369.396256- 6.728109 

 6271.880354- 6266.479547- 5.400807 

 7169.181664- 7163.096094- 6.08557 

 8065.227549- 8060.044176- 5.183373 

 8962.630285- 8956.971934- 5.658351 

عناقيد 
 البلاتينيوـ

 1412.339285- 1405.103061- 7.236224 

 2121.235392- 2113.808277- 7.427115 

 2830.371144- 2823.738963- 6.632181 

 3540.371194- 3543.205321- 6.165873 

 4249.712771- 4244.117543- 5.595228 

 4958.457453- 4952.538754- 5.918699 

 5669.170135- 5663.773976- 5.396159 

 6379.968356- 6374.405173- 5.563183 

 7088.037038- 7082.767162- 5.269876 
 

 :III-5نتائج قيم كموف التأين العمودي بفثلة في الشكل   
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 . بدلالة حجم العنقود Ptn و Aun كموف التأين العمودي للعناقيد :III-5 لشكلا

، ـ تناقص قيم كموف التأين العمود كلما زاد حجم العنقود لكل من معدني الذىب و البلاتنيوIII-5ابؼلاحظ من خلاؿ الشكل 

، أما عند ev8.21و التي قدرت بػػػػػػ  حيث بقد أف أكبر قيمة لو بالنسبة لعناقيد معدف الذىب سجلت عند العنقود 

، في حنٌ نسجل أكبر قيمة لكموف التأين العمودي بالنسبة لعناقيد ev 5.65 فقيمة التأين العمودي قدرت بػػػػػػ العنقود 

 فقد تم تسجيل قيمة التأين العمودي و ، أما عند العنقود ev7.23 بػػػػػػ  و التي قدرت معدف البلاتينيوـ عند العنقود 

و  ev 6.11 و ev 7.47كما نلاحظ أنهناؾ تطابق في قيمة كموف التأينٌ العمودي و التي تقدر بػ . ev 5.26التي قدرت بػػػػػػ 

ev 7.42 و ev 6.16 على التوالر، في حنٌ نسجل ارتفاع قيمة كموف التأين    و ، ، ، لعناقيد

 على التوالر مقارنة بعنقودي ev 5.56 و ev 5.91 بقيمة تقدر بـ  و  العمودي بالنسبة لعنقودي معدف البلاتينيوـ 

.  على الترتيبev 5.18  و ev5.40 و التي قدرت بـ   و معدف الذىب 
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يعتبر كموف التأين العمودي من ابؼتغنًات التي يبرز لنا مدى استقرارية العناصر، فنجد أنو كلما كانت قيمة التأين العمودي كبنًة   

، بقد أف عناقيد معدف الذىب ىي التي  دلت على استقرارية أكبر، و عند إجراء مقارنة بنٌ عناقيد معدني الذىب و البلاتينوـ

 .  تتميز بقيم أكبر، بؽذا يعتبر ىو ابؼعدف الأكثر استقرارا مقارنة بدعدف البلاتينيوـ

2.1.III.4 كثافة الحالات (DOS )  
 .  يعود إخلاؼ ابػصائص الإلكترونية و الضوئية إلذ سبب رئيسي ألا و ىو الاختلاؼ في عدد ذرات العناقيد و كذا طاقاتها

 المحسوبة و ابؼرتبطة بالبنى الأكثر استقرارا لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ ((DOSمن خلاؿ كثافة ابغالات الإلكترونية 

 و ذلك بإزاحة بصيع كثافات ابغالات (0)، حيث تم وضعو عند النقطة ((Efابؼتحصل عليها بالإضافة إلذ مستوى فنًمي 

 .الإلكترونية بالنسبة لقيمتو

 : و عند مقارنة نفس حجم العنقود لعناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ بقد أفIII-6نلاحظ من خلاؿ الشكل 

 ٌكثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من ذرتن: 
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.  Au2 وPt2 كثافة ابغالات للعنقودين :III-6 الشكل
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  ٌلكثافة ابغالات عندنلاحظ تسجيل قمة كبنًة: العنقود ابؼتكوف من ذرتن   ، مستوى فنًمي لعنقود معدف البلاتينيوـ

  و منو عنقود معدف البلاتينيوـ ىو الأكثر نشاطا كيميائيا مقارنة ،يليها تسجيل قمة صغنًة عند عنقود معدف الذىب

