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 مقدمةعامة      



 المقدمة  عامة
 

      

  مقدمة عامة

 مجالال تشك فيي لذا التكنولوجية، التطبيقات في رئيسيا دورا الحاضر وقتنا في المواد فيزياء تمعب  

 تبين أن التاريخية الدراسات فمعظم . النظريين و التجريبيين الباحثين من كبير عدد ينشط بحيث واسعا

  )المجوىرات(  الكريمة الأحجار تصنيع في أساسية كمادة السبينالية المواد استعمل قديما الإنسان

بعدا  أعطت التي المواد أىم ومن .مدغشقر و سيرلانكا رمال في المتواجدة السبينالية الحمراء والياقوتات

الكيميائية  الصيغة ذات السبينالية المواد ىي التكنولوجي لمتطور آخر AB2X4 الباحثين جذبت التي

نظرا  كبيرة مكانة احتمت حيث السبائك، و المعادن عن تميزىا فيزيائية وخصائص كيميائية بنية لامتلاكيا

و  الدراسات من الكثير ظيور إلى أدى ما ىذا المختمقة، التكنولوجية المجالات من عديد في لتطبيقاتيا

 .التجريبية الأبحاث

 توسع إلى المتزايد أدى الاىتمام ىذا. السبينالية المواد تطوير و دراسة نحو توجيت التي النظرية و 

 الصناعية مختمف الميادين منتجاتيا إقتحمت حيث الحديثة، التكنولوجيات في خاصة استعمالاتيا مجالات

 الجيوفيزياء في مجال محتممة تكنولوجية تطبيقات لعدة إستعماليا مثل سبائكيا و المعادن تغطييا لا التي

 التصنيع المفيوم في ليذا استنادا و  .والبيئة والتحفيز الناقمية فائقة و الكيروحديدية و المغناطيسية و 

.  CuCr2Se4سيلاند النحاس  السبينالية المواد ىي السبينالية المواد تصنيفات أبسط و أىم فإحدى

 الصيغة ذات السبينالية المواد ىي التكنولوجي لمتطور آخر بعدا أعطت التي المواد أىم من

 احتمت حيث ميمة فيزيائية وخصائص كيميائية بنية لامتلاكيا الباحثين التي جذبت  (𝐴𝐵2X4)الكيميائية

 . المختمفة التكنولوجية المجالات عديد من في لتطبيقاتيا نظرا كبيرة أىمية



 المقدمة  عامة
 

 ، ( CuCr2Se4) سيلاند النحاس لممركب الخصائص لدراسة نظرية بمساىمة قمنا العمل ىذا خلال من

 نظرية إطار في المدرج Linux نظام وفق يعمل الذي SIESTA برنامج باستخدام الدراسة تقوم ىذه حيث

 (LDA )   الموضع كثافة  وتقريب) ( GGAالمعمم التدرج تقريب عمى ، معتمدين ( DFT) ةالكثاف دالية

 : فصول ثلاث إلى الدراسة ىذه تقسيم تم

 نظرية حول ممخص فيو تناولنا حيث ، العمل بيذا المتعمق النظري الجانب إلى تطرقنا :الأول الفصل - 

 .استخداماتيم أىم و Siesta , Wien2k , PWscf برنامج لمفيوم والتطرق ، ( DFT )الكثافة دالية

  ) ( CuCr2Se4المدروس المركب إلييا ينتمي التي السبينالية المواد عائمة عرفنا :الثاني لفصلا- 

 أساس جعمتيا مما خصائص من بيو تتمتع بما وذلك والتقنية، التكنولوجية المواد أىم من حيث تعتبر

 .وتطبيقاتيا أىم خصائصيا ذكر مع الصناعة

 والإلكترونية البنيوية الخصائص من عمييا المتحصل النتائج ومناقشة تحميل عرضنا :الثالث الفصل  -

 (CuCr2Se4 ).  لممركب ).... الطاقة عصابات ، الحالات كثافة( والمغناطيسية

 عمييا المتحصل النتائج مختمف نعرض الفصل ىذا في تشمل عامة بخلاصة العمل ىذا نختم وأخيرا 

 النظرية الأعمال ببعض ومقارنتيا بتفسيرىا ثم قمنا ،والمغناطيسية  والإلكترونية، البنيوية، الخواص : وىي

 .المتوفرة والتجريبية

 لمركبات المستقبمية والأفاق عميها المتحصل النتائج لمختمف عامة بخلاصة المذكرة هذه ننهي وسوف

 .السبينالية

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الأول الفصل
 المحاكاة وبرامج التابعية الكثافة نظرية



 

نظرية الكثافة التابعية وبرامج المحاكاة                                                  : الفصل الأول
 

3 
 

I-1-يقذيت 

من أجل معرفة الخصائص الفيزيائية للمواد الصلبة التي تحتوي على أنوية موجبة الشحنة وإلكتًونات 

-إلكتًوف ,نواة – إلكتًوف , نواة – تفاعل نواة )كهربائيا فيما بينها  سالبة الشحنة التي  تتفاعل

لذلك تستخدـ نظرية , ولذذا يكوف حل الدعادلة الأساسية لشرودينغر مستعصية الحل حسابيا.(إلكتًوف

 .الكثافة الوظيفية كوسيلة رياضية من أجل تبسيطها

 

I-2  -شرودي َغر يؼادنت:(Schrodinger)  

يوصف نظاـ ,تعتبر معادلة شرودينغر ىي منطلق كل الدراسات الكمية للنظاـ الكوانتي للبلورات

 :[ 1]الدتفاعلة بمعادلة شرودينغر (إلكتًونات +أيونات )الجسيمات 

H Ψ= ΕΨ.....................(1.I) 

 :حيث 

: Hمؤثر نهامهتىن. 

Ψ :دانت انمىجت نهىظاو .

E :   طاقة النظام. 

مؤثر الذاملتوف الكلي للجملة يكوف مؤلف من الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما بينها 

في غياب الحقل الخارجي يكتب الذاملتوف على , طاقة  التفاعل مع الوسط الخارجي  وعند الاقتضاء

: الشكل التالي

H=  Te+ Tn+Ve e+Vn n+Ve n…………………….(2.I). 

 :طاقت انحركٍت نلانكخروَاثال-  1

𝐓𝐞 =  
𝐩𝐢

𝟐

𝟐𝐦𝐢
𝐢  =   

−ħ

𝟐𝐦𝐞

𝟐

𝐢 (∆𝐢)………………(3.I) 
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 .كتهت الإنكترون𝑚𝑒حيث 

 :َىٌتلأ انحركٍت لطاقت-2

………….(4.I)( 𝐓𝐧= 
𝐩𝛂

𝟐

𝟐𝐢 =   
−ħ𝟐

𝟐𝐌𝛂
𝛂  (∆𝐢 

 .كتهت انىىاة𝑀𝛼حيث

 :إنكخروٌ–طاقت انخفاػلإنكخروٌ -3

𝐕𝐞𝐞 =  
𝟏

𝟒𝛑𝛆𝟎
𝐢,𝐣≠𝐢

𝟏

𝟐
 

𝐞𝟐

 𝐫𝐢   −𝐫𝐣    
 ………….(5.I) 

 𝑟𝑖   − 𝑟𝑗    المسافة بين الإلكترونينj ،i. 

 : َىاة–روٌإنكج لطاقت انخفاع-4

(6.I)      ...... ..........      
𝟏

𝟒𝛑𝛆𝟎
 −𝐢,𝛂

𝐞𝟐𝐙𝐞

 𝐫𝐢   −𝐑𝛂       
𝐕𝐞ـ𝐧= 

 ri   − Rα
 .αوانىىاة iانمسافت بيه الإنكترون       

 

 : َىاة-َىاة لطاقت انخفاع-5

.𝐕𝐧ـ𝐧=
𝟏

𝟒𝛑𝛆𝟎

𝟏

𝟐
 

𝐞𝟐𝐙𝛂𝐙𝛃

 𝐑   𝛂−𝐑   𝛃 
𝛂,𝛃 …………………………(7- I) 

 R   α − R   β  انمسافت بيه انىىاتيه αوβ.  

 .معادنت شروديىغر في انحانت الأساسيت تكىن مستقهت عه انزمه

𝐇 𝜳 𝒓;𝑹 = 𝜠𝜳(𝒓;𝑹)…………(8.I) 
 .(إلكتًونات+ أنوية)تدثل دالة الدوجة الدتعلقة بكل إحداثيات الجسيمات  𝛹:بحيث

Εالقيم الذاتية الدوافقة . 

أي أف معادلة شرودينغرجد معقدة ومستحيلة الحل إلا ,𝑁𝛼 ( Z+1) 3 على متغتَا   تحتوي معادلة شرودينغر

 :من خلاؿ عدة بقريبات نذكر منها
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-3-Iرحقرٌب بىرٌ ابُهاٌى :(Born -Oppenheimer) 

يفتًض تقريب بورف ابنهايمر أف النواة ساكنة بالنسبة للإلكتًوف نظرا لثقل كتلتها مقارنة بكتلة 

:  معناه أف [2]الإلكتًوف وبالتالي حركة الإلكتًونات أسرع بكثتَ من حركة الأنوية

Vnnويؤخذ حد تفاعل الأنوية فيما بينها كثابت  𝑇𝑛𝑛الطاقة الحركية للأنوية معدومة  = 𝐶𝑆𝑇.  ومنو تصبح

: صيغة الذاملتوف الكلي للجملة على الشكل التالي

𝐇𝐞 = 𝐓𝐞 + 𝐕𝐞𝐞 + 𝐕𝐞𝐧……… ..(9.I) 

 .ىاملتوف الإلكتًونات He يمثل

: إذف معادلة شرودي نغر للإلكتًونات ىي

𝐇𝐞𝚿 𝐫,𝐑 = 𝐄𝚿(𝐫,𝐑)……….(10.I) 

ىارترؾ )يمكن حل ىذه الدعادلة بطرؽ رياضية الدعروفة لذلك نلجأ إلى طرؽ أخرى منها طريقة  لا

, التي تستخدـ بكثرة في الكيمياء الكمية بحيث تعتمد على تفاعل الإلكتًونات الحرة مع الأنوية(ػفوؾ

 .[3] الأكثر دقة  DFTوىي أقل دقة بالنسبة للأجساـ الصلبة فنستخدـ نظرية

I  َظرٌت انذانت انىظٍفٍت   4ـDFT :

ىي إحدى الطرؽ الكمية الأكثر استعمالا في فيزياء الدواد التي من خلالذا نستطيع تحديد خصائص 

الدعاملات الفيزيائية والضوئية للمادة ,الكثافة الإلكتًونية,الطاقة الكلية للنظاـ)نظاـ متعدد الجسيمات 

)...... 

