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 بارك الله فيكم وجزاكم عنا كل خير
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 : العامة مقدمةال

الدقة، مثل من الممكن استخدام التقنيات فائقة التوصيل في تطوير أنظمة التصوير الطبي عالية أصبح 

 وبالتالي دقة التشخيص. حسين جودة الصورمما يساهم في ت نين المغناطيسيالر

تعتمد أجهزة الرنين المغناطيسي في تصميمها على مغانط تنتت  مجتا ت مغناطيستية قويتة، متن بينهتا 

ات حترارة المغناطيس فائق التوصيل الذي يرتكز بتدور  علتى مركبتات تتميتز بحالتة الناقليتة الفائقتة عنتد درجت

، مما جعل الدراسات الحديثة تفتح مجا ت واسعة للتعترف 2MgBوم يبوريد المغنيزيعالية، كمركب دحرجة 

المعتمتد عليتف فتي الدراستة  2CaBعلى مركبات مشابهة لها، مثل الناقل الفائق المركب ثنائي بوريد الكالسيوم 

حستتين المركتتب وبالتتتالي ف تبهتتد% 25بنستتبة  Beالبيريليتتوم  عنصتترتطعيمتتف ب يتتن تتتم  أالبحثيتتة لهتتذ  المتتذكرة 

 أجهزة التصوير بالرنين المغناطيسي. تطوير ية استخدامف فيإمكان

هتتم نظريتتات الفيزيتتاء الحديثتتة والمتمثلتتة فتتي نظريتتة الكثافتتة التابعيتتة أتمتتت الدراستتة البحثيتتة بواستتطة 

Density Function Theory (DFT)  ي ظام الكم  لن  لتحديد حالة ا الة، التي توفر طريقة حسابية بسيطة وفع

  Wien2k. هم البرام  الحاسوبية أعلى  لكترونية فقط، وذلك اعتمادا  لإتحديد الكثافة ا بالكامل من خلال

 ف بحثنا من ثلاث فصول:يتأل  

هتا، كمتا هتم تقريبات  أها وات  (، نشأتها، نظري  (DFTالفصل الأول قمنا فيف بدراسة نظرية الكثافة التابعية 

 .Wien2kرنام  و بوه  ا أهذ  النظرية يعتمد على هم برنام  أنا تناول

كوناتتف ومبتدأ عملتف م  قنا الى التعريف بجهتاز التصتوير بتالرنين المغناطيستي، وفي الفصل الثاني تطر  

 2CaBنا هميتها في الجهاز مع ذكرنا لمركب دراست  أواقل الفائقة ومن جهة، ومن جهة أخرى تناولنا مفهوم الن  

  .2MgBتوصيل المركب فائق الشبيف 

 .      راسة البحثيةبمناقشة النتائ  المتحصل عليها في هذ  الد   ثالث قمنا فيفا في الفصل الم  أ
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وبرنامج  DFTنظرية الكثافة التابعية 

Wien2k 
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 تمهيد:

موميتة، وقتد واجهتت العديتد متن فتي الفيزيتاء الك   عتبر معادلة شترودينجر متن أكثتر المعتاد ت تعقيتدا  ت  

التي تحتوي على عدد كبير من لكمومية الكبيرة وعامل مع الأنظمة العجز عن الت  عوائق أبرزها اعوبات والالص  

رق بديلتة لحستاا الخصتائص الإلكترونيتة لهتذ  الأنظمتة عي لإيجتاد ط تا دفع الباحثين إلى الس  الإلكترونات، مم  

متن  قتل تعقيتدا  ريبتات أعلتى تق عتمد  تا التي  DFTالكبيرة، ومن أهم ما قاموا بتطوير  هو نظرية الكثافة التابعية 

 دة. ة مع الأنظمة الكمومية المعق  يجعلها أكثر فعالي   رودينجر وهذامعادلة ش

بتتأهم تقريباتهتتا،  متتن نشتتأتها ومتترورا   ، بتتدءا  DFTفتتي هتتذا الفصتتل، ستتنقدم نظتترة شتتاملة عتتن نظريتتة 

لبحثيتة ل فتي دراستتنا ابرنتام  المستتعمعريتف بالإلى أهميتها في البحث العلمي. كمتا ستنتطرق إلتى الت   وصو   

  .WIEN2Kم  وهو برنا

І..1  رجشرودين معادلة:  

ة لهتا. إذ تعطتى بالشتكل ورات وحستاا الطاقتة الكلي تورة أساس أنظمة البل  ر للبل  جعتبر معادلة شرودينت  

 :2]،[1 يتا ا 

           )1 - І(  

 حيث:

 تمثل دالة هاملتون. 

 تمثل الطاقة الكلية للنظام. 

 تمثل دالة الموجة وتتعلق بمواقع الجسيمات)أنوية، إلكترونات(.  

وعند غياا دالة هاملتون الكلي للنظام تتكون من الطاقة الحركية للجسيمات وطاقة التفاعل فيما بينها، 

 :2]،[1الحقل الخارجي تكتب كما يلي

            )2 - І( 

ل مث تتة الحتتدود ت  ل الحتتد الأول والثتتاني الطاقتتة الحركيتتة لتلكترونتتات والأنويتتة علتتى الترتيتتب وبقي تتمث تتي  

 أيون على التوالي. -إلكترون وتنافر أيون-إلكترون تنافر إلكترون-الطاقة الكامنة لتجاذا أيون

 حيث:
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 .الطاقة الحركية لتلكترونات: 

 .الطاقة الحركية للأنوية

      ت  مث  ل الطاقة الكامنة لتفاعل إلكترون-نواة.

    ت  مث  ل الطاقة الكامنة لتفاعل إلكترون-إلكترون.

        ت  مث  ل الطاقة الكامنة لتفاعل نواة-نواة.

الي:( كالت  І - 2فتصبح المعادلة )  

      )3 - І( 

 بحيث:

عدد الأنوية والإلكترونات  :  n ,N 

كتلة الأنوية و الإلكترونات.  : m ,M 

     . شحنة الأنوية وموقعها   : R ,Z 

 e ,r :   موضع وشحنة الإلكترون

      . الإلكترونات معاملات تخص     : j ،i 

الأنوية. معاملات تخص    :   β ،α 

  : المسافة بين الإلكترون والنواة.

  : المسافة بين إلكترونين.

   : المسافة بين نواتين. 

