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ادةـــــوم المـــــات وعلـــــة الرياضيـــــكلي  

 اءـــــم الفيزيـــــقس
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 ادة ـــــوم المـــــعل :دانـــــيالم

 اءــــــفيزي :ةبــــــالشع
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  :وانـــــت عنــــــتح

 
 

 

 :أمام اللجنة المناقشة المكونة من  26  /   06 / 2024  : نوقشت يوم

 

 رئيسا  جامعة قاصدي مرباح ورقلة  الرتبة:أستاذ تعليم عال                 س سعيدـــــــــــــــــــــــــــــدوي
 مشرفاً   جامعة قاصدي مرباح ورقلة  الرتبة: أستاذ محاضر أ                           الحــــــــــــــــــــــــــــــتليلي ص

 مشرف مساعد   جامعة قاصدي مرباح ورقلة  الرتبة:أستاذ تعليم عال         عاشوري عبد الرحيم 
 مناقشاً  مركز البحث علم الفلك و الفيزياء الفلكية و الجيوفيزياء          ــــــــر بحث ـــــــــــــــ ـــمديــــــــــــــ ــ                 رــــــــــــــــــــــــــــــــــراضي زهي

 مناقشاً  مركز البحث علم الفلك و الفيزياء الفلكية و الجيوفيزياء  اذ باحث أ         ــــــــــــــــــــــــــ ـــأستــ              ادي خليصةــــــــــــــــــــــعيال
 مناقشاً  جامعة قاصدي مرباح ورقلة  الرتبة: أستاذ محاضر أ                الله خلف بلقاسم  بن

 

2023/2420لسنـة الجامـعيـة: ا

 : الرقم الترتيبي

 :الرقم التسلسلي

و   (MgO)التيرموديناميكية لأكسيدي المنغنيزيوم  المساهمة في دراسة الخصائص البنيوية، المرونية و
   . GPa 140الضغط حتىPREM   النموذج ضغوط عند (CaO)الكالسيوم  



 

 

 

 

 
، اللهم لك الحمد ولك الشكر كما ينبغي لجلال وجهك وعظيم سلطانك، والصلاة والسلام على خير خلق الله  بسم الله

 محمد المبعوث رحمة للعالمين أما بعد: 

 أهدي هذا العمل المتواضع الذي هو ثمرة جهدي 

 

ينير دربي ومنبع الحنان ورمز العطاء، ومنبع طموحي أمي  إلى التي حملتني تسعا، وسهرت لأجلي فكانت لي نبراسا 

 الحبيبة حفظها الله. 

 

 إلى من كان حبه وإهتمامه قوام عزيمتي، إلى ضياء حياتي أبي الغالي حفظه الله. 

 

ور حياتي أولادي مصعب، سراج  الرسالة وإلى فلذة كبدي ونإلى زوجي الغالي الذي كان لي دعما في مواصلة إنجاز هذه 

 .، وإلى كل الأصدقاءا وصغيرالأعزاء وإلى كافة العائلة كبير الدين وأحمد وسيم، وإلى كل إخوتي وأخواتي ا

 

 .بالعلم و المعرفةإلى الأستاذ المشرف الدكتور تليلي صالــــــــــــــــح، إلى أساتذتي الكرام الذين أناروا دروبنا 

 .إلى كل من يقتنع بفكرة فيدعو إليها و يعمل على تحقيقها، لا يبغي بها إلا وجه الله و منفعة الناسو 

 

 

 ب.نسيبة 

 إهــــــداء 
 



 
 

 

 

 إن الشكر والحمد لله أحمده حمدا كثيرا طيبا مباركا فيه. 

 وأخص بالذكر الأستاذ  أتقدم بالشكر الجزيل إلى كل من ساهم من قريب أو بعيد في إنجاز هذه الرسالة المتواضعة،           

إشررافه وتببعره الممرتمر لورا ونهرالحه القيمرة فري جامعة قاصدي مرباح ورقلة على بمحاضر أ ، أستاذ تليلي صالح  الدكتور 

سررليل تقرردذم هررذه الرسررالة. وكررذللم معونترره المرلقررة لوررا، وارالترره وحبرره الهيرراا للعمررل، وصرر ره و  رراله الممررتمر مررن أ ررل 

 إرساء قواعد متيوة لبواء  زالر العلم والمعرفة.

، أسررتاذ  علرريم عرراع بجامعررة قاصرردي مربرراح ورقلررة عاشووي ع ع وور يموو  ي لأسررتاذ الرردكتور إلررى اكمررا أتو رره ببشرركرا           

 على مماعدته لوا طيلة هذا البحث.

علرى تهلرله   علريم عراع بجامعرة قاصردي مربراح ورقلرة، أسرتاذ  سعير دويسكما أتو ه بالشكر إلى الأستاذ الدكتور           

بجامعرة أ  محاضررأسرتاذ ، خلووالله ب لامساسوو برلاسة لجوة المواقشة. والى الأساتذة أعلراء لجورة الممتحورين وهرمس الأسرتاذ 

، بحررررث علرررررم الهلررررلم والهيوذرررراء الهلكيررررة والجيوفيوذررررراءال مررررردذر بحررررث بمركررررز، زهيووووو   ي ووووو  قاصرررردي مربرررراح ورقلررررة، والأسررررتاذ 

 .ية والجيوفيوذاءوالهيوذاء الهلكللم باحثة أ بمركز البحث علم اله، أستاذة عيادع خليصةيموالأستاذة 

 كما لاذهوتني أن أتو ه بالشكر إلى كل أساتذ   الكرام بكلية علوم المالة بجامعة قاصدي مرباح ورقلة.      
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 المقدمة العامة 

لعد رد مرض العلر م فرتا اجارال لمنذ القدم إهتم العلماء في التعرف  لىرخ ايا را ال ر ا ب اليرارض ان. رذلك  لرذل    

التي تعف  غاليا بعل م ان.ض، مض بذنها الاذ ل جذا، الاذ فلز اء ب غلرها  لكل منها تخصص ب ففبع متعددة، فعلم الزلازل 

ب إك التبر باحرد مرض فرفبع الاذ فلز راء، لرع فرفبع متعرددة حرذل   احردها للرم الرزلازل الكر  ب الرذ   خرتص بد.ا ر  اليرارض 

ب الك احرررلم ابهررراطه ، ب رررفي مختلاررر  معتمرررد الررريعا منهرررا لىرررخ فلز ررراء انج رررام الصرررلي   حذررر   م رررض التعرررف  لىرررخ  ان.ضررر ي

ك ك مرض مذنلررالاه  ري فري الةقذقر  مر اد  رلي  تلىخ التيا. تك يض التج يف الدااىي  ، انتها. انم اج الزلزالذ  أب ابفبنذ 

-01] الكال رذ م   هذه ابذنلرالاه تتك ك في الغاللم مض أكا ذد أب ما م مى أق اب نقذ ، مثل اح ذد  ابنغنلز ر م ببل .ي 

 [ 05] ، هذه انكا ذد  م ض أك تك ك حفة غلر مندمج  في تل  ابذنلرالاه [04

معرررر د اهتمررررام اليرررراحثلك ، إذ [70-06]حمررررا فرررري  نح ررررذد ض  ررررابقب الررررذحفلد.ا رررر   االعد ررررد مررررض انبتررررا  ت فقرررر    

فهمرا معتبرراك   مض بذنها ما ذحفنراه ألر ه فهي حثلرة الا تعمال في مجالاه مختلا ا، مأهمذتهلتعدد  اا  بصا    تهمابد.ا 

كان  تجفيبذ  أب ح ابذ ، تضرمن  نقرا ص حثلررة فري د.ا ر   اهذه الد.ا اه   اء ،لليارض ان.ض يناه ان ا ذ  مض ابك  

هرررذ ض انح رررذد ض  بررراناص مرررض منزررر . للرررم الرررزلازل فهررري تاتقرررد للدقررر ، حذررر  د.  تغلرررر اصا صرررها الي ذ يررر  ب ابفبنذررر  

 ,PREM  (Preliminary Reference Earth1981 Modelبتغلر الضغط لند قذم للضرغط بعذردة لرض  رغ ن النمر ذج 

Dziewonski & Anderson)  الررذ  معتبررر ممررث  للمررادة ان. ررذ   با  رراف  لعرردم ت ررفي لناصررا ص التلرم د نامذ ذرر 

لررررم تترررردد قررررذم كررررل ابعررررام ه ابد.ب رررر  لهررررذ ض انح ررررذد ض، برررراناص لنررررد أهررررم  حررررذل   هررررذه الد.ا رررراه بهرررركل الرررردقذ  

 الا ا ل الةدبد   في اليارض ان.ض ي لىخ انقل حتى حدبد الن اة ان. ذ  

 ررفي العد ررد مررض الكررل تلرر  النقررا ص، إذ  كرر ك ذلرر  با ررتخدام ا ررتد.ال لمررض أجررل كررل ذلرر  سهررد  د.ا ررتنا إ ررخ 

ل فيقر  نزفير   ابتضرمضCASTEP (Cambridge Serial Total Energy Package)تعتمرد أبلهرا لىرخ بفنرام  ، ة رابذ ال

الضريط ب GGAبإ رتعمال تقفيرلم الترد.ج ابعمرم  DFT (The Density Functional Theory ) ل ثافر الدالر  ال يذاذر  ل

الاا   بالاصا ص الي ذ ي  ب ابفبنذ  لتتد د قذم ابعام ه    PBEsol (Perdew-Burke-Ernzerhof GGA)ال يذا 

ثرررا ب رفيقررر  تعتمرررد لىرررخ البرمجررر  لتتد رررد قرررذم تلررر  ابعرررام ه لنرررد  رررغ ن   GPa 140حترررى  0لنرررد  رررغ ن مترررددة مرررض 

ع تررررتت م فرررري تغلررررر تلرررر  ابعررررام ه بتغلررررر الضررررغط  ب أالرررررا ب ا رررر   البرمجرررر   ررررتم بررررالنمرررر ذج ابررررذك . ألرررر ه، ليترررر  لررررض ت ا

 ح اب الاصا ص التلرم د نامذ ذ  للأح ذد ض، لاك البرنام  اب تخدم لا  ت لم قذم هذه الاصا ص 

 ل:  فص  امسا خ  م هذا العملذتق .أ نا مض ابنا لم لتتقذ  هذه الد.ا   

للررم الررزلازل الكرر  ب أح ررر مررض   لىرخ زلرررحتررم ال ب  ب مترراب.ه   ع، ففبلررعماه مر ؛علررم الررزلازل ل نررات فق الاصررل انبل  فري

 ىنمررراذج الي ررر حمرررا  عرررفض أهرررم اب جررراه الزلزالذررر  ب   تقرررد م مختلرررف ال رررفي اب رررتخدم  فررري الد.ا ررر  فذرررع باررر ل تعفيارررع، 
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التعف  لىخ أهم أق ام ال يقاه ان. ذ  ب  ب،  اص  ا PREMنم ذج   ابق رح  لض رفي  تتلذل هذه اب جاه لم ما ب

 مك ناسها، التي  قدمها هذا النم ذج 

حذبهما الي ذ ي  اانح ذد ض، حذ   هلر لعم مياه ح لهما ب تف   د.ا    نصلم الاهتمام لىخ ثا بالاصل الأما في 

بد.ب ر  ب اابعرام ه   لكل منهمرا  مرض اجرل التعرف ؛ لىرخ ررفي الد.ا ر  ابعتمردة ال ابق الد.ا اه  نذحف بابم ن ، أالرا  

 ا فيهلنقا ص الكامن  لالنتا   ابت  ل إليها، لل   ل 

للمعررام ه ابد.ب رر  ب قرر انلك ح رراطها   االة رراب، حذرر  نقرردم تصرر ذااب الذرر ، نقرردم رررفي   ثرر فرري الاصرر ل الث

 ب  لا لعفض النتا   ب مناقهتها، حذ :

ابعام ه التالذ  انتالبي التهكل، ثاب  الهي   اليل .ير ، بابتمثل  في   تنابل الاصل الثال  الاصا ص الي ذ ي 

 حام الالذ  انبلذ ،   ي  الحام ب حثاف  ابادة 

ب ث ابررر  ابفبنررر ، معرررامىي الانضرررغان الحامررري ب ب ابتمثلررر  فررري  بينمرررا  تضرررمض الاصرررل الفابرررع الاصرررا ص ابفبنذررر 

  القص ب  فلاه اب جاه ال  لذ ، العف ذ  ب م ج  الانضغان الص تب

التررررري تتمثرررررل فررررري د.جررررر  حرررررفا.ة د يرررررا ، ال اقررررر   الاصرررررل الارررررامس الارررررار بالاصرررررا ص التلرم د نامذ ذررررر  اب أارررررف 

 الداالذ  ، ال ع  الةفا.ي  بثي ه الحام ،الان رببب ب ال اق  الةفة 

ب مق رحراه فراي أقردم مرض ا لهرا ن، حمرا  تختصف رفيق  العمل ب أهرم النترا   اجةصرل لليهرا  ا     نقدم  أالرا

  ألمال اب تقيلذ  
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 ول الفصل ال 

 

 الكـــــــــــــــــــــــــــــــوني  زلازل ـــــــــــــــــــــــــــــــم الـــــــــــــــــــــــــــــــعل

 

I-1 ة: ـــــــــــــــــــــــــــمقدم 

مختلف النظريات الضرورية  نركز على    أينعلم الزلازل؛ مفهومه، فروعه و محاوره.في هذا الفصل، سوف نهتم ب

الكوني، إنطلاقا من تعريفه و  الزلزل  تقديم مختلف الطرق المستخدمة في الدراسة فيه، كما نعرض أهم    المرتبطة بعلم 

 خصوصا.   PREMنموذج  عموما ونماذج البنية المقترحة عن طريق تحليل هذه الموجات  الموجات الزلزالية و

I-2  زل:  لا علم الز 

I-2-1  مفهوم علم الزلازل: 

  (seismos)إلى أصل يوناني قديم، تنقسم الكلمة إلى مقطعين الأول    (seismology)  ترجع كلمة سيسمولوجيا 

 . [01]  تعني علم (logos) الثاني بمعني زلزال أو هزة أرضية، و

( الأرضية  الهزات  علم  جزءا يعتبر  و من السيسمولوجيا(  أعم  آخر  علم    أشمل؛  علم  هو 

 .المائع  الذي يتناول بالدراسة الظواهر الفيزيائية المختلفة المرتبطة بالأرض بجزأيها الصلب و  (Geophysics) الجيوفيزياء

الزلازل   دراسة  علم  أنه  الأولى  للوهلة  يبدو  قد  الأرضية،  الهزات  دراسة  علم  مجمله  في  يعني  اليوناني  المصطلح 

 . [01] فقط و لكنه في الحقيقة أعم من هذا

I-2-2  فروع علم الزلازل: 

العلمو  لهذا  الأساس ي  الركن  تمثل  الزلازل  دراسة  أن  من  الرغم  فهوعلى  تختص    ،  أخرى   
ً
فروعا  

ً
أيضا يشمل 

 . [01] بالهزات الأرضية بشكل عام 

  :الآتي في الأرضية(  )الهزات السيسمولوجيا لعلم المختلفة  الفروع حصر يمكن

 .علم دراسة الزلازل  -1 

و  -2  انتشارها  طبيعة  حيث  من  الزلزالية  الموجات  من  المختلفة  الأنواع  المختلفة    دراسة  الطبقات  في  مساراتها 

 .قشرتها المكونة لباطن الأرض و
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   .لزلزاليةدراسة مصدر الموجات ا -3

 .هذه التسجيلاتتفسير  تحليل و ،تسجيل الهزات الأرضية -4

ال -5 و  زلزاليالمسح  الضحل  التطبيقية  بنوعيه  )السيسمولوجيا  أو    Seismology Applied (العميق 

 الإستكشاف(. سيسمولوجيا 

الهندسيةا  -6 علم    و  Seismology) (Engineering  لسيسمولوجيا  إطار  تحت  يندرج  أن  يمكن  الذي 

يستعمل مهندسو الإنشاءات   بدراسة الخواص الاهتزازية للتربة في مواقع المنشآت. و يختص و .السيسمولوجيا التطبيقية

 .نتائج هذه الدراسات في وضع تصميمات المنشآت المقاومة لقوى الزلازل 

 به، و ما سوف نتطرق إليه لاحقا. الذي نهتم  الفرع  هذا الكوني الزلازل   علم -7

 I-2-3  المحاور الساسية لعلم الزلازل: 

للموجات   الرصد  أساسية: من خلال عمليات  ثلاثة محاور  بالدراسة من خلال  السيسمولوجيا  تناول علم  يتم 

كذلك بواسطة التحليلات و البحوث الرياضية    )المختبرية( والتجارب المعملية    السيزمية )الزلزالية( على سطح الأرض، و

 . النظرية

الذي   الأرض  باطن  هو  الدراسة  من  الهدف  حيث  كثيرة  صعوبات  الثلاثة  المحاور  هذه  أحد  في  الباحث  يلاقي 

 .دراسته بشكل مباشر يصعب اختراقه و

على الرغم من هذا فإن تسجيلات الزلازل بموجاتها ذات المسارات المختلفة قد أتاحت لنا التوصل إلى كثير من    

و الأرض،  باطن  لصخور  الطبيعية  المرنة    الخواص  الخواص  دراسة  إلى  تؤدي  أن  يمكن  المختبرية  الدراسات  فإن  كذلك 

 .لعينات مختلفة من الصخور تحت الضغوط المختلفة

الطبيعية في باطن الأرض من ضغوط و أنه يصعب في المختبر محاكاة الظروف  مع هذا    محاليل، و  حرارة و  إلا 

 .التحكم في قيمة الضغوط التي يمكن أن تتعرض لها عينات الصخور   فإن الدراسات المعملية تتميز بالقدرة على التغيير و

  

 .
ً
 منفصلا

ً
تعتبر الدراسات النظرية الرياضية هي الدراسات التي مهدت لظهور علم السيسمولوجيا باعتباره علما

المرنة للصخور  النصف الأول من القرن    Rocks of Elasticity of Theory( فقد مثلت نظرية الخواص  التي تبلورت في 

 .التاسع( الأساس النظري الذي مهد لظهور السيسمولوجيا كعلم مستقل

 .مترابطة منذ نهاية القرن التاسع عشر أصبحت المحاور الثلاثة التي تتناول هذا العلم متلازمة و
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  و   كان لظهور أجهزة تسجيل الهزات الأرضية فضل كبير في ربط الأساس النظري بتحليلات تسجيلات الزلازل،   و

في ضوء ذلك تم التعرف على التركيب الداخلي لباطن الأرض من خلال هذه التسجيلات دون الحاجة إلى الاختراق المباشر  

 
ً
 .الذي يبدو مستحيلا

I-3   :علم الزلزال الكوني 

تركيبها،    من حيث تكوينها و  لأرض الذي يدرس أعماق اهو الفرع  ،  (the globe Seismologie)   علم الزلزل الكوني

و الزلازل.  عن  ناتجة  معطيات  خلال  إقترح  من  طريقتين    قد  الداخلية  الطبقات  لدراسة  الطريقة  )،أولها  [02]علماءه 

 .( DIRECTLYالطريقة المباشرة) أما الثانية  (REVERSEالعكسية 

I-3-1 الطريقة العكسية: 

و خاصة  بطرق  السيسموغراف  عن  الناتج  الطيف  تحليل  من  الطريقة  هذه  و  تنطلق  هذا    متعددة،  نتائج 

و مختلفة،  لأمواج  إشارات  من  مجموعة  من  تتكون  الأطياف  هذه  طبقة.  لكل  المادية  المكونات  تقترح  بين    التحليل  من 

 .  PREM [03] نتائجها النموذج

 لكن دعونا أولا نعرض الأنواع المختلفة من الموجات الزلزالية الناتجة عن الزلزال. 

I-3-1-1 الزلزالية: لمواج أنواع ا 

الأمواج من  رئيسيين  نوعين  وجود  عن  الزلزالية  التسجيلات  تحليل  كشف  عبر  : [04]  قد  تمر  حجمية  أمواج 

أمواج سطحية تنتشر على سطحها. إن مراقبة هذه التسجيلات تسمح لنا بملاحظة أن هذه الموجات تتبع بعضها    الأرض و 

لهذا السبب   إتساعها حساسة لطبيعة البنى الجيولوجية التي تمر عبرها، والبعض أو تتراكب وأن سرعة إنتشارها وكذلك 

 أدوات القياس. الوسائط المتقاطعة و فإن الإشارات المسجلة هي مزيج من الأثار المرتبطة بالمصدر  و

 المواج الحجمية: -أ

لأن    ، التي تزداد عموما مع العمق  و   تنتشر هذه الأمواج داخل الكرة الأرضية بسرعة تعتمد على الوسط المتقاطع

  1906في عام    S  و  Pهو من حدد الأمواج    Richard Dixon Oldhamالمادة المتقاطعة تصبح أكثر كثافة. كان عالم الزلزال  

وجود بنية متميزة    إستنتج   و   .حيث ميز نوعين من الأمواج في مخطاطاته الزلزالية،  1897من خلال دراسة زلزال آسام عام  

 هذه الأمواج نوعين هما:  و . [05]هي النواة السائلة  لوشاح الأرض، و

التي  ،  الأولية، أو أمواج الضغط أو الأمواج الطولية. تتم حركة جزيئات التربة  الأمواجتسمى أيضا  :  Pالمواج    -1

تنتشر في جميع البيئات حتى في    متتالية موازية لإتجاه إنتشار الموجة.   إنضغاطات   تصاحب مرورها عن طريق تمددات و

 لذلك فهم أول ما تم تمييزه في مخططات الزلازل. ، هي الأسرع مقارنة ببقية الأمواج السطحية  ،باطن الأرض
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أو الأمواج المستعرضة. أثناء ، (Sتسمى أيضا بالأمواج الثانوية أو موجات القص )بالتالي الأمواج    :Sالمواج    -2

مرورها، تحدث حركات أرضية بشكل عمودي على إتجاه إنتشار الموجة. لا تنتشر هذه الأمواج في الوسائط السائلة، بل  

 تظهر في المرتبة الثانية في مخططات الزلازل.  ، يتم إيقافها بواسطة النواة الخارجية للأرض

 

 
 

 S [05] الموجة و  Pيمثل حركة الجسيمات أثناء مرور الموجة  :(I-1)الشكل 

 

  المواج السطحية:  -ب

سررررع ها أقرررل مرررن  .المررراءلهرررا ترررمثير مماثرررل للأمرررواج التررري تتشررركل علرررى سرررطح  ،تنتشرررر هرررذه الأمرررواج عبرررر سرررطح الأرض

أقرروى بشررركل عرررام، لكنهررا تتنررراقص بسررررعة مررع المسرررافة مرررن السررطح الرررذي يوجههرررا.  لكرررن إتسررراعها. سرررعة الأمرررواج ال جميررة

 :[06] هناك نوعان من الأمواج السطحية

. حرك ها  1911عام    Augustus Edward Hough Loveأكتشفت من طرف الإنجليزي    :Loveموجة لوف    -1

الأمواج   في حدوث أضرار    Sتشبه حركة  إهتزاز أفقي مما يتسبب  في حدوث  أمواج لوف  العمودية. تتسبب  الحركة  دون 

 نى. اجسيمة لأساسات المب

رايلي    -2 تشكل  1885عام    John William Strutt Rayleighإكتشفها    :Rayleighموجة  معقدة،  حرك ها   .

 حركة أفقية ورأسية. 
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 [05] الجسيمات أثناء مرور  موجة لوف وموجة رايلييمثل حركة  : (I -2)الشكل

 

في الوسط المتجانس الخواص، تنتشر الأمواج المرنة التي تبدأ من نقطة واحدة بطريقة متناحية متجانسة. لكن  

في  موضح  هو  كما  ديكارت.  لقانون  وفقا  الآخر  منهما  كل  يخلق  تنعكس،  فإنها  مختلفين  وسطين  حدود  إلى  تصل  عندما 

( تنعكس I-3الشكل  الطولية،  الأمواج  هذه  إلى  بالإضافة  المعطى،  الحد  إلى  تصل  التي  فقط  هي  الطولية  الأمواج  إن   .)