  الذدؼ الرئيسي لنظرية الدالة الوظيفية للكثافة ىو استبداؿ الدالة الدوجية بالدالة الوظيفية ذات

 [.4]ثلاثة متغتَات فقط وجعلها كقاعدة للحساب 
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 مبدأDFT ىو إعادة صياغة للمسألة الكمومية وتحويلها من مسألة نظاـ متعدد الجسيمات إلى 

 [.5]مسألة أحادية الجسيمة

  ظهرت الفكرة الأساسية لنظريةDFT اللذاف أثبتا أف (توماس وفتَمي)على يد العالداف1927عاـ

 [.6]طاقة الغاز الدتجانس للإلكتًونات ىو دالية للكثافة الإلكتًونية

I َظرٌت هىهُبارؽ وكىهٍ - 1 ـ4ـHohenberg et kohn ) :)

.  على نظريتي ىوىنبارغ وكوىن القابلة للتطبيق على أي نظاـ من الجسيمات الدتفاعلةDFTنظرية  تتًكز

 انُظرٌت الأونى: 

تعتمد نظرية الأولى على أخذ الطاقة الكلية لنظاـ الإلكتًونات الدتفاعلة في كموف 

𝑉𝑒𝑥𝑡خارجي (𝑟),ىو دالية وحيدة لكثافة الإلكتًونات𝜌 𝑟  .

Ε = E 𝛒 …… . . (11. I) 

𝐄 𝛒 = 𝐅 𝛒 +  𝛒( 𝐫 )𝐕𝐞𝐱𝐭(𝐫 )𝐝𝐫     ………..(12.I) 

𝐅 𝛒 = 𝐓 𝛒 + 𝐕𝐞𝐞[𝛒(𝐫)] ………(13.I) 

ρ] ]𝐹 :دانيت هىهىبارغ وكىهه في وظاو متعدد الإنكتروواث .

:𝑇 𝜌 طاقت حركيت  .

:𝑉ee إنكترون–  طاقت انتفاعم إنكترون. 

  انثاٍَتانُظرٌت: 

برىن كل من العالداف أف الكثافة الإلكتًونية للحالة الأساسية ىي الحد الأدنى للطاقة الكلية 
. للنظاـ

𝐄 𝛒𝟎 = 𝐦𝐢𝐧𝐄(𝛒)……….(14.I) 

 .كثافت انحانت الأساسيت(𝜌0)  حيث 

 2- 4 –I- ٍشاو – يؼادلاث كىهkohn –sham    :
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كثافة الإلكتًونات على شكل لرموع كثافة الجسيمات  [7 ]1965شاـ في سنة – كتب كوىن 

تعطى كثافة احتماؿ تواجد ,ومن أجل الحصوؿ على طاقة الحالة الأساسية نستعمل مبدأ التغاير

 :الشحنة ب

𝛒 𝐫 =  𝚿𝐢
∗ 𝐫 𝚿𝐢(𝐫)……….(15.I) 

 دانٍت انطاقت انكهٍت نلإنكخروَاث: 

𝑬𝒆 = 𝑻 + 𝑽……………(16.I) 

. طاقت انحركيت نهجسيماث في حانت تفاعمT  حيث 

V        إنكترون– كمىن تفاعم إنكترون .

 طاقت هارحرٌفىك: 

𝑬𝑯𝑭 𝝆 = 𝑻𝑺 +  𝑽𝑿 + 𝑽𝑯 ………….(17.I) 

𝑇𝑆طاقة الحركية للإلكتًونات الحرة .

VXكموف تبادؿ الإلكتًونات .

𝑉𝐻كموف ىارتري .

  دانٍت𝐅𝐇𝐊 :𝑭𝑯𝑲 = 𝑻 − 𝑻𝑺 + 𝑻𝑺 + 𝑽…………(18.I) 

=  𝐕𝐗 + 𝐕𝐂 + 𝐓𝐒 + 𝐕𝐇 

𝑉𝐶كموف ارتباط الإلكتًونات .

𝑉X Cدالية تبادؿ ػ ارتباط .

 :ومنو عبارة دالية الطاقة الكلية

E (𝛒) = 𝐓𝐒 𝛒 + 𝐕𝐇 𝛒 + 𝐕𝐗𝐂 𝛒 + 𝐕𝐞𝐱𝐭 𝛒 …… . (19. I) 

 :وفي الأخير تكتب معادلة كوهن ـ شام للإلكترون
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𝐇 𝚿𝐢 𝐫  =  𝐓𝐒 + 𝐕𝐇 + 𝐕𝐗𝐂 + 𝐕𝐞𝐱𝐭 𝚿𝐢 = 𝛆𝐢 𝚿𝐢(𝐫)……….(20.I) 

-I4 -3- ٍشاو– حهىل يؼادنت كىه: 

وترتب حسب استخدامها للكثافة, DFTتتًكز لستلف الطرؽ لحساب عصابات الطاقة على نظرية 

التعبتَ عن 𝐶ijوشاـ يتطلب اختيار الأساس – ,وبالتالي لحل معادلة كوىن [8]ومدرات كموف شاـ 

: دالة الدوجة الأساسية بالشكل التالي

𝚿𝐢 𝐫 =  𝐂𝐢𝐣 ∅𝐣(𝐫)………(21.I) 

 

 

 شاو– حم معادنت كىهه I-1-الشكل 

-5-I ًوارحباطحقرٌب حبادل انىظٍف: 

 لأف ليس لذا قيمة مضبوطة ولدعالجة ρ Exc ارتباط-توجد عبارة رياضية لزددة لدالية تبادؿ  لا

 GGA .وLDAارتباط تستخدـ تقريبي الكثافة المحلية -كموف تبادؿ
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I حقرٌب كثافت انًىضغ ـ 1ـ5ـLDA  : 

إلا أف ,لحل مشكلة دالية تبادؿ ػ ارتباط [7 ]1965شاـ تقريب كثافة الدوضع في سنة - كوىن اقتًح
بحيث تعطى طاقة تبادؿ ػ . متجانس يمكن اعتبارىا متجانسة موضعيا  الكثافة الالكتًونية لغاز لا

 :  ارتباط

………..(22.I)  𝑬𝐱𝐜
𝐋𝐃𝐀(𝝆) =  𝝆(𝒓)𝜺𝑿𝑪 (𝝆)𝒅𝒓𝟑 

: مبدأ سبتُ تكتب طاقة تبادؿ ػ ارتباط بالشكل التالي  في حالة الدواد الدغناطيسية,وباستخداـ

(23.I)........ ..    𝐄𝐱𝐜
𝐋𝐃𝐀 𝛒 ↑,𝛒 ↓ =  𝛒 𝐫 𝛆𝐱𝐜(𝛒 ↑,𝛒 ↓)𝐝𝐫𝟑     

:  تنقسم إلى قسمتُ εxcمع العلم طاقة الكلية 

𝛆𝑿𝑪 𝛒 = 𝛆𝐗(𝛒) + 𝜺𝑪(𝝆)……………. (24.I) 

: حيث 

= 𝜀𝑥 𝑟: طاقت تبادل هي −0.4582
𝑟𝑠 .  

  𝐫𝐬 =  
𝟒𝛑𝛒

𝟑
 
−𝟏

 .(نصف قطر الدائرة التي تحتوي على إلكتًوف واحد )[09]نصف قطر واينر سايتز 𝟑

𝛆𝐜:هيطاقة ارتباط  =
−𝟎.𝟒𝟒

𝒓𝐬+𝟕.𝟎𝟖
. 

Iحقرٌب انخذرج انًؼًىـ 2ـ5ـGGA  : 

 r) )ρىو مصحح لتقريب كثافة الدوضع بحيث يأخذ بعتُ الاعتبار كثافة الإلكتًوناتGGAتقريب 

: إذف عبارة طاقة تبادلػ ارتباطتأخذ بالشكل التالي ρ(r)∇ [10]  . عبر تدرج الكثافة الإلكتًونية

𝑬𝐗𝐂
𝐆𝐆𝐀 𝛒 ↑  𝒓 ,𝝆 ↓  𝒓  =  𝒇(𝝆 ↑,𝝆 ↓,𝛁𝝆 ↑,𝛁𝝆 ↓)𝒅𝒓𝟑 ……….(25.I) 
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I ـ طرٌقت الأيىاج انًسخىٌت انًخزاٌذة خطٍا وانكًىٌ انكايم  6 ـFP-LAPW : 

I  طرٌقت الأيىاج انًسخىٌت  1 ـ6ـ((PAW :

الطريقة من أجل إيجاد حل لدعادلة شرودي نغر لإلكتًوف واحد  ىذه[11]1937سلتً في سنة  اقتًح
تتصرؼ  (الالكتًونات القلبية)يعتمد مبدأ طريقة الدوجة الدستوية على أف الإلكتًونات القريبة للنواة, 

. تصرؼ النواة بينما الالكتًونات البعيدة نسبيا تتصرؼ مثل إلكتًونات الحرة 

والذي يقسم خلية الوحدة إلى , (MT)ولكتابة دالة الدوجة للإلكتًونات قاـ سلتً بوضع كموف 

  ( : I– 2الشكل)منطقتتُ 

 

 MTكًىٌ(: I2-) انشكم

. تشمل كل من الأنوية والإلكتًونات شديدة الارتباط بها(:MTالكرة)Iالمنطقة

 .تشمل الإلكتًونات ضعيفة الارتباط بالأنوية:(المنطقة البينية)IIالمنطقة 

: حيث

𝑟αيمثل نصف قطر كرة  MT. 