  : ي  مث  ل مؤثر  بلاص.
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І. .2اوبن هايمر:-تقريب لورن 

عتبارهتتا ستتاكنة مقارنتتة إهملتتة، وذلتتك بعتبتتر م  واة ت  قريتتب إلتتى أن الطاقتتة الحركيتتة للن تتصتتل هتتذا الت  وا  

سترعة  النواة أثقل بكثير وبالتالي فإن   تل الأنوية والإلكترونات، حيث أن  ختلاف بين ك  الإلكترونات، بسبب الإب

ستبة لحتد تفاعتل ، وبالن  =  0الإلكترونات أكبر بكثير من سرعة النواة، أي أن الطاقة  الحركية لها معدومتة 

 .[3]   عتبر ثابتا  الأنوية فيما بينها في  

ى لتتدينا حتتد الطاقتتة وحتتد تفاعتتل الأنويتتة فيمتتا بينهتتا ثابتتت يتبق تتواة معدومتتة الطاقتتة الحركيتتة للن تت بمتتا أن  

 يون.  أ-الكترون والطاقة الكامنة لتفاعل الكترون-الحركية لتلكترون، الطاقة الكامنة لتفاعل الكترون

 الي:ي للجملة يكون كالت  إذن الهاملتون الكل  

)4 - І( 

     ر:جنيومنف تصبح معادلة شرود

   )5 - І( 

اوبتن هتايمر أبستط  متن المشتكلة -ورنلتالحصول عليها بعد تقريب  ي التي تم  عتبر مشكلة الجسم الكم  ت  

ة الكثافة خرى لتبسيط هذ  المشكلة ومن بينها نظري  أرق . توجد ط  [3]للغاية  ها صعبا  الأصلية ولكن  يزال حل  

 التابعية

І.3.  نظرية الكثافة التابعيةDFT (Density Function Theory): 

هي موضوع شائع في البحوث العلمية في مجال الكيمياء الحديثة  DFT دراسة نظرية الكثافة التابعية

 1964في بحث استثنائي عام  DFTلدت نظرية ة مجا ت. و  ة نجاح ضخمة في عد  قت قص  والفيزياء، وقد حق  

ت(Pierre Hohenberg) وبييتر هتوهنبير  (Walter Kohn) بقلتم والتتر كتوهن هتا تعتمتد حا أن  ، حيتث وض 

تطوير النظرية لأول  ظام. تم  ثافة الإلكترونية كمعلوم أساسي لحساا الخصائص الإلكترونية للن  على مفهوم الك

شتر " التذي ن   Inhomogeneous Electron Gas "بل والتر كوهن ولويس شام في مقال بعنتوان ة من ق  مر  

ثافة التابعية وقتد أستهم عتبر هذا المقال هو الأساس النظري لنظرية الك، وي  '' Physical Review '' ةفي مجل  

 . [4]م حقل الفيزياء الكمومية بشكل كبير في تقد  

، ومن بين هتذ  ماتلجسيا دمتعد   ظامن  لنظرية تابعية الكثافة إلى إيجاد خصائص الحالة الأساسية  ف  تهد           

ي عن الدالة الموجية المعقدة للعديد متن الأجستام، التخل   دف تم  ظام. ولتحقيق هذا الهية للن   الخصائص الطاقة الكل  
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التتي تعتمتد فقتط علتى الإحتداثيات المكانيتة  ρ(r)ر، لصالح الكثافة ا لكترونية جوالتي هي حل معادلة شرودين

 .[5]( x,y,zالثلاثة )

 الي: الشكل الت  بظام الطاقة الكلية للن   ونكتب 

(І - 6)                   (ρ)E  =E 

І.3.1ن هكو-. نظرية هوهنبيرجKohn)-Hohenberg (: 

 : [6]من قبل هوهنبير  وكوهن وهما DFTإنشاء النظريتين الأساسيتين لنظرية  تم  

 النظرية الأولى:

إلكتتترون( فتتي الحالتتة الأساستتية  Nد الجستتيمات )ظتتام متعتتد   لن   Eالطاقتتة الكليتتة  النظريتتة علتتى أن   ص  تتتن  

 : اليبالشكل الت   𝜌(𝑟)  وهي دالة وحيدة وفردية للكثافة ا لكترونية للأنوية 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)تتعلق بالكمون الخارجي 

𝐸(𝜌) = 𝐹(𝜌) + ∫ 𝜌(𝑟) 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑         )7 - І(  

 الي:هي دالة شاملة للكثافة الإلكترونية تعطى بالشكل الت   𝐹(𝜌)حيث: 

𝐹(𝜌) = 𝑇(𝜌) + 𝑉𝑒-𝑒[𝜌(𝑟)]                   (І - 8)  

𝑇(𝜌) الطاقة الحركية : 

 𝑉𝑒-𝑒 إلكترون-: طاقة التفاعل إلكترون 

 النظرية الثانية:

، يمكتن تحديتد طاقتة الحالتة  𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)وفتي حالتة وجتود كمتون ختارجي ثابتت فبأن تهتذ  النظريتة  ر  قتت  

التتي تتوافتق متع  𝑟(𝜌(عترف كثافتة الإلكترونتات ت   .𝐸)𝜌(عن طريق تقليل الطاقتة الكليتة للنظتام 0E الأساسية 

 . الحد الأدنى للطاقة بكثافة الحالة الأساسية 

 حيث:

(І - 9)                 

 ومنف: 

(І - 10)     𝑑)𝑟(𝑉𝑒𝑥𝑡 )𝑟() + ∫ (F[ min =) (𝐸  
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 0Eهتتا   تحتتوي إجتتراءات كافيتتة لحستتاا الطاقتتة غتتم كتتل متتا تحملتتف النظريتتة متتن أهميتتة بالغتتة، إ  أن  ر  

ها دون تحديد دالة الموجتة، لهتذا قتام العالمتان كتوهن وشتام نطلاقا من كثافة الحالة الأساسية، و  كيفية تحديد  ا

 بتطوير النظرية ووضع نظرية تقريبية مساعدة.   

І.3.2شام: -نهكو . معادلةKohn-Sham 

فكترة وهتي استتبدال الطاقتة الحركيتة لتلكترونتات  قتراحابتقتام العالمتان كتوهن وشتام  1965في عام 

. بحيث لهما نفس كثافة إلكترون الحالة الأرضية لكتن [7]تفاعل مكافئ ظام غير م  المتفاعلة بالطاقة الحركية لن  

 .[8]الكمون الخارجي مختلف 

 . [3]المعاد ت عبارة عن إجراء عملي للحصول على كثافة الحالة الأرضية  الي فإن  وبالت  

  .HFE ودالة هارتري فوك eE(p)لدينا الطاقة الكلية لتلكترونات 

(І - 11)                                             

(І - 12)                           

 بحيث:

:T  .الطاقة الحركية للجسيمات 

Vلكترون.إ-:  كمون تفاعل إلكترون 

 الطاقة الحركية لغاز الإلكترون الغير متفاعل.  :

 كمون هارتري. :

 ترونات(.كمون التبادل )تبادل ا لك :

 نحصل على كمون ارتباط الإلكترونات. (І - 11)المعادلة من  (І - 12)المعادلة بطرح 
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                    )13 - І( 

 .كمون ارتباط الإلكترونات :

 .كمون التبادل موجود في حل هارتري فوك ولكن غائب في حل هارتري

(І - 14)                           

 يمكن كتابتف بالشكل:

(І - 15)                                

 كالتالي:  هارتري فوك إذن تكتب دالة

 

              

             

             

                )16 - І( 

 يمثل كمون تبادل ارتباط.  