 . [07]تتولد في الوسط الآخر   الأمواج المستعرضة من الحد و

 

 

 

    [07] إنكسار الأمواج الزلزالية يمثل إنعكاس و : (I-3)الشكل

 



ـــــــــــــــــــزلازل الكـــــــــــــــــــــــــــــــوني                                                                                                                 ول                                   الفصل ال   عــــــــــــــــــــــــــــلم الــــــــــــ

-6-  
 

 

  فترة  بعد  المنافسة  الزلزالية  الأمواج  تسجيل  سيتم  للزلزال،  السفلي  المركز  في  كافية  طاقة  ذو  زلزال  يحدث  عندما  

يمكن  من   مختلفة  نقاط  في  الموجودة  الزلازل   رصد   محطات  في  معينة   زمنية  إن(I-4)الشكل  في  رؤيته  الأرض.    الأمواج   . 

 .  [07]الأرض   من العميقة  الأجزاء من  المعلومات  تجلب أكبر  مركزية مسافات عن الناشئة

 

 

 

 [07]  : يمثل إنتشار الموجات الزلزالية من مركز الإنفجار(I-4)الشكل 

 

I-3-1-2  نموذجPREM: 

منحنيات تشير إلى   هي  كما ذكرنا من قبل، فإن تحليل التسجيلات الزلزالية يسمح لنا برسم الأشعة الزلزالية و

العكسية   الطريقة  الزلزال. من خلال  كدالة لمسافة مركز  الزلزال ولحظة حدوثه(  )معرفة مركز  وقت وصول كل موجة 

ملاحظة الإنقطاعات التي تعكس المرور من    الكثافة كدالة للعمق و  و  S  و  Pيمكننا بعد ذلك العودة إلى سرعة الموجتين

تالي تعديل  الب  تحديد النموذج لأنه يجب ملاحظة أن هذه الإنقطاعات تفسر بتعديل التركيب الكيميائي و  وسط إلى آخر و

يتم تحديده من خلال عكس    ، وJeffreys Bullen   (1939)  هكذا تم إقتراح النموذج الأول من قبل  خصائص الوسط. و

الزاوية   المختلفة    و  [08]المسافات  الأخرى  النماذج  من  العديد  هناك  واليوم  مثل    قليلا  أيضا  تستخدم   IASP91التي 

 PREM  (Preliminary Referenceوذج  رررررررررررررررررررررررلكن النموذج الأكثر إستخداما هو نم  ، وAK135  (1995)[09]  و  (1991)

Earth1981 Model, Dziewonski& Anderson )[10] أنظر  )التركيب الداخلي للأرض   لأنه يعطي مقاربة جيدة للبنية و

 (.(I-5)الشكل

 : [11] وجد أن الأرض تتكون من طبقات متعددة، متراكبة موحدة المركز، هي PREMمن خلال 
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ويبلغ سمكها من    -1 أو  15إلى    10القشرة: هي محيطية،  المحيطات،  تحت  مترا  يتراوح سمكها من    كيلو  قارية، 

 كيلومترا. 80قد تصل في بعض مناطق التقارب إلى  كيلو مترا تقريبا، و   50إلى 30

 كم.   2900يمتد إلى عمق   الوشاح: يفصله عن القشرة إنقطاع موهوروفيتش ي )موهو( و -2

(، تمتاز بعدم  Gutenberg  غوتنبرغ)إنقطاع    Dموجودة في مركز الأرض، تفصلها عن الوشاح طبقة    النواة:   -3

 التجانس خاصة في جزئها السائل )النواة الخارجية ( أما الداخلية فهي صلبة .  

 .(I-5)الشكل  و (I-1)تتلخص خصائص هذه الوحدات في الجدول 

في   الطولية  قيم كل من    (I-2)الجدول كما نقدم  الموجتين  الكثافة و سرعة  الحرارة،  الضغط، درجة    ، العمق، 

 . PREMعند حدود أهم التقسيمات الأرضية حسب النموذج  العرضية و سرعة موجة الانضغاط الصوتي

 . [11]  يمثل التركيب الداخلي للأرض :(I-1)الجدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

قيم العمق، الضغط، درجة الحرارة، الكثافة و سرعة الموجتين الطولية و العرضية و سرعة موجة  يمثل  :(I-2)الجدول 

 . PREM  [12]عند حدود أهم التقسيمات الأرضية حسب النموذج الانضغاط الصوتي 

 

 

 

 كتلة / جزء الأرض  (Kmالعمق ) المنطقة 

 0.00099 15-0 القشرة المحيطية 

 0.00374 50-0 القشرة القارية 

 0.103 400-10 الوشاح العلوي

 0.075 650-400 المنطقة الإنتقالية 

 0.492 2890-650 الوشاح السفلي 

 0.308 5150-2890 اللب الخارجي 

 0.017 6370-5150 اللب الداخلي 

  
 الضغط  العمق 

درجة  

 الحرارة 
 الكثافة 

سرعة الموجة  

 الطولية 

سرعة الموجة  

 العرضية 

سرعة موجة  

 الانضغاط الصوتي 

(Km) (GPa)  (K) (g/cm3) (km/s) (km/s) (km/s)  

 القشرة 
0 0 300 1,02 1,45 0 1,45 

80 2,4539 1000 3,38 8,07 4,46 6,21 

الوشاح 

 الأرضي العلوي

80 2,4546 1000 3,38 8 4,38 6,2 

670 23,8334 1600 3,99 10,22 5,5 8 

الوشاح 

 الأرضي السفلي 

670 23,8342 1600 4,38 10,73 5,91 8,28 

2891 135,7509 4700 5,57 13,69 7,23 10,85 
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 [12]طبقات الأرض المقابلة  وفقا للعمق و PREMنموذج  :(I-5)الشكل 

 

 : [11]مع ذلك، تشمل هذه الوحدات تقسيمات فرعية مهمة أخرى تتميز بالإنقطاعات 

بسبب إنخفاض الصلابة )مادة أقل    VS  و  VPكيلو متر، تنخفض السرعات    200و    100على عمق يتراوح بين   -

المنطقة   هذه  تسمى  من    LVZلزوجة(؛  المغطي  الجزء  يسمى  المنخفضة(.  السرعة  )و   LVZ)منطقة  الصخري.    الغلاف 

 أكثر ليونة.  LVZالجزء العلوي من الوشاح(، فهو صلب، الجزء السفلي من  بالتالي فهو يحتوي على القشرة و 

  كيلومترا، تؤدي الزيادة في السرعات الزلزالية إلى تحويل الأطوار إلى مواد أكثر كثافة. و  670  و  400على عمق    -

إلى   عمقها  يصل  السيليكات:  صخور  من  ككل  الوشاح  و  400يتكون  بريدوتيت    كيلومتر  من  رئيس ي  بشكل  تتكون 

Péridotites التي المعادن الأساسية فيها هي    ، و الصخورOlivine   و  Pyroxène  و تمثل المنطقة الإنتقالية التي يبلغ طولها .

الإنتقال   400 عند    كم  بينما  الإسبنيل  مرحلة  إلى  أوليفين  مرحلة  بروفيسكيت    670من  تجمع  إلى  الأخير  يتحول  كم، 

((Pérovskite  ماغنيزيوستيت    و ((magnésiowüstite  و و هو  .  العلوي  الوشاح  بين  الفاصل  الحد  إلى  الوشاح    يشير 

 السفلي.  

عمق   على  ليمان  إنقطاع  بينهما  يفصل  إلى قسمين  أيضا  اللب  يتكون    5100ينقسم  السائل  الخارجي  اللب  كم: 

رئيس ي من الحديد و  النيكل و  بشكل  و  بنسبة أقل من  )الأكسجين  الخفيفة  و  العناصر  الداخلي    الكبريت(.  اللب  يتكون 

 أساسا من الحديد الصلب. 
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  ين العلوي مع تحديد نسب الأكاسيد  الوشاح   المكونات المينيرالوجية لكل من القشرة و  ( I-3)نلخص في الجدول 

MgO  وCaO . 

 

 .[07] الوشاح العلوي  في كل من القشرة و  CaOو MgOنسب الأكاسيد  :(I-3)الجدول 

 

 

 

 

 

 

I-3-1-3 :الضغط في باطن الرض 

و                الكثافة  توزيع  بمعرفة  الأرض  باطن  في  الضغط  تحديد  الجاذبية  يمكن  العلاقة–دالة  تطبيق    عمق من خلال 

[13] : 

ρ = ∫ gϑdrI                                                                       (1 − 𝐼)                 
r

R
    

يصل إلى قيمة قصوى في مركز الأرض    و،  بما أن الضغط مضاف فإن قيمته تزداد بشكل طردي مع تزايد العمق

يصل في المركز إلى   (. يبلغ حجم الضغط في باطن الأرض بضعة ملايين من الضغط في الغلاف الجوي، و(I-6))أنظر الشكل

 . ]70[ ملايين من الضغط الجوي  4 يقارب أي ما  Nm 1110⋅3.64-2قيمة قصوى تبلغ 

I-3-1-4  :توزيع درجة الحرارة في باطن الرض 

. إذا إفترضنا  (I-8)كما هو موضح في الشكل،  الموجودة في باطن الأرضتم تقديم تفسير محتمل لتغيرات الحالات  

باطن الأرض في  السائد  الهائل  التي تتعرض للضغط  المادة  في ظل  ،  أن  التي نختبرها  لتلك  تتصرف أيضا بطريقة مشابهة 

الظروف السائدة على السطح، فقد نستنتج أن الحالة الشبيهة بالسائل في اللب الخارجي ترجع إلى درجة حرارة أعلى من  

و هناك.  الموجودة  المادة  إنصهار  و   نقطة  المادة  جودة  على  كبير  بشكل  الإنصهار  درجة  الضغط  تعتمد  قبلنا    ،على  إذا 

النيكل مع بعض المعادن الأخرى الأخف )مثل السيلكون(    إفتراض أن مادة لب الأرض تتكون بشكل أساس ي من الحديد و 

الشكل في  الموضحة  الضغط  قيم  الإعتبار  في  الأخذ  مع  ثم  الخارجي،  الجزء  العمق    (I-7)في  مقابل  الإنصهار  نقطة  دالة 

في الوشاح   سيتم الحصول عليها. تبين هذه الدالة أن منحنى درجة الإنصهار يستمر في القشرة و  (I-8)الواردة في الشكل 

 CaO نسبة  MgO  نسبة المينيرالات  الطبقة 

 القشرة 

Diorite 4.17 % 6.74 % 

Gabbro 7.51 % 10.99 % 

Plateau-

basalt 

4.89 % 8.09 % 

 العلويالوشاح 
Dunite 46.32 % 0.70 % 

Peridotite 36.81 % 3.57 % 
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هنا فالمادة صلبة  الحرارة،  درجة  منحنيات  نقاط    و  فوق  بين  يوجد فرق جوهري  المادة،  تركيبة  في  المحتمل  للتغير  نظرا 

الوشاح و السائدة عند الحدود بين  النواة تكون درجة الحرارة أعلى من نقطة    النواة. و  الإنصهار  الخارجي من  في الجزء 

في اللب الداخلي تكون    الإنصهار، بتالي تكون المادة هنا في حالة شبه سائلة. يتقاطع المنحنيان عند حدود اللب الداخلي، و

 . [07] درجة الحرارة مرة أخرى أقل من تلك المطلوبة لصهر المادة

 

 

 

 [07] : الضغط على أعماق مختلفة في باطن الأرض(I-6)الشكل 

 

 

 

 [07] إختلاف درجات الحرارة داخل الأرض :(I-7)الشكل 
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 [13] تركيب الأرض باطن الأرض كما يراه الجيوفيزيائي من حيث الهندسة، الضغط و درجة الحرارة، الحالة الفيزيائية، و :(I-8)الشكل 

 

I-3-2 :الطريقة المباشرة 

لذلك تسمى أيضا علم الزلزال الحديث  ، يستخدمها علماء الزلازل تعد هذه الطريقة من بين الطرق الجديدة التي 

النظرية   .[14] الزلازل تقنيات تجريبية أو  العميقة اعن طريق المح،  حيث يستخدم علماء  العددية لدراسة الطبقات    كاة 

العالي و  [15]. التجريبية، فإن تجارب الضغط  المرتفعة  بالنسبة للتقنيات  تجعل من الممكن إعادة خلق  ،  درجة الحرارة 

و الضغط  الأرض    ظروف  أعماق  في  حرارة  الفيزيائية [16]درجة  الخصائص  مختلف  دراسة  المخبرية  القياسات  تتيح   .  

 تجمعات المعادن التي من المحتمل أن تمثل عمق الأرض. هناك طريقتان لهذه التقنيات:   فهي تشير إلى ،للمعادن

الماسية    - السندان  خلايا  بإستخدام  الثابت  الوصف    (CED)الضغط  في  متعددة    ،  (  [16])أنظر  المكابس 

 . السندان

الطيفي    - التحليل  أو  الصوتية  أو  الديناميكية  )أنظر  أو   Brillouinالتقنية  الصوتية  فوق  الموجات    فيطريقة 

 (. [17]الوصف 
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الأكثر   الطرق  الفيزيائية.  البيانات  من  للمعادن  المرونية  الخصائص  في حساب  للتجارب  التكميلي  النهج  يتمثل 

بطرق  ،  إستخداما يسمى  ما  الجزئية    «ab-initio»هي  الديناميكيات  على  الفيزياء  ،  [18]القائمة  على  القائمة  الطرق 

 .  [19]الطرق القائمة على الديناميكا الحرارية    و [15]( الاهتزازيةالإحصائية )الطرق  

و  و الأرض  نموذج  بين  العلاقة  من  المباشرة  الطريقة  بتطبيق  قمنا  جانبنا،  الخصائص    من  في  التغير  إستنتاج 

 وثيقا بالتغيرات في السرعات الزلزالية.   ارتباطاترتبط  التي  الحرارية للوسط و  المرونية و  البنيوية و

 

 :الفصل الول  خلاصة

 من خلال إهتمامنا حول علم الزلزال الكوني وبحثنا حول مايتعلق بتكوين طبقات باطن الأرض إستخلصنا: 

 على فيزياء الأجسام الصلبة.  إمكانية تحديد فرع علم الزلزال الذي ننتمي إليه وإعتماده -

 في علم الزلزال الكوني.  PREMتمكيد أهمية نموذج  -

المغنيزيوم  - )أكسيد  الأكسيدين  بالأخص  للأرض  الداخلية  الطبقات  تكوين  في  الأكاسيد  أكسيد    و  أهمية 

 الكالسيوم(. 

 من بين أهمية الأكاسيد دخولها في تكوين مينيرالات متعددة تشكل المادة المحتواة في باطن الأرض.  -
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 ثاني الفصل ال

 

 CaOو  MgOعموميات و دراسات سابقة حول 

 

I-1 ة: ـــــــــــــــــــــــــــمقدم 

السابق، إطلعنا على حول ما الفصل  في  لها، حيث    كما جاء  المكونة  بتكوين طبقات الأرض والتقسيمات  يتعلق 

مثل   متعددة  منيرالات  من  تتكون  التقسيمات  و    Péridotites  ،Olivine ،diopside،Pyroxène  ،Spinelleهذه 

Magnésiowüstiteبإندماج تتكون  المنيرالات  هذه  مثل؛    .  النقية  بالأقطاب  يسمى  ما  أو  ،  MgO  ،FeO  ،BaOأكاسيد 

CaO، 3O2Al [05] كاسيد أن تكون موجودة بشكل منفرد ، كما يمكن لهذه الأ[40-10]،.... إلى أخره . 

  ، و أكسيد Periclase  أو ما يعرف بإسم البريكلاس  MgOنهتم في هذا الفصل بدراسة بأكسيد المنغنيز الأحادي  

وCaOالكلسيوم   نظرية،  أو  تجريبية  كانت  سواء  الدراسات  من  العديد  بدراستهما  اهتم  الذين  لأهميتهما   .  نظرا  ذلك 

التركيبات البلورية لهم، كما نطلع على الأعمال السابقة التى   الجوفيزيائية. لذلك من الضروري تقديم الخصائص العامة و

 تحديد موقع عملنا بعد ذلك. لكي نتمكن من تحديد مشكلتنا و .الآنتم إجراؤها حتى  

II-2   :أكسيد المغنيزيوم 

II-2-1   أكسيد المغنيزيوم: حول الخصائص العامة 

من أحد المعادن الرئيسية المكونة للوشاح السفلي للأرض    هو مادة صلبة أيونية يعتبر   (MgO)أكسيد المغنيزيوم  

بريكلاز.  [07-06] المعدني  بالإسم  أيضا  يعرف  و ،  نسبيا  نادر  يعتبر  الرخام، و البريكلاز  في  أساسا  يتشكل   يوجد  ما  عادة 

مع ذلك فإن البلورات الطبيعية   و  ، شفاف النقي عديم اللون و   MgOأثناء التحول التلامس ي للدولوميت و المغنيست.  

هو   عادة ما تكون صفراء بنية أو سوداء بسبب وجود الحديد. البريكلاز هو مادة صناعية مهمة،لأنه يتكون في الأسمنت و

  mohs   6ـبصلابة تقدر ب   MgOـ. يتميز ال [08]أساس العديد من السيراميك عالي الحرارة لمجموعة واسعة من التطبيقات

 . Greek (1840) ]0[5من طرف العالم الإيطالي  MgOـ .  تم إكتشاف ال3g/cm 3.5 كثافة تصل إلى   و
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II-2-2   : الهياكل البلورية لأكسيد المغنيزيوم 

MgO    في المحيطة  الظروف  تحت  تتبلور  بسيطة،  أيونية  بلورة  عن  الصوديوم  B1  الطور عبارة  كلوريد  -)بنية 

إلى   (،)II)-1الشكل طور  لإنتقال  السيزيوم  )  B2الطور  يخضع  كلوريد  الضغط II)–(2الشكل-CsClبنية  تأثير  تحت   )

القوي  لها  [12-09]   الخارجي  الأكسيد  بها  يمر  التي  البلورية  الهياكل  هذه  من  لكل  الديناميكية   و  خصائصها.  ظروفها 

 .(II-1)الحرارية التي تظهر في الجدول 

 

 الظروف الديناميكية الحرارية المقابلة. : الخصائص البنيوية المحتملة لأكسيد المغنيزيوم، و(II-1)الجدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

: رقم تصنيف المجموعة الفضائية للتركيب  N-G-S  : مجموعة الفضاء للبنية البلورية.G-S: التركيب البلوري.  S-Cحيث  

 : تمثل زوايا الشبكة البلورية. α،β، γ: تمثل الثوابت البلورية .a،b،c البلوري.

 

 البنية   مكعب

CsCl (B2) NaCl (B1) S-C 

Pm-3m Fm-3m G-S 

221 225 N-G-S 

8 8 Z 

4.2/4.24 4.326/4.2506 a 

4.2/4.24 4.326/4.2506 b 

4.2/4.24 4.326/4.2506 c 

90 90 α(°) 

90 90 β(°) 

90 90 γ(°) 

Ca/Mg (0.0.0) O(0.5,0.5,0.5) 

 

Ca/Mg(0.0.0) O(0.5,0.5,0.5) 

 

coor 

 الإحداثيات 

 
T=2980K, 

P=1atm 

Conditions 

 الشروط 
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،  حيث  VESTA أكسيد المغنيزيوم و أكسيد الكالسيوم( المعدة بواسطة برنامج)  : يمثل البنى البلورية الممكنة للأكسيدين(II-1) الشكل 

 2O-، أما الكرات صغيرة الحجم و حمراء اللون شوارد Ca+2أو   Mg+2تمثل الكرات كبيرة الحجم و ذهبية اللون شوارد 

A-  يمثل البنية المكعبة أو بنيةملح الطعامNaCl  أو الطور  B1 .للأكسيدين 

B- يمثل البنية المكعبة أو بنية كلور السيزيوم CsCl  أو الطورB2 .للأكسيدين 

 

II-2-3 أكسيد المغنيزيومالأعمال الخاصة ب : 

 : Thomas J. Ahrens 1981[13]و  Vassiliou, M. Sعمل   -1

بيانات   تشير  العمل،  هذا  الصدمة  م في  نطاق  في  لبلورة  اأحادي    لبريكلاز  {100}  الاتجاه  على   الجديدة وجة 

جيجا باسكال،    200واحد يصل إلى    Hugoniotموصوف بواسطة    MgOأن    أيجيجا باسكال    200إلى    160الضغط من  

  OKمحدود من الدرجة الثالثة، مع تقييد    لإجهاد لكل المائة. بالنسبة  1-1.5مع عدم وجود إنتقالات طور لتغير الحجم من  

0.24 الضمني البالغ OK، فإن aPG 162.7إلى قيمته المحددة بالموجات فوق الصوتية البالغة  ∓ يتوافق مع القيمة   4.27

0.14المحددة بالموجات فوق الصوتية البالغة  ∓ أكثر إنحدارا إلى حد   Hugoniot.  تشير البيانات الجديدة إلى وجود 4.17

المنشورة مسبقا تحت   الصدمة  نتائج موجة  إقترحته  الذي  المنشورة مسبقا    120من ذلك  النتيجة  باسكال. تظهر  جيجا 
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، وقد تشير إلى بداية  B1في البنية    MgO  ـجيجا باسكال ضغطا أكبر في ضوء البايانات الحالية مما هو متوقع ل  258عند  

فإن   Feيشكل حلا صلبا مثاليا مع   MgOمرحلة إنتقالية، على الرغم من أننا لا نستطيع إجراء هذا التفسير بثقة، إذا كان 

 عند ضغوط الوشاح المنخفضة.   agnesiowüstiteMبياناتنا لا تدعم حدوث تحول كبير في  

 : Bukowinski, M. S. T 1985[14]عمل  -2

الدراسة تم إختبار  الكثافة الوظيفية المحلية على التنبؤ بخصائص معادن الأكاسيد عند    في هذه  قدرة نظرية 

  B2و    B1  (NaCl)  في الهياكل   CaOو    MgOـ  الضغوط العالية عن طريق حساب بعض الخواص الديناميكية الحرارية ل

(CsCl) .تنبؤات    و إلى  البداية، مما يؤدي  الحالة من  في معادلات  الساكنة والديناميكية  المساهمات  يتم حساب كل من 

، فإن متساوي الحرارة النظري لدرجة  B2مستقلة تماما عن البيانات. بإستثناء المبالغة المحتملة في تقدير كثافة الأطوار  

الصدمة   وموجة  الغرفة  البيانات.    Hugoniotsحرارة  مع  ممتاز  بشكل  تتفق  المرنة  والمعلمات  الصفرية  الضغط  وكثافة 

جيجا    61جيجا باسكال، مقارنة بالقيمة التجريبية البالغة    32هو    CaOـ  ل  B2   و  B1وجد أن ضغط التحول المتوقع من  

 جيجا باسكال ويعتقد أنه الحد الأدنى لضغط التحويل الفعلي.   205هو   MgOباسكال . كما أن الضغط المقابل ل

 : Mehl, M 1986[15] عمل   -3

في هذا العمل، تم تقديم النموذج الحر لمعلمة ثوابت المرونة وسلوك الضغط العالي للأكاسيد القلوية الأرضية  

CaO  ،MgO  ،SrO  و  BaOكيم للطاقة قصيرة المدى للبلورة. و  –هذا النموذج على حسابات من نوع جوردن    يعتمد  . و  

و مادلونج،  لجهد  إستجابة  الأيونية  الشحنة  لكثافة  كرويا  المتناظر  الإسترخاء  دمج  يسمى    تم  النموذج  (PIB)الذي  في   ،

واتسون  حساب  إستخدام  طريق  عن  الشحنة  إسترخاء  تحقيق  يتم  كما  للإجهاد.  طاقة    -كدالة  على  للحصول  سفير 

تعتبر ذات    والتي  body-many التفاعل بين أزواج الأيونات كدالة لكل من المسافة وإمكانيات كولوم. بواسطة تأثير تقنية  

=∆أهمية خاصة للتنبؤ بالمرونة البلورية. نجح النموذج في إعادة إنتاج كل من علامة وحجم الإنحراف ) C12 − C44)    من

  B1علاقة كوش ي المقاسة عند ضغط صفر للأكاسيد القلوية الترابية المكعبة. تم حساب ضغوط المرحلة الإنتقالية من  

في توافق    GPa 21  (BaO)      و  aPG 251   (MgO)  ،GPa 55   (CaO)  ،GPa 36  (SrO )لتكون    PIBضمن نموذج    B2إلى  

 جيد مع البيانات التجريبية المتاحة لهذه المركبات. 