 :تعطى عبارة دالة وحيدة الدوجة

∅ 𝐫 =  
𝟏

𝛀𝟏 𝟐 
 𝐂𝐆𝐞

𝐢(𝐆+𝐊)𝐫𝐫 > 𝐫𝛂𝐆

 𝐀𝐈𝐦𝐈𝐦 𝐮𝐈 𝐫 𝐘𝐈𝐦𝐫 < 𝐫𝛂

    …………(26.I) 
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: 𝐶Gالدالة التوافقية الكروية  .

Ω : يمثل حجم الخلية الدوحدة. 

YIm ,AIm :معاملات النشر .

 :وفي الأختَ حلوؿ معادلة شرودي نغر تكوف كالتالي

 −
𝒉₂

𝟐𝒎𝒆

𝒅₂

𝒅𝒓₂
+

𝒉𝟐

𝟐𝒎𝒆

𝑰(𝑰+𝟏)

𝒓𝟐
+ 𝑽 𝒓 − 𝑬𝒍 r𝒖𝒍 )r(  =   0…………….(27.I) 

:𝐸𝑙تدثل الطاقة الخطية  .

V(r) : يمثل الكموف داخل الكرة .

I -6- 2 - طرٌقت يبذأLAPW  :

حيث أف ,الخاصة بالعالم سلتً APW[ 12] لتحستُ طريقة LAPWطور العالم أندرسونطريقة 

r)𝑌𝐼𝑚 ىي عبارة عن مزيج خطي لدالة الشعاعيةMTدالة الكرة  (𝑟))𝑢𝐼   

r)𝑌𝐼𝑚الدالة , 𝐸𝑙 بالنسبة لطاقة 𝑌𝐼𝑚  (𝑟)𝑢i(r)واشتقاقها (𝑟))𝑢𝐼 تخضع لشروط التالية: 

 −
𝒉₂

𝟐𝒎𝒆

𝒅₂

𝒅𝒓₂
+

𝒉𝟐

𝟐𝒎𝒆

𝑰(𝑰+𝟏)

𝒓𝟐
+ 𝑽 𝒓 − 𝑬𝒍 r𝒖𝒍  (r) =  r 𝒖𝒍 )r(…………..(28.I) 

𝑢𝑙في الحالة اللانسبية الدواؿ الشعاعية   (r)و 𝑢𝑙  (r) تكوف مضمونة الاستمرارية أي مستمرة مع 

-FPإذف تصبح دالة الدوجة الدستوية الدتزايدة أساسية للطريقة , الدوجة الدستوية في الدنطقة البينية 

LAPW. وتعطى عبارة دالة أساسية كالتالي: 

∅(𝐫)       
  𝐀𝐥𝐦𝐮𝐥𝐦 𝐫 + 𝐁𝐥𝐦𝐮 𝐥𝐦(𝐫) 𝐯𝐥𝐦𝐫 < 𝐫𝟎𝐥𝐦

𝟏

 𝛀
 𝐞𝐢(𝐤

 +𝐠  )𝐫 𝐫 > 𝐫𝟎𝐆

 …………(29.I) 

الدالة القطرية  ,APW ىي عبارة عن موجة مستوية في الدنطقة البينية مثل طريقة LAP𝑊𝑆الدواؿ

𝑢𝑙𝑚 (𝑟) يمكن نشرىا باستعماؿ نشر تايلور لإيجاد الطاقة E𝑙 المجاورة لذا . 
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𝐮𝐥 𝐄, 𝐫 = 𝐮𝐥 𝐄𝐥, 𝐫 +  𝐄 − 𝐄𝐥 𝐮 𝐥 𝐄𝐥, 𝐫 + 𝟎(𝐄 − 𝐄𝐥)
𝟐………  (30.I) 

𝐸)0حيث  − 𝐸𝑙)
.  يمثل الخطأ الرباعي الطاقوي 2

  طريقةLAPW تضمن الاستمرار دالة الدوجة على سطح الكرة MT.  

  الطريقةFP-LAPW تدخل الخطأ على دالة الدوجية من رتبة  𝐄 − 𝑬𝒍 
 وأخرى على عصابات 𝟐

 الطاقة من رتبة

 I-6-3- طريقة مبدأ FP-LAPW:  

ىي عبارة  LAPW– FP[ 13]طريقة الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا والكموف الكامل 

بدوف أي تقريب داخل الكرة , وكثافة الشحنات الالكتًونيةFPوالكموف الكامل LAPWعن دمج 

MT.  باستعماؿ سلاسل فوري في الدنطقة البينية تنشر الدعادلة بدالة توافقية داخل الكرةMT: 

 

𝐕 𝐫  =  
 𝐕𝐥𝐦 𝐫 𝐥𝐦 𝐘𝐥𝐦 𝐫 𝐫 < 𝐫𝛂

 𝐕𝐤𝐤 𝐞𝐢𝐤𝐫𝐫 > 𝐫𝛂
 ………..(31.I) 

 : 𝜌بvيكوف بنفس الطريقة باستبداؿ  (𝜌)لتعبتَ عن تطوير كثافة الشحن 

𝐕 𝛒    =  
 𝛒𝐥𝐦 𝐫 𝐥𝐦 𝐘𝐥𝐦 𝐫 𝐫 < 𝐫𝛂

 𝛒𝐤𝐤 𝐞𝐢𝐤𝐫𝐫 > 𝐫𝛂
 …………(32.I) 

 

I- 7-ٌطرٌقت شبه انكًى :

على استبداؿ كموف كولومبي للنواة ,وتأثتَ الإلكتًونات  (pp)يعتمد مفهوـ الأساسي لشبو الكموف 

بواسطة كموف أيوني فعاؿ يؤثر على إلكتًونات  (إلكتًونات القلب)الدرتبطة ارتباط وثيقا بالنواة 

 التي تدثل إلكتًونات التكافؤ بشبو ψ(r)من خلاؿ ىذا التقريب يتم استبداؿ دالة الدوجة  .التكافؤ
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   خارج منطقة القلب ,ويتم ψ( = 𝑟 )𝜓𝑝𝑠(r)  بحيث يتم فرض الدساواة  ψ𝑝𝑠( 𝑟)دالة الدوجة  

 [.14] لإزالة العقدة والذبذبات الناتجة عن تعامد دواؿ الدوجة 𝜓𝑝𝑠( 𝑟)داخل ىذه الدنطقة اختيار 

-I8- برايح يحاكاة انؼذدٌت :

تعرؼ المحاكاة على أنها نموذج لنظاـ أو مشكلة موجودة في الواقع , بحيث يبرمج ىذا الواقع داخل 

تعتمد برامج . الحاسوب الأتي على شكل معادلات تدثل بدقة العلاقة الدتبادلة بتُ مكوناتها الدختلفة

ومن .  المحاكاة على لرموعة من النظريات وطرؽ الحاسوب بهدؼ تبسيط وتسهيل دراسة أي نظاـ

خلاؿ ىذا الفصل سنتطرؽ إلى وصف عاـ لأىم برامج المحاكاة,التي سنتعمد عليها في دراستنا 

 .بالإضافة إلى التعرؼ على كيفية استخدامها لحساب لستلف خصائص الفيزيائية للمواد

I-8- 1-حؼرٌف برَايح :  WIEN2K 

ىو برنامج حسابي يسمح بدراسة خواص البلورات تم تطويره في معهد كيمياء الدواد في الجامعة التقنية في فيينا من 

 بلغة الفورتروف  wien2K كتب. Schwartz ,Luizz([15])ومساعدوه  Blahaطرؼ 

(FORTRAN 90) يعمل وفقا لنظاـ,UNIX  تم تطبيقو على مشاكل كبتَة مثل تدرج المجاؿ , 

و الدعادف , أسطح الدعادف [17], أنظمة التوصيل الفائقة لدرجات الحرارة العالية  [16]الكهربائي 

 على نظرية دالية  WIEN2Kيعتمد.  [20]وحتى جزيئات [19], أكاسيد غتَ مغناطيسية  [18]الانتقالية

 (.FP-LAPW)الكثافة بدمج طريقة الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا والكموف الكامل 

فهو يحتوي على لرموعة من البرامج الفرعية الدنفصلة التي تعمل على إجراء عمليات حسابية للبنية 

[: 15]الإلكتًونية نتبع الخطوات التالية 
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 : (case .struct)تحضير ملف البنية  -1

الذي يحوي على جميع معلومات الدتعلقة بالبنية البلورية  case. structيتم إعداد بنية الدلف 

. MTثابت الشبكة البلورية ونصف قطر الكرة ,مواقع الذرات,مثل الزمرة الفضائية

 :(Initialisation)برَايح الإػذاد -2

 NN :يحدد ىذا البرنامج الدسافة بتُ الجوار الأقرب لذرات كما يساعد في إيجاد أقطار الذرات. 

 SGROUP: ىو برنامج المجموعة الفضائية يحدد الزمرة الفضائية للبنية الددروسة .

 LASTART: برنامج يحدد الكثافة الذرية و كيفية التعامل مع الددرات الدختلفة في حساب 

. عصابات الطاقة

 SYMMETRY: يولد عمليات التناظر في الجملة ويحسب المجموعة النقطية لدواقع الخاصة 

. يولد الدعامل الأساسي لذرمونية الشبكة وحساب مصفوفة دوراف الدوضعي, بالذرات

 KGEN : يولد الشبكةKفي منطقة بريليوف الأولى . 

 DSTART:  يولد الكثافة الأولية انطلاؽ لدورة SCF الناتجة من الكثافة الذرية والدولدة من

LASTART .

 :SCFدورة إػذاد  -3

يتم في ىذه الدرحلة حساب طاقة والكثافة الإلكتًونية للحالة الأساسية باستعماؿ البرامج 

. الفرعية

LAP𝑊0 : يولد كموف بواسوف انطلاقا من الكثافة .

LAP𝑊1 : القيم الذاتية والأشعة الذاتية, حساب عصابة التكافؤ .

LAP𝑊2 : حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية .



 

نظرية الكثافة التابعية وبرامج المحاكاة                                                  : الفصل الأول
 

15 
 

LCORE : حساب الحالات والكثافة القلبية .

MIXER: يمزج الكثافة الداخلية و الخارجية. 

-I8-1-2 اسخخذاياث برَايحWIEN2K: 

 حساب عصابات الطاقة وكثافة الدواؿ لسطح فتَمي. 