 . بعنقود معدف الذىب

كما نشاىد تسجيل قمة أكبر لكثافة ابغالات بالنسبة لعنقود معدف البلاتينيوـ في بؾاؿ عصابة النقل، و ىذا يدؿ على أنو 

 .يتميز بناقلية كهربائية عالية مقارنة بعنقود الذىب

 ذرات3كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au3 وPt3 كثافة ابغالات للعنقودين :III-7 الشكل 

نشاىد قمة كبنًة لكثافة ابغالات عند عنقود معدف الذىب، في حنٌ نشاىد قمة أقل منها عند : ذرات3العنقود ابؼتكوف من 

، و منو عنقود معدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائيا مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ  .عنقود البلاتينيوـ

  عصابة النقل و ىذا ما في بؾاؿ كما نلاحظ من خلاؿ الشكل تسجيل قمة أكبر لكثافة ابغالات عند عنقود معدف الذىب

 . بهعلو أكثر ناقلية كهربائية مقارنة بعناقيد معدف البلاتينيوـ
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  ذرات4كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au4وPt 4 كثافة ابغالات للعنقودين :III-8 الشكل

، في حنٌ :  ذرات4  العنقود ابؼتكوف من  نلاحظ وجود تقارب بنٌ قمتي كثافة ابغالات لعنقودي معدني الذىب و البلاتينيوـ

، و منو عنقود معدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائيا  .نسجل زيادة طفيفة في قمة كثافة عنقود معدف البلاتينيوـ

 حيث يسجل عنقود معدف الذىب    كما نشاىد تسجيل قمم بالنسبة لكلا عنقودي الذىب و البلاتينيوـ عند عصابة النقل،

، وىذا مايدؿ على أنو أكثر ناقلية للكهرباء  . ارتفاعا بؿسوسا مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ

  ذرات5كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au5وPt 5 كثافة ابغالات للعنقودين :III-9 الشكل

ابؼلاحظ أف القمة البارزة في ىذه ابغالة ىي ابؼتواجدة عند عنقود معدف الذىب، تليها عند عنقود   :  ذرات5  العنقود ابؼتكوف من 

، و منو عنقود معدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائي  .امعدف البلاتينيوـ

  كما نلاحظ تسجيل قمم لكثافة ابغالات في عصابة النقل لكلا العنقودين، حيث يسجل عنقود معدف الذىب ارتفاعا طفيفا

 .مقارنة بعنقود معدف البلاتينوـ و ىذا ما بهعلو أكثر ناقلية للكهرباء

  ذرات6كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au6وPt 6 كثافة ابغالات للعنقودين :III-10 الشكل

وـ ابلفاضا في كثافة ابغالات مقارنة بعنقود معدف الذىب، إذا عنقود ييسجل عنقود معدف البلاتنٌ:  ذرات6العنقود ابؼتكوف من 

 . مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـامعدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائي

 يسجل عنقود معدف الذىب ثكما نلاحظ تسجيل قمم لكثافة ابغالات بالنسبة لكلا العنقودين في عصابة النقل، حي 

 .ارتفاعا في كثافة ابغالات و ىذا ما يدؿ على أنو لو ناقلية كهربائية عالية مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ

  ذرات7كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au7وPt 7 كثافة ابغالات للعنقودين :III-11 الشكل

يلاحظ تسجيل قمة أكبر لكثافة ابغالات عند عنقود معدف الذىب، في حنٌ يسجل عنقود معدف :  ذرات7العنقود ابؼتكوف من 

 .البلاتينيوـ تناقص فيها، و منو عنقود معدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائيا مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ

كما نشاىد تسجيل قمم في كثافة ابغالات لكلا العنقودين بالنسبة لعصابة النقل، حيث يسجل عنقود معدف الذىب ارتفاعا في 

، إذا عنقود معدف الذىب أكثر ناقلية    .رنة بدعدف البلاتينيوـللكهرباء مقاكثافة ابغالات مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ

  ذرات8كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 .  Au8وPt 8 كثافة ابغالات للعنقودين :III-12 الشكل

كبر في كثافة ابغالات عند عنقود معدف الذىب، في حنٌ يسجل عنقود معدف أنلاحظ تسجل قمة :  ذرات8العنقود ابؼتكوف من 

 .البلاتينيوـ ابلفاضا في قيمتها، إذا عنقود معدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائيا مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ

كما نلاحظ تسجيل و جود تذبذبات بالنسبة لكلا العنقودين في بؾاؿ عصابة النقل، حيث يسجل عنقود معدف الذىب ارتفاعا 

 .مقارنة بعنقود معدف الذىب

  ذرات9كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au9وPt 9 كثافة ابغالات للعنقودين :III-13 الشكل

 بوافظ كلا ث ذرات، حي8نفس ابؼلاحظة ابؼسجلة سابقا أي في حالة العنقود ابؼتكوف من :  9العنقود ابؼتكوف من ذرات 

 . و يبقى عنقود معدف الذىب بيتاز بنشاط كيميائي أكبر،العنقودين على نفس القيمة ابؼسجلة بالنسبة لكثافة ابغالات

، و ىذا  أما في عصابة النقل، فنسجل قمة أكبر لكثافة ابغالات بالنسبة لعنقود معدف الذىب مقارنة بعنقود معدف البلاتينيوـ

 .ما يدؿ على ناقليتة الكبنًة

  ذرات10كثافة ابغالات بالنسبة للعنقود ابؼتكوف من : 
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 . Au10وPt 10 كثافة ابغالات للعنقودين :III-14 الشكل

في ىذه ابغالة نسجل وجود قمة كبنًة لكثافة ابغالات بالنسبة لعنقود معدف الذىب، في حنٌ :  ذرات10العنقود ابؼتكوف من 

، و منو عنقود معدف الذىب ىو الأكثر نشاطا كيميائياأنسجل قمة   .قل بالنسبة لعنقود معدف البلاتينيوـ

 ابؼلاحظ بالنسبة لعصابة النقل، تم تسجيل وجود قمم و ىذا بالنسبة لكلا العنقودين، حيث يشاىد أف عنقود معدف الذىب 

 .يسجل ارتفاعا مقارنة بدعدف البلاتينيوـ و ىذا ما يدؿ على ناقلتيو ابعيدة للكهرباء

ابؼلاحظ من خلاؿ منحنيات كثافة ابغالات، أف معظم عناقيد معدف البلاتينيوـ حافظت على قيمة صغنًة من كثافة ابغالات 

، من ىنا بيكن القوؿ أف عناقيد معدف  و وذلك مهما تغنً حجم عناقيدىا، باستثناء بعض ابغالات عند العناقيد 

 .البلاتينيوـ ىي الأكثر استقرارا مقارنة بعناقيد معدف الذىب

ومن ناحية النشاط الكيميائي الذي تقوـ بو العناقيد، بقده مرتبط بكثافة ابغالات الالكترونية ابؼتواجدة بالقرب من مستوى فنًمي، 

و ابؼلاحظ من خلاؿ ابؼنحنيات و بالنسبة لكل معدف، أنو كلما زاد حجم العنقود قلت كثافة ابغالات بالقرب من مستوى فنًمي 

[03]. 

 في حنٌ تتمتع عناقيد معدف الذىب بتواجد كثافة الإلكترونات قريبة من مستوى فنًمي، بفا بهعلها مؤىلة للنشاط و التفاعل 

 .الكيميائي من كما بهعلها مهمة جدا في بؾاؿ التحفيز

. كما نستنج أف عناقيد معدف الذىب بستاز بناقلية كهربائية جيدة مقارنة بعناقيد معدف البلاتينيوـ



س الصلس اثااثس انناامسوس امنااقيسس
 

58 

                                     الخاتمة العامة 
وذلك لتحديد  ابػصائص البنيوية ،  في ىذا العمل قمنا بدراسة نظرية لعناقيد ابؼعادف النبيلة ومن بينها عناقيد الذىب والبلاتينيوـ 

 الذي يرتكز على نظرية دالية الكثافة معتمدين على تقريب التدرج siestaوالإلكترونية، حيث اعتمدنا في حساباتنا على برنامج 

           GGA. ابؼعمم 

 :النتائج ابؼتحصل عليها بيكن تلخيصها فيما يلي و 

 :الخصائص البنيوية -  أ 

، حيث  -  وجود علاقة طردية بنٌ حجم العنقود و متوسط طوؿ الرابطة بنٌ ذرات عناقيد كل من معدني الذىب و البلاتينيوـ

كلما زاد حجم العنقود كلما زاد متوسط طوؿ الرابطة، و منو بيكن القوؿ أف عناقيد معدف الذىب أكثر استقرارا من عناقيد معدف 