 : Lin-gun Liu 1987[16]و  Ming Liuعمل   -4

هـذه الدراســة مــن بـين الدراســات التــي عالجــت الأكسـيدين معــا، و ذلــك باســتخدام انعـراج الأشــعة الســينية تحــت 

بواســطة خلايــا المــاس. حيــث قــدمت العديــد مــن قــيم كــل مــن الكثافــة و  GPa 83درجــة حــرارة الغرفــة و بتغيــر للضــغط إلــى 

 لكلا الأكسيدين. GPa 90كما قدمت تغير النسبة الحجمية بتغير الضغط حتى ، الانضغاط الحجمي معامل

 

 



 CaOو  MgOعموميات و دراسات سابقة حول                                                                                                                                     ثانيالفصل ال

-18- 
 

 : Akira Yoneda 1990[17] عمل -5

جيجا    8عند    4O2MgAlو    MgOسائل( على كل من  –ضغط هجين )صلب  في هذه الدراسة ،تم تصميم جهاز

الصوتية و البيانات  إجراء تحليلي لمعالجة  و  باسكال. أيضا، تم تحسين  العلاقة  الثوابت   إقتراح صياغة لوصف ضغط 

  المرونية التي تم الحصول عليها عند الضغوط العالية عن طريق الإستقراء حيث تتم مناقشة العلاقة بين إنتقال الطور و

في القص  لمعيار  4O2MgAl  و  MgO  تليين  وفقا   ،Born  ثابت الحرارية،  )السعة  الفيزيائية  الخصائص  تم حساب  كما   .

Gruneisenـ  ، التمدد الحراري، الخ( لMgO    من خلال تعديل نموذجKieffer   وجدو أنه من المتوقع حدوث تمدد حراري

 .  GPa 50أكبر من    MgOـ سلبي ل

 : Chopelas, A 1996[18]عمل  -6

الأنتروبيا    البيروفسكايت بإستخدام علاقة ماكسويل الحرارية و  و  MgSiO  و  MgOـ  تم تقدير التمدد الحراري ل

الطيفية. و البيانات  و  الحرارية الإحصائية  الديناميكا  المشتقة بإستخدام  العالية  الضغوط  البيانات    عند  تم إستخدام 

ل السابقة  ل  37إلى    MgOـ  الطيفية  الجديدة  الطيفية  والبيانات  باسكال  إعتماد  MgSiO  ـجيجا  لتقييد  البيروفسكايت   ،

إلى   بالنسبة  الضغط.  على  الحرارية، معاملMgOالأنتروبيا  التمددات  أن  ،  Griineisen   ،Anderson-G~neisen، وجد 

 درجة الحرارة.  كانت متفقة بشكل ممتاز مع الدراسات السابقة بطرق أخرى حول الضغط و

 : [19]1997  ورفاقه  B. B. Karkiعمل  -7

لنظام الضغط في الوشاح السفلي للأرض    (MgO) العمل،تم تحديد الثوابت المرونية لأكسيد المغنيزيوم  في هذا  

(LM)    الوظيفية الكثافة  نظرية  المحلية   (DFT)بإستخدام  الكثافة  تقريب  يتم  (  LDA)  بواسطة  ذلك،  على  علاوة   .

. من بين  GPa   150حتى  LMتنبأ بها الضغط المرتفع بإتجاه أسفل    تباين الخواص التى  الحفاظ على السرعات الزلزالية و

و الخصائص  غالبية  مع  يتعامل  لأنه  مرجع  بمثابة  هذا  يعتبر  الأكسيد،  هذا  تستحضر  التى  ظروف    الدراسات  تحت 

 أدناه. (II -4)دراستنا. بالإضافة إلى ذلك، فإنه يقدم مقارنة مع الدراسات السابقة الواردة في الجدول 

 :   L. Stixrude 1998[20]عمل -8

الوظيفية   الكثافة  نظرية  ،وهي  المرونية  الخصائص  حساب  في  الرئيسية  النظرية  الطرق  (  DFT)إستعرض 

. كما قارن نتائجه مع مكونات مختلفة بما في   des pseudo-potentielsكذلك طريقة   و  ( LDA)بتقريب الكثافة المحلية  

ال و   MgOـذلك  المرونية  الثوابت  منحنى  بالبريكلاز،أنشأ  يتعلق  فيما  التجريبية.  النتائج  أخرى وكذلك  أعمال  سرعة    مع 

 جيجا باسكال.   140الموجات الطولية عند الضغط  
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 : Utsumi, W 1998[21]عمل  -9

درجات حرارة عالية تصل إلى  تحت ضغوط عالية و (MgO)في هذا العمل، تم قياس وحدة حجم خلية البريكلاز 

و  10 باسكال  بإستخدام    1400  جيجا  الموقع  في  السينية  تقنية حيود الأشعة  القياس بواسطة  تم إجراء  درجة مئوية. و 

تم إستخدام    المجهري، و   الإجهاد   . من أجل تجنب تأثيرDIA(SAM85)  جهاز الضغط العالي متعدد السندانات من نوع

  ;تم إتخاذ عناية خاصة للحصول على أطياف خالية من الإجهاد ملبدة بجهاز أسطوانة مكبس للقياس. و MgOقطعة من 

في تجارب درجات الحرارة المرتفعة، تم دائما التحقق    تم إستخدام وسط ضغط سائل، و  لقياس درجة حرارة الغرفة، و

نتيجة لذلك، تم تحديد أحجام خلايا الوحدة الدقيقة جدا    إسترخاء الإجهاد المنحرف عن طريق المعالجة الحرارية. ومن  

 في هذه الدراسة.  P-Tأي تشوه بنيوي في ظروف   MgOبإستخدام قمم حيودها الستة إلى الثمانية. لم يظهر   MgOمن  

 : [22]1999رفاقه  و   B. B. Karkiعمل   -10

، لكنهم أظهرو أن تأثيرات درجة الحرارة على الملاحاظات  1997رفاقه   و B. B. Karki ـهذه الدراسة مكملة لتعتبر  

الحقيقية ،تظل    LMالزلزالية )الكثافة ،السرعات والتباين ( تختفي بشكل رتيب مع زيادة الضغط وبالتالي في ظل ظروف  

 قابلة للمقارنة مع السرعات الزلزالية، كما لوحظ بالفعل في حسابات الضغط العالي  MgOسرعات الموجات المتناحية ل

 : [23]2000رفاقه   و   Zha, C. Sعمل  -11

  قامو   و  aPG 55في الخلايا الماسية إلى    MgOقامو في هذا العمل بدراسة معادلة المرونة وكثافة الضغط لحالة  

من خلال دمج بيانات السرعة البلورية المفردة من    بمضاعفة حد الضغط السابق لتحديدات المرونة الدقيقة للبلورات. و 

الرئيسية    قياسات بريلوان و البلورات. حصلوا على العناصر المرونية  بيانات الكثافة من حيود الأشعة السينية متعددة 

  المرونة الثانوية المختلفة، بما في ذلك التباين المرن البلوري الأحادي، علاقة كوش ي، و معلمات    و  (C44،C11،C12)    الثلاثة

أيضا تحديدا مباشرا للضغط دون  الدراسة  الكلية،ونسبة بواسون كدوال للضغط. كما توفر هذه  السرعات الصوتية 

و سابق،  معيار ضغط  إلى  و  اللجوء  أولي.  مقياس ضغط  إنشاء  شائع    بالتالي  الفلوري  روبي  مقياس ضغط  تحسين  تم 

 الجديد.   MgOبواسطة مقياس  % 1الإستخدام إلى دقة تصل إلى 

 : S. V. Sinogeikin  2000[24]و   J. D. Bassعمل  -12

للبيرو  المفردة  البلورة  مرونة  خصائص  قياس  تم  الدراسة،  هذه     ( pyrope synthétique)الإصطناعي    بفي 

2Al3Mg12O3Si   البريكلاز    وMgO    عن طريق إنتشار بريليون في جهازDAC    جيجا باسكال حيث تم إستخدام    20عند

ميثانول   من  الوسط  –إيثانول  –خليط  لهذا  التجمد  فوق ضغط  للضغط.  نقل  كوسيط  تنتج    14ماء   ، باسكال  جيجا 

و الحرارية  الهندسية   ما المعالجة  الأخطاء  تحليل  يشير  هيدروستاتيكية.  شبه  ظروف  في  الإجهاد  إسترخاء  من  يصاحبها 

خلصو إلى أن   و  مقارنة بالقياسات في الهواء.   %0.5  إلى أنه يقدم حالة عدم يقين إضافية لسرعة ترتيب  dacـ  المرتبطة ب

ممتاز مع قياسات الموجات فوق الصوتية السابقة التي تم إجراؤها عند ضغوط    كانت في إتفاق  MgOـ  نتائجهم الخاصة ب
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جيجا باسكال ، مما يشير    20في توافق جيد مع قياسات الإنضغاط الأخيرة على البيروب عند ضغوط أكبر من  منخفضة و

متناحي   كان  البيروب  أن  وجدوا   . المرونة  معامل  وقياسات  العالي  الضغط  لكثافة  دقيقة  طريقة  هو  بريليون  تشتت  إلى 

  MgOالخواص تقريبا في الظروف المحيطة وبقى متناحا فوق نطاق الضغط المدروس . في المقابل، يتناقص التباين المرن ل

 جيجا باسكال .  21.5بشكل كبير مع زيادة الضغط ، ليصبح متناحي الخواص عند 

 :  [25]2003رفاقه  و   Oganovعمل   -13

نظرية   و بإستخدام  العازلة  والخصائص  الشبكة،  ديناميكات  بدراسة  قامو  للكثافة،  الوظيفي    الإضطراب 

و الحرارية،  إستقرار    الديناميكية  الهيكلية    P-Tمجالات  مع  MgOمن    B2  و  B1للمراحل  جيد  بشكل  النتائج  تقارن   .

.نتوقع أنه في جميع ظروف عباءة  MgO ـ  تحل الجدل بين الدراسات النظرية السابقة لمخطط الطور ل  التجارب المتاحة و

  جيجا باسكال. و   490سيحدث عند    B2إلى    B1الحسابات الثابتة بأن التحول من    مستقرا. تتنبأ  B1الأرض يكون الهيكل  

الضغط بمقدار   الصفر هذا  إهتزازات نقطة  البنية  16تنخفض  المرحلة ذات  غير مستقرة ديناميكيا    B2جيجا باسكال. 

  MgOلا يعرض الأوضاع عند أي من الضغوط المدروسة. يظل    B1  عند الضغوط الأعلى. على العكس ذلك، فإن الطور 

 طن باسكال.   20.7عند  MgOمن   B2عازلا حتى الضغوط العالية جدا: نتوقع تعدين الطور 

 : [26]2005 رفاقه و  Sun, Xعمل   -14

لدراسة ذوبان المعادن الرئيسية المكونة للأرض:    ( MD)في هذه الدراسة، تم إجراء محاكاة للديناميكيات الجزئية 

و  (MgO) البريكلاز   مرتفعة  حرارة  درجات  إعتبار  عند  يتم  الحراري.  الإستقرار  عدم  تحليل  على  بناءا  عالية،    ضغوط 

التفاعلات التنافرية. تم العثور على   الكمون بين الذرات على أنها مجموع مضافات زوجية كولوم ،جاذبية فانديرفالس، و

لويس  (MD) محاكاة   معلمات محتملة  ذوبان    (LC)كاتلو  –مع  في وصف سلوك  ناجحة جدا  لتكون  من  MgOمختارة   ،

الإنصهار   منحنى  تقدير  تم  المحيط.  ضغط  عند  البلورية  الصلبة  المادة  حرارة  درجة  إرتفاع  الإعتبار  في  الأخذ  خلال 

النتائج   مقارنته بالبيانات التجريبية المتوفرة و عدم الإستقرار الحراري و  (MD)الديناميكي الحراري على أساس محاكاة  

التي تم   MgO. يتوافق منحنى ذوبان  GPa150-0 النظرية الأخرى في نطاقات الضغط   النتائج  الحصول    الخاص بهم مع 

ذوبان   معادلة  من  بواسطة   وLindemann عليها  ثابت  ضغط  عند  المرحلتين  على  المحاكاة   و   Belonoshkoبيانات 

Dubrovinsky     في ضغط أقل من GPa20  تتوافق درجات حرارة الإنصهار المستقرة في الوشاح السفلي بشكل جيد مع .

. بالمقارنة مع القياسات التجريبية، فإن نتائجهم  GPa100 النتائج التي تم الحصول عليها من نموذج وانغ التجريبي حتى  

جيدا بأليات   MDو  DACيمكن تفسير التناقض بين درجات ذوبان  ، و Boehler و Zerr أعلى بكثير من تلك التي حددها 

ــــ  ل  (RDFs)الوقت نفسه، فإن وظائف التوزيع الشعاعي    في ذوبان مختلفة. و ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ــ -Mg. تم دراسة أزواج أيونات  Mg-Mgــ

O  وO-O  .من درجة حرارة الإنصهار 
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 :  [27]2006 رفاقه و Yun-Dong Guoعمل  -15

بواسطة طريقة المبادئ الأولى في    SrO   و  MgOـ  ل  B2 و  B1تم من خلال هذه الدراسة حساب ثوابت المرونة من  

 SC  ، معامل القصBالمعامل الحجم    ، فإن إعتماد الثوابت المرونية، وSrO  و  MgOـ  ل  B1الظروف المحيطية. بالنسبة إلى  

القابلة    و التجريبية  البيانات  مع  جيد  بشكل  المحسوبة  النتائج  تتفق  تقديمها.  أعيد  المطبق  الضغط  على  كوش ي  علاقة 

ـــللمقارنة وقيم الأعمال الأخرى . علاوة على ذلك، يتم تحقيق في الخصائص الديناميكية الحراري ـــ ــ ــــ ـــــ ــ ــ ة )درجة حرارة ديباي و  ـ

 السرعة الصوتية تحت ضغط مرتفع لأول مرة.   درجة حرارة الإنصهار( و

 : [28]2007 رفاقه و Dorogokupets PI  عمل   -16

التي توصف ضمن أشرطة الخطأ    و  w  و Al،  Au  ،Cu،Pt، Ta  ـل  لقد قامو ببناء معادلات الحالة شبه تجريبية

السينية والكيميائية الحرارية المتاحة في نطاق درجات   التجريبية بيانات موجة الصدمة والموجات فوق صوتية والأشعة 

𝑥حتى درجة حرارة الإنصهار والضغط  K 20  إلى 10الحرارة من  = 𝑉
𝑉0

⁄ = 0.5 − . وجدواأن مقارنة متساوي درجة  0.7

الضغط   مقاييس  تدعم  الهيدروستاتيكية  شبه  القياسات  مع  المعادن  لهذه  الغرفة  حرارة  لدرجة  المحسوبة  الحرارة 

للبيانات المستقلة معادلات   أنه يؤكد الفحص المتقاطع  ل  PVTالمقترحة مؤخرا. كما  تم الحصول عليها  التي    ، Alـ  الحالة 

Au،Cu  ،Pt ، Ta ،w،  MgO   و تم الحصول عليها  وسائل دقيقة  التي  المواد  الحالة هذه  الماس توفر معادلة  متعددة    و 

يمكن   أنه  وجدوا  ذلك،  على  علاوة  الإنصهار.  نقطة  تحت  الحرارة  درجات  جميع  عند  الضغط  لمعايرة  الإستخدامات 

الأنتروبيا( لهذه المواد المرجعية في نطاق    لتبويب دقيق للخصائص الديناميكية الحرارية )السعات الحرارية، و  إستخدامها 

 .  T-Pواسع من 

 : [29]2008رفاقه  و   Wu, Zعمل   -17

ــ (EOS)فـــــــــي هـــــــــذا العمـــــــــل قـــــــــامو بتقـــــــــديم معادلـــــــــة حراريـــــــــة جديـــــــــدة للحالـــــــــة  ــ ــــة  و MgOـ لـــــ ــــا تنبؤيـــــ ــــدو أنهـــــ ــــي يبـــــ التـــــ

ألاف مـــــــن درجـــــــات الكلفـــــــن. يـــــــتم الحصـــــــول عليـــــــه مـــــــن خـــــــلال الجمـــــــع بـــــــين المبـــــــادئ  و  تصـــــــل إلـــــــى نطـــــــاق متعـــــــدد الميجابـــــــار

ـــــــة ـــ ـــــــبه التوافقيـ ـــ ـــــــة شـ ـــ ـــــــة المحليـ ـــ ـــــــب الكثافـ ـــ ــابات تقريـ ـــــ ـــ ـــــــى لحسـ ـــ ـــــــة.  (QHA)الأولـ ـــ ـــــــنخفض التجريبيـ ـــ ـــــــغط المـ ـــ ـــــــات الضـ ـــ ـــــــع بيانـ ـــ مـ

ـــــق  ـــــه تتوافـــــ ـــــدوا أنـــــ هــــــــــذه بشــــــــــكل جيــــــــــد مــــــــــع بيانــــــــــات ضــــــــــغط الصــــــــــدمات. وتــــــــــم إعــــــــــادة حســــــــــاب حــــــــــدود الطــــــــــور  EOSوجـــــ

postspinel و postperovskite ـبإستخدام ملاحظتنا الزلزالية المطابقة ل ESO . 

 :  [30]2009رفاقه  و   A. Hachemiعمل   -18

ل  قامو العالي  الضغط  تباين  الكثافة    MgOـ  بدراسة حول  أساس نظرية  على  الأولى  المبادئ  بواسطة حسابات 

المعمم    DFTالوظيفية   التدرج  للصلابة  GGAبتقريب  المرونة  معاملات  على  الضغط  إعتماد  أن  نتائجهم  أظهرت   .

المرحلتين   في  الخواص،  تباين  الضغط  B2وB1ومعلمات  في  و، موجودان  العالي،  المفضل    الهيدروستاتيكي  القص  إجهاد 

. وفقا لحساباتهم الخاصة بسرعات    و   (100)على طول المستوى   إستجابة المادة للإجهاد والقص هو تقريبا نفس الش يء 
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المرونية، يطور   ، و  MgOإنتشار الموجة  المرونية لمرحلة    B1لاسيما في المرحلة    تباينا مرنا    B2.كما أنها تظهر الخصائص 

في   العالي  الضغط  عند  المرونية  معاملات  حساب  فقط  تمثل  لا  العمل  هذا  أهمية  أن  التأكيد  يجب  عال.  تحت ضغط 

وB2  و  B1المرحلتين   للمرحلة    ،  المرن  بالسلوك  التنبؤ  في  أيضا  المرحلة   B2لكن  تأثير  ومعرفة  للغاية  عال  تحت ضغط 

 .MgOـ ، ملخص الدراسات المختلفة التي أجريت على ال(II-4). في الجدول  MgOالإنتقالية على المرونية 

   :Atul Gour2015[31]   عمل -19

  تطوير نهج نموذجي محتمل للتفاعل الواقعي من خلال تضمين تأثيرات درجة الحرارة لدراسة إنتقال الطور،   تم

درجات حرارة عالية جدا. هذا النهج قادر بشكل فعال    والخصائص الفيزيائية الحرارية في ضغوط و  الخصائص المرونية

المرتفعة و الحرارة  في درجات  بين ذرات  التفاعل  الثلاثة.    على شرح  المرتفع لأنه يتضمن تفاعلات الأجسام  لقد    الضغط 

و حرارة  درجات  في  للجسم  الثلاثية  التفاعلات  السابقة  الأعمال  حساب    أغفلت  يتم  ذلك،  على  علاوة  عالية.  ضغوط 

في درجات حرارة عالية بما في ذلك تفاعل الأجسام الثلاثة لأول مرة. تم الإبلاغ    MgOـ  ضغوط المرحلة الإنتقالية لبلور ال

درجات الحرارة    عند الضغط العالي و  MgOـ  ل  Debyeدرجة حرارة    العامل المتباين الخواص و  عن السلوك المرن و  أيضا

 العالية.

 :  [32]8201رفاقه  و   Yurun Miaoعمل  -20

  و  نموذج ديباي الشبه التوافقي لدراسة الخصائص الديناميكية،   في هذه الدراسة تم إستخدام المبادئ الأولى و

  و   GPa137)عند الشروط    (CMB)في حدود لب الوشاح    MgOـ  البصرية ل  الخصائص الإلكترونية و  و  المحتوى الحراري، 

K3700)و الحراري  التمدد  معامل  الحرارية  الديناميكية  الخصائص  حساب  يشمل  و  .  حتى    السعة،  دراستها  تم  التي 

تقريب الكثافة   و  (GGA) بواسطة نموذج ديباي مع تقريب التدرج المعمم    (K3700)درجة حرارة    و  (GPa137)الضغط  

الهجينة  (LDA)المحلية   الوظيفية  للطريقة  الأولى  المبادئ  و تم إستخدام   .(PBEO  ) الإلكترونية و الخصائص    لحساب 

المبادئ   و  LDA. أظهرت نتائجهم أن نموذج ديباي مع  K  0  جيجا باسكال و  137البصرية المتأخرة تحت الضغط يصل إلى  

البصرية.    الخواص الإلكترونية و يمكن أن توفر خصائص ديناميكية حرارية دقيقة، المحتوى الحراري و  PBEOالأولى مع  

  MgO  جيجا باسكال . و  137حتى  B 1يحافظ على بنية كلوريد الصوديوم    MgOـ  وجدوا أن المحتوى الحراري يبين أن ال

ذو عازل  محسوبة    هو  نطاق  كثافة    7.23فجوة   أيضا  بحساب  قاموا  الضغط.  زيادة  مع  الحزمة  فجوة  زادت  فولت. 