 ومنف دالة الطاقة تكتب كا تي:

(І - 17)       

 هاملتوني كوهن وشام:

 

 

(І - 18) 
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 بحيث:

(І - 19)                                        

 لتلكترون: إذن فكثافة الحالة ا رضية

(І - 20)  

 ومعادلة كوهن وشام هي:

(І - 12)                             

І.3.2. .1( تقريب كثافة الموضعLocal Density Approximation) LDA: 

فتي  من قبل كوهن وشام، وهو أول تقريب لتبادل الطاقة يتنص علتى أن قيمتة كثافتة الطاقتة قتراحفاتم 

)طاقتة تبتادل ارتبتاط( لغتاز الكتترون متجتانس تم الحصول عليها من خلال كثافة الطاقتة أي نقطة في الفضاء ي

 .[7]اعتبار الأنظمة الإلكترونية العامة غير المتجانسة متجانسة موضعيا  . أي أنف[9]

 تي:رتباط في هذا التقريب كا بحيث تعطى طاقة التبادل والإ

(І - 22)                     

 مع العلم أن طاقة تبادل ارتباط هي كالتالي:

(І - 23)     

 

  Lsdaهو تقريب كثافة الدوران الموضعي  في الأنظمة المستقطبة الدورانية LDAعادل إن ما ي  

 :[7]وتعطى كما يلي

(І - 24)  

  GGA  م  المعم  ولتحسين تقريب كثافة الموضع نستعمل التدر  
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І.3.2. .2  ببتقريببب التببدر  (Generalized Gradiant Approximationم )ج المعم 

GGA : 

النتيجتتة المتحصتتل عليهتتا  ة، إذ يعمتتل علتتى تحستتين دق تتDFTرق المستتتخدمة فتتي نظريتتة هتتو إحتتدى الط تت       

 بشكل أكثر دقة. 𝛻𝜌(𝑟) على تقدير تدر  الكثافة ا لكترونية  اعتمادا   LDAبتقريب 

(І - 52) 𝑑)]𝑟(𝛻𝜌), 𝑟(𝜌F[∫ ) = 𝜌(  

І.3.3شام: -حلول معادلة كوهنKohn-Sham 

ترتيبها يعتمد على  حيث أن   ،DFTئيا على رق في حساا بنية عصابات الطاقة مبدمختلف الط        

رق المستخدمة الطريقة الموجية المستوية استخدامها لكثافة الكمون ومدارات كوهن شام، ومن بين الط  

تعتمد على مدارات كوهن وشام. إذن فدالة الموجة الأساسية تكتب بالشكل  FP-LAPWالمتزايدة خطيا 

 :[10]التالي

(І - 62)  

 حيث:

 تمثل معاملات النشر لدالة الموجة 

 ن وشام هي:ومنف حلول معادلة كوه

(І - 72)  

H شام-: هاملتونيان كوهن 

  .صفرية: مصفوفة 0 

І.3.4.  أهمية نظريةDFT  :في البحث العلمي 

لم المواد الحسابية، حيث لم تعد تقتصر النظريتة فقتط يرات جذرية في ع  الى إحداث تغي   DFTت نظرية أد  

ستاهم ة ت  دا ذات خصائص محتد   ؤ بمواد جديدة تماما  التنب   ضا  على دراسة خصائص المواد بل يمكن من خلالها أي

 .[11] ب.. الخفي تطوير تطبيقات مبتكرة في مجا ت مختلفة مثل الطاقة، الإلكترونيات والط  

وإيجتتاد حلتتول  بتكتتاروا رص للبحتتث فتتي تتتوفير ف تت نوعتتا  متتا التتةة وفع  أداة قوي تت DFTمكتتن اعتبتتار نظريتتة ي  

 لما تتميز بف من خصائص، بما في ذلك: حديات العلمية والتكنولوجية الحديثة نظرا  للت  
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فتتي تحليتتل ستتاعد وهتذا ي   واهر الفيزيائيتتة علتى المستتتوى التتذري،راستتات العميقتة للظ تتستاهمة فتتي الد  الم   •

 وتصميم المواد.

 تها مقارنة بالتقنيات التقليدية المعقدة في الحساا.سرعتها في إجراء الحسابات وفعالي   •

 لمواد.البنيوية وا لكترونية لخصائص التقدير إمكانيتها في  •

 القدرة على التعامل مع الأنظمة الكمومية الكبيرة. •

ية وبترام  حستابية وبخطتوات مختلفتة، ومتن بتين انطلاقا من تطبيقات حاستوب DFTيمكن تطبيق نظرية 

 .WIEN2Kهذ  البرام    

І..4  برنامجWIEN2K: 

فتتي إطتتار مشتتروع بحثتتي بهتتدف تطتتوير أداة حاستتوبية متقدمتتة وحديثتتة متتن أجتتل دراستتة الخصتتائص 

عليف  في جامعة فيينا في النمسا برنام  أطلقوا 1990الإلكترونية للمواد الصلبة، طور فريق من الباحثين عام 

لماني لفيينا( نسبة للمكتان التذي رهتر فيتف، ومتع التغييترات الستريعة رهترت إصتدارات الأ سما ) Wienاسم 

صدار البرنتام  الأكثتر إ تم   2000، نسبة لسنة نشرها، وفي عام  wien93 ،wien95،wien97جديدة وهي 

 ف .المستمر الى يومنا هذا نظرا لسرعة أدائف ومميزات wien2kاستخداما وهو 

، ركابقة التذ   إحتدى تقريباتهتا الس ت ستتعمالاب DFTعلى نظرية الكثافة التابعية  wien2kيعتمد برنام  

، ويعمتل بشتكل  LAPW الأمتوا  المستتوية الخطيتة المتزايتدة حيث يرتكز مبتدأ عمتل البرنتام  علتى طريقتة

 ستتعمالفاومتؤخرا أصتبح بالإمكتان  [12]( LINUXتحتت نظتام تشتغيل ) FORTARAN 90رئيستي فتي 

 .WINDOWSتحت نظام 

 ة برام  فرعية لحل العمليات الحسابية وهي:عد   WIEN2K يضم برنام 

NN  رات متع شترط أن   تتجتاوز هتذ  المستافة بتين ذرتتين : يعمل على حساا مسافة الجوار الأقرا بتين التذ

   case struct.نصف قطريهما ، وهذا باستخدام ملف

LSTART  مونتتات الذريتتة، كمتتا يستتمح بإدختتال الكثافتتة رات متتع تحديتتد الك  : يقتتوم بحستتاا ثابتتت الطاقتتة للتتذ

 رات وتحديد التعامل الأنسب مع مختلف الذرات لحساا بنية الحزم الإلكترونية.الإلكترونية للذ  

SYMMETRY  بتإجراء  ستخدم لتحديد التناررات المختلفة في الشبكة البلوريتة، حيتث يقتوم: وهو برنام  ي

 جميع عمليات التنارر لفضاء المجموعة.