  تحديد الخصائص الدغناطيسية,البصرية,الدرنة.... 

 إيجاد الكثافة الالكتًونية وكثافة سبتُ وعوامل البنية للأشعة السينية. 

 معرفة معلومات حوؿ الطاقة الإجمالية,القوى النووية, ىندسة توازف الذرات في الفضاء. 

  تحديد طاقة انبعاث وامتصاص الأشعة السينيةRX. 

  تدرج الحقل الكهربائي 

 

 

 WIEN2Kبىيت بروامج :(I-3)الشكل 
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I-8 – 3 تعريف برنامجSiesta: 

: وهى اختصار

Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms 

وتعتٍ الدبادرة الإسبانية للمحاكاة الإلكتًونية مع الآلاؼ من الذرات لإجراء حسابات الخصائص الذيكلية 

 90والإلكتًونية فعالة ولزاكاة ديناميكية جزيئية للجزيئات والدواد الصلبة , كتب ىذا البرنامج بلغة الفورتراف 

 من استخداـ لرموعة أساسية من الددارات الذرية Siestaتبع كفاءة .(LUNIX)ويعمل وفقا لنظاـ التشغيل 

تستند حسابات ىذا الرمز على نظرية , ويمتاز بإمكانية ضبط دقتو وتكلفتو في نطاؽ واسع ,الدوضعة بدقة 

Kohn-Sham الوظيفية الدتوافقة مع الكثافة الذاتية في الكثافة المحلية (LDA) أو تقريب التدرج

 [.21 ] (GGA)الدعمم

I- 8-3-1   نبرَايح أهى انخصائص انرئٍسٍتSiesta [22-23] .

 يستخدـ ىذا البرنامج الكموف الزائف غتَ المحلي ؿ :(kleinman –Bylander) الذي ثم

 .ATOMإنشاؤه من قبل برنامج آخر يدعى 

 تستخدـ في ىذا البرنامج طريقة Kohn-Sham القياسية للكثافة الذاتية. 

 يعتمد ىذا البرنامج في استخداماتو على الشروط الحدية الدورية. 

  يسمح ىذا البرنامج بتطبيق وإجراء حسابات إما على التوازي أو التسلسل ضمن حواسيب لذا

. قدرة كافية

  استخداـ القاعدة( (PAOالمحلية من كموف الددرات الذرية .

I-8-3-2  اسخخذاياث برَايحSiesta : ترتكز أىم استخداماتSiesta [: 24]في

 حساب الكثافة الإلكتًونية. 
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 حساب الطاقة العامة للنظاـ الددروس. 

 حساب عزـ ثنائي الأقطاب. 

 حساب كثافة الحالات. 

 حساب مؤثر الإجهاد. 

 حساب القوى الدمارسة على الذرات. 

 حساب بنية عصابات الطاقة. 

 إجراء عمليات استًخاء للبتٌ, وذلك من أجل الحصوؿ على البتٌ الأكثر استقرارا. 

 القياـ بإجراء عملية التحريك الجزئي عند درجة حرارة الثابتة. 

 القياـ بإجراء عملية التحريك الجزيئي لثوابت الخلية الأولية. 

I-8-3-3  برَايحطرٌقت ػًمSiesta : 

 إدخاؿ عدة معطيات مهمة تتعلق بالنظاـ الددروس وىي كالتالي siestaيتم من خلاؿ برنامج 

[23 :]

 .التعريف بالخلية الأساسية الدكونة للنظاـ وذلك من خلاؿ أشعة الوحدة وزوايا .1

 .تعيتُ الدواقع الذرية الابتدائية لذرات الخلية الأولية .2

 .اختيار القاعدة الدتعلقة بالددار .3

 .إدراج النقاط الدوجودة في منطقة بريلوين الأولى والتي تعطي حلا لدعادلة كوىن شاـ .4

 . في الدوجة الدستويةKإدراج طاقة الشبكة والدعرفة بالشعاع  .5

 (.GGA)استخداـ تقريب التدرج الدعمم  .6
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 بهدؼ حساب الكثافة GGAاختيار شبو الكموف الدستخدـ في إطار تقريب  .7

 .الإلكتًونية عند نفس التقريب

I -8- 4-  برَايحPWscf :

 PWscf   (Plane Wave Self Consistens Filde):ن اختصارPWscfيعتبر مصطلح  

I -8 -4-1 - برَايححؼرٌفPWscf : 

 [25]عرؼ لأوؿ مرة من قبل داؿ كورسو(Quantum Espresso)ىو برنامج من برلريات 

Dal Corso)) . يقوـ ىذا البرنامج بإجراء العديد من الأنواع الدختلفة من الحسابات الدتسقة ذاتيا للخصائص

وشبو  (PW)ويعتمد على طريقة الأمواج الدستوية  (DFT)الذيكلية والإلكتًونية ضمن نظرية الكثافة الوظيفية 

. في معالجة الأنظمة البلورية كالدعادف والعوازؿ (P𝑃S)الكموف 

I - 8 - 4- 2 اسخخذاياثPWscf[ 25 : ]

 حساب بنية النطاؽ الإلكتًوني. 

 حساب كثافة الشحنة الإلكتًونية. 

 كوىن شاـ الدتسقة ذاتيا التي تصف إلكتًوف التكافؤ التي تم إنشاؤىا إيجاد حل معادلات 

 .بواسطة الشبكة الدورية للنواة الكاذبة

  يتم توسيع مدارات على أساس لرموعة موجات مستوية لزدودة والتي تسمح بتحويل

معادلات كوىن شاـ التفاضلية الجزيئية إلى مشكلة القيمة الذاتية التي يتم حلها بواسطة 

 .التقنيات التكرارية

  يستغل ىذا برنامج قياس نقطة المجموعة من الدادة الصلبة لتقليل عدد العمليات اللازمة

ويسمح بحساب ىذه الكميات بدراسة التًكيبات . لحساب كثافة الشحن والطاقة الإجمالية
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ترددات الفوتوف في )وخصائص ديناميكية (ثوابت الشبكة, معامل حجم,ثوابت الدرنة)الذيكلية 

 .  (مركز النقطة

 دراسة انتقالات الطور وتأثتَ الضغط على الدادة الصلبة. 
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- II تمهيد

نتطرؽ في ىذا الفصل إلى دراسة شاملة عن الدركبات السبينالية بشكل عام، من خلال التعرؼ على ىذه الدواد، 

. إكتشافاتها، أنواعها، خواصها البنيوية و الإلكترونية وتطبيقاتها الدختلفة

حظيت مركبات الدواد السبينالية باىتمام كبنً من طرؼ الباحثنٌ وذلك نظرا لدا تملكو من صفات صناعية فريدة 

ميزتها عن غنًىا من الدواد ، إذ تتميز بقابلية انتقال عالية في الطيف الدرئي والدتوسط، وىذا ما جعلها مرشحة في 

وعلى ىذا أساس يرتكز ىذا . العديد من التطبيقات التكنولوجية خصوصا في لرال البصريات والالكترونيات 

 𝑪𝒖𝑪𝒓𝟐𝑺𝒆𝟒الفصل على عموميات حول مركبات الدواد السبينالية ، كما سنختص في الأخنً على مركب  

 .  والذي ىو لزل دراستنا

 - II1مركبات المواد السبينالية :

1- II-1 السبينال :

 𝑀𝑔𝐴𝑙2𝑂4التي تعني الشوكة وذلك لاحتواء البلورة  "  سبينا "من الكلمة اللاتينية  " السبينال " اشتق اسم

[ . 1]على حواؼ حادة

1- II-2-انمواد انسبينانيت  :

)اىٌَاد اىسبينبىيت spinels  ىي مواد صلبة بلورية معروفة منذ زمن طويل لدى علماء الدعادن وكيميائي وفيزيائي (

أخذت عائلة الدواد السبينالية اسمها من اسم الدركب . الدادة الصلبة  𝑀𝑔𝐴𝑙2𝑂4 الذي يطابق

𝐴𝐵2𝑂4  الصيغة ومعروفة من ضمن عناصر الدواد السبينالية وىي مواد صلبة بلورية، تحتوي على خصائص 

وتتميز بقابلية  [3،2]مغناطيسية ، بصرية وأشباه الدوصلية و الكهروحرارية و الدوصلات الفائقة: فيزيائية لستلفة 

)انتقال عالية في الطيف الدرئي والدتوسط  0.2-6um[ )4 الدواد السبينالية  الأكثر انتشارا ىي ذات الصيغة . [

𝐴IIالكيميائية   B2
III X4و  AIV B2

II X4حيث أن=Si, Ge, Sn   𝐴IV   ,Mg ,Zn= و
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Cd  𝐵𝐼𝐼 = 𝐴𝐼𝐼 Al ,Ga  𝐵III =و  XX= O ,S , Se , Teأما  االوجوه   

حزشظ ىذه اىخٌاص اىَذمٌرة آنفبً اىٌَاد اىسبينبىيت ىعذة حطبيقبث حننٌىٌصيت ٍغخَيت في ٍضبه اىضيٌفيزيبء 

ً اىَغنبطيسيت ً اىنيزًعذيذيت ً فبئقت اىنبقييت ً اىخغفيز ً اىبيئت، ٍَب صعو ىذه اىٌَاد ٌٍضع إىخَبً 

.[12-11]اىنزيز ٍن اىذراسبث اىخضزيبيت ً اىنظزيت  

1- II-3المواد السبيناليةالأوكسيدية  :

، و لقد كانت موضع (مركب120∽)الأوكسيدية لرموعة كبنًة من الدركبات الخزفية  تشكل الدواد السبينالية

 ذو أهمية AL2O4Mgالعديد من الأعمال النظرية و التجريبية و بالأخص منذ أن أصبح الدركب 

، الإلكترونية [17-15]لقد ركزت ىذه الدراسات أساسًا على دراسة الخواص البنيوية . [14-13]تكنولوجية

، التي رشحت ىذه الدركبات لبعض [27-25]والضوئية  [24-21-19-16]الديكانيكية  [18-20]

لقد تم تحضنً ىذه الدواد بإستعمال . التطبيقات التكنولوجية في الإلكترونيات الضوئية والجيوفيزياء والدغناطيسية