 .البلاتينيوـ لكونها بستاز بقيم أكبر بؽذا ابؼقدار

 .إختلاؼ حجم العنقود يؤدي إلذ إختلاؼ في البنى الإلكترونية لكل من عناقيد معدني الذىب و البلاتينيوـ - 

 :الخصائص الإلكترونية- ب

و كما ىو معلوـ . وجود علاقة طردية بنٌ حجم العنقود و طاقة الربط، حيث أنو كلما زاد حجم العنقود كلما زادت طاقة ربطو- 

 .أنو كلما زادت طاقة الربط زادت استقرارية النظاـ، و عليو فإف عناقيد معدف البلاتينيوـ أكثر استقرارا من عناقيد معدف الذىب

كلما كانت قيمة التغنً الثاني في طاقة الربط أكبر كلما كانت عناقيد ابؼعدف أكثر استقرارا، من ىنا استنتجنا أف عناقيد معدف - 

 .البلاتينيوـ أكثر استقرارا من عناقيد معدف الذىب

وجود علاقة عكسية بنٌ حجم العنقود لكلا ابؼعدنينٌ و قيم كموف التأين العمودي، حيث كلما زاد حجم العنقود تقل قيم - 

، في حنٌ أف  كموف التأين العمودي، و منو نستنج أف عناقيد معدف الذىب ىي الأكثر استقرارا مقارنة بعناقيد معدف البلاتينوـ

 .عناقيد معدف الذىب قليلة النشاط من الناحية الكيميائية

، و منو ىنا بيكن القوؿ أف عناقيد معدف -  كثافة ابغالات لعناقيد معدف الذىب أكبر من كثافة ابغالات لعناقيد معدف البلاتينيوـ

البلاتينوـ أكثر إستقرارا مقارنة بعناقيد معدف الذىب، في حنٌ أف عناقيد معدف الذىب بستاز بنشاط كيميائي عالر بفا بهعلها 

 . مهمة جدا في بؾاؿ التحفيز

 .كما توصلنا إلذ أف عناقيد معدف الذىب تتمتع بناقلية كهربائية جيدة مقارنة بعناقيد معدف البلاتينيوـ- 
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 ممخص 
 الذي يستخدـ طريقة شبو الكموف و التي ترتكز على نظرية ((siesta  من خلاؿ عملنا ىذا و باستعماؿ برنامج 

 قمنا بحساب ابػصائص البنيوية و ابؼتمثلة في متوسط طوؿ الرابطة و الإلكترونية و ابؼتمثلة في ،((DFTدالية الكثافة 

 و كثافة بالإضافة إلذ كموف التأين العمودي   و التغنً الثاني في طاقة الربط (Ebin)طاقة الربط 
 .(GGA )ىذا باستعماؿ تقريب التدرج ابؼعمم و( الذىب و البلاتنيوـ)لعناقيد ابؼعادف النبيلة  (DOS)ابغالات 

 . ، ابػصائص البنيوية و الإلكترونية، عناقيد ابؼعادف النبيلةDFT:  الكلمات المفتاحية 
 

Résumé 

D’après notre travail et par l’utilisation du programme (Siesta),  qui utilise la méthode de 

pseudo-potentiel dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT),  nous avons 

fait calculer les propriété structurales (la moyenne de longueur de la liaison), les propriétés 

électroniques (l’énergie de la liaison  et le second changement de l’énergie de la liaison 

),  ainsi le potentiel de l’ionisation vertical ,  puis les densités d’états (DOS) du cluster 

de métaux nobles (l’or et Platinum), Ceci est fait en utilisant l'approximation du gradient 

généralisé (GGA). 

Mots clés : DFT,  les propriétés structurales et électroniques, cluster de métaux nobles. 
 

Abstract 

In ourwor and using the (Siesta) program, which uses the pseudo-potentialmethodbased 

in the densityfunctionaltheory (DFT), wedidcalculate structural properties (the averagelength of 

the bond),  the electronicproperties (the energy of the bond  and the second change of the 

energy of the bond ,  as well the potential of the vertical ionization , then the density 

of states (DOS) of the cluster of noble metals (gold and Platinum), This isdoneusing the 

generalized gradient approximation (GGA). 

Key words: DFT,  proprieties structural and électronic, cluster of noble metals. 

 