KGENيسمح بإدخال النقاط :K  ن الأولى ويحدد عدد العناصر داخل المنطقة.افي منطقة بريلو 
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DSTART: بتتدائي بغترإ إدخالهتا فتي الحلقتة يسمح بإنتا  كثافة الشحنة الإلكترونية للبلتور الإ SCF عتن

 منسقة فيما يلي: SCFن تكون الحلقة طريق تركيب الكثافة الذرية الناتجة. أي

LAPW0 :.وفقا للكثافة يقوم بحساا الكمون الكلي 

LAPW1ر.ينج: يعمل على حساا عصابات التكافؤ، القيم والأشعة الذاتية لحلول معادلة شرود 

LAPW2 حساا طاقة فيرمي انطلاقا من ملف :cas.rector حساا الكثافة الإلكترونية للتكافؤ من الأشعة ،

 ذاتية.ال

LCOREرتباط للكمون في الجزء الكروي.: يحسب الحا ت شديدة الإ 

MIXER:  وهو برنام  فرعي يستعمل الكثافتة الإلكترونيتة القلبيتة، الحتا ت النصتف قلبيتة وحتا ت التكتافؤ

 تخلط لإنتا  الكثافة الكلية الجديدة.

І..41.  مميزات برنامجWien2K: 

ة، كتتذلك يحتتتوي علتتى صتتيغة أختترى حديثتتة وتتمثتتل فتتي العمتتل يحتتتوي البرنتتام  علتتى واجهتتة تطبيقيتت •

 مباشرة على الإنترنيت أي إمكانية العمل في أي مكان تتواجد فيف.

بإدخال معطيات منها معاملات البنية البلورية ومواقع الذرات في  WIEN2Kيتم العمل على برنام   •

شبف الكمتون المستتعمل ، دقتة الحستاا  البلورة ونوعها ثم القيام بتحديد اختيارات طريقة الحساا مثل

 الإلكترونية. و ومباشرة حساا الخصائص البنيوية SCFثم تشغيل دورة 

يقوم البرنتام  برستم بعتل المنحنيتات تلقائيتا متع إرفاقهتا بالبيانتات اللازمتة ثتم تلقائيتا يقتوم باستتنتا   •

 اصر الجدول الدوري.المعاملات الفيزيائية بفضل قاعدة بيانات التي تحتوي على معلومات عن

شاهدة ثلاثية الأبعاد لبنية المتادة والكثافتة الذي يسمح بم   XCeysDenإمكانية إرفاقف ببرام  كبرنام   •

 الإلكترونية.

 .Castep [13] و VASPالبرنام  غير مجاني لكن غير باهظ الثمن كالبرام  الأخرى مثل  •
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 تمهيد:

ا مهمتتا وأساستتيا فتتي المجتتال الطبتتي والرعايتتة الصتتحية، حيتتث حقتتق تقتتدما عتتد التصتتوير الطبتتي جتتزء  ي  

فاقا نحو علا  العديد على مدار السنوات الماضية، إذ يسمح بتشخيص الأمراإ بشكل أفضل ويفتح ا   ملحورا  

ي تجتمع في عملية توليد صور طبية منها. يمثل التصوير الطبي مجموعة من التقنيات المتعددة والمختلفة والت

نين المغناطيسي والتي تعتبر لمختلف أجزاء الجسم. ومن بين تقنيات التصوير الطبي نذكر تقنية التصوير بالر  

في العلوم الطبية والفيزيائية، حيث تساهم في تطوير التشخيص والعلا  والبحوث العلمية لفهم  موضوعا هاما

تت عمتتق عمليتتة التشتتريح والورتتائف لة لأعضتتاء الجستتم الجستتمية، وذلتتك متتن ختتلال تتتوفير صتتور دقيقتتة ومفص 

والأنسجة الداخلية. وهي موضوع دراستنا البحثية فتي هتذا الفصتل، حيتث ستنتعرف علتى الجهتاز التذي يعمتل 

بهذ  التقنية، مكوناتتف ومبتدأ عملتف، بهتدف تحستين أداء الجهتاز وتتوفير تكتاليف العتلا  وضتمان راحتة أفضتل 

تطرق أيضتتا للحتتديث عتتن النواقتتل الفائقتتة المستتتعملة فتتي الجهتتاز وأهميتهتتا فتتي تحستتين حتتدود للمرضتتى، وستتن

 الجهاز. ستعمالا

 .1.II( جهببباز التصبببوير ببببالرنين المغناطيسبببيMagnetic Resonance Imaging 

Machine) MRI: 

.1.1. II :التعريف بالجهاز  

ستتخدم تقنيتة الترنين المغناطيستي يا  تقريبتا، 1950عام  ختراعفاهو عبارة عن جهاز تصوير طبي تم 

ادوارد ميلبز و (Felix Bloch) فليكس بلوخلأول مرة بواسطة العالمين الفيزيائيين  وصفها تاريخيا   التي تم  

حيتث كانتت تستمى آنتذاك تقنيتة الترنين المغناطيستي  ،1946عتام  (Edward Mills Purcell) بورسبيل

نين المغناطيسياسمها  رالنووي وغ ي     نظرا  للخوف الذي كان يعتري المرضى من كلمة النووي.  ،فقط للر 

وهي تقنية تشخيصتية غيتر جراحيتة تعتمتد علتى المجتا ت المغناطيستية والإشتعاع الكهرومغناطيستي لإنتتا  

نستان، بهتدف الكشتف عتن الأمتراإ صور ثنائيتة أو ثلاثيتة الأبعتاد بدقتة عاليتة لأجتزاء مختلفتة متن جستم الإ

شعة من و  يحتوي على أي نوع من الأعضاء الداخلية. ويعتبر جهاز الرنين المغناطيسي اا والإصابات في الأ

وهتي: جهتاز الترنين المغناطيستي  (Ⅱ -1) شتكلة تصاميم ولف أربعة أنواع الالمؤينة أو الضارة، ويتواجد بعد  

دة متن اء محتد  المفتوح، المغلق، المتحرك، وجهاز الرنين المغناطيسي للأطراف )وهو جهاز مخصتص لأجتز

 .15]،[14  الجسم كاليدين والقدمين(
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.2.1. II  مكونات جهازMRI:  

 : (II - 3) شكلال [16]التالية يتكون جهاز التصوير بالرنين المغناطيسي من العناصر 

.1.2.1. II  :المغناطيس 

 2تصل شد تف ما يزيتد عتن ستخدم لتوليد وإنتا  مجال مغناطيسي قوي هو الجزء الأساسي من الجهاز ي  

 وهي:  لاث أنواع من المغناطيستوجد ثو. [17] (هي وحدة قياس شدة المجال المغناطيسي( T) تسلا ) تسلا

غنطتة بشتكل دائتم، إذ أنهتا   تحتتا  إلتى كهربتاء أو غتازات مبتردة ما يتكتون متن متواد م   المغناطيس الدائم:1. 

  .تها ووزنهاو  نظام تبريد عند إنتا  مجال مغناطيسي. ومن بين عيوبها شد   الهليوم السائلك

د مجتتال ل  تتوا ك كهربائيتتة حيتتث عنتتد تغتتذيتها بتيتتار كهربتتائي ت  يتكتتون متتن ملفتتات أستتلا قبباوم:المغنبباطيس الم  2. 

 مغناطيسي. ومن بين عيوبها حاجتها بشكل كبير للكهرباء والتبريد.