-sol)ىلام- العديد من طرؽ التحضنً مثل طريقة التبخنً الحراري، التلبيد في درجة الحرارة العالية، لزلول

gel)السحق النثر الدغناطيس تكون الكاتيونات،A و Bالأوكيسدية ذات الصيغة الكيميائية   في الدواد السبينالية

A B2O4إما ثنائية التكافؤ وثلاثية التكافؤ (A=Cd,Mg,Mn ; B=Al,Ga,In)  أو ثنائية التكافؤ و

 بأربعة أنيونات أوكسجنٌ Aيحاط الكاتيون. (B=Cd,Mg ,Mn,Zn ; A=Si,Ge,Sn)رباعية التكافؤ 

(O)  مشكلة رباعية السطوح𝑂4Aفي حنٌ يكون الكاتيون B ٌلزاطاً بستة أنيونات أوكسجن (O)  مشكلة

 : TCO)لقد أدى الطلب الدتزايد لأوكسيدات ناقلة شفافة .B𝑂2[26-28]ثمانية السطوح 

Transparent Conducting Oxides)  جديدة ذات كفاءة عالية و ثمن منخفض من أجل

( flat-panel displays)التطبيقات التكنولوجية في لرال الأجهزة الإلكتروضوئية، مثل الشاشات الدسطحة 

 [. 31]، إلى أبحاث مكثفة حول ىذه الدواد[30-29]و الخلايا الشمسية
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1- II-4 تصنيف بنيت انمواد انسبينانيت :

[: 32،33]يصنف السبينال استنادا إلى توزيع أيونات بنٌ الدوقعنٌ إلى ثلاث أنواع

II -1 - 4- 1-السبينال العادي  : 

ويكتب بالصيغة ،  تتواجد أيونات ثنائية التكافؤ في الدواقع الرباعية وأيونات ثلاثية التكافؤ في الدواقع الثمانية  

  .𝑨𝐭𝐞𝐭 𝐁𝟐 𝐨𝐜𝐭 𝐎𝟒التالية 

II -1 - 4- 2انسبينال انمعكوس  : 

    في ىذا النوع تتوزع أيونات ثلاثية التكافؤ بالتساوي بنٌ الدواقع الثمانية والرباعية ، بينما أيونات  ثنائية التكافؤ 

 .𝐁𝐭𝐞𝐭 𝐀,𝐁  𝐨𝐜𝐭𝐎𝟒تتوزع في الدواقع الثمانية فقط ويكتب بالصيغة التالية  

II -1 - 4- 3انسبينال انمختهظ  : 

  :في ىذا النوع تتوزع الأيونات بشكل عشوائي بنٌ الدواقع الرباعية والثمانية وتكتب الصيغة العامة بشكل التالي 

  ;𝟎 ≤ 𝑿 ≤ 𝟏 𝐀𝟏−𝐗
𝐏+

𝐁𝐱
𝐪+

 [𝐀𝐱
𝐪+

𝐁𝟐−𝐗
𝐏+

]𝐎𝟒 

𝐗 = 𝟎 → 𝐍𝐨𝐫𝐦𝐚𝐥 𝐒𝐩𝐢𝐧𝐞𝐥  
𝐗 = 𝟏 → 𝐥𝐧𝐯𝐞𝐫𝐬𝐞 𝐒𝐩𝐢𝐧𝐞𝐥  

0.58)تناسب الدواقع الرباعية الأيونات التي نصف قطرىا يقع في المجال  − 0.67)𝐴0 بينما تشغل الدواقع ، 

0.70)الثمانية الأيونات التي نصف قطرىا يقع في المجال  − 0.75)𝐴0 

1- II-4  مجموعاث انفضاء وانتماثم اننقظ : 

يشار إليو بنٌ Aولزتوى الدواقع  .  كمرجع لوصف بنية O4(𝑀𝑔+2)A Al+3 Bالدعدني  استخدم السبينال

  بنٌ أقواس مربعة ، تتعلق إحداثيات الذرات البلورة الأولية السبينالية الدكعبة بالدوقع Bقوسنٌ ولزتوى الدواقع 

 وتكون في 𝑚 43يتم اختيار مبدأ الخلية من نقطتان متكافئتان ، الأولى ذات تناظر نقطي . الدختار لدبدأ الخلية 
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في حالة إختيار .  وتكون في موقع فجوة رباعية السطوح 𝑚 3 أما الثانية ذات تناظر نقطي Aالدوقع الكاتيون

 Wyckoff) تشغل موقع فيكوؼ A الكاتيونات: تكون إحداثيات الذرات كالتالي  m3التناظر النقطي

position( )1 8 , 1 8 , 1 8  )a8والكاتيونات  B  1) يشغل موقع 2 , 1 2 , 1 2  )d 16 

 وتكون قيمتها  X ىي إحداثيات الداخلية للأيونu ، حيث e32 ( u,u,u)تتموقع في الدوقع Oوالأيونات 

uidealمساوية  =  في الاتجاه A من الكاتيونA من الكاتيونXيقترب الأيون uعند زيادة في قيمة .0.25

أما في  . B ونقصان في حجم فجوة ثمانية السطوح Aلشا يؤدي إلى زيادة حجم فجوة رباعية السطوح  [111]

A ، (5( 0,0,0):  ، تكون الإحداثيات كالتالي  𝑚 43حالة اختيار  8 , 5 8 , 5 8 )B و ( 

u,u,u )O حيث  𝑢ideal  =  ( .1ػII )يتم سرد ىده الإحداثيات في الجدول  . [1 ]0.375

 يَزو  إعذاريبث ٌٍاقع رَبنيت اىسطٌط ًرببعيت اىسطٌط (: 1ـ II )انجذول 

. اىنبحيٌنيٌالأنيٌنيت في ىينو الاسبينيو
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1- II-6-خواص انمواد انسبينانيت  : 

تمتاز ىذه الدواد بصفات صناعية . تتميز عائلة الدواد للسبينال بالعديد من الخواص الدلائمة في المجالات التكنولوجية 

مرغوبة كمقاومة كيميائية في درجة حرارة عالية وفقدان كهربائي منخفض ،وبامتلاكها لنقطة انصهار عالية ، 

 [.1]انعكاسية عالية ، صلابة عالية 

1- II-6  1-خاصيت مغناطيسيت نهسبينال : 

 السنًاميك الدغناطيسي الحديدي ، الذي تم تصميمو في الأصل خصيصا لتجنب خسائر التي تحدث عند 

الترددات العالية في الدواد الدغناطيسية الشائعة ، عبارة عن سبينال لستلط من الحديد و أكاسيد معدنية أخرى لستلفة 

فرايت  لو خصائص مشابهة تماما لتلك الخاصة بالدغناطيسية الحديدية أحدىا الدغنتيت ،  للسبينال . [34،35]

العديد من أكاسيد الدغناطيسية مهمة . كان أول مغناطيسي حديد معروؼ وأطلق اسمو على ظاىرة الدغناطيسية 

تم العثور على الأنظمة ذات بنية الإسبينيل أكثر إثارة للاىتمام لأنها توفر .[36،37]تجاريا لذا بنية الاسبينيل

كانت الخواص  . [38،39،40]إمكانية إظهار لرموعة من الاضطرابات الدغناطيسية والإحباط في النظام  

، وقد أظهرت العديد من الدراسات أن الدركبات [21،27]الدغناطيسية للإسبينيل موضع جدل كبنً في الأبحاث 

، لأن  [41]  ، قد أبهرت علماء الفيزيائينٌ لسنوات عديدة 𝐴𝐵2𝑂4غنً عضوية التي لذا بنية لإسبينيل

تمت دراسة الكالوجينيدات .تحبط اتجاه الشحنة وترتيب الدوران  (موقع رباعي سطوح) Bطوبولوجيا شبكة موقع 

 𝐴𝐵2𝑂4ذات بنية لإسبينيل

( ( X  = S , O, Se ,Te بشكل مكثف لخصائصها الفيزيائية في العقود الداضية ، وىي تظهر لرموعة

متنوعة من الحالات الأرضية الدثنًة للاىتمام ، بما في ذلك الدوصلية الفائقة والدغناطيسية الدضادة ، فرميون ثقيل 

لرموعة الخصائص الدختلفة التي تظهرىا نتائج لإسبينيل من تفاعلات كولوم ،  . [42،43]وترتيب الشحن 

  في بنية Bيمكن أن تتبنى الشبكة الرباعية السطوح لدواقع .وتأثنًات الدغنطة المحبطة ، وتفاعل الشبكي الإلكتروني 
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 ، وتسبب الشبكة الرباعية السطوح في بنية لللسبينال إحباطا [40]لللسبينال عددا كبنًا من نمط ترتيب الشحن 

 . لشغنطة Bىندسيا عندما تكون الأيونات التي تشغل الدواقع 

1- II-6 - 2خاصيت الإنكترونيت نهسبينال : 

من قبل 1986في متعدد الطبقات الدغناطيسية في عام  (( GMRتم اكتشاؼ تأثنً الدغناطيسية العملاقة 

تعد .قد أحدث ثورة في لرال تكنولوجيا الدعلومات  ((A.Fertفنً . A و  (Grunberg)وغرونبنًغ

على أساس spinمن خلال صمامات العزم الدغزلي  (spintronique)استعمالات الإلكترونيات الدورانية 

يتكون صمام العزم الدغزلي من طبقتنٌ فنًو مغناطيسيتنٌ يمكن تغينً قطبيها في وجود لرال  .  GMRتأثنً

 يجعل الدقاومة الكهربائية GMRالتأثنً  . مغناطيسي ضعيف ، بينهما طبقة رقيقة جدا معدنية غنً مغناطيسية 

للعينة تعتمد على اتجاه الدغناطيسية ، وتكون الدقاومة أعلى في حالة أن يكون اتجاه الدغناطيسية في الطبقات 

 [.44]متعاكسة ، بعكس الدقاومة عندما تكون مغناطيسية الطبقات في نفس الاتجاه 

II -.2 -تطبيقات المواد السبينالية : 

𝐶𝑜3)تم العثور على السبينال في عديد من تطبيقات تحفيز  − 𝑂4)  الدوجودة في الوضع التحفيزي وعمليات

كوبالت أزرؽ،   -𝐶𝑜𝐴𝑙2𝑂4)إزالة الكبريت ،وىي أيضا جزء من تكوين أطنان آلات التصوير ، والأصباغ 