و   و   ( DOC)الحالات   البصري.  النطاق  و  خصائص  الضغط  بين  العلاقات  لتناسب  المعادلات  إستخدام  فجوات    تم 

يمكن إستخدام المعادلات لتقييم الضغط بعد المعايرة الدقيقة. لا يمكن    . وMgOـ  ل  (a(w))الحزمة، معامل الإمتصاص  

و الجيولوجية،  العمليات  بعض  لتحديد  فقط  حساباتهم  لتطبيقات    إستخدام  مرجعا  توفر  أيضا  في    MgOلكن 

 المستقبل.
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 :    [33]2019رفاقه  و   Jianbing Guعمل   -21

نظري حتى    نادرا ما تم التحقق من الثوابت المرنة ذات الضغط العالي من الرتبة الثالثة للمواد بشكل تجريبي و

  –، لذا فإن القدرة التنبؤية لطريقة حفظ الحجم، يتم إختبار التشوهات المتجانسة على أساس المبادئ الكلية الأولى  الآن

الدرجة   من  العالي  الضغط  ذات  المرنة  الثوابت  النهج،  هذا  .بإستخدام  العمل  هذا  في  مرة  لأول  الطاقة  حسابات 

الحصول على  155C-144,C 123+C1122+3C/111,C 123+2C1123C-111Cالثالثة، تم   ،456C    المفردة البلورة  بنجاح    MgOمن 

 الوقت نفسه، يتم التحقق أيضا من موثوقية هذه الطريقة من خلال مقارنة الخصائص البنيوية المحسوبة و  في كامل. و

التنبؤات النظرية   الأحادية مع النتائج التجريبية المتاحة و MgOالثوابت المرونية عالية الضغط من الدرجة الثانية لبلورة  

 لكنها تكشف أيضا عن جدوى طريقة النظرية الحالية.  الأخرى. لا تشير نتائجهم فقط إلى دقة حساباتهم و

 :  [34]2019 رفاقه و Ho Khac Hieuعمل   -22

على المنهج    بناءا  MgOـ  معامل القص لل  في هذا العمل تمت دراسة تأثيرات الضغط على درجة حرارة الإنصهار و 

جيجا باسكال . تساهم نتائجهم في قاعدة بيانات   350تم إجراء حسابات عددية حتى    الشبه التجريبي في نموذج ديباي. و

المتوقع أن تكون نقاط إنصهار   )  MgOالذوبان عالي الضغط. من  الوشاح    جيجا باسكال( و   135عند ضغط حدود لب 

 كلفن.  10000 و 6950جيجا باسكال(، على التوالي حوالي  330حدود اللب الداخلي ) 

بالأخص عند الضغط    MgOيقدم ملخص أهم قيم معاملات الخصائص المدروسة لأكسيد المغنيزيوم أو    :(II-2)الجدول 

GPa 0 

 

 

 

  a(A)          (g/cm3) K(GPa) G(GPa) 

1.       Anderson et andreatch (1966)   3.583 159.8 0 

2.       Anderson et al. (1968)   3.580 160.1   

3.       Chang and Barsch (1969)   3.579 159.7   

4.       Spetzler (1970)   3.583 160.5   

5.       Mao and Bell (1979)   3.582 156   

6.       Ming Liu et Lin-gun Liu (1987)     160.0   

7.       Akira Yoneda 1990 4.212 3.584 162.7   

8.       Chang and Cohen (1984) 4.191   146   

9.       Bukowinski (1985) 4.221   155   

10.    Mehl and Cohen (1988) 4.167   172   

11.    Isaak et al. (1990) 4.191   181.9   

12.    Fei (unpublished)     160.03   

13.    Carter et al. (1971) 4.2112   157   

14.    Jackson and Niesler (1982)     162.5 130.9 

15.    Duffy and Ahrens (1995)     162.5 130.8 

16.    Chopelas (1996)     162 130.9 

17.    Lars stixrude (1998)         

18.    S. V. Sinogeikin et J. D. Bass 

(1998) 
    163.2(10) 130.2(10) 

19.    B. B. Karki et al. (1999)     162 128 

20.    S. V. Sinogeikin et J. D. Bass 

(2004) 
    163.2(10) 130.2(10 

21.    A. Hachemi et al. (2011)   3.570     



 CaOو  MgOعموميات و دراسات سابقة حول                                                                                                                                     ثانيالفصل ال

-24- 
 

II-3 أكسيد الكالسيوم: 

II-3-1 :خصائص عامة لأكسيد الكالسيوم 

هو    شكل أيوني، و هو مركب غير عضوي حيث يحتوي على الكالسيوم والأكسجين في    CaO  أكسيد الكالسيوم 

و الأرضية،  القشرة  منها  تتكون  التي  القلوية  الأرض  الأكاسيد  بين  السفلي    من  الوشاح  في  المهمة  المكونات  من  تعتبر  التي 

تفاعلات  [35-37]للأرض   وذات  الرائحة  ،عديمة  بيضاء  بلورية  صلبة  مادة  شكل  على  الأكسيد  هذا  يتواجد   .

  درجة مئوية( و   2850نقطة غليانه )  ،(درجة مئوية  2572)هي المسؤولة على نقاط إنصهاره العالية  و إلكتروستاتيكية قوية،

 . [38]  وعلى سلم موه 3  و 2 تتراوح مابين ةاو سق و g/cmᶟ 3.3يتميز بكثافة تساوي  ، وg/mol55958 له وزن جزيئي يبلغ 

II-3-2  :الهياكل البلورية لأكسيد الكالسيوم 

الكالسيوم   أكسيد  الطور   CaOيأخذ  ذات  الصوديوم  كلوريد  بنية  الإعتيادية  الشروط  مجموعة    B1  في  ذات 

  Pm3m̅   مجموعة الفضاء   ذات البنية كلوريد السيزيوم و  B2يخضع لإنتقال طور   و 1-(A،)-(II)الشكل Fm3m̅ الفضاء

 .  [39]( (II-1-B))الشكل 

II-3-3 أكسيد الكالسيومالأعمال الخاصة ب : 

 : [40]1972رفاقه   و  Son, Pعمل  -1

ل المرونة  ثوابت  قيم  على  الحصول  الموجات    SrOو    CaO  ـتم  نبض  تقنية  بإستخدام  الغرفة  درجة حرارة  عند 

تم إجراء مقارنة تفصيلية بين الخصائص المرونية من سلسلة   و MgOـ الفوق صوتية. تم دمج نتائجهم مع بيانات مماثلة ل

MgO-CaO-SrO  المماثلة    و القلوية  الهاليدات  أقرب  NaF-KF-RbFسلسلة  بين  )التنافر  بسيط  نموذج  إختبار  تم   .

و المركبات  التماسك في كلا سلسلتي  أقل قبولا    الجوار فقط( لطاقة  أنه  تأثيرات تعديل هذا    للأكاسيد. و  وجد  تم أخذ 

 بتغيير الشحنة الأيونية.  الجوار الأقرب و النموذج عن طريق إضافة تنافر 

 : [41]1979رفاقه   و  RAYMOND JEANLOZعمل  -2

الهيكلية التي تم الحصول عليها بواسطة تقنيات موجة الصدمة و  توضح هذه الدراسة أن الحجم و   البيانات 

إلى    60)نوع كلوريد السيزيوم( عند    B2)نوع كلوريد الصوديوم( إلى بنية    B1خلايا الماس أن أكسيد الكالسيوم يتحول من  

ــــــبالمئة. يؤكد التوافق بين نتائج موجة الصدم  11  في الحجم بنسبة   جيجا باسكال مع إنخفاض  70 ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ ــ ــ   ( (shock-waveة  ـ

. تتوافق بيانات موجة الصدمة  GPa  65نتائج خلايا الماس بشكل مستقل أن مقياس الضغط الفلوري يصل إلى حوالي    و

تتفق أيضا بشكل مقنع مع معادلات الحالة للكالسيوم بشكل كبير    و  B1بشكل وثيق مع القياسات فوق صوتية في الطور  

 يتوافق مع نظريات التراكم الغير متجانسة.  هو ما   في الوشاح السفلي للأرض. و
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 : Mammone, J. F 1981[42]عمل   -3

للمرحلتين   الحالة  معادلة  حجم  حول  التجريبية  الثابت  العالي  الضغط  بيانات  في    CaOـ  لB2   و  B1تتوافق 

الحالة المحسوبة من تجارب الصدمة. كثافة    kbar650   إلىbar1 النطاق من   مع بيانات الضغط المنخفض ومع معادلة 

متوافقة مع نظريات تكوين الأرض عن    CaOقريبة من كثافة الوشاح السفلي، لذلك يمكن أن تكون خصائص    B2الطور  

 طريق التراكم الغير المتجانس. 

 : R. E. COHEN 1988[43]و   M. J. MEHLعمل   -4

  CaO. حيث إستخدموا  LDAضمن تقريب    LAPWذلك بإستخدام طريقة   و  CaOـ  التحول في الطور لدرسوا  

وإنتقال   معروفة  حالة  معادلة  طريقة    B2-B1له  دقة  تقريب    LAPWلإختبار  الخصائص    LDAضمن  حساب  في 

الأرض ي   القلوي  نظرا لأن حساباتهم  CaOالفيزيائية لأكسيد  التجربة،  معقول مع  أنها متوافقة بشكل  أثبتت حساباتهم   .

يتحول من    CaOلثابت الشبكة، معامل الحجم، معادلة الحالة، وضغط الإنتقال كانت بشكل صحيح. حيث تبين لهم أن  

B1  إلى الطورB2  عند الضغط GPa54 . 

 : [44]1988رفاقه  و  P. Richetعمل  -5

ملي    1.35في درجة حرارة الغرفة في خلية سندان ماسية إلى    CaOـ  في هذه الدراسة، تم قياس الضغط الثابت ل

يتفقان مع نتائج الخلايا الماسية السابقة.    B2إلى    B1تغير الحجم عند الإنتقال من    و  B1بار. وجدو أن ضغط المرحلة  

عند درجة حرارة الغرفة مما تم إستنتاجه    كيلوبار ويبدو أكثر قابلية للإنضغاط  527يصل إلى    B2وقد لوحظ أن الطور  

المعادلات   الصدمة.  موجة  تجارب  و  و  Eulerianمن  البيانات  تمثل جيدا  للحالة  التجريبية  إنضغاط    شبه  معامل  تنتج 

 مماثل لكلا المرحلتين كدالة للضغط. معلمات معادلة الحالة هي:  

𝐾0 = 1.11 ± 1.3 و0.01 ± 𝐾0ميغا بار و  0.2
′  = 3.5 ± 2.4 و 0.5 ± 0.2 

V0على التوالي، و   B2ـ  و ل  B1  للمرحلتين = 14.8 ± 0.2 cm3/mol.    للمرحلةB2  550. بالنسبة لضغط قدره  

بار، أن  و  كيلو  وجدوا  للبيانات،  إستقراء  أي  عنده  لايتطلب  قيم    K=2.96 و  K=3.04  الذي  مع  بار    K’=3.0ميلي 

حسابات البنية النظرية الحديثة بإنظغاطات درجة حرارة الغرفة بما    على التوالي. و تتنبأ  B2و    B1للمرحلتين     K’=2.5و

 يتوافق بشكل عادل مع النتائج الثابتة.

 : Oda, H 1992[45]عمل   -6

 إلى  300في هذا العمل، يتم قياس معاملات المرونة لأكسيد الكالسيوم أحادي البلورة، في نطاق درجة حرارة من  

K1200  (1.8  بواسطة تقنية كرة الرنين )مرة من درجة حرارة ديباي(RST)وضعا في نطاق التردد   18تم تحديد أقل من  . و

عند درجة حرارة   3cm /g 3.3493كثافة   و   mm 5.6564 للعينة الكروية المهتزة، والتي يبلغ قطرها   MHz 1.4إلى   0.6من  
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يتم تتبع ترددات الرنين كدالة لدرجة الحرارة. يتم تحديد معاملات المرونة الأديباتيكية من ترددات المرصودة  الغرفة، و

، تتناقص مع  12Cفي نطاق درجة حرارة الحاضرة.معظم معاملات المرونة، بإستثناء معامل    عن طريق حسابات الإنعكاس

لمعاملي  الحرارة  درجة  منحنيات  تتقاطع  الحرارة.  درجة  وK 372عند   44C  و SC زيادة  عينة   .  أن  يعني  تتمتع    CaOهذا 

 بمرونة متناحية عند درجة الحرارة.

 : Jason Crain 1998[46] و Bijaya B. Karkiعمل  -7

ل والبنيوية  المرونية  الخصائص  في  بالتحقق  العمل  هذا  في  طريقة    aPG 140حتى     CaOـيقومون  بإستخدام 

المحلية   الكثافة  تقريب  ضمن  المستوية  الإنتقال(LDA)الموجة  أن  إلى  الحرة  الطاقة  مقارنة  تشير  حيث  كلوريد    .  من 

الضغط   منخفض  الضغط    (B1) الصوديوم  عالي  السيزيوم  كلوريد  و aPG 58يحدث عند    CaOفي    (B2)إلى  تقع   ،  التي 

الإعتماد على الضغط الأولي لمعاملات   جيجا باسكال. تقارن قيم الضغط الصفري و  70-53ضمن النطاق التجريبي من  

المرونية للمرحلتين تختلف بإختلاف الضغط.   التجارب. نجد أن الخصائص  المرونة الحرارية المحسوبة بشكل إجابي مع 

مع   . وB2(. بينما يتناقص بشدة في المرحلة  44C)بسبب تليين  B1درجة تباين الخواص تزداد بقوة مع الضغط في الطور  

أقل   CaOـ القصية ل  الموجة القصوى تضل دون التغيير مع الضغط. كل من سرعات الموجات الإنضغاطية و  ذلك، إنتشار

  CaO  بكثير من السرعات الزلزالية في جميع أنحاء الجزء السفلي من الأرض، مما يشير إلى أنه من غير المحتمل أن يكون 

 موجودا في الوشاح بكميات كبيرة. 

 :  [47]2004  رفاقه و   H. Baltacheعمل   -8

ل والإلكترونية  البنيوية  للخصائص  نظرية  دراسة  تقديم  المتزايدة    CaO  ـتم  المستوية  الموجة  بإستخدام طريقة 

. تم إعطاء النتائج لثابت الشبكة، معامل الحجم،  (LDA)بتقريب الكثافة المحلية   (FP- LAPW) خطيا والكمون الكامل

معاملات    . يتم أيضا إعطاء بنية النطاق، وكثافة الحالات وCsCl  (B2)و    NaCl  (B1)ومشتق الضغط في كل من الهياكل  

الطور   في  الطاقة  لكن  NaCl  (B1)الضغط فجوة  التجريبية.  والقياسات  السابقة  الحسابات  مع  النتائج  وتمت مقارنة   .

 المنغنيز.  هذه الدراسة لم تنفرد بأكسيد الكالسيوم، بل تطرقت كذلك لأكسدي القصدير و

 : [37]2006ورفاقه  L.Louailعمل  -9

حسابات   بإجراء  لأكسيد    بإستخدام  ab initioقاموا  الطوري  الإنتقال  في  للتحقيق  المستوية  الموجة  طريقة 

الأرض ي   بنية    CaOالقلوي  بنية من نوع    NaCl  (B1 )من  في نطاق  CsCl  (B2)إلى  المادة  لهذه  المرونة  ثوابت  . وتم تحديد 

حيث    140-0الضغط   المرونية.  الإنتشار  موجات  على  الهيدروستاتيكي  الضغط  تأثير  دراسة  تمت  كمئا  باسكال.  جيجا 

  B2و    B1سرعات الموجة التي قاموا بحسابها لكل من الهياكل من النوع    وجدوا أن ثوابت المرونة المحددة، معامل الحجم و 

 تتوافق بشكل جيد مع بيانات التجربة المتاحة. 
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 : Sadhna Singh  2010[48]و  Purvee Bhardwajعمل  -10

للمرحلة   والترموديناميكية  المرونية  الخصائص  على  ركزوا  البحث  هذا  نموذج    CaOمن    B1في  بإستخدام 

TBP(three body potential)  لقد نجحوافي الحصول على ضغط إنتقال الطور    المعدل، بما في ذلك دور درجة الحرارة. و

ـ ل  B1وتغير الحجم عند درجات حرارة مختلفة. بالإضافة إلى ذلك، تمت مناقشة الثوابت المرونية ومعامل الحجم لمرحلة  

CaO    عند درجات حرارة مختلفة. نتائجهم قابلة للمقارنة مع النتائج السابقة في درجات الحرارة والضغوط العالية. كما

 . CaOـ ل B1 تم توقع الخصائص التيرموديناميكية لمرحلة

 : [49]2014رفاقه  و  A.Jemmy Cinthiaعمل  -11

 MOفي هذا العمل، تمت دراسة الخواص البنيوية، الإلكترونية و الميكانيكية لأكاسيد الفلزات القلوية الترابية  

(M=Be, Mg, Ca, Sr, Ba)     في الأطوار المكعبة(B1، B3و  B2)   و في طور  wurtzite   ((B4    بإستخدامDFT    الحسابات

كثافة الحالات.    . يتم حساب ثوابت الشبكة، طاقة التماسك، معامل الكتلة، هياكل النطاق وVASPتم تنفيذها في كود  

الهيكل   يكشف  المتوفرة.  الأخرى  والنظرية  التجريبية  النتائج  مع  جيد  بشكل  تتفق  المحسوبة  الشبكة  معاملات  إن 

فجوات   صفر  ضغط  عند  موصل  شبه  سلوكا  تظهر  الخمسة  الأرضية  القلوية  الفلزات  أكاسيد  جميع  أن  الإلكتروني 

 هي     BaOو  SrO  و  CaO  و  MgOلـ  المستقر    B1لطور    و   ev7.2 هي    BeOـ  المستقرة ل  wurtziteالنطاق المقدرة لمرحلة  

ev4.436 ، ev4.166، ev4.013  و ev 2.274   الطور من  الضغط  الناجم عن  الهيكلي  الطور  إنتقال  التوالي. يحدث     على 

wurtzite   ((B4    إلى الطورB1    فيBeO  عند   GPa112.1  من    و B1إلى   B2  فيMgO  ــــــعن ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ــ ــ  عند    GPa   ،CaO 514.9 دــ

GPa61.3  في  ،SrO    عند GPa42  في   وBaO    عند GPa14.5و المرونية .  الثوابت  الضغوط    تم حساب  و  الصفر  عند 

في حالة الأكاسيد الأخرى من أجل التحقق من ثباتها الميكانيكي   B2 و B1للمرحلتين  و BaOـ ل B1و  B4المرتفعة للمرحلتين 

و  و وصلابتها.  المرونية    تباينها  الثوابت  بإستخدام  الأكاسيد  لجميع  ديباي  حرارة  ودرجة  الصوت  سرعات  حساب  تم 

 المحسوبة.

 :  [50]2017رفاقه  و  S. Labidiعمل  -12

التالية؛   التقريبات  الطريقة   EVGGA،MBJGGA ،GGA ،  LDAبواسطة  ضمن    ، FP-LAPWالمحتواة 

و البنيوية  الخصائص  البحث  هذا  و  درس  القلوية    الإلكترونية  الأرض  الوضع   MgO  ،CaO، SrOالبصرية لأكاسيد  في 

و الضغط.  وتحت  ومعامل    العادي  الشبكة  معامل  مثل  المحسوبة  الأرضية  الحالة  خصائص  وجدوا  إستنتاجاتهم  من 

المعدل    Becke-Johnson  كما بينت الدراسة أن مخطط  الحجم تتفق بشكل جيد مع النتائج التجريبية والنظرية المتاحة.

سمح لنا بالحصول على فجوة طاقة، تتوافق جيد جدا مع القياس التجريبي. وجدوا أن هناك إنخفاض في فجوة الطاقة 

 تحت الضغط.  MgOالزيادة التالية في فجوة الطاقة من    وSrO   و CaOمن 
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 :  [51]2018رفاقه  و   Cihan KÜRKÇÜعمل  -13

لمركب   البلوري  التركيب  دراسة  بإستخدام    GPa 300 حتى   CaOتمت  العالي  الهيدروستاتيكي  الضغط  تحت 

الوظيفية   الكثافة  المعمم    DFTنظرية  التدرج  تقريب  وGGAمع  الضغط  علاقات  فحص  يتم  و  .  التحولات    الحجم 

و المركب    البنيوية  في  الإلكترونية  طريقة    CaOالخصائص  أن  Siestaبإستخدام  وجد   .  CaO كلوريد    يتبلور بنية  في 

  CsClمن هذا الهيكل إلى هيكل من النوع    CaOفي الظروف المحيطة. و يتحول    (Fm3̅mمجموعة الفضاء:  )  B1الصوديوم  

(B2 )    :مجموعة الفضاء(Pm3m̅  عند ضغط مرتفع. يعتمد هذا التحول على حالة وسيطة مع مجموعة الفضاء )R3m̅  .

وفقا لهذا الحساب، تتوافق قيم فجوة    CaOمن    B2  و  B1علاوة على ذلك، تم حساب بنية النطاق الإلكتروني للهياكل  

 النطاق التي تم الحصول عليها مع القيم الواردة.

 :  [52]2020رفاقه  و    N.Hammouعمل  -14

الطاقة الإجمالية   التطورية، إستكشفوا   ab initioبإستخدام حسابات  والغير    والخوارزمية  المستقرة  المكونات 

فقد إكتشفوا طورا    CaOـ في الظروف المحيطة. بلإضافة إلى مرحلة الملح الصخري المعروفة جيدا ل  Ca-Oمستقرة في نظام  

حراريا   ديناميكيا  مستقرا  و(P63/mmm-Symmetry)سداسيا  كبريد    المرحلة  ،  للجدل  المثيرة  المقترحة  التجريبية 

الصخرية   الأطوار  على  العثور  تم  ذلك،  على  علاوة  تيرموديناميكيا.  مستقرة  غير  وجدت  والتي  الزوايا،  رباعي  الكالسيوم 

مستقرة ميكانيكيا. يتم توقع إستقرار البنية المحلية )عدم الإستقرار( عبر حسابات    CaOوالسداسية ورباعية الزوايا من  

الفونون لمراحل الملح الصخري، ومراحل سداسية )رباعي الزوايا( بغياب )وجود( أوضاع الفونون. و تم فحص الخصائص  

و و  الإلكترونية  و  الميكانيكية  الصخري  الملح  لمراحل  و  الديناميكية  فيما    السداسية  الكالسيوم  أكسيد  لمركب  الرباعية 

 متعدد الأشكال.  CaOيتعلق ب 

 : [35]2021رفاقه  و   Pooja Vyasعمل   -15

ل  ab initioتم إجراء دراسة   المرونية المعتمدة على درجة الحرارة  .    CaO  ـللخصائص  التقريب شبه ثابت  ضمن 

الوظيفية   الكثافة  نظرية  المعمم  DFT تستخدم  التدرج  تقريب  الخواص    GGAضمن  حساب  تم  و  الحساب.  لإجراء 

المرونية   الثوابت  الحراري للحجم  ijCالمرونية مثل  الحرارة و(B)،والتمدد  ثابت  الحرارة    ،  الحجم متساوي    و   Bs)معامل 

Bt)  بالإضافة إلى ذلك، قدموا أيضا معامل يونغ .(Y)  عامل التباين ،(A)  درجة تباين المرونة ،(A*)  نسبة بواسون    و(V )  

إلى   في    .K  1200يصل  ب  Y  و  11Cلوحظ إنخفاض ملحوظ  أعلى. عند   44C  و 12Cـ  مقارنة  إقترابهما من درجة حرارة  عند 

مع ذلك، فإن البيانات    درجات الحرارة المرتفعة، تكتسب معاملات المرونة خطية قابلة للتليين بسبب التمدد الحراري، و

مبالغا فيه مقارنة بنتائج البيانات    (B)يضل التمدد الحراري    التي تم الحصول عليها تتوافق جيدا مع النتائج التجريبية، و

الميكانيكية.   الخواص  لحساب  العالية  الحرارة  درجات  عند  ثابت  الشبه  التقريب  كفاية  عدم  إلى  تشير  التي  التجريبية 

  *Aو    Aيتوافق ثابت الحرارة ومعامل الحجم متساوي الحرارة بشكل معقول مع النتائج المتاحة. لاحظوا حدوث زيادة في  
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. القيم المبالغة في تقدير  K  1000بعد    Vمع ذلك لوحظ إرتفاع في    مع درجة الحرارة . وV مع درجة الحرارة بينما تتناقص  

B  و المرونية،  الخصائص  في  الملحوظ  التناقض  عن  المسؤول  الرئس ي  العامل  هذا    هي  على  للتغلب  الوحيدة  الطريقة 

غير متناسق للطاقة الحرة، حيث يصبح التنافر هو المهيمن في درجات الحرارة وعند    التناقض هي تضمين مكون إهتزازي 

 الذوبان. 

 

 :الفصل الثاني  خلاصة

ختامــا لمــا تطرقنــا إليــه ســابقا، يمكننــا القــول أن أهميــة المعــادن فــي تكــوين الطبقــات الداخليــة لــلأرض قــد أدت إلــى 

أكسـيد الكالسـيوم (  اللـذان  ظهور العديد من الدراسات حول هذه المعادن ، بما في ذلك الأكسيدين ) أكسيد المغنيزيـوم و

 من خلال إطلاعنا على مختلف هذه الدراسات وجدنا: . ويعتبران أقطاب نقية في علم الزلزال الكوني

 .الأكسيدين و المينيرالات المشكلة منهما تأكيد أهمية  -

 مدى إمكانية تعاملنا مع إحداها. الإطلاع على أهم طرق الدراسة و -

مــــن أجــــل إقتــــراح دراســـــتنا الجديــــدة رأينــــا أن هــــذه الطـــــرق قديمــــة يمكــــن إعتمــــاد الأحـــــدث منهــــا بــــالأخص فــــي حســـــاب  -

 .CaO و MgOالأكسيدين 

لكـــن كـــان ذلـــك بأشـــكال متفاوتـــة،  تيرموديناميكيـــةال معظـــم هـــذه الدراســـات تناولـــت الخصـــائص البنيويـــة، المرونيـــة و -

درجة حرارة متباينة. لذا في بحثنا هذا سوف نقوم  فقد تطرق البعض لخصائص دون الأخرى ضمن شروط من الضغط و

 حسابيا بإعادة دراسة مختلف هذه الخصائص التي سنتطرق إليها في الفصول القادمة. 