ضتها لدرجتة حترارة منخفضتة تفقتد التي عنتد تعر  ويستعمل مواد فائقة التوصيل  مغناطيس فائق التوصيل:. 3

 دة.ي. ومن بين عيوبها تكلفة الغازات المبر   ة المجال المغناطيسمقاومتها وذلك بهدف زيادة شد  

 

 

 .[20] رنين المغناطيسيجهاز ال أنواع :(II -1) شكلال
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.2.2.1. II :لفائف التدرج   

عد مجموعة لفائف التتدر  أحتد أهتم المكونتات الرئيستية فتي جهتاز التصتوير بتالرنين المغناطيستي، إذ ت  

 ،X، Yيختلف عددها اعتمادا على نوع الجهاز والتصميم الخاص بف. عادة ما يكون هناك ثلاث لفات تدر  )

Z )الشتتكل (II - 2)  تعمتتل علتتى توليتتد حقتتل مغناطيستتي متغيتتر بشتتكل تتتدريجي ومتسلستتل، ولهتتا القتتدرة علتتى

 .[18] دات المسبقةعن طريق تغيير الترد   (X، Y، Z)التصوير بشكل مباشر على طول المحاور 

.3.2.1. II )لفائف الترددات اللاسلكية )هوائيبات التبرددات الراديويبة Radio frequency 

antennas:  

رسال فتتيح إمكانية إوهي أحد المكونات الرئيسية في التصوير بالرنين المغناطيسي بحيث تعمل كجهاز         

 فتقوم بتجميع الإشارة المنبعثة من  ستقبالابث إشارة الإثارة )من المغناطيس الى الجسم( وكذلك تعمل كجهاز 

 الجسم في وقت ا سترخاء.

.4.2.1. II ( لفائف شيمShim coils): 

هي ملفات كهربائية تستتخدم فتي الجهتاز لتعتديل تشتوهات الحقتل المغناطيستي بغترإ تحستين جتودة   

 .[19]الصور المتحصل عليها، وتساعد أيضا في تحسين دقة القياسات التي تجرى خلال الفحص

 

  .[18] اسيةالأس MRIت جهاز رسم تخطيطي للهيكل الداخلي لمكونا(: II - 2شكل )ال
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.5.2.1. II جهاز كمبيوتر: 

 لمعالجة الإشارات وتحويلها الى صور ثلاثية وثنائية الأبعاد.

.6.2.1. II وحدة التحكم عن بعد : 

 لتحديد متطلبات الفحص من مدة ودقة وغيرها.

.7.2.1. II سرير الفحص : 

  أين يتم وضع المريل من أجل الفحص.

 

 

 .[17] مخطط تركيب مكونات جهاز التصوير بالرنين المغناطيسي :(II - 3)الشكل 
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.3.1.II جهاز  مبدأ عملMRI : 

( يعتمتتد علتتى تكنولوجيتتا الحقتتول المغناطيستتية MRIعمتتل جهتتاز التصتتوير بتتالرنين المغناطيستتي )

والموجات الكهرومغناطيستية لإنتتا  صتور دقيقتة للأنستجة والأعضتاء داختل الجستم. هتذ  التقنيتة تعتمتد علتى 

غلب الأنسجة والأعضاء نظرا بروتونات ذرات الهيدروجين الموجودة بكثرة في أمراقبة الرنين المغناطيسي ل

ة الإشارة الملتقطة تعتمد على زيادة تركيز البروتونات من جسم الإنسان. ثم إن شد  ⁒ 70لنسبة الماء التي تمثل 

 وزمن استرخاءها.

.1.3.1. II :العزم المغناطيسي 

يتم التعبير عنف د ثنائي القطب المغناطيسي ول   وا موما كل نواة لها شحنة تدور حول محورها النووي ت  ع  

وبروتونات ذرات الهيدروجين تتصرف كالمغناطيس نظرا  ،(Ⅱ - 4)الشكل  بالعزم المغناطيسي ويرمز لف 

 .[15] (spinللخصائص التي تميزها والمتمثلة في الشحنة الموجبة والحركة المغزلية )

.2.3.1.II :سلوك البروتونات 

ها تمثل مغناطيسات صتغيرة لأنهتا تكتون فتي ي للبروتونات في الجسم كون  طبيعيا   يوجد أي تأثير كل   

مجمتوع العتزم المغناطيستي الكلتي  ن  أمكننتا القتول وي ،(Ⅱ - 5) الشتكلمختلفة فتلغي بعضها البعل  تجاهاتا

للبروتونات يساوي الصفر، و  يتم تسجيل أي اشارة عبر ملفات التردد اللاسلكية المشكلة لتشارة التي تسمح 

  .[20] بالحصول على الصورة

(1 - II) 

 .[15] (الحركة الدورانية للبروتون )العزم المغناطيسي :(II - 4) الشكل
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( MRI)المجتال المغناطيستي الموجتود داختل جهتاز 0Bولكن عند تطبيتق مجتال مغناطيستي ختارجي 

ن كتل العتزوم المغناطيستية أ، بحيتث 0B وتحاول أن تغير من اتجاهها نحو المجتالتصبح البروتونات حساسة 

جتتزء يتحتترك عكتتس  ،(Ⅱ - 6) الشتتكل متعاكستتينتجتتاهين إفتأختتذ  0B)البروتونتتات( تصتتبح موازيتتة للمجتتال 

  تجتاا ، فتلغتي العتزوم المغناطيستية المتعاكستة فتي 0Bتجتا  المجتال إبينما الجزء الأكبر يأخذ نفتس  0B تجا إ

تجا  المجال المغناطيسي الخارجي والتي تستخدم في إشارة الرنين المغناطيستي إتأثيرها، وتبقى التي في نفس 

 .(Ⅱ - 7) لشكلا 20]،[15الطولية ويسمى هذا المتجف بالمغنطة 

 .[20] : سلوك البروتونات في الحالة الطبيعية (II - 5) الشكل

 .0B ]5[1 : سلوك البروتونات عند تطبيق مجال مغناطيسي خارجي(II - 6)الشكل 

 .[20] المغناطيسي المجالتجاه إالمحصلة النهائية في  : ( II -7)الشكل
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.3.3.1.II :تردد لارمور 

عنتد دورانهتا حتول نفستها بالإضتافة التى هتذا وعنتد تطبيتق  ةذكرنا سابقا أن للبروتونات حركة مغزلي

تسمى بحركة  رمتور الدورانيتة،  0Bتكتسب البروتونات حركة جديدة دائرية حول خطوط المجال  0Bمجال 

 0Bجال المغناطيسي المطبق، وكذلك لها تردد يزيد بزيتادة المجتال هذ  الأخيرة لها سرعة تتغير بتغير قوة الم

ويستخدم لتحفيز الإشارات الراديوية "إشارات الرنين المغناطيسي" وتحديتد كيفيتة  [20]ويسمى تردد  رمور

 ستجابة الأنسجة لهذا التحفيز ويعطى بالعلاقة التالية:إ

F = Γ B0       (2 - II) 

 حيث:

F.تردد حركة  رمور الدورانية : 

0B :.قوة المجال المغناطيسي الخارجي  

Γ :بروتون )كل ذرة لها معدل مغناطيسية دورانية ثابت(.معدل المغناطيسية الدورانية لل 

.4.3.1. II  :إشارة الرنين المغناطيسي 

ن يتتم تجميعهتا بواستطة ملفتات التتردد اللاستلكية لإنتتا  صتور أتمر الإشارة بثلاث حا ت مهمة قبل 

 وهي: [20]بعاد و ثلاثية الأأثنائية 

 حالة الاتزان:  1.