، عندما تكون على شكل طبقات رقيقة  (𝐹𝑒2𝑂4)وبشكل أعم حديدي  ( 𝐹𝑒3O4)والدغناطيس الطبيعي

وىي أشباه الدوصلات التي تعتبر امتيازا للتطبيقات في العديد من الأجهزة مثل الخلايا الشمسية وشاشات العرض 

 [.44]وكذلك لديها تطبيقات في الجيوفيزياء  [37،38]الدسطحة ودوائر الأمان غنً الدرئية 

II –3 نبذة عن انمركب 𝒖𝑪𝒓𝟐𝑺𝒆𝟒 : 

 ينتمي إلى عائلة n وىو مادة صلبة نصف ناقلة من نوع 𝐶𝑢𝐶𝑟2𝑆𝑒4ىو مركب كيميائي ذو صيغة الكيميائية 

 وثابت شبكة خلية 𝐹𝑑3 𝑚 ، لو زمرة فضائية FCCالدواد السبينالية ، يتبلور وفق نمط مكعبي من نمط سبينال
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، يحدث Cu8𝐶𝑟16𝑆𝑒32 فالصيغة العامة للمحتوى الخلية الأساسية Z=8 و °a=10.3277Aالأساسية 

لذذا الدركب تحولا في الطور التركيبي من بنية مكعبة لشركزة الوجوه إلى بنية رباعية السطوح وىذا ناتج عن تأثنً جان 

 .[45]التساهمي  ( Jahn-Teller)تيلر 
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III -تمهيد   

مثل  مهمة فيزيائية صائصخ  وىذا لدا تدتلكو منالجذابة ل لرموعة متنوعة من العناصراسبينالمركبات تشمل 

الصيغة العامة . التطبيقات التكنولوجيةالعديد من لديها . [4]الفائقة  ، ،والدوصلية [1]التًتيب الدغناطيسي 

 تويتح. [5]ىو الكالكوجين X انتقالية ومعادنهما  B و A ،حيثAB2X4ل ىواسبينالنحاس سيليندات 

 من الخصائص الكهربائية والدغناطيسية مثل  الدغناطيسية والدغناطيسية متنوعة  لرموعة علىلاسبينسيليندات ال

 [.6]الدضادة 

  A ذرات النحاس مواقعلىيكل مكعب حيث تحتذات طبيعية   لوCuCr2Se4ان مركب سيليند النحاس 

كبات مرالعديد من مثل ان ىدا الدركب [. 4( ]تذانية الوجوه ) Bواقعم Cr  ذراتلو تحت (الوجوهرباعي )

 غير مستقرة وستخضع  فيو الحالة الإلكتًونية5]] جون تلرتاثير مفعول بفعل   التي يحدث لذا تغيرفي الطورلاالسبين

 في JT لعبت دوراً مهمًا في إدراك أهمية تأثير لا السبينوالجدير بالذكر أن مركبات. تناظراللتشويو شكل نظام 

 [.7] الانتقالية عادنأكاسيد الم

سنعرض في ىذا الفصل النتائج النظرية الدتمثلة في تحديد اىم الخصائص الفيزيائية لسيليند النحاس في الطور 

:  حيث سنعرض مايلي CFCالدكعب الدمركز الاوجو 

 PAO  باستعمال الكمونات الزائفة  DFT اىم طرق وخطوات الحساب باستعمال نظرية دالية الكثافة -1

  . SIESTA codeبرنامج المحاكاة الددلرة في 

. CuCr2Se4سنعرض ايضا اىم الخصائص البنيوية لسيليند النحاس -2

 .كثافات الحالة الكلية وعصابات الطاقة الخصائص الالكتًونية الدتمثلة في  -3 

 .الدغناطيسية من خلال كثافات الحالة الجزئية الخصائص -4 
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III-1خطوات الحساب   
من اجل تحديد مختلف  (المحاكاةباستعمال برامج  Ab-initio تعتمد ىده الدراسو النظريو على طريقة 

 استخدام إلى نلجأCuCr2Se4  مركب سيليند النحاس ذو صيغة  الخصائص الفيزيائية لدركب السيبنال مثل

 .  SIESTAالددلرة في برنامج   DFT دالية الكثافةنظرية 

وىي طريقة التي تعتمد على  (الكمون الزائف)نشير الى ىذا النوع من البرامج يستعمل طريقة شبو الكمون  :اولا

مصممة من اجل تبسيط الحسابات  (الكمونات الزائفة)تفاعل الكتًونات التكافو فقط مع الذرات وىذه الطريقة 

بحيث يتم تصغير النظام وتبسيطو وىي طريقة سريعة مقارنة مع طرق وبرامج  (طاقة الدركبات الدتعددة الالكتًونات )

. أخرى يتم فيها استخدام كل الكمونات 

III- 1-1  اعداد برامج وملفات الحساب

  : Siesta اعداد برنامج - أ

 .Unix مثبتا في نظام  التشغيل  siesta code  ينبغي أن يكون برنامج  -1

 Siesta وناخد نسخة من برنامج Siesta الخاص بالدستخدم نبحث عن برنامج  Homeندخل إلى -2

 بنفس النسخة التي تم Siesta  نضع فيو  نسخة من برنامج AB2X4ونقوم بانشاء ملف نسميو 

 تحميلها

 :إعداد ممفات الحساب -     ب

 انوع من الذرات الدوجودة في 3 يحمل 3 ننشئ ملفات للكمونات الزائفة الدكونة للمركب عددىا 1/

CuCr2Se4 لدينا ثلاث انواع من الذرات أي تنسخ داخل الدلف AB2X4ثلاث ملفات وىي  :

 Se.psf Cu. psf Cr.psf . psfاسم الذرة 

 اسم           

 الذرة 
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 Siesta وىده الدلفات تحملها من واجهة برنامج ((LDA-CAبتقريب  ((GGA-PBEوتكون اما تقريب 

 CuCr2Se4            يحتوي ىذا الدلف على الدعلومات التي تخص الدركب                    ننشئ ملف2/

 III-1) )الدتمثلة في نوع الذرات وعددىا في الخلية واحداثيات كل ذرة انظر الشكل

CuCr2Se4. fdf 
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 SIESTAفي برنامج ال CuCr2Se4.fdfملف الادخال  لسيلند النحاس  : III-1) ) الشكل 

كدالك يحتوي ملف                    على التعليمات أو الأوامر التي من تدكنانا من التوصل إلى طبيعة 

. الخصائص الفيزيائية  للمركب 

CuCr2Se4. fdf 
Fdf 
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الذي قمنا باعداده وتهيئتو من (CuCr2Se4.fdf) ملف III-1) )في مذكرتنا ىذه سنعرض  من خلال الشكل

. خلال ىذا الشكل الى نوع كل التعليمات الدعده 

ثم  (Terminale)نذىب الى واجهة تشغيل الحساب الدسماة AB2X4  ملفات في الدلف 5بعد وضع ال 

. نقوم باعطاء الاومر للحساب 

 ./siesta<AB2X4 .fdf>AB2X4.Out 

 ىيئت قيمة طاقة AB2X4 لية ذات الصيغة  تم تحسين مثل ىذه الدركبات السبني :تحسين الخمية - ج

 :القطع بادخال القيمة 

 . 9.3.3ادخال قيم النقاط العالية  التناظر 

III- 2لسيلاند النحاس  الخصائص البنيوية CuCr2Se4:  مركب  يتبلورCuCr2Se4 في بنية 

  عند درجة الحرارة Fd3 m(227) (CFC) ضمن لرموعة الفضاء (2-3)مكعبة ممركزة الوجوه الشكل 

  موضعة في  اجداثياتCuذرة من النحاس c 16 ذرة منها56تحتوي خلية الوحدة . الغرفة

كدا .(1/8 ,1/8 ,1/8) موضوعة في الدواضع   من ذرات الكرومCr  8b و,(1/2 ,1/2 ,1/2) 

 حسب احداثيات الفيكوف الدوضحة Se  التي تتواجد في الدواضع (0.254 , 0.254 ,0.254)احداثيات  

 على استخدام اشباه الكمونات او مايسمى بالكمونات الزائفة لذا فانو يعتمد برنامج  ( .1-3)في الجدول 

ب يعطى كرميستخدم الكتًونات التكافؤ في التفاعل والكتًونات التكافؤ في سيليند النحاس للذرات الدكونة لل

  :توزيعها الالكتًوني كالتالي 
 

 

Cu : 3 S
2
 3 p

6
 3 d

10
29 

Cr : 3 S
2
 3 P

6
 3 d

9
 24 

34Se:3d
10

4 S
2
 4 P

4
 

RMTxkmax  =Ecutoff=100 Ry 
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 Vesta باستخدام برنامج CuCr2Se4إحداثيات المركب (III- 1)الجدول 

 

 .وىذا بعد الرجوع للنتائج التجريبية  (2-3)يظهر الشكل الدوضح لدركب سيليند النحاس في الشكل 

 

 A=Cu  X= Se  B=Cr 

   المكعب الطورمركب سيليند النحاس في :(III- 2)الشكل 
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 ثابت الخلية للحصول على مركب سيلند  باستخدامذه الخلية وكذلكلوقمنا بتحسين   احداثيات  الذرات 

  (III- 2) الجدول التي توافق اقل قيمة للطاقةكثر استقرارا  الاحداثيات الاالنحاس 

 التي توافق اقل قيمة للطاقة كثر استقراراالا مركب سيلند النحاس احداثيات  : (III- 2)الجدول 

احداثيات فيكوف  الذرات المكونة للخلية الاحداثيات 

 

 Cu c16ذرة النحاس 
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 Cr b8ذرة النحاس 
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احداثيات فيكوف  الذرات المكونة للخلية الاحداثيات 

 

 

 Se 32eذرة النحاس 
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  يوضح نتائج ثابت الشبكة البلورية و حجم الخلية (3-3)الجدول تم تحسين البنية البلورية ثابت الشبكة البلورية 

 تتفق بشكل كبير مع نتائج التجربية لم ((LDA-CA  و تقريب الكثافة المحليةGGA) (PBE-بتقريب التدرج الدعمم