الــذي ســوف نعتمـــدها فــي دراســـتنا  PERMلــم تتطــرق معظـــم هــذه الدراســـات لحســاب قيمهــا عنـــد ضــغوط النمـــوذج  -

 هذه. 
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III-1  :مقدمة 

المعتمدة على طريقة بناءا على ما السابق فإن الطرق الحسابية    توابع بشتى تقريباتها و  DFT  تقدم في الفصل 

و التعرف  في  إستخدامها  لسهولة  وفرة  الأكثر  تعد  التقريبات،  للمواد  تلك  الفيزيائية  الخصائص  على  عامة  بصورة  لو 

 الصلبة بالأخص تحت الضغوط العالية. 

الفصل   هذا  بإتباع في  و  و  الخصائص  هذه  أهم  من  واحدة  لدراسة  طريقة  أو  الخصائص    خطة  في  المتمثلة 

ـــفي حدود الضغ  CaOو    MgOبحساب هذه الخصائص للأكسيدين    إذ نقومالبنيوية،   ـــ ـــ ـــــ ـــ بخطوة    GPa 140  إلى  0ط من  ـــ

الحساب لتسريع  التالية   و ذلك    .  محددة  المعاملات  على  التشكل،بالتركيز  الخلية    انتالبي  البلورية، حجم  الشبكة  ثابت 

لضغط و هي قيمه أدق من اعند قيم  كما نذهب لتحديد قيم أغلب هذه المعاملات  الأولية، نسبة الحجم و كثافة المادة.  

، للمقارنة بين قيمهما و تلك القيم المتوفرة في هذا النموذج إن وجدت. مع التركيز على تحديد  PREMفي النموذج الزلزالي  

الفواصل الحدودية   القشرة أين يقدر الضغقيم هذه معاملاتها عند  ــــللطبقات الأرضية، بداية من  ـــ ـــــ ـــ ـــ بـ  ــــ . كما  GPa 0ط 

   تتم مقارنة حساباتنا بنتائج الدراسات الأخرى، بالأخص تلك التي تتوافق معها.

III-2  الخصائص البنيوية:  حسابطريقة 

III-2-1  ة: ـــــــــــــــــــــتحديد الخصائص البنيوية الأولي 

و            تتضمن معاملات  الخصائص  في هذه  و  المتمثلة  الشبكة  و ازو  ثوابت  أو الإصطلاحية  الأولية  الخلية   ياها، حجم 

و بحسابها    الكثافة.  يقوم  في  CASTEP   (Cambridge Serial Total Energy Package)برنامج  التي  نعتمده  الذي 

هذه،  نعتمد  دراستنا  للكثافة  أي سوف  الوظيفية  الدالة  تقريب   ((DFTنظرية  المعمم   بالضبط  لها    (GGA)  التدرج  التي 

 المستعمل في عملنا.  PBEsol توابع متعددة، من بينها

III-2-11- برنامج الحساب : 

برنامج   على  ،  CASTEP  [03,01] (Cambridge Serial Total Energy Package)يعد  يعتمد  برنامج  أحد  هو 

الة الوظيفية للكثافة يمكن إستخدامه  لإجراء حسابات البنية الإلكترونية. ضمن الد المبادئ الأولى لوحدة ميكانيكا الكم  
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و البلورية  الصلبة  المواد  ذلك  في  بما  المواد  من  واسعة  مجموعة  و  لمحاكاة  و  الأسطح  و  الجزيئات  الغير    السوائل  المواد 

و النوى  من  مجموعة  إعتبارها  يمكن  مادة  أي  خصائص  حساب  يمكن  و  متبلورة.  الوحيد  القيد  مع  هو    الإلكترونات 

النهج في المحاكاة طموحا للغاية، نظرا لأن الهدف هو    السرعة المحدودة و ذاكرة أجهزة الحاسوب المستخدمة. يعد هذا 

تم تطويره بواسطة باين وزملائه في   و  [03] .  عدم إستخدام أي بيانات تجريبية، بل الإعتماد بشكل كلي على ميكانيكا الكم

 . [03] أوائل التسعينيات أواخر الثمانينيات و

III-2-2-1 الوظيفية  نظرية دالة الكثافة : 

هي أحد أهم الطرق المستعملة في   DFT (The Density Functional Theory)نظرية الدالة الوظيفية للكثافة  

النظريين و بواسطتهما نستطيع أن نحدد خصائص نظام متعدد الجسيمات، الطاقة الكلية للنظام،    الفيزياء و الكيمياء 

الكثافة الالكترونية للمدارات، المعاملات الفزيائية و الضوئية للمادة......الخ(، و هي واحدة من أكثر الطرق استخداما في  

المتغيرات(  )متعددة  متنوعة  أنظمة  على  تطبيقها  إمكانية  بسبب  معادلة شرودنجر  لحل  الكمومية  الحسابية    العمليات 

[04]. 

لحساب الطاقة   و النظرية هو أنه يمكن التعبير عن طاقة نظام إلكتروني بدلالة كثافته.  و المفهوم الأساس ي لهذه

و  Eالكلية   الكمون  إختيار  يتم  و  للنظام،  الموجة،  و  دالة  الطاقة،  بنية عصابات  في جميع طرق حساب  نستخدم    هذا 

الإلكترونية   الكثافة  و  ρ(𝑟)عنصر  المؤثرات  هذه  للإحداثيات لكتابة  كدالة  تكون  الطاقة     (x،𝑦،𝑧) [05]التي  فنكتب 

 : [06]  الكلية للنظام على الشكل

𝑬 = 𝑬(𝝆)                                                     (𝟏 − 𝑰𝑰𝑰) 

نظرية    - و  DFTمبدأ  الكمومية  المسألة  إعادة صياغة  مسألة    هو  إلى  الجسيمات  متعدد  نظام  مسألة  من  تحويلها 

الإستعانة بدالية الكثافة الإلكترونية التي يمكن قياسها   أحادية الجسيمة عن طريق التخلي عن التعامل مع دالة الموجة و

ذات   و  3مخبريا  فقط  في    متغيرات  تدخل  التي  المتغيرات  عدد  تقليل  هو  هذا  وراء  والدافع  للحساب،  كقاعدة  جعلها 

 . [07] الحساب 

مبادئ    - على  بالإعتماد  الذرات  بين  الموجودة  الإرتباط  بطاقات  التنبؤ  هو  الكثافة  دالية  لنظرية  الرئيس ي  الهدف 

 .  [07]  ميكانيكا الكم

النظرية عام    - لهذه  الفكرة الأساسية  و  1927ظهرت  )توماس  العالمان  يد  فيرمي(، حيث تعتمد طريقة توماس    على 

فيرمي على نموذج إحصائي لتقريب التوزيع الإلكتروني حول الذرات، هذا النموذج أعطى صورة عن إمكانية الإعتماد على  

أهملا   لأنهما  ضعيفة  نتائج  أعطى  النموذج  هذا  لكن  الحركية،  الطاقة  لحساب  الإلكترونية  بين    الارتباطالكثافة 

 . [08]الإلكترونات 
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بوضع القاعدة الأساسية للنظرية    (Kohn)كوهن    و  ( Hohenberg)  قام كل من العالمان هوهنبارغ  1964في عام  

الكثافة في حساب خصائص النظام، لكنها بقيت من غير تطبيق إلى أن    من خلال نظريتهما التي أثبتت إمكانية إستغلال

 أوجد تطبيقا لها.  به و أ بد أكمل العالم كوهن ما

III-21--3  تقريب التدرج المعمم: 

 GGA  (Approximation of the Generalized Gradient:)   تقريب في  عليها  المتحصل  النتائج  ترجمة  تعاد 

الموضع المعمم  LDA  (the local density approximation  )  كثافة  التدرج  تقريب  في  تايلور  لمنشور  على شكل سلسلة 

(GGA)[09 ,06-05]  [10] إرتباط( الشكل الأتي–عليه تأخذ صيغة طاقة )تبادل  و : 

𝑬𝑿𝑪
𝑮𝑮𝑨(𝝆 ↑ (𝒓), 𝝆 ↓ (𝒓)) = ∫(𝒇(𝝆 ↑, 𝝆 ↓, 𝛁𝝆 ↑, 𝛁𝝆 ↓)) 𝒅𝒓𝟑                  (𝟐 − 𝑰𝑰𝑰) 

 يعبر عن تدرج الكثافة الإلكترونية. 𝜌(𝑟)∇  حيث:

التي    و ،  Becke))  تلك المقترحة من طرف بيك   ؛ نذكر منها،  GGAلتقريب  )أو الوظائف(  هناك عدد من النسخ  

  بارديو وبيرك و  .GGA91  [12]أو     GGA-PWـالتي يرمزلها ب  و،  (Perdew and Wang)بارديو ونغ    .B88  [11]ـ  يرمز لها ب

ب  و،  (Perdew, Burke and Ernzerhof)أرنزرهوف   لها  يرمز  و  .GGA96   [13]أو  GGA-PBE  ـالتي  مساعدوه    هامر 

(Hummer et al )  ،ـ  بالتي يرمز لها   وGGA-RPBE  [14].   وو و كون(Wu and Cohen)  ،ـالتي يرمز لها ب و  GGA-WC   أو  

GGA06 [15] .نستخدمها في هذه الدراسة هي: أما أخر وظيفة و التي 

III-1-2-4 الوظيفة  GGA-PBEsol : 

طرف   من  واقترحت  مرضية  ت أعط  و  2008  سنة   (Perdew et al)مساعدوه    بارديو  جد  ب  ، نتائج  لها  ـ  يرمز 

GGA-PBEsol    أوGGA08  [16].  PBEsol  (Perdew-Burke-Ernzerhof GGA)    تحسين على  يعمل  الذي  المعدل 

دقيقة للغاية  الموحد و  و تكون دقيقة بالنسبة للغاز،  أسطحها  خصائص التوازن للمواد الصلبة ذات الكثافة العالية و

دقيقا أيضا بالنسبة للمواد الصلبة    PBEsolعالية الكثافة. لكن    سواءا متوسطة أو  ،بالنسبة لمجموعات الهلام الكبيرة

يهيمن التبادل على    وجوهها السطحية متغيرة ببطء حقا، و   تحت ضغط شديد، حيث تصبح المواد الصلبة الحقيقية و 

 . [16] الإرتباط 

III-1-2-5  ولية المعاملات الأ : 

  البرنامج المستخدم يقوم بحساب العديد من المعاملات، أهمها:  

عند    أو الأنتالبي التشكيل  Hللمحتوى الحراري  مساوية    تكون     التي  لتشكيل البلور   G∆التغير في الطاقة الحرة    - 

 : حيثالصفر المطلق، 
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∆𝑮 = 𝑯 + 𝑻𝑺 = 𝑯 + (𝟎)𝑺 = 𝑯              (𝟑 − 𝑰𝑰𝑰) 

 . التشكيل  انتروبي  Sدرجة الحرارة و  Tأين 

 يحسب ثابت الشبكة و حجم الخلية الأولية.  -

أو الكتلة الحجمية، و هي  الكثافة  المستخدم في حساباتنا مباشرةكذلك من بين المعاملات التي يقدمها البرنامج   -

 التي تحسب في الأكاسيد الأحادية كالتالي:

 يكون ذلك بإستعمال العلاقة التالية:  NaClفي حالة بنية 

𝛒 = 𝟔. 𝟔𝟒
𝐌𝐎 + 𝐌𝐗

𝐕𝐂
                                 (𝟒 − 𝐈𝐈𝐈) 

 يكون ذلك بإستعمال العلاقة التالية:  CsCl أما في حالة بنية

𝛒 = 𝟏. 𝟔𝟔
𝐌𝐎 + 𝐌𝐗

𝐕𝐂
                                 (𝟓 − 𝐈𝐈𝐈) 

كتلة المولية لكل من الشاردة    OMو    XMحجم الخلية الاصطلاحية مأخوذة بوحدة السنتيمتر المكعب،  CVحيث:  

 الغرام. الموجبة و شاردة الأكسجين على التوالي مأخوذتين بوحدة 

III-2-2  :تحديد الخصائص البنيوية البينية 

،  بواسطة شيفرة البرنامج المستخدم  حددة عن طريق الحساب المغير  القيم البينية بصفة عامة هي تلك القيم  

.  PREM  ضغوط النموذج  أي تلك القيم التي نستعمل لحسابها طرق رياضية خاصة كتحديد الخصائص البنيوية عند  

 تنقسم الطرق الرياضية إلى قسمين، هما:

 الطرق النظرية: -أ

التوابع  رياضيا   بين  الحدود من  إذ تعتبر كثيرات  أخر،  تابع  إلى  في مجال معين  تابع  أي  أو تقريب  يمكن تعويض 

 المستعملة بكثرة. و هي التي تكتب كالتالي:

𝑷(𝒙) = ∑ 𝒂𝒊𝒙
𝒊

𝒏

𝒊=𝟎

                          (𝟔 − 𝑰𝑰𝑰) 

رياضيا هناك طرق متعددة لتحديد تقريب التوابع، لكن يمكن تقسيم هذه الطرق إلى    𝑎iلتحديد قيم المعاملات 

 نمطين أساسيين و هما: 
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الأول: أن    النمط  هو  هنا  التقريب  من  الغرض  يكون  إذ  التحليلية،  الصيغة  معلوم  الأصلي  التابع  فيه  يكون 

بإجراء مختلف توابع بسيطة تسمح  الخ...(. يتضمن   كثيرات الحدود عبارة عن  )التكامل، الاشتقاق  الحسابية  العمليات 

باستعمال   التقريب  التربيعي،  بالوسط  التقريب  تايلور،  بواسطة سلسلة  التقريب  هي:  و  الطرق  من  العديد  النمط  هذا 

 طريقة اقل التربيعــــات،  

لا تعرف فيه لتابع صيغة تحليلية إنما قيما )تجريبية( و ذلك في عدد محدود من النقاط، و هذا    النمط الثاني:

الفروق   طريقة  لاغرانج،  طريقة  هي:  و  الطرق  من  العديد  كذلك  يضم  و  الاستقطاب.  أو  بالتوليد  غالبا  يعرف  النمط 

الاستقطاب   طريقة  بيسل،  طريقة  لستيرليق،  طريقة  غوص،  طريقة  المقسمة،  الفروق  طريقة  نيوتن،  طريقة  المنتهية، 

 العكس ي في حالتي نقاط منتظمة و غير منتظمة. 

 الطرق العملية:  -ب

من اجل تحديد كثيرات الحدود الأنسب لتغيرات تابع ما، و نظرا لطول الحسابات، كثراتها و تعقيدها يستعمل  

فيه   المتوفرة   إمكانياته  حسب  الحاسوب  استعمال  يمكن  حيث  تسريعه.  و  ذلك  لتسهيل  الحاسوب  الحالي  الوقت  في 

 بطريقتين و هما:  

توجد العديد من البرامج المتوفرة لتحديد مثل كثيرات الحدود هذه أو غيرها    باستعمال برمجيات معدة سلفا:  -

من التوابع، إذا تكون هذه العملية متضمنة في هذه البرامج و تسمى الفلترة. نذكر من بين هذه البرنامج على سبيل المثال لا  

 الحصر: 

 .  2013بالأخص النسخ الحديثة من ميكروسوفت أوفيس، غالبا ابتداء من النسخة   برنامج اكسل: -1

 بالأخص النسخ الحديثة، غالبا ابتداء من النسخة التاسعة.   برنامج أورجين: -2

التطوير:  -3 الأمر    بيئات  طريق  عن  أداة  منه  تستدعى  التي  و  ماتلاب  النسخة  cftoolمثل  من  ابتداء  غالبا   ،

 السابعة. 

يمكن برمجة الحاسوب بكل سهولة للقيام بأي عمليات حسابية لحل مسالة ما، و التي    باستعمال البرمجة:  -

 من بينها مسالة تحديد كثيرات الحدود هذه. ذلك باستخدام: 

 ... و غيرها.  C++ ،JAVA، BASICأو   Cباسكال، فورترون،  لغات البرمجة، مثل: -1 

ــ ــــ، مث الواجهات الرسوميةالبرمجة باستخدام    -2 ـــــ ـــــ ـــ ـــــ ـــــ ـــــي،لــــــــــــــــــــــــــــــــــــــ  BuilderC++،Script JAVA ،BASIC: دالفـــــ

Vusial،   غيره من بيئات التطوير... و غيرها. أوالواجهات الرسومية من ماتلاب 

 ماتلاب، سيلاب و بايثون، ... و غيرها. بيئات التطوير، مثل: -3
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III-2-3 تكميليةتحديد الخصائص البنيوية ال : 

تعتبر النسبة الحجمية، أي قسمة الحجم عند ضغط ما على قيمة هذا الحجم عند الضغط المعدوم من أهم  

غير   التكميلالمعاملات  المعامل  هي  تعتبر  لذلك  المستخدم،  البرنامج  بواسطة  الخصائص    ي المحسوبة  ضمن  الوحيد 

 البنيوية. 

المعتمدة تلك  أهمها  التي  الحالة،  معادلة  يقدم  المعامل  هذا  بدلالة  الضغط  -لبرخ   المطاوعة  تعريف   على  تغير 

 و المقدمة كالتالي:[17] [23] مركهان 

𝐏 =
𝟑𝐁𝟎

𝟐
[(

𝐕

𝐕𝟎
)

−
𝟕
𝟑

− (
𝐕

𝐕𝟎
)

−
𝟓
𝟑

] [𝟏 +
𝟑

𝟒
(𝐁𝟎

′ − 𝟒) ((
𝐕

𝐕𝟎
)

−
𝟐
𝟑

− 𝟏)]      (𝟕 − 𝐈𝐈𝐈) 

  .عند الضغط المعدوم B’=dB/dPو مشتقه B تمكن هذه المعادلة من تحديد قيمة معامل الانضغاط الحجمي  

III-3 الخصائص البنيوية:حساب نتائج  دراسة 

البلور و إستقرار  إمكانية  التعرف على  البنيوية يجب  الخصائص  و   قبل دراسة  الممكن  الطوري  الذي    التحول 

طريق   عن  و  CASTEPيحدد  الهندس ي،  التحسين  تسمى  التي  الحساب  مراحل  أول  الخصائص    في  كذلك  تحدد  التي 

 البنيوية لهذه الأطوار. 

III-3-1 المستقرة: الأطوار  التحول الطوري و  دراسة 

و    B1صحة اعتمادنا في الحساب على المحتوى الحراري، الذي يحسب في بنيتي الطورين    (III-3)العلاقة    تؤكد   

B2   لكل منMgO  وCaO  140و  0في مجال هذه الدراسة بين GPa. 

م  يكون  الحساب  هذا  عن  الناتج  التشكيل  الأكسيدين  بالتقريب  خطيا    تزايدانتالبي  لكلا  الأطوار  جميع  في 

ــــــبسرع مختلفة. إذا يكون هذا الانتالبي محص   زايد ، لكنه يت [17]  (III-2)  و(  III-1)الشكلين   ـــ ــ ــ   ev 12.45و    ev 13.15ور بين  ــ

لطوري الأكسيد الثاني على التوالي    ev 14.56و    ev 16.31لطوري الأكسيد الأول على التوالي، بينما يكون محصور بين  

 . ((III-2)  أيضا )انظر لقيم السطر الأول من الجدول 

بين الطورين لكل أكسيد، حيث تكون قيمته في الطور    نتالبيعلاوة على ذلك و بالتعامل مع الفرق في قيم هذا الأ 

، يكون أيضا متناقص  (III-3)الأول هي المرجع أي هي القيم الصفرية.هذا الفارق و الموضح تغيره بتغير الضغط في الشكل 

 خطيا بالتقريب مع الزيادة في الضغط. 
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 [17] بتغير الضغط  يوملأكسيد المغنيز  B2و  B1: تغير أنتالبي التشكيل لطورين (III-1)الشكل 

 

 

 

 [17] لأكسيد الكالسيوم بتغير الضغط B2و  B1: تغير أنتالبي التشكيل لطورين (III-2)الشكل 
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 بتغير الضغط  B2  و B1في طوريهما   CaOو  MgOتغيرات الفارق في المحتوى الحراري لبنيتي : (III-3)الشكل 

 

نفس الشكل التناقص يكون بطئ مقارنة بالأكسيد الأخر، مما يجعل قيمة    و حسب  يوممن اجل أكسيد المغنيز 

بالأخص عمل  السابقة،  الدراسات  كل  مع  يتوافق  هذا  الطوري  [19]   الفارق دوما موجبة.  التحول  أن  تجريبا  الذي قرر 

ـــالذي وجد أن التحول الطوري يكون عند ح[20] ـ  تقريبا أو العمل النظري ل  GPa 205يكون عند الضغط   ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ ــ  202والي  ـ

GPa   هذه النتيجة تؤكد استقرار .MgO    في طوره الأول في كامل مجال الدراسة، أي أن هذا الأكسيد حتى حدود النواة

 الخارجية الأرضية يبقى مستقر في هذه البنية. 

من اجل   الشكل   CaOأما  في  يظهر  أسرع، كما  يكون  إلى   (III-3)تناقص  تؤدي  التناقص  في  السرعة  دوما. هذه 

، مما يعني أن هناك تحول طوري في هذا النطاق.  GPa 60و    50تغير إشارة الفارق من اجل هذا الأكسيد بين الضغطيين  

، لذلك كنا مضطرين لإعادة الحساب من  GPa 60و    59و بحساب رياض ي بسيط وجدنا أن التحول بدقة أكثر يقع بين  

،  mev 2.86من الضغط.عند هذا الضغط وجدنا أن هذا الفارق موجب بقيمة جد صغيرة مقدرة بـ    GPa 59اجل القيمة  

أي أن بنية ملح الطعام لأكسيد الكالسيوم مزالت مستقرة عند هذا الضغط. و بعد إدخال النتائج عند هذا الضغط في 

ي البسيط،  الرياض ي  الضغط  الحساب  أكثر يحدث عند  بدقة  الطوري  التحولي  أن  قريبة  GPa 59.2ظهر  النتيجة  . هذه 

. انطلاقا من علاقة GPa 0.8، إذ تقل عن ما تقرر في هذه الدراسة بـ  [21]  جدا إلى درجة التوافق مما وجد تجريبا في عمل

من القشرة الأرضية،  km 1435 الضغط بالعمق الأرض ي يمكن القول أن التحول الطوري لهذا الأكسيد يكون عند العمق 
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بعد الأرض ي على  السفلي  الوشاح  في  منطقة    km 1456أي  هذا    Gutenberg  إنقطاع  من  بين  الحدودي  للفاصل  الممثل 

  الجزء من الوشاح و النواة الخارجية.