، وفتي 0Bالمغناطيستي الختارجي  تجا  المجتالإوهي الحالة التي تكون فيها المغنطة الطولية في نفس 

 .(Ⅱ -8) الشكل خذ أي إشارةأهذ  الحالة   يتم 
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 حالة الاستثارة: 2.

. موجتتات الراديتتو عبتتارة عتتن طاقتتة تعطتتى RFالبروتونتتات بواستتطة موجتتات راديتتو  ستتتثارةايتتتم 

 تجتا ا)تغييتر  متن مغنطتة طوليتة التى مغنطتة عرضتية تجاههتااللبروتونات بحيث تكون لها القدرة على تغيير 

 RFان يكتون تتردد  ، بشترط(II - 9) الشتكل( 0Bتجا  المجتال المغناطيستي الختارجي االبروتونات بعيدا عن 

 مساوي لتردد حركة  رمور الدورانية للبروتونات.

 

 

 .[20]تزان للبروتوناتحالة ال  :(II - 8)الشكل 

 .[20]العرضية ستثارة من المغنطة الطولية الى المغنطةحالة الإ: (II - 9الشكل )
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 حالة الاسترخاء: 3.

تتزان ود الى حالتة الإعند إيقاف موجات الراديو تفقد البروتونات طاقتها المكتسبة من هذ  الموجات وتع        

عبتارة عتن إشتارة الترنين المغناطيستي، بحيتث كلمتا زادت قتوة المغنطتة )المغنطة الطولية(. فقدان الطاقة هتو 

 العرضية كانت إشارة الرنين المغناطيسي قوية والعكس صحيح. وفي النهاية تترجم هذ  الإشارة الى صورة.

.5.3.1.II :صورة الرنين المغناطيسي 

قوى كانتت الصتورة أجة هي تدر  بين اللونين الأبيل والأسود، بحيث كلما كانت الإشارة الصور النات

. يتتحكم فتي تبتاين [20] أقرا للبياإ، وتكون هتذ  الأخيترة أقترا للتون الأستود كلمتا كانتت الإشتارة ضتعيفة

 ونوع صورة الرنين المغناطيسي عاملين أساسيين هما: 

 المتعاقبة.  RFو وهو الوقت ما بين موجات تردد الرادي :(TR repetition time)زمن التكرار  •

رستال إشارة بعد يشير الى الوقت الذي يستغرقف الجهاز لقياس الإ :(TE echo time)زمن الصدى  •

 . RFموجة تردد الراديو 

 :وهي (Ⅱ - 1)جدول الصور البالتحكم في هذين العاملين يمكننا الحصول على ثلاث أنواع من 

ن يكتون أو  بتد  TRيتحكم فيها زمتن التكترار  :T1-weighted imageصورة الزمن الأول الموزونة  1.

 ان للحصول على هذا النوع. رقصي TE هو وزمن الصدى

. TEالمتحكم في هذا النوع هتو زمتن الصتدى  :T2-weighted imageصورة الزمن الثاني الموزونة  2.

 ن يكون زمن التكرار وزمن الصدى طويلان.أجل الحصول على صورة الزمن الثاني يجب أمن 

للحصول على هذا النتوع  :Proton Density Weighted Imageصورة كثافة البروتون الموزونة  3.

قصير. هذا النتوع متن الصتور يعتمتد بشتكل كبيتر علتى  TEطويل، وزمن صدى  TRزمن تكرار  ختيارايتم 

  نسجة. كثافة البروتونات في الأ
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 .[20]غ عرضي من الدما أنواع صورة الرنين المغناطيسي لمقطع :(II – 1)الجدول 

البروتون صورة كثافة 

 الموزونة

PD-weighted image 

 صورة الزمن الثاني الموزونة

T2-weighted image 

 صورة الزمن الأول الموزونة

T1-weighted image 

   

 

.2.II  :النواقل الفائقةSuperconductor  

لزئبتق عتن طريتق خطتأ تجريبتي فتي متادة ا كتشتافهااالناقلية الفائقة هي إحتدى حتا ت المتادة التتي تتم 

، والتتي تتطلتب 1911عتام  (Heike kamerlingh onnesبواسطة العالم الفيزيتائي هايتك كتامرلينو أونتز )

شرطا أساسيا وهو درجتة حترارة التحتول )درجتة الحترارة الحرجتة( القريبتة متن الصتفر المطلتق، تنتقتل فيهتا 

زة بالناقليتة الفائقتة متواد فائقتة ي تما سمى المتواد الم  المادة الناقلة من حالة الناقلية العادية الى حالة الناقلية الفائقة. ت

التوصيل. هذ  الأخيترة تتمتتع بقتدرتها علتى توصتيل التيتار الكهربتائي بتدون مقاومتة، أي بتدون ضتياع للتيتار 

 الكهربتتتائي ويكتتتون متتتردود نقتتتل الطاقتتتة مثاليتتتا. كمتتتا تتستتتم هتتتذ  المتتتواد بخاصتتتية المغناطيستتتية المعاكستتتة

(diamagnaticالمتمث )ومتن 22]،[21لة في إنشاء حقل مغناطيسي معارإ لأي حقل مغناطيستي ختارجي .

 2CaB.]3[2و 2MgB (،YBCO )7O3Cu2YBa ،Sn3Nbنذكر مركب بين المركبات فائقة التوصيل 

 :22]،[21 تصنف المواد فائقة التوصيل الى صنفين حسب درجة الحرارة الحرجة

II.2.1. :مواد فائقة التوصيل منخفضة الحرارة)(Low temperature superconductor  

ف تسمى مواد فائقة التوصيل التقليدية، وتدعى أيضتا نواقتل فائقتة متن النتوع الأول. متن خصائصتها أنت

يتحتتول الناقتتل الفتتائق كليتتا التتى الحالتتة الطبيعيتتة )ناقتتل  CH المجتتال الحتتر  0Bعنتتدما يتجتتاوز المجتتال المطبتتق 

 عادي( أي اختراق المجال المغناطيسي الخارجي للناقل بصورة كلية.
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.2.II2. :مواد فائقة التوصيل عالية الحرارة)High temperature superconductor(  

ن النتوع الأول، وتتميتز بقيمتتين لتوصيل من النوع الثاني. تختلتف اختلافتا كليتا عتوتسمى مواد فائقة ا

  1Hcالمادة جزئيتا عنتد مجتال حتر   0B. يخترق المجال المغناطيسي المطبق 1Hc ،2Hcمن المجال الحر  