يثبت حتى يومنا ىذا اي حساب نظري لسيلند النحاس لذلك قمنا بمقارنة نتائجنا مع مركبات سبينال تحمل نفس 

. الزمرة وتتشابو كثيرا مع ىذا الدركب من ناحية البنية 

يوضح نتائج ثابت الشبكة البلورية و حجم الخلية بتقريب التدرج المعمم و تقريب   (III- 3)الجدول 
 (تحسين البنية البلورية ثابت الشبكة البلورية)الكثافة المحلية مقارنة مع نتائج تجريبة 

 

III- 3  الخصائص الالكترونية: 

:  حساب خلال من النحاس  لسيليندالإلكتًونية البنية بتحليل قمنا الإلكتًونية للخواص جيد فهم أجل من

Space Group 

 الزمرة الفضائية 

227/Fd-3m 

 المكعبة الممركزة الاوجه

 CuCr2Se4 سيميند النحاس  المركب

 

ثابت الشبكة البلورية 

a 

تقريب الكثافة المحلية  

LDA-CA)) 

 تقريب التدرج  المعمم

-PBE) (GGA 

 

a = b = c = 10.56 Å   

 ) (V = 1177.583616  

 

a = b = c = 10.41 Å   

(V = 1128.11192  ) 

 

Expt. (13,14)    a= b = c = 10.32700 Å . (V = 1101.34728 ) 
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وكثافة  ( TDOS) الكلية الحالةكثافة و  الإلكتًونية  الطاقةعصاباتو  للمادة الإلكتًونية البنية فهم يتطلب

الدختلفة  الذرات بين تتشكل التي الروابط طبيعة وفهم لتحليل تعتبر مهمة والتي ، ( PDOS )والجزيئية الحالات

.  الدركب لذذا

- 3-III1الطاقة  عصابات 
ستكون  عند الصفر الدطلق. يمتزج نطاقا التكافؤ والتوصيل، ويقع مستوى فيرمي في منطقة التمازج في الدوصلات

تريع الإلكتًونات أسفل طاقة فيرمي، ورغم ذلك فبعضها يكون في نطاق التوصيل، مما يجعلها توصل الكهرباء 

 . عند الصفر الدطلق

يقع  الدطعمةغير  في أشباه الدوصلات.وغني عن الذكر أنها ستوصل الكهرباء عند درجات حرارة أعلى من ذلك

مستوى فيرمي في الدنتصف بين نطاق التكافؤ ونطاق التوصيل، ولا توجد إلكتًونات في نطاق التوصيل عند 

تصعد بعض الإلكتًونات إلى نطاق التوصيل وتخلي أماكنها في  لكن عند ارتفاع درجة الحرارة .الصفر الدطلق

وىناك تصرفان . التي تتًك ثغرات بارتفاع درجة الحرارة- مخلفة ثغرات، ويزداد عدد الإلكتًونات « نطاق التكافؤ»

 :للإلكتًون في ىذه الحالة

ذات طاقة  أو بتسليط فوتونات عند إمداد الإلكتًونات بطاقة في أشباه الدوصلات، إما بواسطة رفع درجة الحرارة

تلك خيارات غير مقبولة في أغلب التطبيقات بسبب استهلاك كثير من الطاقة الحرارية أو  .أكبر من فجوة الطاقة

 . الطاقة الإشعاعية،زحزحة مستوى فيرمي صعودا أو نزولا لتًجيح كفة إما الإلكتًونات أو الثغرات

 تطعيم وكلما زاد ال. (إضافة مادة أخرى مناسبة)  التطعيمىذه الزحزحة لا تتم برفع الحرارة وإنما تتم عن طريق

في العوازل، . الدناسب تغيير مستوى فيرمي إلى القدر الدرغوبالتطعيميتيح . يتزحزح الدستوى عن مكانو بدرجة أكبر

 .عند الصفر الدطلق« لإلكتًونات توصيل»لا وجود 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%A7%D8%A8%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D8%B4%D8%A7%D8%A8%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%81%D8%B1_%D9%85%D8%B7%D9%84%D9%82
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%81%D8%B1_%D9%85%D8%B7%D9%84%D9%82
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ممكنا، ولكن  فجوة-ويصبح احتمال توليد إلكتًون.  ولكن تتوجد إلكتًونات توصيل عند درجات حرارة عالية

بالتالي سنحتاج إلى قدر كبير من استهلاك الطاقة ويكون الثمن . البُعد بين الطبقات يكون كبيرا في العوازل

العازل وشبو الدوصل والدوصل، : حزم الطاقة والإلكتًونات في أنواع مختلفة من الدوادIII- 3يمثل الشكل .مكلفا

 ويظهر مستوى فيري في كل منها

 

العازل وشبو الدوصل :   حزم الطاقة والإلكتًونات في أنواع مختلفة من الدواد(III- 3)الشكل

. مستوى فيري في كل منهاروالدوصل،ويظو

 
 

 LDA-Cعصابات الطاقة بتقريب  GGA-PBEعصابات الطاقة بتقريب 

 CuCr2Se4 عصابات الطاقة لسيليند النحاس بنية :   (III -3-1)الشكل
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 منحنيات تعطي والتي CuCr2Se4 لمركب الطاقة عصابات   (III- 3-1)بنية الشكل يبين  

خلال  من نلاحظ .العكسي الفضاء في ممثمة تكون الأخيرة ىذه الموجة شعاع بدلالة للإلكترونات طاقة

ان  عمى يدل وىذا الطاقة فجوة وجود وعدم فيرمي مستوى تقطع عصابات وجود    (III- 3-1)الشكل

معدنية  سيلاند النحاس خاصية

- 3- III 2 الكمية  الحالات  كثافةDosل  CuCr2Se4:  

 III- 3-2-1 الكمية ل  كثافة الحالة الالكترونيةCuCr2Se4  باستعمال تقريب التدرج 

 خلال من ، CuCr2Se4كثافة الحالة الكمية لممركب   (III-5)الشكل   يمثل:GGA-PBEالمعمم 

 التكافؤ عصابة) -  8.65إلى – Ry1.54 (الطاقة مجال :الطاقي المجال نقسم أن يمكننا ىذا الشكل

 المشكمة الروابط عمى المسؤول ىو الجزء وىذا المطمق الصفر درجة عند مممؤة الحالات كثافة وتكون

  ) 8.65 الى– Ry 0.65 (من الطاقة اليدريد، ومجال لثنائي المشكمة الروابط ومجال لثنائي سيلاند،

 كانت حيث العصابة ىذه داخل موجود فيرمي مستوى أن نلاحظ عصابة التوصيل،حيث عن يعبر والذي

 حيث التوصيل، في تشارك حرة إلكترونات وجود عمى دلالة وىذا ، EF = 0.14Ry ب مقدرة قيمتو

 ما معدنية وىذا خاصية لوة المدروس النحاسسيلاند  أن نستنتج ىذا ومن معدومة غير كثافة الحالات

 . الطاقة عصابات بنية خلال دراسة من سابقا عميو تحصمنا
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 GGA بتقريب التدرج  المعمم CuCr2Se4كثافة الحالة الكلية للمركب   (III-5)الشكل 

III- 3-2-2ل  الكمية الالكترونية الحالة  كثافةCuCr2Se4  باستعمال تقريب 

  : LDAالمعمم

 نقسم أن يمكننا ىذا الشكل خلال من ، CuCr2Se4كثافة الحالة الكمية لممركب   (III-6)الشكل  يمثل

 مممؤة الحالات كثافة وتكون التكافؤ عصابة) -  8.65إلى – Ry1.54 (الطاقة مجال :الطاقي المجال

 الروابط ومجال لثنائي سيلاند، المشكمة الروابط عمى المسؤول ىو الجزء وىذا المطمق الصفر درجة عند

عصابة  عن يعبر والذي  ) 8.65 الى– Ry 0.65 (من الطاقة اليدريد، ومجال لثنائي المشكمة

 = EF ب مقدرة قيمتو كانت حيث العصابة ىذه داخل موجود فيرمي مستوى أن نلاحظ التوصيل،حيث

0.14Ry ، معدومة غير كثافة الحالات حيث التوصيل، في تشارك حرة إلكترونات وجود عمى دلالة وىذا 

 من سابقا عميو تحصمنا ما وىذا( ناقمة (معدنية خاصية لوة المدروس النحاسسيلاند  أن نستنتج ىذا ومن

  الطاقة عصابات بنية خلال دراسة

 

 

 

 

 

 LDAبتقريب CuCr2Se4كثافة الحالة الكمية لممركب   (III-6)الشكل 
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III-4 الخصائص المغناطيسية : 

 III- 4-1  المغناطيسية المواد: 

 مهما دورا تلعب الدغناطيسية أخرى ناحية من و سلوكها بفضل وذلك كبيرة تكنولوجية أهمية لذا الدغناطيسية الدواد

  . [9 ]للمادة الأساسية الخصائص وصف في

 أجل من ، ارجيالخ الدغناطيسي الحقل تأثير تحت بقوة ذبالج على الدادة قدرة أنها على الدغنطة حديدية عرفت

 أن شئ كل وقبل أولا علينا يجب الخاصية ىذه تدتلك قد السبائك أو الكيميائية العناصر بعض أن كيف فهم

  .ي الذر الدستوى في بالدغناطيسية نهتم

العزم   ان ذلكخارجي مغناطيسي حقل تأثير تحت معدوم غير الذري الدغناطيسي العزم الذرات لبعض بالنسبة

 .بالبارامغناطسية الظاىرة ىذه  ونسمي[ 10 ] الدغناطيسية الجهة نفس في يتحرك الدغناطيسي

 : لحركتين العناصر تخضع للذرة الكوكبية الصورة في 

 الدداري الدغناطيسي العزمب يسمى النواة حول حركتو عن الناتج الإلكتًوني الدغناطيسي العزم. 𝐿  

 الدسوول عن العزم السبيني  الدغزلي الدغناطيسي العزم.𝑆 

 لدكانيك وفق.معدومةS سبنية أو L مدارية مغناطيسة عزوم جزئيا ممتلئة الإلكتًونية طبقتها التي للذرات يكون