III-3-2 الخصائص البنيوية: دراسة 

III-3-2-1  دالة الحالة: التغيرات البنيوية ودراسة 

البلور، حجمها و نسبة هذا    (III-6)  و  (III-5)،  (III-4)من خلال الأشكال   الممثلة لتغيرات كل من ثابت شبكة 

فإن كل من هذه المنحنيات تتناقص، إذ من الملاحظ    الحجم بتغير الضغط على التوالي. عند ضغط البلور هيدروستاتيكيا

أيضا و من اجل كل هذه المعاملات أنه في مجال استقرار الطور الأول لأكسيد الكالسيوم يكون هذا التناقص أسرع من  

و كذلك بتناول قيم الفروق في قيم    (III-2)اجل كلا الأكسيدين. يمكن تأكيد ذلك من خلال القيم المعروضة في الجدول 

  و   0هذه المعاملات، فباعتبار نفس الترتيب سواء في المعاملات أو من اجل الأكسيدين هذه الفروق تكون؛ في المجال بين  

60 GPa  (MgO)  59  أو GPa   (CaO)  0.23؛ A  ،34.02 A،  0.21  0.30   و A،  36.58 A  ،0.24،  60  أما في المجال بين  

 .  A، 32.86 A، 0.11 0.15و    A، 32.23 A، 0.12 0.14 فتكون؛  GPa 140و

لأكسيد    GPa 0عند    الاصطلاحية  للخلية  الشبكة  ثابت  قيمة  تزيد  تلك   المغنيزيوممثلا  عن  هنا  المحسوبة 

في دراسة مثلا  A 0.008بالقيمة  [20]   الحاصل  الثاني  الأكسيد  من أجل  لكن  القيمتين.  بين  كبير  توافق  هناك  أن  أي   ،

بالقيمة    [22]ـ  هذا الثابت المحسوبة هنا تقل عن مثيلتها و الناتجة في الورقة البحثية لكذلك و عند نفس الضغط قيمة  

0.06 A  هناك أيضا توافق كبير لكن اقل مما نتج عن الأكسيد الأول.عند هذا الضغط تكون قيمة هذا الثابت الخاصة ،

أعلى بحوالي   الكالسيوم  التحول الطوري   A 0.4بأكسيد  بزيادة الضغط حتى ضغط  بالأكسيد الأخر،  تلك الخاصة    من 

، هذا الفارق  A 0.14أقل بحوالي    المغنيزيوميتناقص الفارق بشكل بطئ جدا. لكن بعد ضغط التحول تكون قيمه لأكسيد 

-III)بالتقريب ثابت عند كل ضغوط هذا الطور. ثابت الشبكة يتغير بشكل كثير حدود من الدرجة الرابعة )انظر الجدول 

، هذا التقريب يمكننا من تحديد قيمه عند  المغنيزيوممع الضغط سواء من اجل طوري أكسيد الكالسيوم أو أكسيد    )(1

بالأخص عند أهم الفواصل بين الطبقات الأرضية الداخلية    PREMكل أعماق الباطن الأرض ي أي عند ضغوط النموذج  

 .(III-2)كما هو مقدم في الجدول 

الفواصل بين  كذلك يمكن تقديم قيم حجم الخلية الأولية لبنى الأكسيدين عند    (III-2)في نفس الجدول  أهم 

الطبقات الأرضية الداخلية، إذ بعد تحديد قيم معاملات كثير الحدود المعبر عن تغير هذا الحجم بتغير الضغط، يمكن  

النموذج   ضغوط  قيم  عند  الحجم  هذا  قيم  حساب  في    .PREMبسهولة  مدرجة  معاملاتها  قيم  هذه  الحدود  كثيرات 

اجل  (III-1)الجدول  من  السادسة  هي؛  درجاتها  حيث   ،MgO    طوري من  طور  كل  اجل  من  الرابعة  هذا    . CaOو  قيم 

ثابت   عن  الناتجة  تلك  تماثل  الأكسيدين  قيم  بين  الفارق  لكن  دوما،  الأعلى  هي  الكالسيوم  بأكسيد  الخاصة  و  الحجم 

بـ  الشبكة، حيث؛ عند ال بـ    GPa 140و عند الضغط    A 38.02ضغط المعدوم يقدر هذا الفارق  . علاوة  A 32.58فيقدر 
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  % 3.63، أي بخطأ نسبي يقارب A 30.56بـ  [22]على ذلك عند هذا الضغط تقل قيمة هذا الحجم عن تلك المقرر في عمل 

 أي أن هناك توافق جيد لحد ما. 

القيمة واحد عند   تأخذ  التي  بالنسبة لنسبة الحجمية  الحجوم  GPa 0أما  تنتج من حاصل قسمة كل  ، حيث 

. بعد هذا الضغط فإن هذه النسبة الخاصة  0Vالمحسوبة عند الضغوط المختلفة على قيمة الحجم عند هذا الضغط  

تكون أعلى دائما من تلك الخاصة بالأكسيد الثاني، بالأخص في طوره الثاني أين الفارق يكون اكبر بكثير   يومبأكسيد المغنيز 

التالية؛   القيم  يأخذ  الفارق  هذا  فان  ذلك  لتأكيد  الضغط.  بزيادة  تناقصه  عند    0.10و    0.12،  0.03رغم  التوالي  على 

. يمكن التعرف على قيم هذه النسبة في كامل الأعماق الأرضية و التي تمثلها قيم  GPa 140و   60 ،50الضغوط التالية؛  

الخاص بقيم هذه النسبة عند أهم الفواصل بين    (III-2)، التي منها ما هو مدرج في الجدول PREMالضغط في النموذج  

المعبرة   ((III-1)الطبقات الأرضية الداخلية. يكون هذا بطبيعة الحال بعد تحديد معاملات كثيرات الحدود )انظر الجدول 

عن تغير هذا المعامل بتغير الضغط، التي درجاتها هي الدرجة الثانية بالنسبة لجميع أطوار أكسيد الكالسيوم و الدرجة  

 .    المغنيزيومالرابعة من أجل أكسيد  

 

 
 

و كثيرات   PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج  CASTEP: تغيرات في قيم ثابت الشبكة؛ المحسوب باستخدام برنامج (III-4)الشكل 

 بتغير الضغط   B2و  B1في طوريه  CaOو  MgOالمناسب لبنيتي  (Fitting)حدود الفلترة 
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و   PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج CASTEP: تغيرات في قيم حجم الخلية الأولية؛ المحسوب باستخدام برنامج (III-5)الشكل 

 بتغير الضغط  B2و  B1في طوريه   CaOو   MgOالمناسب لبنيتي  (Fitting) كثيرات حدود الفلترة

 
 

و كثيرات   PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج  CASTEP: تغيرات في قيم نسبة الحجم؛ المحسوب باستخدام برنامج (III-6)الشكل 

 بتغير الضغط  B2و   B1في طوريه   CaOو  MgOالمناسب لبنيتي  (Fitting)حدود الفلترة 
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حساب   الحالةبعد  أن    معادلة  وجدنا  البرنامج  بواسطة  المحسوبة  القيم  باستعمال  معامل    قيمو  من  كل 

ــــــبالنسب   4.34و  MgO  ،115.5 GPaبالنسبة لـ     4.08و  GPa 156.2على التوالي هي؛    الانضغاط الحجمي و مشتقته ـــ ـــ ــ ــ ــ  ة لـ  ـ

CaO  أخيرا و  الأول  القيم     5.75و  GPa 50في طوره  استعمال  قيمها عند  لكن  الثاني.  في طوره  الأكسيد  لـنفس  بالنسبة 

النموذج   عند ضغوط  مشتقه.    PREMالمحسوبة  أجل  من  تقل  بينما  الحجمي،  الانضغاط  معامل  أجل  من  تزيد  فهي 

  GPa 0.8،   0.59وGPa 7.3 ،   0.4و  GPa 0.8  فبأخذ نفس التتالي السابق فإن مقادير الزيادة و النقصان تكون كالتالي؛

في حالة أكسيد  PREM .من خلال هذه المقارنة يظهر أن كثير الحدود المختار لحساب القيم عند ضغوط النموذج  0.09و

 تكون أكثر صدقية، بينما في حالة أكسيد الكالسيوم في طوره الأول أقل صدقية. المغنيزيوم

فإن قيمة معامل    المغنيزيومبمقارنة نتائج حساباتنا بواسطة البرنامج بالدراسات السابقة، فإنه في حالة أكسيد  

بالقيمتين   تفوق  أعلاه  المذكورة  عمل    GPa 3.2و    GPa 2.02انضغاط  خلال  من  المتضمنة  القيمة  عن  التوالي  على 

التجريبي[17]   الحسابي العمل  بالقيمة  [25]  و  أقل  تكون  أنها  إلا   ،3.8 GPa    النشريتين في  الموجود  القيمة  تلك  عن 

تتطابق مع تلك المنشورة من قبل العملين  و الحسابية على التوالي. أما قيمة مشتقه فهي    التجربية  [27]  و[26]   التاليتين 

من  لـكل  التجريبيتين  [27]و  [28]   الحسابيين  الدراستين  خلال  من  المعروضة  تلك  بين  القيمة  هذه  تنحصر  بينما   ،

  PREM. فقط للملاحظة القيم المحسوبة عند ضغوط النموذج  0.01و    0.6، ذلك بين القيمتين  [30]و  [29]   التاليتين؛ 

 تبقى في نفس نطاق هذه الدراسات، لأن قيم هذا المعامل و مشتقه بالنسبة للضغط جد متقاربة. 

قمنا   لأننا  نظرا  ذلك  الأعمال،  ببقية  مقارنة حساباتنا  يمكن  لا  الثاني  طوره  في  الكالسيوم  أكسيد  حالة  في  أما 

 . GPa 140و   60بالحساب فقط في حدود استقرار هذا الطور أي بين 

ضغوط    قيمة معامل انضغاط المحسوبة باستعمال البرنامج أو تلك المحسوبة عند  أجل طوره الأول فإن:  فمن

عملي  PREM  النموذج  في  المحسوبة  تلك  مع  بالتفوق  تقتربان  فهي  أعلاه  التوالي  [28]  و [31]   المذكورتين  على  ذلك   ،

،  [33]و  [32] . من جهة أخرى تقتربهاتين القيمتين من تلك المقاسة تجريبا ضمن عملي  GPa 0.8و    GPa 0.5بالقيمتين  

بالمقدار   البرنامج  بإستعمال  المحسوبة  تلك  الأول  العمل  المقاسة في  القيمة  القيمة    GPa 0.5أين تفوق هذه  تلك  و تقل 

 . GPa 6.7بالمقدار  PREMالمقاسة في العمل الثاني عن تلك المحسوبة عند ضغوط النموذج  

جدا   قريبة  البرنامج  باستعمال  المحسوبة  تلك  أجل  من  فهي  للضغط  بالنسبة  المعامل  هذا  مشتقة  قيمة  أما 

طرف  من  المعدة  النظرية  الدراسة  في  المحددة  القيمة  تلك  من  بالمقدار [34]   بتفوق  ذلك  قيمتها  0.01  و  تقترب  بينما   ،

. علاوة  [35]  عن تلك القيمة المثبتة نظريا في دراسة   0.15بتفوق أيضا بالمقدار    PREMضغوط النموذج    المحسوبة عند

عن    0.08على ذلك و مقارنة بالأعمال التجريبية نجد قيمة مشتقة هذا المعامل بالنسبة للضغط متوافقة بتفوق مقدرا بـ  

و  [21]   عمل متوافقة  نجدها  كما  البرنامج،  بواسطة  المحسوبة  القيمة  اجل  عملمن  عن  القيمة  [32]   بقلة  اجل  من 

 .0.35بالمقدار  PREMضغوط النموذج   المحسوبة عند 
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III-3-2-2   الكثافة:دراسة تغيرات 

الاصطلاحية،   أو  الأساسية  كانت  سواء  الخلية  لحجم  تماما  معاكس  الكثافة  قيم  تغير  يكون  أن  المنطقي  من 

بالإضافة لتأثرها بالاختلاف في كتلة المولية الشاردة الموجبة غير المتغيرة بتغير الضغط، لذلك فهي حتما متزايدة دوما كلما  

الممثل لتغير    (III-7)زاد الضغط، أي كل ما توغلنا في باطن الأرض. هذا مؤكد مما نتج عن حساباتنا، كما يوضح في الشكل

في و  الحسابات  هذه  خلال  من  الضغط.  بتغير  للأكسيدين  قيم    الكثافة  أن  نجد  الأكسيدين  أطوار  استقرار  مجالات 

مجالات عرضها   في  تتغير  لـ    g/cm 30.95  و  1.10،  1.71الكثافة  لـ  MgOبالنسبة  على    CaO  و  الثاني  و  الأول  طوريه  في 

التوالي. كما يمكن و بكل سهول إثبات أنه و على كامل مجال الدراسة من الضغط يكون مجال تغير هذه الكثافة بالنسبة  

.تكون قيمة الكثافة الخاصة بأكسيد  المغنيزيوممن مثيله و الخاص بأكسيد    g/cm 30.9لأكسيد الكالسيوم اكبر تقريبا بـ  

عند الضغط المعدوم، أي في حدود    g/cm 30.07أعلى من مثيلتها و الخاصة بأكسيد الكالسيوم بفارق يقدر بـ    المغنيزيوم

  10سطح القشرة الأرضية. هذا الفارق و بداية من هذا الضغط يبدأ في التناقص حتى ضغط ما يقع بين القيمتي الضغط  

، أي عند عمق من أعماق الوشاح العلوي الأرض ي. بعد الضغط الأخير ينعكس الوضع لتصبح قيمة الكثافة  GPa 20و  

المقدار     0.09حتى المقدار    GPa 20عند الضغط    0.02الخاصة الأكسيد الأول اقل دوما، بفارق متزايد دوما كذلك من 

عند الضغط   0.83حتى المقدار    GPa 60عند الضغط    0.65من اجل الطور الأول، و من المقدار    GPa 50عند الضغط  

140 GPa    الخاصة و  مثيلتها  تزايد  من  أسرع  الكالسيوم  الكثافة لأكسيد  تزايد  أن  يفيد  هذا  الأخر. كل  الطور  أجل  من 

بالأكسيد الثاني هذا من جهة، و من جهة أخرى تطور هذا المعامل يكون في الطور الأول لهذا الأكسيد أسرع من مثيلتها في 

 طوره الثاني.  

و بتلك الناتجة عن حساب    المغنيزيومإن مقارنة قيم حساباتنا عند الضغط المعدوم، و الخاصة بكثافة أكسيد  

بـ  [36]العمل   أنها متقاربة بدرجة كبيرة بتفوق حيث الفارق يقدر  الحال بالنسبة للأكسيد    .g/cm 30.02، وجدنا  كذلك 

أي التوافق أقل في هذه الحالة.    g/cm 30.24، حيث الفارق يقدر بـ  [37]الثاني أين تتم المقارنة بتلك القيمة المقرر في عمل 

 لكن من من المؤسف عدم توفر قيم تجريبية بنفس الشروط على الأقل للمقارنة، و هذا بالنسبة للأكسيدين. 

، تم تقدير الدرجة الرابعة لكل كثيرات الحدود PREMلتحديد قيم الكثافة لكل أكسيد عند ضغوط النموذج   

 (. (III-1)لتغيرها بتغير الضغط )أنظر الجدول 

من خلال هذا التحديد تم إيجاد المجال الذي يمكن أن تنطبق فيه قيمتي الكثافة الخاصة بالأكسيدين، بدقة  

أحسن من تلك المحددة سابقا باستعمال القيم المحسوبة بواسطة البرنامج. إذ وجدنا أن العمق الذي يمكن أن يحدث  

، أي بالتقريب يكون ذلك   (km, 13.352 GPa 400)و(km, 11.7702 GPa 355) عنده هذا التطابق يقع بين الضغطيين  

التقاطعات   أهم  عند  الكثافة  هذه  قيم  تحديد  بالإمكان  أصبح  ذلك  على  علاوة  الأرض ي.  العلوي  الوشاح  منتصف  في 

 .(III-2)الداخلية الأرضية، و هو المحدد في الجدول 
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، و المحددة من PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج  CASTEP: تغيرات في قيم الكثافة؛ المحسوب باستخدام برنامج (III-7)الشكل 

 بتغير الضغط.  B2و   B1في طوريه   CaOو   MgOالمناسب لبنيتي   (Fitting)و كثيرات حدود الفلترة   PREMالنموذج  

 

الحدود  (III-1)الجدول  كثيرات  معاملات  قيم  الأولية:  الخلية  حجم  الشبكة،  ثابت  من  كل  لتغيرات  النسبة  المناسبة   ،

 بتغير الضغط. CaOو  MgOالكثافة لـ   و الحجمية 

 

 

درجة  

كثير  

 الحدود 

 معاملات كثير الحدود 

a6 a5 a4 a3 a2 a1 a0 

ثابت 

 الشبكة 

(A) 

MgO 4 /  /  8,04E-10 -3,21E-07 5,29E-05 -59,71E-04 3,00 

CaO/B1 4 /  /  9,06E-09 -1,71E-06 14,32E-05 -94,34E-04 3,37 

CaO/B2 4 /  /  2,05E-10 -1,20E-07 3,051E-05 -50,67E-05 2,85 

حجم الخلية  

 الأولية 

) 3(A 

MgO 6 1,54E-12 -8,09E-10 1,76E-07 -2,13E-05 17,02E-04 -12,11E-02 19,08 

CaO/B1 4 /  / 2,57E-07 -4,77E-05 38,58E-04 -22,60E-02 27,10 

CaO/B2 4 /  /  5,55E-09 -3,18E-06 77,40E-05 -11,59E-02 23,05 

V/V0 

MgO 4 /  /  9,20E-10 -3,62E-07 5,80E-05 -58,74E-04 1,00 

CaO/B1 2 /  /  /  /  4,51E-05 -66,55E-04 1,00 

CaO/B2 2 /  /    / /  6,04E-06 -25,11E-04 0,80 

 الكثافة 

)3(g/cm  

MgO 4 /  /  -1,99E-09 8,09E-07 -14,15E-05 21,58E-03 3,51 

CaO/B1 4 /  /  -1,82E-08 3,56E-06 -32,42E-05 29,15E-03 3,44 

CaO/B2 4 /  /  -5,87E-10 3,75E-07 -10,57E-05 23,84E-03 3,97 
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قيم المعاملات المدروسة عند ضغوط التقطعات الأساسية لباطن الأرض حتى منطقة غوتنبرغ، بالإضافة  :  (III-2)الجدول 

 .CaOو   MgOلكل من    GPa 140و  60، 59لقيمها عند الضغوط 

 

  PREMعند ضغوط النموذج  تعتبر دراسة الكثافة أول قراءة في الملاحظات الزلزالية، لذلك فان تحديد قيمها  

لي قيمة. إذا تمثل الكثافة في هذا   النموذج دقيقة أي قيمة  ضروري حتى تكون المقارنة بينها و بين تلك المتوفرة في نفس 

 النموذج كثافة المادة الأرضية، بمعنى أخر هذه المقارنة تتم ما المحتوى المادي لباطن الأرض. 

سطح   من  بداية  ذلك  للأكسيدين،  مثيلتها  من  أقل  تكون  الأرضية  المادة  كثافة  قيم  دقيقة  غير  عامة  بنظرة 

لأكسيد   بالنسبة  يظهر  هذا  القيم.  في  تساوي  يحدث  حتى  الأرضية  الضغطيي  المغنيزيومالقشرة  ـــبين  ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ن ــــــــ

(450 km, 15.2251 GPa)     و(500 km, 17.1311 GPa)الضغط بفارق متناقص حتى   ،(40 km, 1.1239 GPa)     و

الضغطيين بين  الكلسيوم فيظهر ذلك  بالنسبة لأكسيد  أما  بعده.   ,km 550)و     (km, 17.1311 GPa 500)متذبذب 

19.0703 GPa)  بفارق متناقص كذلك في مجالين أولهما نفس المجال السابق الوارد لصالح الأكسيد الأخر، ثانيهما يكون ،

طوره الثاني   . كثافة هذا الأكسيد على كامل (km, 23.8342 GPa 670)من بداية الوشاح السفلي الأرض أي من الضغط  

في  الثاني  للأكسيد  بالنسبة  الكثافة  قيم  متزايد.  بفارق  ذلك  و  الأرضية،  بالمادة  الخاصة  و  مثيلتها  من  قيما  أعلى  تكون 

 ,km 2671)  الوشاح الأرض ي السفلي تكون أقل من تلك الخاصة بالمادة الأرضية مع فارق يكون متناقص حتى الضغط

122.9719 GPa).أين يبدأ الفارق بالتزايد الطفيف حتى حدود النواة الخارجية الأرضية ، 

  الوشاح السفلي الأرضي  الوشاح العلوي الأرضي  القشرة الارضية  

 العمق 

 (Km) 
0 80 80 670 670 / / 2891 / 

 الضغط 

 (GPa) 
0 2,4539 2,4546 23,8334 23,8342 59 60 135,7509 140 

انتالبي 

 النهائي

(keV) 

MgO -2.13 -2.13 -2.13 -2.13 -2.13 / -2.123 -2.12 -2.12 

CaO -1.44 -1.44 -1.44 -1.44 -1.44 -1.43 -1.44 -1.43 -1.43 

ثابت 

 الشبكة 

(A) 

MgO 3 2.98 2.98 2.88 2.88 / 2.73 2.63 2.63 

CaO 3.37 3.35 3.35 3.21 3.21 3.07 2.63 2.49 2.49 

حجم  

الخلية  

 الأولية 

) 3(A 

MgO 19.08 18.78 18.78 16.92 16.92 / 14.35 12.92 12.83 

CaO 27.10 26.57 26.57 23.34 23.34 20.52 18.27 15.52 15.41 

0V/V 
MgO 1 0.98 0.98 0.89 0.89 / 0.79 0.68 0.67 

CaO 1 0.98 0.98 0.89 0.89 0.76 0.67 0.57 0.57 

 الكثافة 

)3(g/cm  

MgO 3.51 3.56 3.56 3.95 3.95 / 4.44 5.18 5.22 

CaO 3.44 3.51 3.51 3.99 3.99 4.54 5.10 6.00 6.04 

PREM 1,02 3,38 3,38 3,99 4,38 / / 5,57 / 
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 : الفصل الثالث خلاصة

التابع    تقريب    PBEsolباستخدام  سنة  ،  DFTطريقة    GGAمن  ظهر  ب  .2008الذي  التحسين  قمنا  دراسة 

المالهندس ي   أكسيدي  من  من    يومنيز غ لكل  مجال  في  الضغط  بتغير  الكالسيوم  ،  GPa 10  بالخطوة  GPa 140حتى    0و 

و    ،النسبة الحجميةالأوليةحجم الخلية    ،الثابت الشبكةو المثمثلة في    خصائص البنيويةلل   أهم   على قيمبالتالي تحصلنا  

 : . حيثالكثافة

في هذا المجال، بينما أكدنا حدوث التحول الطوري من    B1طوره الأول  في    المغنيزيومأكسيد  تأكيد استقرار  تم    - 

الثاني    B1الطور   الطور  بـ  B2 نحو  المقدر  و  جدا  دقيق  ضغط  عند  الكالسيوم  لدراسات    GPa 59.2لأكسيد  موافق 

 حسابية و أخرى تجريبية. 

هذه    -  كانت  سواء  السابقة،  الدراسات  مع  أيضا  متوافقة  كانت  المدروسة  المعاملات  أجل  من  حساباتنا  نتائج 

 الأعمال تجريبية أم حسابية أيضا. 

ستطعنا اختيار كثيرات حدود لتغير هذه المعاملات بتغير الضغط، بحساب  إ  باستخدام الاستقطاب الرياض ي   - 

 ثوابت هذه التوابع. 