ة. يتزداد أقل، بحيث   يتحول الناقل الفائق إلى الحالتة الطبيعيتة، بتل يصتل حالتة جديتدة تتدعى الحالتة المختلطت

 أعلى ويعود الناقل الى حالتف الطبيعية. 2Hcلي للناقل الفائق عند الك ختراقا حد الوصول الى  ختراقا 

.3.2.II أهمية استخدام النواقل الفائقة في جهاز الرنين المغناطيسي: 

ستتي استتخدام النواقتتل الفائقتتة فتي المجتتال الطبتتي، وبشتكل ختتاص فتتي تقنيتة التصتتوير بتتالرنين المغناطي

(MRIلف أهمية كبيرة نظرا للفوائد العديتدة )  التتي تقتدمها هتذ  التقنيتة. اذ تلعتب النواقتل الفائقتة دورا مهمتا فتي

ستدامة وقوة الحقل المغناطيسي اللازم لإنتا  صتور عاليتة الجتودة. إ، حيث تضمن MRI عملية تشغيل جهاز

النواقتل الفائقتة تستاهم فتي تحستين كفتاءة ودقتة  وبفضل قدرتها على توجيف التيار الكهربائي بدون مقاومة، فإن

 وتوفير نتائ  تشخيصية دقيقة للمرضى. MRIهاز ج

ستخدم النواقتل الفائقتة كمبتردات لتبعل أجتزاء جهتاز الترنين المغناطيستي وذلتك للحفتار علتى كذلك ت  

 .حرارتها المنخفضة تجنبا لتلفها أو ذوبانها بسبب قوة المجال المغناطيسي وطاقتف الكبيرة

المتمثتتتل فتتتي المغنتتتاطيس الرئيستتتي  MRIجهتتتاز  تتواجتتتد النواقتتتل الفائقتتتة فتتتي الجتتتزء الرئيستتتي متتتن

ت داخل ملفات مغناطيسية خاصة، وتكون محمية بأنابيتب تبريتد تحتتوي ب  ثا )مغناطيس فائق التوصيل(، حيث ت  

 ة المنخفضة.على سوائل تبريد مثل الهيليوم السائل والنيتروجين السائل للحفار على درجة الحرار

ذو  2MgB هاز نذكر على ستبيل المثتال المركتب فتائق التوصتيلمن بين المركبات المستخدمة في الج

كلفتن(  39ذ يتميتز بدرجتة حرارتتف الحرجتة العاليتة )إالبنية البلورية السداسية البسيطة والخصائص المتفوقة، 

ضف لمجتال مغناطيستي مرتفتع مقارنتة بالموصتلات ، بالإضافة الى طول فترة حياتف كناقل فائق عند تعر  [24]

الخاليتة متن المبتردات  MRIجهتزة أكمتادة مغناطيستية فتي  ستتخدامفا، وبالتالي يمكتن Nbالفائقة القائمة على 

ي اعتمتدنا عليتف فتي التذ 2CaBنذكر الناقل الفائق المركتب  2MgBة للمركب . ومن بين الهياكل المشابه2]5[

% بهتدف تحستين المركتب 25وذلتك بنستبة  Beالبيريليتوم  عنصترذ قمنا بتهجينف )تطعيمتف( بإدراستنا البحثية 

 تخدامات.         سستخدامف في أجهزة التصوير بالرنين المغناطيسي وغيرها من الإإجل أوذلك من 
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II.2.4. 2 ئق التوصيلفا المركبCaB: 

(، ويتكون من عنصترين  Calcium diporideو ديبوريد الكالسيوم )أريد الكالسيوم نائي بوى ث  سم  ي  

ع ببنيتتة بلوريتتة مشتتابهة لبنيتتة المركتتب ديبوريتتد المغنيزيتتوم (. يتمت تتBوذرتتتي البتتورون ) (Ca)ذرة الكالستتيوم 

2MgB المتمثلتة ( فتي البنيتتة البلوريتة السداستية البستتيطةSimple hexagonalحيتث يملتتك نفتس تنتتا ،)  رر

. يحتتتوي [26] (II - 10)الشتتكل  Caبتتذرات الكالستتيوم  Mgيتتن تستتتبدل جميتتع ذرات المغنيزيتتوم أالبلتتوري 

أطتول(  cو  a)كتل متن ثوابتت الشتبكة  2MgBبتر متن المركتب على خلية وحتدة أك 2CaBديبوريد الكالسيوم 

 .EF [24]( عند طاقة فيرمي (DOSوقيمة أكبر لكثافة الحا ت 

 

 

 

 

 

 

المتستتتاوية الحالتتتة   2gBMو  2CaBعصتتتابات الطاقتتتة لكتتتل متتتن المتتتركبين  ن  أ ضتتتح أيضتتتا  كمتتتا ات  

ختلافتات البستيطة التى ن ترجتع الإأ ، ويمكتن(II - 11)ل ما الشتك لكترونية والمتساوية البنية متشابهة نوعا  الإ

سبة لتذرة المغنيزيتوم على نصف القطر الذري، حيث بالن   التغيرات في المسافات داخل الطبقات البينية اعتمادا  

Mg) )r=0.74 Å  و r=1.04 Å لذرة الكالسيوم  بالنسبة(Ca) [27]. 

في التركيب  Caيوم ت الكالسبذرا  Mgذرات المغنيزيوم : استبدال (II - 10الشكل )

 . 2CaB  ]6[2و  2MgB البسيط للمركبينالذري للشكل السداسي 

     b 2CaB)و  a 2MgB)  2]7[ للمركبين عصابات الطاقة (:II - 11الشكل )
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II.2.4.1. 2المميزة للمركب الخصائصCaB : 

 .]28[لف طابع معدني 2CaBن أني أرهرت الحسابات للهيكل ا لكترو •

 .[28]نف مستقر ميكانيكيا وديناميكياأيتميز ديبوريد الكالسيوم ب •

 .[28]ن الأولىالولة في منطقة بريصول على تشتت الفونون الكامالح   تم   •

 .  [29]كلفن 48)الحرجة( لتكون  Hcنتقالية الإالعثور على قيمة درجة الحرارة  تم   •

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

  الثالث: الفصل
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 تمهيد:

 ستتعمالاوب DFTكتز علتى نظريتة الكثافتة التابعيتة رتا م  ال Wien2kرنتام  اعتمدنا في دراستنا على ب

، حيث قمنا بدراسة الخواص البنيوية و الإلكترونية GGAثل في تقريب التدر  المعمم تقريباتها المتمأحد أهم 

وتطعيمتف بنستبة   2CaBالمركب الأصتلي  بنية المتحصل عليف عن طريق تضخيم  2B0.25Be0.75Caللمركب

 وسنناقش النتائ  المتحصل عليها في هذا الفصل.  Be.وم من عنصر البريلي% 25

 

 وذلتتك  III -(1( الموضتتحة فتتي الشتتكل 2B0.25Be0.75Caيتتة الأبعتتاد للمركتتب يتتتم رستتم البنيتتة ثلاث