   : كالتالي ) وسبنية مدارية مغناطسية عزوم كمجموع (الدغناطيسي العزم كتابة يتم الكم

  𝑚⃗ = 𝑚 0 + 𝑚⃗ 𝑠 = −𝜇𝐵𝐿 ⃗ − 2𝜇𝐵𝑆 

: 𝜇𝐵الدغناطيسي العزم كم وىو ماجنيتون  بور 
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III- 4-2 ًتصنيف المواد مغناطيسياا :  

 : الى ما يليχتم تصنيف المواد مغناطيسيااً بناءااً على القابلية المغناطيسية 

(. Paramagnetic)البارامغناطيسية . 2(. Diamagnetic)الدايامغناطيسية . 1

 .تسمى ايضااً الحديدومغناطيسة والتي (Ferromagnetic)فيرومغناطيسية . 3
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 قيم القابلية المغناطيسية لبعض المواد المغناطيسية III-4الجدول 

  الدايامغناطيسية  البارامغناطيسية  الفيرومغناطيسية

+720  حديد نقي  5000 اكسيد   
  الحديد

-26   الأمونيا  

+40  كوبلت  240 16.6-  اليورانيوم     البزموث  

+26  نيكل  150 2.9-  البلاتينيوم    الزئبق   

+6.8  فولاذ  100 2.6-  التنجستين    الفضة   

  5.1+ 2.1-  السيزيوم     الماس  

  2.2+ 1.8-  الألومونيوم     الرصاص  

  1.2+ 1.4-  الماغنسيوم     ملح الطعام  

  0.72+ 1-  الصوديوم     النحاس  

  0.19+ 0.9-  الاكسجين    الماء   

 

III-4-3 . العزوم المغناطيسية الخاصة بالمركبCuCr2Se4 
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. العزوم المغناطيسية الخاصة بالمركب . III-5الجدول 

الثاني  النمط   فيCuCr2Se4  لممركب= 𝜇𝐵 0.88 يساوي الكمي المغناطيسي العزم أن إلي نشير -
  CuCr2Se4 . لممركب= 𝜇𝐵  1.01ويساوي إستقرارا الأكثر

 . المتوفرة النظرية النتائج مع متوافقة ىي إستقرارا الأكثر الأنماط في المحسوبة المغناطسية العزوم قيم- 

III- 5  كثافات الحالة الجزئيةPDOS  : 

III- 5- 1  كثافات الحالة الجزئيةPDOS  باستعمال تقريب التدرج المعمم GGA لسيليند 

  :CuCr2Se4 النحاس

 بتقريب التدرج  الدعمم CuCr2Se4كثافة الحالة الكلية للمركب  الذي III.12.III.6- الاشكالمن خلال

GGA  في الددارلاندماج ساهمة كبيرة بم فيمكن القول بان القمة الاعلى سجلت ( S4)  لذرة السيليسيوم  

dup3  و لذرة الكرومup d3بين السبين اعلى والسبين ادنى لدنحنيات  ونلاحظ عدم تناظر  لذرة النحاس

 ىا نسجلكثافة الحالة الجزئية للنحاس و الكروم والسيليسوم مما يدل على وجود مساهمة مغناطيسية عالية في الدركب

   up  ومساهمة صغيرة بالنسبة  dwon d3و3d up  لذرة النحاس ناتج عن الددارينةقوية غناطسيم مساهمة

 4s     و  للسيليسيومdwons 4s3 للنحاس وd up 5 للكروم انظر الشكل.III 

 باستعمال تقريب العزم المغناطيسي الكلي 

 LDA  CuCr2Se4 الكثافة المحلية 

 باستعمال تقريب العزم المغناطيسي الكلي 

 GGA  CuCr2Se4التدرج المعمم 

CuCr2Se4 

𝜇𝐵1.01 𝜇𝐵0.88 Expt. (14)    
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 GGA بتقريب التدرج  المعمم Cu لذرةكثافة الحالة الكلية ل (III-7)كل شال

 

 GGA بتقريب التدرج  المعمم Se لذرةكثافة الحالة الكلية ل (III-8)كل شلا



                                                               مناقشة النتائج ومقارنتها: الثالثالفصل 

52 

 

 

 GGAبتقريب التدرج  المعمم Crكثافة الحالة الكلية للذرة  (III-9)لشكل ا

III -5– 2 كثافات الحالة الجزئيةPDOS  باستعمال تقريب الكثافة المحلية LDA-CA 
 : CuCr2Se4 لسيميند النحاس

الخاص للمنحنيات الكثافة ( III-9)كل شل سجلنا في الشكل LDA بالنسبة للتقريب الكثافة المحلية 

 3d up  و dwonو Se لup s4الالكتًونية الجزيئية لذرة النحاس حيث نسجل مساهمة كبيرة في الددار 

. نسجل عزم الدغناطسي قوي لذرة النحاس .  ونلاحظ عدم تناظر بين السبين اعلى والسبين ادنى لذرة الكروم 

 الاشكال  من  انطلاقا .dwon d3 و 3d upوSup4بالنسبة لذرة الكروم نسجل مساهمة كبيرة في الددار 

 التكافؤ الكترونات الى يعود المركب وهذا الكروم في رت ا لذ المغناطيسي للعزم كبيرة مساهمة لاحظنا

 الكروم   ذرة في
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-LDA باستعمال تقريب الكثافة المحلية  PDOSكثافات الحالة الجزئية   (III-10)الشكل 

CAلذرة النحاس  Cu 

 
-LDA باستعمال تقريب الكثافة المحمية  PDOSكثافات الحالة الجزئية   (III-11)الشكل 

CA النحاسذرةلل  Cr 
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-LDA باستعمال تقريب الكثافة المحلية  PDOSكثافات الحالة الجزئية   (III-12)الشكل 

CA لذرة Se 
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 خلاصة عامة
 

 طریقة باستعمال  AB2X4السبینالیة الدغناطیسیة للمواد الالكترونیة، البنیویة، الخواص بدراسة ذه العملھ في قمنا لقد

الكامل  الكمون مع خطیا الدزادة الدستویة الأمواج

(FP − LAPW)برنامج في الددمجة الالكترونیة الكثافة دالیة نظریة إطار  في seista، (DFT)تقریب استعملنا  لقد 

 أجل من (XC)ارتباط-تبادل كمون  لدعالجة(GGA-PBE) التدرج الدعمم تقریب  و( LDA)الدوضع  كثافة

 – GGAال طریقة مستعملین بالتفصیل دراستنا تمت الالكترونیة والدغناطسیةفقد الخواص البنیویة،أما الخواص حساب

EVال  اضافةإلىLDAو GGA-PBE 

 :یلي فیما اھعلی المتحصل النتائج تلخیص یمكن

 البنیویة الخواص .1

  للحالة( a   ( البلوریة  الشبكة البنیویة ثابت الدعاملات حسابات نتائج بین جید توافق ناكھ -

 .العلمیة الدنشورات في الدتوفرة النظریة و التجریبیة النتائج مع الأساسیة

 عكس و التجریبیة القیم من قلیلا  أعلىGGA ال تقریب باستعمال اھعلی الدتحصل البلوریة الشبكة ثابت  قیم-

 GGA .ال باستعمال تقریب اھعلی الدتحصل الانضغاط معامل قیم حین  في,LDA ال تقریب باستعمال ذلك

   LDA. ال تقریب باستعمال ذلك عكس و التجریبیة القیم من قلیلا أقل

 الالكترونیة الخواص 2.

 r-r. أساسیة مباشرة طاقة بموانع النواقل لعائلة تنتمي الددروسة الدواد أن الحسابات نتائج بینت -

 موانع قیم في معتبرا تحسنا GGA – EV ال باستعمال الدركبات ذهھل الطاقة لدوانع المحسوبة القیم تتوافق -

 GGA – PBE  ال وLDA ال ا باستعمالھعلی الدتحصل تلك مع مقارنة الطاقة

لصغر  الناقلیة في مةھمسا أكثر الالكترونات أن الشحنة لحوامل الفعالة الكتل حسابات نتائج بینت  -

 للثقوب الفعالة بالكتلة مقارنة الفعالة اھكتلت

الخواص المغناطیسیة .3
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 النظریة النتائج مع متوافقة هي إستقرارا الأكثر الأنماط في المحسوبة الدغناطسیة العزوم قیم

 CuCr2Se4 للمركب = 𝜇𝐵 0.98 یساوي الكلي الدغناطیسي العزم أن حیث الدتوفرة

 

 



 

Résumé: 

  Le but de notre travail est de calculer les propriétés structurale et électronique 

et magnétisme du composé  (CuCr2Se4)  procédant la structure spinelle. Nous 

avons utilisé une simulation numérique avec le code SIESTA en utilisant les 

deux approximations GGA-PE et LDA-CA. Nous avons calculé les bandes 

d’énergie, ces derniers ont montré un bon accord avec les valeurs 

expérimentales déjà publié. 

Mots- clés : (CuCr2Se4), SIESTA,  Théorie de la densité fonctionnelle, 

GGA-PBE et LDA-CA 

 

 

 

 الملخص

 الوحاكاج تالاستعوال والوغٌاطٍسٍح والإلكتروًٍح الثٌٍىٌح الخصائص حساب عولٌا هي الهذف    

           تقرٌة تاستخذام DFT الكثافح دالٍح وًظرٌح SIESTA ترًاهج طرٌق عي ورلك العذدٌح

GGA-PE  الوىضع وكثافحLDA ، ًوعصاتاخ الحالاخ كثافاخ تتحذٌذ قوٌا الطرٌقح هزٍ وف 

 تتىافق الوحسىتح القٍن أى دًج. السثٌٍالٍح الوىاد عائلح إلى ٌٌتوً الزي CuCr2Se4 للوركة الطاقح

 .التجرٌثٍح القٍاساخ هع جٍذا

      GGA –PE  تقرٌة ، DFT الكثافح ًظرٌح ، SIESTA،  : (CuCr2Se4) المفتاحية الكلمات

 .LDA-CA و
 

Abstract: 

The aim of our work is to calculate the structural and electronic and 

magnetism properties of the spinel compound (CuCr2Se4). We used a 

numerical simulation with the SIESTA code using the two approximations 

GGA-PE and LDA-CA. We have calculated the energy bands, they show  

Keywords :  (CuCr2Se4), SIESTA , density functional theory , GGA-PBE and 

LDA-CA 