 الأرضية. ، الممثل للمادة  PREMالمعاملات عند ضغوط النموذج  تلك هذا الاختيار مكننا من تحديد قيم  - 

يدقق هذا الاختيار تحديد الأعماق التي تتقارب عندها أو تنطبق عندها قيم الأكسيدين من جهة، و من جهة    - 

   .أخرى بين كل أكسيد و المادة الأرضية
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 رابعالفصل ال

 

 CaOو  MgOلـ  رونيةالمدراسة الخصائص 

 

IV-1 ة: ـــــــــــــــــــــــــــمقدم 

الخصائص   لدراسة  البالغة  للأهمية  نظرا  و  السابق،  الفصل  في  تمت  التي  البنيوية  الخصائص  حساب  بعد 

لهذه الخصائص، حيث نتعرف على كيفية حسابها و نناقش   فصلال  افي هذفي علم الزلازل الكوني. سوف نتطرق    المرونية

كل معامل متناول بتغير الضغط، من اجل ايجاد قيم  ل  حدودال نتائج الحساب. كما نحدد درجات و قيم معاملات كثيرات  

   .PREMعند ضغوط النموذج هذه المعاملات 

IV-2 ة:رونيطريقة حساب الخصائص الم   

 على: رونيةتعتمد طريقة تحديد الخصائص الم

IV-2-1  الأوليـــــــــــــــــــــة: ة المروني الخصائص تحديد 

IV-2-1-1  ابت المرونة:تحديد  ثو

تتعلق   مهمة  معلومات  وتعطي  للبلورات،  والديناميكي  الميكانيكي  السلوك  بين  رابطا  للمواد  المرنة  الثوابت  توفر 

معرفة مجموع البنى الحاضرة عند تغيير الضغط يمكننا معرفة ثوابت    .بعد[01]بطبيعة القوى المؤثرة في المواد الصلبة  

حيث لكل بنية بلورية ثوابت خاصة كما هو معروف في فيزياء الأجسام الصلبة.في الوسط المرن المتجانس ومن    ijC  المرونة

أجل تشوهات لانهائية، الإجهادات و التشوهات تكون مرتبطة خطيا حسب قانون هوك. في الحالة العامة تعطى في شكل  

 مؤثري;

𝛔𝒊𝒋 = 𝐂𝐢𝐣𝐤𝐥. 𝛆𝐤𝐥                      (𝟏 − 𝑰𝑽) 

 يمكن تعريف علاقة عكسية:  

𝜺𝒊𝒋 = 𝒔𝒊𝒋𝒌𝒍𝛔𝒌𝒍                       (𝟐 − 𝑰𝑽) 

لمعاملي المرونة   4هي على التوالي ثوابت المرونة مؤثرات من الرتبة  𝑠𝑖𝑗𝑘𝑙   و   Cijklهي مؤثرات الإجهاد والتشوه،    𝜀𝑖𝑗و  σ𝑖𝑗أين:

 . [02 -04]ومؤثر التشوهات 



 CaOو  MgOلـ  يةالمروندراسة الخصائص                                                                                                             رابع                       الفصل ال

- 55- 
 

 مع العلاقة الأساسية للديناميك:   (IV-1)الجمع بين قانون هوك   

𝛛𝛔𝒊𝒋

𝛛𝒙𝒋
= 𝝆

𝝏𝟐𝒖𝒊

𝝏𝒕𝟐
                       (𝟑 − 𝑰𝑽) 

 هو الإنسحاب، نحصل على معادلة الموجة:  𝑢𝑖هي الكثافة و  𝜌حيث  

𝐂𝐢𝐣𝐤𝐥

𝝏𝟐𝒖𝒍

𝝏𝒙𝒋𝝏𝒙𝒌
= 𝝆

𝝏𝟐𝒖𝒊

𝝏𝒕𝟐
       (𝟒 − 𝑰𝑽) 

 تصبح المعادلة التي يتعين حلها:  Vمع سرعة الطور  nتنتشر في إتجاه  0uالموجة المستقطبة 

𝑪𝒊𝒋𝒌𝒍𝒏𝒋𝒏𝒌𝒖𝟎
𝒍 = 𝒑𝒗𝟐𝒖𝒊

𝟎       (𝟓 − 𝑰𝑽) 

 Γ𝑖𝑙 = 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙𝑛𝑗𝑛𝑘    :مؤثر كريستوفيل حيثΓ𝑖𝑙   أين 

 فنحصل على معادلة كريستوفيل:    

𝚪𝒊𝒍𝒖
𝟎

𝒍 =  𝒑𝒗𝟐𝒖𝒊
𝟎                    (𝟔 − 𝑰𝑽) 

للموجات وسرعتها الموجية على   وهذه المعادلة الأخيرة هي معادلة القيمة الذاتية التي تعطي إتجاهات الإستقطاب

أشباه   القول  يمكن  و  عمودي.  أو  موازي  العامة،  الحالة  في  تكون  لا  التي  المستقطبة  الإتجاهات  ينتج  الحل  هذا  التوالي. 

 . S [05]أشباه القصية  و Pالموجات الطولية 

للمؤثر    لأسباب  و المعاملات المستقلة  في شكل مؤثر    و  21إلى    81من    Cijklالتناظر، يمكن تخفيض عدد  يضع 

 :  [06]( notation de Voigt)بإستخدام مؤشرات جديدة   2متماثل من الرتبة  

(21)12 (31)13 (32)23 33 22 11 ij (kl) 

6 5 4 3 2 1 I(j) 

 : [07] ـمؤثر المرونة يعطى ب

𝐶𝑖𝑗 = (
𝐶11 … 𝐶16

… … …
𝐶16 … 𝐶66

)                 (𝟕 − 𝑰𝑽) 

𝑖مع   𝑖𝑖∁الثوابت قطرية   - ≤  يمكن تسميتها بثوابت المرونة الطولية.  3

- ∁𝑖𝑖   مع𝑖 ≥  تسمى ثوابت المرونة القصية. 4

- ∁𝑖𝑗   مع𝑖 ≠ 𝑗 <  تسمى ثوابت الخارج القطرية. 3

iمع    𝑖𝑗∁الثوابت   - ≤ jو   3 > المختلطة    3 المرونة  ثوابت  إنضغاط طولي تسمى  الناتج عن  القص  إجهاد  تقيس  التي 

[08]. 

 جميع الثوابت ذات الطبيعة نفسها حيث:   𝐶44 و 𝐶12 و 𝐶11بالنسبة لتناظر المكعب، تحدد الثوابت الثلاثة 

𝐶44  =  𝐶55  = 𝐶66و 𝐶12 = 𝐶21 = 𝐶13 = 𝐶31،𝐶11 = 𝐶22 = 𝐶33 
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من   البلور  استقرار  تأكيد  شروط  حساب  نجد  المرونة،  ثوابت  الحساب  من  العائدة  المتعددة  الفوائد  بين  من 

 :  [09]عدمه. هذه الشروط تعطى في حالة النظام البلوري المكعبي بالعلاقات التالية

𝐂𝐨𝐧𝐝𝐢𝐭𝐢𝐨𝐧𝟏 = 𝐂𝟏𝟏 + 𝟐𝐂𝟏𝟐 + 𝐏                (𝟖 − 𝑰𝑽) 

𝐂𝐨𝐧𝐝𝐢𝐭𝐢𝐨𝐧𝟐 = 𝐂𝟒𝟒 − 𝐏                               (𝟗 − 𝑰𝑽) 

𝐂𝐨𝐧𝐝𝐢𝐭𝐢𝐨𝐧𝟑 = 𝐂𝟏𝟏 − 𝐂𝟏𝟐 − 𝟐𝐏             (𝟏𝟎 − 𝑰𝑽) 

IV-2-1-2  معاملي المرونةتحديد: 

يعرف معامل المرونة الحجمي بأنه مقياس لمقاومة المادة للإنضغاط عند تسليط ضغط خارجي على تلك المادة. 

 : [10]ويعرف كذلك بأنه العلاقة العكسية للإنضغاطية. يحسب بالعلاقة الرياضية التالية 

𝚩 = −𝝂 (
𝚫𝚸

𝚫𝝂
)                                                  (𝟏𝟏 − 𝑰𝑽) 

الحجم    𝜈حيث   إلى  المضغوطة  المادة  تأثير ضغط    Δν  -  νحجم  الإشارة  ΔΡتحت  على    (-).  تعبر  إصطلاح  هي 

بزيادة الضغط أو تمدد عند نقصان الضغط. هذا المعامل وحدته ناتجة عن قوة مطبقة على    تعرض المادة إلى إنضغاط 

أي:   درجات  T1-ML-2 سطح  في  المعامل  هذا  مقدار  يكون  الأرضية  الصخور  حال  في   .GPa  100  ]08[  كذلك يحسب  و   .

 : [11 ,12]بالعلاقة التالية 

𝚩 =
𝟏

𝟑
(𝑪𝟏𝟏 + 𝟐𝑪𝟏𝟐)                                   (𝟏𝟐 − 𝑰𝑽) 

  مباشرة. Bيقدم قيم معامل الانضغاط الحجمي  CASTEPلكن برنامج  

. و يتم تعريفه من خلال التجارب  Gيرمز له بـ   و  (Shear modulus)معامل القص و يسمى أيضا معامل الإلتواء  

ذلك.   إلى  ما  و  التفاضلي  الدوران  و  الإلتواء  و  القص  مع  يتوافق  الشكل  في  تغييرا  بل  الحجم،  في  تغير  تتضمن  لا  التي 

و الرصاص  و  القصدير  و  والنحاس  الحديد  مثل  البسيطة  وضعه   للأجسام  تجريبي  قانون  هناك    Sutherlandغيرها. 

للقانون   يميل نحو الصفر وفقا  الصلابة  المادة، فإن معامل  الإنصهار مثل هذه  الإقتراب من نقطة  أنه عند  ينص؛ على 

توجد طريقتين لحساب هذا المعامل إنطلاقا من الثوابت    .(G=0). تتميز حالة السوائل بمعامل صلابة صفر [13]التربيعي  

بطريقة   الحجمي،  الإنضغاط  معامل  و  المتوسط بطريقة    Voigt & Russ  [15, 14]المرونية  هذه  .  Hill  [16]و يحسب 

برنامج    الطريقة في  المعتمدة  القص    CASTEPهي  معامل  يحسب  حيث  البحث.  هذا  في  المعتمدة  هي  من    Gو  إنطلاقا 

 الثوابت المرونية على النحو التالي:

𝑮 =
𝑮𝑽 + 𝑮𝑹

𝟐
                                                                              (𝟏𝟑 − 𝑰𝑽) 

 حيث:
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𝑮𝑽 = 𝑪𝟒𝟒 + 𝟐(
𝟓

𝑪𝒔 − 𝑪𝟒𝟒
+

𝟏𝟖(𝑩 + 𝟐𝑪𝟒𝟒)

𝟓𝑪𝟒𝟒(𝟑𝑩 + 𝟒𝑪𝟒𝟒)
)             (𝟏𝟒 − 𝑰𝑽) 

𝑮𝑹 = 𝑪𝒔 + 𝟑(
𝟓

𝑪𝟒𝟒 − 𝑪𝒔
+

𝟏𝟐(𝑩 + 𝟐𝑪𝒔)

𝟓𝑪𝒔(𝟑𝑩 + 𝟒𝑪𝒔)
)                     (𝟏𝟓 − 𝑰𝑽) 

𝑪𝒔 =
𝑪𝟏𝟏 − 𝑪𝟏𝟐

𝟐
                                                                       (𝟏𝟔 − 𝑰𝑽) 

IV-2-2  ة التكميليةرونيالم الخصائص تحديد : 

IV-2-2-1  الخاصة بالنموذج  معاملي المرونةتحديدPREM : 

بالإمكان مقارنة نتائج دراستنا بقيم المعاملين بتلك الخاصة بالمادة الأرضية بدقة أعلى، إذا تحسب انطلاقا من  

. و ذلك حسب العلاقات  0]9[، المتوفر قيمها في عمل  ρكثافة المادة  و    sVو العرضية    pVالطولية   بسرع الموجية علاقتها  

 التالية: 

𝐆 = 𝛒. 𝐕𝐬
𝟐                                                                                         (𝟏𝟕 − 𝑰𝑽) 

𝐁 = 𝛒. 𝐕𝐩
𝟐 −

𝟒

𝟑
𝛒. 𝐕𝐬

𝟐                                                                  (𝟏𝟖 − 𝑰𝑽) 

IV-2-2-2   السرعات الموجيةتحديد : 

 (IV-17)يمكن استنتاج العلاقة التي تحسب بها كل من سرعتي الموجة الطولية و العرضية باستخدام العلاقة  

معامل    (IV-18)و   و  الكثافة  قيم  معرفة  من  الصوتي  الانضغاط  موجة  سرعة  استنتاج  يمكن  كما  الذكر،  سالفتي 

 الانضغاط الحجمي و التي عبارتها تكتب كالتالي: 

𝐕𝛗
𝟐 =

𝐁

𝛒
                                                                                              (𝟏𝟗 − 𝑰𝑽) 

 التالية: كما يمكن حسابها انطلاقا من معرفة قيم سرعتي الموجة الطولية و العرضية، هذا من خلال العلاقة

𝐕𝛗
𝟐 = 𝐕𝐩

𝟐 −
𝟒

𝟑
𝐕𝐬

𝟐                                                                        (𝟐𝟎 − 𝑰𝑽) 

IV-2-3  المرونية البينية الخصائص تحديد : 

إذ يكون ذلك بنفس    . PREM   كما سبق ذكره في الفصل السابق، هذه قيم تحدد بالأخص عند ضغوط النموذج

 الطريقة المتناولة في ذلك الفصل.

IV-3 ةرونيدراسة نتائج حساب الخصائص الم: 

IV-3-1  ثوابت المرونة دراسة نتائج حساب : 
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الأشكال  من  المرونة    (IV-3,1) يتبين  ثوابت  قيم  التوالي:   44Cو    11C  ،12Cأن  على  عرضها  مجالات  في  تتغير 

أكسيد    GPa 56.32و    180.41،  1088.79 اجل  أكسيد    GPa 14.70و    84.13،  519.39،  المغنيزيوممن  اجل  من 

-3,1). حيث الأشكال B2من اجل أكسيد الكالسيوم في طوره   GPa 139.19و    B1  ،316.45  ،244.03الكالسيوم في الطور  

IV)    المرونة ثوابت  كل  تغيرات  الأكسيدين  44Cو    11C  ،12Cيمثل  اجل  من  الضغط  هذه    .بتغير  المجالات كل  ضمن هذه 

لأكسيد الكالسيوم. كذلك يمكن ملاحظة    الأول في الطور    44Cقيم ثابت المرونة    االثوابت متزايد مع زيادة الضغط، ماعد

كبر من مثيلتها الخاصة بالأكسيد الأخر، باستثناء قيم  أتكون ذات قيم    المغنيزيومأن قيم هذه الثوابت من أجل أكسيد  

هذا يبن    .GPa 110على التوالي في كامل مجال ظهور الطور الثاني لأكسيد الكالسيوم و بعد الضغط    44Cو    12Cالثابتين  

، لاحقا يمكن تحديد هذا المجال بأكثر دقة.  GPa 120و    110أن هناك تطابق في قيم الثابت للأكسيدين بين الضغطيين  

الثوابت   اجل  من  متزايد  فهو  متباينة،  بفروق  يكون  القيم  في  التزايد  هذا  الثاني    44Cو    11C  ،12Cحيث  الطور  نطاق  في 

بالنسبة للثابت الأول، و في نطاق    GPa 20و    10بين قيمتي الضغط    لأكسيد الكالسيوم بالنسبة للثابتين الأولين و كذلك

الفارق يكون متناقص ضمن    GPa 140و    120الطور الأول لنفس الأكسيد بين الضغطيين   بالنسبة لثابت الأخير. هذا 

للثابت   بالنسبة  التالية:  الضغطيين    11Cالمجالات  بين  الضغطيين    GPa 10و    0يكون  بين  بالنسبة  GPa 59و    20و  و   ،

. كما أن هذا الفارق يكون متذبذب، إذ يكون تقريبا ثابت بالنسبة للثابت  GPa 110و    60يكون بين الضغطيين    44Cللثابت  

12C .في نطاق الطور الأول لأكسيد الكالسيوم 

 ، فإننا نجد؛   GPa 0عند مقارنة نتائج حساباتنا بنتائج دراسات الأخرى بالأخص عند  

أجل   في    MgOمن  توافق  مع  السابقة  الدراسات  أغلب  من  أقل  المرونة  لثوابت  قيم  على  تحصلنا  العموم  على 

الغالب جيد، حيث بالمقارنة مع الدراسات الحسابية يكون التوافق أحسن من نظيرتها التجريبية. فعلى سبيل المثال، تقل  

ـــبالمقادير التالي ]02[ التي وجدناها عن تلك المحسوبة في عمل  44Cو    11C  ،12Cقيمة كل من   ـــ ـــ ـــــ ــ   GPa 0.41  و   2.87  ، 5.78 ة؛ــ

و على التوالي بـ    ]81[الناتج و تلك الناتجة عن قيم العمل التجريبي لـ    12Cو    11Cعلى الترتيب. يقدر الفارق في قيم كل من  

 .GPa 15.81بـ  ]52[مقارنة العمل التجريبي لـ  11C ،12C، بينما يقدر الفارق من اجل GPa 4.87و  8.78

بـ   الخاصة  قيمها  بمقارنة  و  الثلاث  الثوابت  في  دوما  السابق  الترتيب  بتلك    CaOبنفس  حساباتنا  عن  الناتجة 

، مع تفوقها فقط من اجل  GPa 2.76و    0.81 ، 4.71، وجدنا أنها متوافقة بالفارق يقدر بـ  [18]  المقررة في العمل التجريبي لـ

44Cالأخير الحال عند مقارنة قيمة هذا  الناتجة عن حساب  11Cو     . كذلك هو  بتلك  الناتجة عن حساباتنا   و    ]20[  و 

الناتجة عن حساباتنا    12C. على العكس تقل قيمة  GPa 1.50و   1.66على التوالي، حيث يظهر الفارق بقيمة تقدر بـ  ]21[

 .  GPa 3.81، بفارق مقدر بـ [22]  مع توافق جيد عن تلك القيمة الناتجة عن حساب
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و كثيرات حدود   PREM، المحسوبة عند ضغوط CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج 11C: تغيرات في قيم ثابت المرونة  IV)-(1الشكل 

 بتغير الضغط  B2و   B1في طوريه  CaOو  MgOلبنيتي  (Fitting)الفلترة 

 

 

و كثيرات حدود   PREM، المحسوبة عند ضغوط CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج 12C: تغيرات في قيم ثابت المرونة  )IV)-2الشكل 

 بتغير الضغط  B2و   B1في طوريه  CaOو  MgOلبنيتي  (Fitting)الفلترة 
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و كثيرات حدود   PREM، المحسوبة عند ضغوط CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج 44C: تغيرات في قيم ثابت المرونة  )IV)-3الشكل 

 بتغير الضغط  B2و   B1في طوريه  CaOو  MgOلبنيتي  (Fitting)الفلترة 

 

 

  MgOلبنية  PREM، المحسوبة عند ضغوط CASTEP: تغيرات في قيم شروط الاستقرار؛ المحسوب باستخدام برنامج (IV-4)الشكل 

 بتغير الضغط 
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في  CaOلبنية  PREM، المحسوبة عند ضغوط CASTEP: تغيرات في قيم شروط الاستقرار؛ المحسوب باستخدام برنامج (IV-5)الشكل 

 بتغير الضغط  B1 طوره

 

 

في  CaOلبنية  PREM، المحسوبة عند ضغوط CASTEP: تغيرات في قيم شروط الاستقرار؛ المحسوب باستخدام برنامج (IV-6)الشكل 

 بتغير الضغط  B2 طوره
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قيم   تحديد  يمكن  النموذج  حتى  عند ضغوط  الثلاث  المرونة  التيPREMثوابت  و  في    ،  منها  البعض  إدراج  تم 

و هي تلك التي تظهر عند أهم الفواصل الحدودية بداية من القشرة حتى حدود النواة الخارجية الأرضية.    (IV-2)الجدول 

قمنا هنا أيضا بتقريب تغير هذه الثوابت بتغير الضغط إلى كثيرات حدود مناسبة بشكل جيد، و التي معاملاتها متضمنة  

 ، فوجدنا التالي:(IV-1) في الجدول 

  44Cو    11C  ،12Cكثيرات الحدود المناسب تكون من الدرجة الثانية، الثامنة و التاسعة لكل من    MgOبالنسبة لـ   

و    11Cكثيرات الحدود المناسب تكون من الدرجة الثانية لكل من    NaClفي الطور من النوع    CaOعلى التوالي. أما بالنسبة لـ  

12C  44، و السادسة لـC    على التوالي. و أخيرا في طوره الأخر كثيرات الحدود المناسب كلها و من اجل الثوابت الثلاث تكون

كما يمكن الاستفادة من خلال هذا التحديد و بكل سهولة إيجاد مجال أدق مما عرض أعلاه لإمكانية    من الدرجة الثانية.

الثابت   قيمتي  يك  44Cتطابق  ذلك  الأكسيدين،  ــــــبين  ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ــ بيـ ـــون  ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ــ ــ الضغطيـ ـــن  ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــــــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ   ,km 2471.4)ن  ـ

111.8207 GPa) و(2571.8 km, 117.3465 GPa) . 

الكالسيوم    و أكسيد  المغنيزيومتمثل تغيرات هذه الشروط مع تغير الضغط من اجل أكسيد    (IV-6,4) الأشكال 

النموذج   ضغوط  عند  المحسوبة  تلك  أو  البرنامج  بواسطة  مباشرة  محسوبة  القيم  كانت  سواء  التوالي،  على  طوريه  في 

PREM. 

بين   متشابه  الثلاث  الشروط  تغير  أن  يتبن من خلالها  الأول    CaOو    MgOإذ  الشرط  تزايد  إذ  الأول،  في طوره 

بالشرط مقارنة  الضغط  تزايد  مع  كبيرة  الشرط  لثالثا  بسرعة  في  بطئ  تناقص  مع  عند  الثاني  .  تقريبا  ينعدم  حيث   ،

 . هذا يؤكد اتجاه بلوريتين نحو عدم الاستقرار، خاصة بلورة أكسيد الكالسيوم. GPa 59الضغط 

بينما في طور الثاني لهذا الأكسيد من الملاحظ احتفاظ الشرط الأول بتزايده السريع مع تزايد الضغط مقارنة  

 كسيد في هذا الطور.للأستقرار  لا ببطئ. هذا يقر أكثر زيادة ا زايدبالشرط الثالث، أما الشرط الثاني فيت

IV-3-2 دراسة نتائج حساب معاملي المرونة : 

يمكن ملاحظة أن معاملي المرونة    (IV-2)بعد إلقاء نظرة على نتائج حساباتنا و التي نعرض جزءا منها في الجدول 

)الشكل  الحجمي  )الشكل (IV-7)الانضغاط  القص  معامل  و   )(8-IV)  نطاقات ضمن  الضغط  تغير  مع  قيمها  تتغير   )

. أما بالنسبة  GPa 140و   0، أين يتغير الضغط بين  المغنيزيوممن اجل أكسيد    GPa 179.64و    483.2عرضها على التوالي:  

  229.22، فيكون عرض هذه النطاقات على التوالي:  GPa 59و    0لأكسيد الكالسيوم في طوره الأول أين يتغير الضغط بين  

، عرض هذه النطاقات يكون  GPa 140و    60. بالنسبة لنفس الأكسيد في طوره الثاني أين يتغير الضغط بين  GPa 45و  

 .GPa 112.95و  268.17على توالي دوما: 

الضغط، لكن هذا    (IV-8,7)من خلال الشكلين  بزيادة  المعاملين  في قيم كلا  تزايد  أن هناك  الواضح  دائما من 

ابطىء بقليل مع تفوق بسيط في قيمه من مثيلتها    المغنيزيومكسيد لأالتزايد يكون بسرع متفاوتة. إذ يتبين أن مقاومة المادة  
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و متناقص مع زيادة الضغط. قيم هذا الفارق عند الضغوط  صغيرو الخاصة بالأكسيد الأخر، مما يجعل الفارق بينهما  

للقص   المغنيزيومقيم مقاومة أكسيد   . GPa 24.02و    31.83،  33.85،  40.05تكون على التوالي؛    GPa 140و    60،  50،  0

تتفوق عن مثيلتها لأكسيد الكالسيوم، حيث تتغير بشكل أسرع عنها فقط في الطور الأول للأكسيد الثاني و العكس تماما  

عند    GPa 84.90و    41.04في طوره الثاني. هذا يجعل الفارق في القيم بينهما يكون متزايد في طور الأول، أين يأخذ القيم  

  60عند الضغطيين    GPa 43.66و    75.20. أما في طوره الثاني فإن الفارق متناقص، يأخذ القيم  GPa 50و    0الضغطيين  

 . GPa 140و 

أعلى بفارق طفيف من قيمتها    ،قيمة معامل الانضغاط الحجمي المحسوبة من خلال دالة الحالة المقدمة أعلاه

التالية؛   بالمقادير  الفارق  هذا  يقدر  البرنامج،  بواسطة  فعليا  من    GPa 1.72و    2.38المحسوبة  لكل  خاصة  ترتيب  على 

و أكسيد الكالسيوم. لذلك فالمقارنة بقيم هذا المعامل عند الضغط المعدوم و الناتج عن دراستنا ببقية    المغنيزيومأكسيد  

 الدراسات، يبقى نفس المقارنة السابقة.