  .XcreysDenبرنام   ستخداماب

.2.III هيئة الحساب :ت 

 [29] ة من عمل سابقد  كل من طاقة القطع و عدد النقاط في منطقة بريلوان الأولى مستما 

 .Ry 4-10، كما اعتبرنا عتبة الطاقة محددة ا  1100poitsk=و 9cut offE=حيث:

 كالتالي: 2B0.25Be.750Caذرات المركب لكتروني المستخدم لالتوزيع الإ

24s63p23s62p22s21s:Ca 

22s21s :Be 

 12p22s21s:B 

 

.3.IIIية: نيوالخواص الب 

.3.III1.:تحسين حجم البنية وحساب ثوابت الشبكة 

وذلك بأخذ قتيم  2B50.2Be0.75Caركب لتحسين حجم البنية الذرية للم optimize(V)نختار التعليمة            

 .(III - 2) كلالموضح في الش)بالزيادة والنقصان( لنتحصل على المنحنى  مجاورة للقيمة النظرية للحجم

، حجتتم  a ،b ،(cالقتتيم الخاصتتة بالبنيتتة متتن ثوابتتت الشتتبكة ) ستتتخرا ايمكتتن  (III - 2)متتن الشتتكل  

 بمطابقتتة النتتتائ  عنتتد حالتتة ا ستتتقرار 0Eو الطاقتتة  'B، مشتتتق معامتتل الضتتغط B، معامتتل الضتتغط 0Vالبنيتتة

  .(III - 1)ان غا لميرنا معادلة الحالةب
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 حيث:

0V: حجم الخلية عند ا ستقرار. 

0B نضغاطية: معامل ا. 

0B'النسبة للضغط: المشتق الأول لمعامل ا نضغاطية ب. 

التتي تحصتلنا عليهتا بنتتائ  نظريتة  2B0.25Be0.75Caالخصائص البنيويتة للمركتب قمنا بمقارنة نتائ            

محتاور هتذا ن ألنتا  يتضتح. ( III -2) فتي الجتدول 2CaBصتلي فتائق التوصتيل للمركتب الأ 3]29،0[ ستابقة

ي تحصلنا الت a=3.355212 Åقيمة ثابت الشبكة في الطول، ووغير متساوية  α=β=γ=90°النظام متعامدة 

  2CaBونظترا لتضتخيم بنيتة المركتب  .2CaBللمركب الأصلي  a=3.322 Åعليها قريبة من القيمة النظرية 

 .0V، مع زيادة حجم البنية   Cقيمة ثابت الشبكةرتفاع إم نلاحظ من عنصر البيريليو %25وتطعيمف بنسبة 
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 :لاصة العامةخال

الذي تحصتلنا عليتف  2B0.25Be0.75Caللمركب ا بدراسة الخواص البنيوية والإلكترونية لعمل قمنفي هذا ا

الفتائق ديبوريتد شتبيف المركتب  2CaBمن خلال عمليتة تهجتين )تطعتيم( المركتب الأصتلي ديبوريتد الكالستيوم 

 %25ة و بنستب eBالمستخدم في جهاز التصوير بالرنين المغناطيسي بعنصر البيريليتوم  2MgB  المغنيزيوم

ة تقريبتات التتي لهتا عتد   DFTريتة الكثافتة التابعيتة  ذي يعتمتد علتى نظالت Wien2kبرنتام   باستتخداموذلك  ،

المتمثلتة  البنيويتة تحديد الختواصا من تمكن  المعتمد عليف في هذ  الدراسة.  GGAأهمها تقريب التدر  المعمم 

وتوزيتع  المتمثلتة فتي كثافتة الحتا ت الإلكترونيتة لكترونيتةالإ والخواص الذرية في ثوابت الشبكة وحجم البنية

محتاور النظتام متعامتدة ، حيتث استتنتجنا منهمتا أن وعصابات الطاقتة  2B0.25Be0.75Caلشحنة للمركبكثافة ا

هتتي الأكثتتر مستتاهمة فتتي عمليتتة النقتتل وأن  Bلتتذرة البتتور  pالفرعيتتة  المتتدارات وأن وغيتتر متستتاوية الطتتول

طاقتة المركتب  ومتن .صتيل الكهربتائيخاصية التوساهمت في الكالسيوم هي التي  بين ذراتالرابطة المعدنية 

وبالتتالي يمكتن  شتكيلالمركتب قابتل للت   هتذا نأ في حدود بحثنا ت ضح لناا السالبة المتحصل عليها في هذا العمل

    . N(FEلفائقة )ناقلية االناقلية لتوفر فيف إحدى سمات الومن الممكن أيضا  أن يكون فائق  تصنيعف مخبريا .
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 الملخص

المتحصل عليف من تطعيم  2B0.25Be0.75Caفي هذا العمل قمنا بدراسة الخواص البنيوية والإلكترونية للمركب      

د تمت الدراسة ، وقBe يريليوم من عنصر الب %25بنسبة صلي ديبوريد الكالسيوم المركب الأعنصر الكالسيوم في 

بهدف حساا  . GGAمموبتقريب التدر  المع DFTالمرتكز على نظرية الكثافة التابعية  wien2kبرنام   باستعمال

في المركب   ستخدامتطلعا  ثوابت الشبكة وحجم البنية بالإضافة الى تحديد كثافة الحا ت الإلكترونية وكثافة الشحنة.

 الأخرى. ا ستخداماتين المغناطيسي وبعل نتصوير بالراستعمال جهاز الوتحسين حدود  تطوير

،جهاز التصوير  wien2k،برنام   DFT، نظرية الكثافة التابعية  2CaBديبوريد الكالسيوم الكلمات المفتاحية:

 .MRIبالرنين المغناطيسي 

Résumé 

      Dans cette étude ,nous avons examiné les propriétés structurales et électroniques du 

 avec diporide de calciumobtenu par dopage du composé d'origine  2B0.25Be0.75Ca composé

25% de béryllium Be. L'étude a été réalisée en utilisant le programme wien2k basé sur la 

théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) avec une approximation de gradient 

généralisé(GGA). Le but était de calculer les constantes du réseau et le volume de la 

structure, ainsi que de déterminer la densité des états électroniques et la densité de charge. 

Nous espérions utiliser ce composé pour améliorer les limites d'utilisation de l'imagerie par 

résonance magnétique et d'autres application. 

Mots clés: diporide de calcium CaB2, théorie de la densité dépendante(DFT), programme 

wien2K, appareil IRM, 

 

Abstract 

         In this work, we studied the structural and electronic properties of the compound 

obtained by doping the original compound calcium diboride with 25%  2B0.25Be0.75Ca

beryllium (Be). The study was conducted using the wien2k program based on density 

functional theory (DFT) with a generalized gradient approximation (GGA). The aim was to 

calculate the lattice constants and volume of the structure, as well as to determine the 

density of electronic states and charge density. We aimed to use this compound to enhance 

and improve the limits of application in magnetic resonance imaging and other application. 

, wien2k program, DFTheory Tunctional Fensity D,  2CaB calcium diboride :Keywords

magnetic Resonance Imaging MRI   