بالدراسات   كبير  بشكل  تتوافق  فنتائج حساباتنا  دوما،  المعدوم  الضغط  عند  و  القص  معامل  قيم  مقارنة  أما 

السابقة سواء كانت تجريبية أو حسابية من اجل كلا الأكسيدين. إذ تكون القيم الناتجة عن دراستنا اقل من تلك المقررة  

، و عن الدراستين الحسابيتين  GPa 1.24الخاصة بأكسيد الكالسيوم بفارق مقدر بـ    [23]في كل من الدراسة التجريبية لـ  

 3.74و    0.61الخاصة بنفس الأكسيد و الأكسيد الثاني على التوالي، و بقارق هو على التوالي كذلك مقدرا بـ    [24]و    [02]

GPa  أعلى من تلك المنشورة في العمل   المغنيزيوم. بينما تكون قيمة هذا المعامل و الناتجة عن حساباتنا  و الخاصة بأكسيد

 .   GPa 0.89، بفارق يقدر بـ [25]التجريبي لـ 

الشكل   أن؛    (IV-7)من  الملاحظ  الخاصة  من  نظيرتها  من  أعلى  تكون  للانضغاط  الأرضية  المادة  مقاومة  قيم 

، بفارق متناقص بداية الوشاح السفلي  GPa 20عند أخر منطقة الوشاح العلوي عند حدود الضغط    المغنيزيومبأكسيد  

،  GPa 10الأرض ي. بينما تكون هذه المقاومة للمادة الأرضية أعلى من تلك الخاصة بأكسيد الكالسيوم بداية من الضغط  

 إذ قبله الصورة غير واضحة تماما لوجود انطبقات متعددة.  

الشكل  خلال  من  و  الأرضية  للمادة  القص  مقاومة  مثيلتها    (IV-8) أما  من  اقل  دوما  أنها  الجلي  الخاصة  من 

منتصف  المغنيزيومبأكسيد   ضواحي  بداية  المتناقص  الأرض ي،  السفلي  الوشاح  كامل  على  جدا  ضعيف  فارق  مع  لكن   ،

العلوي الأرض ي أي بداية من الضغط   المقاومة و الخاصة به تكون  GPa 10الوشاح  أما بالنسبة للأكسيد الثاني فهذه   .

اقل من تلك الخاصة بالمادة الأرضية على كامل الوشاح الأرض ي السفلي، أين على حدودها يحدث تطابق لقيمهما. ذلك  

يكون بفارق متذبذب في النطاقين الآخرين، و متزايد انطلاقا من ضغط الانطباق حتى نهاية الطور الأول لهذا الأكسيد و  

 متناقص في طوره الأخر. 
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، المحسوبة عند ضغوط النموذج  CASTEP: تغيرات في قيم معامل الانضغاط الحجمي؛ المحسوب باستخدام برنامج (IV-7)الشكل 

PREM  و المحددة من النموذج ،PREM  و كثيرات حدود الفلترة(Fitting)  المناسب لبنيتيMgO  وCaO  في طوريهB1  وB2   بتغير

 الضغط

 

، و المحددة  PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج  CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج القص: تغيرات في قيم معامل  (IV-8)الشكل 

 بتغير الضغط  B2و  B1في طوريه  CaOو  MgOالمناسب لبنيتي  (Fitting)و كثيرات حدود الفلترة   PREMمن النموذج  
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تمكنا من تحديد قيم معاملي المرونة عند الأعماق الحدودية بين أهم الطبقات   (IV-2)كما هو موضح في الجدول 

المعاملين   التمكن من تحديد قيم  الذي حدث بعد  الخارجية. و هو الأمر  الأرضية الداخلية بالأخص حتى النواة الأرضية 

، ذلك بتقريب تغيرهما بتغير الضغط إلى كثيرات حدود مناسبة. و هي كثيرات الحدود التي  PREMعند ضغوط النموذج  

الجدول  في  معاملاتها  لتغير    (IV-1)دونت  الأنسب  هي  الرابعة  لدرجة  الحدود من  كثيرات  أن  مبين، حيث وجدنا  هو  كما 

عند   الكالسيوم  أكسيد  حالة  في  الحجمي  الانضغاط  معامل  لتغير  بالإضافة  الأكسيدين،  كلا  اجل  من  القص  معامل 

استقراره الطور الأول، أما في طوره الثاني فان تغير هذا المعامل يأخذ شكل كثير حدود من الدرجة الثانية، أما من اجل  

 فان تغير هذا المعامل دوما يأخذ شكل كثير حدود من الدرجة السادسة.   المغنيزيومأكسيد 

النتائج بعد هذا الاختيار لكثيرات حدود تغير المعاملين بتغير الضغط، إلا انه لم يقدم ش يء   رغم هذا تحسين 

 يذكر عن قيمة تطور الفرق بين الأكسيدين.  

، الذي  (IV-8,7)بذلك نحصل على بقية المنحنيات في الشكلين PREMبعد تحديد قيم المعاملين من النموذج 

 يلاحظ من خلالهما أن: 

بأكسيد   الخاصة  نظيرتها  مع  تنطبق  للانضغاط  الأرضية  المادة  مقاومة  بخصوص  ضغط    المغنيزيومانه  عند 

، أين الفارق عندهما يكون صغير جدا و  (km, 19.0703 GPa 550)و  (km, 17.1311 GPa 500) الواقع بين القيمتين  

بـ المتناقص   GPa 6.10و   1.22مقدر  هو  و  الترتيب.  نطاقات سبعة   على  و  في  العلوي،  الوشاح  و  القشرة  بين  في  أغلبها 

الضغط   عند  يظهر  فارق  اقل  إذ  الأرض ي.  السفلي  الوشاح  في  فقط   6.10بمقدار    (km, 17.1311 GPa 500)مجالين 

GPa  أما الأعلى فيظهر عند الضغط  ،(22.34 km, 0.604 GPa)    80و مقداره يكون GPa  أما بالنسبة لمقاومة القص  .

يظهر   إذ  نطاقات خمسة،  في  فهو متناقص  الأكسيد  بهذا  الخاصة  نظيرتها  و  الأرضية  بالمادة  الخاصة  قيمها  بين  فالفرق 

الضغط عند   إذ اقل فارق يكون عند  الأرض ي.  الوشاح السفلي  في  في نطاق وحيد   km, 28.2928 771)التناقص فقط 

GPa)   3.81و مقداره يكون GPaبينما الأعلى يظهر عند الضغط ، (15 km, 0.3364 GPa)  95.40و المقدر بـ GPa . 

تكون مقاومة المادة الأرضية للانضغاط اقل من تلك الخاصة بأكسيد الكالسيوم من سطح القشرة الأرضية حتى  

، الذي يحدث بعده الانطباق الأول في قيمهما. هذا التفوق يكون أيضا بين الضغطيين  (km, 0.604 GPa 24.4)الضغط  

(115 km, 3.6183 GPa)   و(220 km, 7.1108 GPa) 0.13، إذ يظهر اقل قيمة للفارق عند الضغط الأول و هو المقدر بـ 

GPa  .  الضغط عند  فيظهر  الإطلاق  على  فارق  أعلى  السفلي    (km, 28.8342 GPa 670)أما  الوشاح  بداية  عند  أي 

بـ   قيمته  تقدر  حيث  القشرة  GPa 89.73الأرض ي،  بين  أغلبها  مختلفة،  نطاقات  سبعة  في  متناقص  يكون  الفارق  هذا   .

و   قيمتي  الأرضية  بين  للفارق  بالنسبة  الش يء  نفس  الأرض ي.  السفلي  الوشاح  في  يكون  أطولها  و  الأرض ي  العلوي  الوشاح 

المنطقتين و أطول   التناقص يكون في نفس  مقاومة القص للمادة الأرضية و مثيلتها لهذا الأكسيد، حيث اغلب مجالات 

بـ    3.88مجال تناقص يكون في نفس منطقة أيضا. لكن عدد هذه المجالات يقل بواحد عما سبق، اقل مقدار له يقدر 
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GPa    و يظهر عند الضغط(450 km, 15.2251 GPa)  بين هذا الضغط و .(500 km, 17.1311 GPa)   يحدث تطابق في

قيمة مقاومة القص بين المادتين، أي في حدود نهاية الوشاح العلوي الأرض ي. أعلى قيمة لهذا الفارق تكون في حدود نهاية  

 .  GPa 83.85، إذا تكون قيمة هذا الفارق هي (km, 55.8991 GPa 1371)الطور الأول لهذا الأكسيد أي عند الضغط 

IV-3-3 الموجية  دراسة نتائج حساب السرعات : 

التي و من    (IV-11,9) الأشكال العرضية و الانضغاط الصوتي بتغير الضغط،  الطولية،  تغير سرعات الموجات 

الجدول  قيم  التوالي؛    (IV-2)خلال  على  عرضها  مجالات  في  تتغير  لأكسيد    km/s 3.17و    1.72،  3.73كذلك  بالنسبة 

و أخيرا و بالنسبة لطوره الأخر    km/s 1.06و    0.42،  1.15، أما بالنسبة لأكسيد الكالسيوم في طوره الأول هي؛  المغنيزيوم

 .  km/s 1.95و  1.21، 2.40فتكون؛ 

أكسيد   حالة  في  أسرع  يكون  التغير  خطي،  غير  بشكل  الضغط  بزيادة  دوما  متزايدة  السرع  هذه  قيم  تكون 

تزداد شدة التباطئ عند    المغنيزيومالكالسيوم في طوره الثاني، الأبطئ في حالة طوره الأول. في الحالة الأخير و حالة أكسيد  

الضغوط الأخيرة. الفارق بين قيم السرع الثلاث للأكسيدين ضمن مجال الطور الأول لأكسيد الكالسيوم متزايد، حيث  

  GPa 50 و تكون قيمه عند الضغط    km/s 1.53و    1.05،  1.95قيمه عند الضغط المعدوم هي على نفس التوالي دوما؛  

.بينما هذا الفارق يكون متناقص ضمن المجال الثاني للأكسيد الكالسيوم، حيث قيمه عند  km/s 2.38و  1.66، 3.05هي؛ 

  ، 2.56هي؛  GPa 140 و تكون قيمه عند الضغط    km/s 2.51و    1.71،  3.19هي على نفس التوالي دوما؛    GPa 60الضغط  

 .  km/s 1.64و  1.07

لأكسيد   بالنسبة  الصفري،  الضغط  حسابنا    المغنيزيومعند  نتيجة  الطولية  الموجة  سرعة  قيمة  اجل  من  و 

النتيجة المقدمة خلال عمل   بـ  [02]تتوافق بتفوق بتلك  التجريبية بفارق مقدر   1.61، بينما تتوافق بتفوق أيضا بتلك 

km/s    من اجل قيمة سرعة الموجة العرضية نتيجة حسابنا تطابق لحد كبير تلك الناتجة عن  . أما  [26]و المقررة في عمل

في   بـ  [09]الحساب  مقدر  فارق  مع  التجريبية  بتلك  بتدني  تتوافق  بينما   ،0.16 km/s    عمل في  المقررة  أخيرا  [26]و  و   .

بالنسبة لسرعة موجة الانضغاط الصوتي فهي الأقل اهتماما بدراستها في معظم الدراسات السابقة، حتى أنها لم تحدد  

إليها فقط من خلال عمل   أشير  أما حسابيا فقد  بتفوق و ذلك [02]تجريبيا.  توافقا  أقل  أن قيمة حسابنا  أين وجدنا   ،

 . km/s 2.26بالفارق المقدر بـ 

موجة   سرعة  قيمة  قياس  أو  حساب  أن  المؤسف  من  الصفري،  الضغط  وعند  الكالسيوم  لأكسيد  بالنسبة 

الانضغاط الصوتي لم يؤخذ بعين الاعتبار في الدراسات السابقة. بينما يظهر أن قيم السرعتين الموجتين سواء الطولية  

العرضية المحسوبة في عمل   التقارب شبه متطابق بالنسبة للموجة  [27] أو  تتقارب بشكل كبير من نتائج دراستنا، هذا 

و ذلك   [23]الأولى. قيم حساباتنا بالنسبة لسرعة الموجة الأولى تتوافق بشكل كبير مع تدني بتلك الناتجة تجريبا في عمل  
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بـ   العمل  km/s 1.6بفارق يقدر  نتيجة  التوافق كذلك جيد مع تفوق  أين  الثانية  بالنسبة لسرعة الموجة  العكس  بينما   ،

 . km/s 0.1بفارق يقدر بـ  [28]التجريبي لـ 

قيمها   تحديد  الضروري  من  لذلك  الزلزالية،  الملاحظات  في  قراءة  ثاني  الموجات  هذه  سرع  دراسة  عند  تعتبر 

حتى تكون المقارنة بينها و بين تلك المتوفرة في نفس النموذج دقيقة أي قيمة لي قيمة. إذا تمثل    PREMضغوط النموذج  

 سرع الموجات في هذا النموذج سرعتها في المادة الأرضية، بمعنى أخر هذه المقارنة تتم ما المحتوى المادي لباطن الأرض. 

بالنموذج   الخاصة  و  الثلاث  الموجات  سرعات  أن  الملاحظ  من  دوما  الأشكال  نفس  ضمن    PREMمن  تتغير 

، أي  GPa 7.1108. هذه السرعات متزايدة دوما، بداية من الضغط  km/s 4.71و    2.90،  5.77نطاقات هي على التوالي؛  

بـ   المقدر  العمق  من  بداية  km 220بداية  هذا  الأكسيدين.  قيم  بين  النموذج  بهذا  الخاصة  و  السرعات  هذه  قيم  تقع   .

الظاهر أن قيم سرعات الموجية   الوشاح الأرض ي السفلي، علاوة على هذا من  الغالب من بداية  ضغوط معينة تكون في 

و   الخاصة    لانضغاطاالطولية  تلك  بالأخص  الثاني،  في طوره  الكالسيوم  بأكسيد  الخاصة  و  مثيلتها  من  تتقارب  الصوتي 

الخاصة   و  قيمها  من  تقاربا  أكثر  العرضية  الموجية  السرعات  قيم  تكون  بينما  كبير.  لحد  يكون  التقارب  أين  الأخير  بهذه 

 .المغنيزيومبأكسيد  

بعد الحساب وجدنا أن درجات كثيرات الحدود الأنسب لتغير قيم هذه السرعات بتغير الضغط، هي؛ الرابعة 

و أكسيد    المغنيزيوممن اجل الموجة الطولية من اجل جميع الحالات، و الخامسة، الرابعة و السادسة من أجل أكسيد  

 الكالسيوم في طوريه الأول و الثاني على التوالي.   

النموذج   السرعات عند ضغوط  تحديد قيم هذه  النتيجة من  تعتبر  PREMتمكن هذه  لا  هي  رغم عن ذلك   ،

عد  ما  للأكسيدين  قيمها  بين  الفارق  عن  شيئا  تضيف  لا  لأنها  أهمية،  عند    اذات  الفارق خاصة  هذا  دقة  على  التعرف 

التقطعات المهمة في باطن الأرض حتى حدود النواة الخارجية. لكنها تعتبر نتيجة مهمة جدا لكونها تمكن من تحديد تغيرات  

 الفارق بين قيم السرعات الخاصة بهذا النموذج و تلك الخاصة بالأكسيدين، حيث؛ 

الخاصة بسرعتي الموجة الطولية و موجة الانضغاط الصوتي، هناك تزايد في    المغنيزيومبين قيمه و قيم أكسيد  

المنطقة   في  إذ ثلاث مجالات منها تكون متطابقة بالأخص  العلوي.  الوشاح  القشرة و  أغلبها بين  ثمانية  في مجالات  الفارق 

العمق   أو  بالكامل و حتى الضغط  في   (km, 0.604 GPa 24.4)الأولى  الفارق متزايد  بينما يكون هذا  الثانية،  المنطقة  في 

أي في نهاية الوشاح السفلي الأرض ي. أما تلك    (km, 126.9741 GPa 2741)مجال وحيد انطلاقا من الضغط أو العمق  

في   منها  فقط  اثنين  فقط،  سبعة  مجالات  في  متزايد  يكون  الفارق  هذا  فان  العرضية  الصوت  بسرعة  الوشاح  الخاصة 

 971)السفلي الأرض ي. إذ بالإضافة للمجال المذكور سابقا و الذي يقع في أخر هذا الوشاح، فإن المجال الثاني يقع بيـن  

km, 37.2852 GPa)   و(1171 km, 46.4882 GPa)  . 
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، و  PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج سرعة الموجة الطولية: تغيرات في قيم (IV-9)الشكل 

 بتغير الضغط  B2و   B1في طوريه   CaOو  MgOالمناسب لبنيتي  (Fitting)و كثيرات حدود الفلترة  PREMالمحددة من النموذج 

 

،  PREM، المحسوبة عند ضغوط النموذج CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج سرعة الموجة العرضية: تغيرات في قيم (IV-10)الشكل 

 بتغير الضغط  B2و   B1في طوريه  CaOو  MgOالمناسب لبنيتي  (Fitting)و كثيرات حدود الفلترة  PREMو المحددة من النموذج 
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، المحسوبة عند ضغوط النموذج  CASTEP؛ المحسوب باستخدام برنامج موجة الانضغاط الصوتيسرعة : تغيرات في قيم (IV-11)الشكل 

PREM  و المحددة من النموذج ،PREM  و كثيرات حدود الفلترة(Fitting)  المناسب لبنيتيMgO   وCaO  في طوريهB1  وB2   بتغير

 الضغط

 

العمق   أو  الضغط  عند  دوما  الأقل  الفارق  هي    (km, 126.9741 GPa 2741)يظهر  قيمه    km 1.24حيث 

الطولية،   الموجة  لسرعة  و    km 0.30بالنسبة  العرضية  الموجة  لسرعة  الموجة    km 1.28بالنسبة  لسرعة  بالنسبة 

ــــحيث قيم  (km, 0.0299 GPa 3)الانضغاط الصوتي. بينما يظهر الفارق الأعلى دوما عند الضغط أو العمق   ـــــ ــ ــ  9.87ه هي  ـ

km    ،الطولية الموجة  لسرعة  و    km 5.88بالنسبة  العرضية  الموجة  لسرعة  الموجة    km 7.60بالنسبة  لسرعة  بالنسبة 

 الانضغاط الصوتي.        

بين القيم الخاصة بالنموذج و قيم أكسيد الكالسيوم الخاصة بسرعات الموجة الطولية، العرضية و الانضغاط  

تكون   منها  مجالات  أربع  إذ  العلوي.  الوشاح  و  القشرة  بين  أيضا  أغلبها  تقع  خمسة  مجالات  في  الفارق  يتزايد  الصوتي 

 الواقع في المنطقة الثانية.     (km, 7.1108 GPa 220)متطابقة بالأخص في المنطقة الأولى بالكامل، حتى الضغط أو العمق 

 

 

المرونة  (IV-1)الجدول  معاملات  و  ثوابت  من  كل  لتغيرات  المناسبة  الحدود  كثيرات  معاملات  قيم  الموجية    ،:  السرع 

 بتغير الضغط.  CaOو  MgOالطولية، العرضية و الانضغاط الصوتي لـ 
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انطلاقا من   التتابع  الموجتين الأولتين و بنفس  بالنسبة لسرعات  في مجال وحيد  متزايد  الفارق يكون  بينما هذا 

، اللذان يقعان في المنطقة الثانية أيضا. لكن  (km, 17.1311 GPa 500)و   (km, 23.8334 GPa 670)الضغط أو العمق  

، الذي يقع في الوشاح  (km, 26.0783 GPa 721)بالنسبة لسرعة الموجة الثالثة فيبدأ المجال من الضغط أو العمق و  

السفلي الأرض ي. هذا المجال ينتهي بالنسبة لسرعة الموجتين الأولى و الثالثة عند بداية الطور الثاني لأكسيد الكالسيوم أي  

العمق   أو  الضغط  الأول  (km, 60.683 GPa 1471)عند  الطور  نهاية  عند  فينتهي  الثانية  الموجة  لسرعة  بالنسبة  و   ،

العمق   أو  الضغط  عند  أي  الكالسيوم  عند  (km, 55.8991 GPa 1371)لأكسيد  القصوى  قيمته  تكون  الفارق  هذا   .

. بينما تختلف  km 6.07و     4.82،  7.90نفس التوالي دوما  حيث قيمه هي و على  (km, 0.0299 GPa 3)الضغط أو العمق  

قيم الضغوط أو الأعماق التي تظهر عندها القيمة الدنيا لهذا الفارق إذ تكون بالنسبة لسرعات الموجتين الأولتين واقعة  

، أما  km 0.33و     0.00095، تقدر قيمه على التوالي بـ  (km, 23.8334 GPa 670)في نهاية الوشاح العلوي الأرض ي أي عند  

 

درجة  

كثير  

 الحدود 

 معاملات كثير الحدود 

a8 a7 a6 a5 a4 a3 a2 a1 a0 

C11 

(GPa) 

MgO 2 / / /  /  /  /  -6,84E-03 8,69 287,41 

CaO/B1 2 / / /  /  /  /  -1,17E-02 9,45 226,93 

CaO/B2 2 / /   / /   / /  -5,08E-03 4,96 411,31 

C12 

(GPa) 

MgO 8 2,02E-13 -1,21E-10 2,98E-08 -3,89E-06 2,88E-04 -1,20E-02 0,25 -0,53 88,03 

CaO/B1 2 /  /  /  /  /   / -6,05E-04 1,44 58,44 

CaO/B2 2 /  /  /  /   /  / -6,97E-04 3,18 -15,9 

C44 

(GPa) 

MgO 6  /  / -2,09E-12 2,24E-09 -6,89E-07 1,03E-04 -1,04E-02 0,98 138,54 

CaO/B1 4  /  /  /  / -3,90E-07 1,01E-04 -1,09E-02 0,12 77,26 

CaO/B2 2  / /   /  / /  /  -3,96E-03 2,04 -16,86 

معامل  

الانضغاط  

 الحجمي 

(GPa) 

MgO 6  /  / 2,25E-10 -9,94E-08 1,66E-05 -1,28E-03 3,98E-02 3,48 153,17 

CaO/B1 4 /  / /  /  -4,95E-08 2,28E-05 -4,31E-03 4,11 114,6 

CaO/B2 2  / /  /   /  / /  -2,16E-03 3,78 126,5 

معامل  

 القص 

(GPa) 

MgO 4 / / /  /  -1,78E-07 7,63E-05 -1,41E-02 2,25 121,13 

CaO/B1 4 / / /  /  -1,06E-06 2,48E-04 -2,52E-02 1,6 79,87 

CaO/B2 4 / /   / /  -4,01E-07 1,68E-04 -2,82E-02 3,58 -0,74 

سرعة  

الموجة  

 الطولية 

 (km/s) 

MgO 4 / / /  /  -1,12E-08 4,52E-06 -7,30E-4 07,10E-2 11,32 

CaO/B1 4 / / /  /  -9,93E-08 1,91E-05 -1,52E-3 6,28E-2 9,35 

CaO/B2 4 / /   / /  -1,84E-08 8,17E-06 -1,46E-3 0,15 5,42 

سرعة  

الموجة  

 العرضية

(km/s) 

MgO 5 / / / -8,60E-11 -5,91E-09 2,33E-06 -3,65E-04 3,39E-02 5,88 

CaO/B1 4 / / / / -4,53E-08 8,80E-06 -6,99E-04 2,71E-02 4,82 

CaO/B2 6 / / -2,12E-11 1,35E-08 -3,52E-06 4,84E-4 -3,68E-2 1,49 -19,98 

سرعة  

موجة  

الانضغاط  

 الصوتي

(km/s) 

MgO 5 / / / 3,87E-13 -1,01E-08 5,06E-06 -7,00E-04 6,15E-02 9,05 

CaO/B1 4 / / / / -8,51E-08 1,62E-05 -1,29E-03 5,50E-02 7,52 

CaO/B2 6 / / -3,01E-11 1,92E-08 -5,04E-06 6,93E-4 -5,29E-2 2,15 -28,09 
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العمق   أو  أي تقريبا عند    (km, 26.0783 GPa 721)بالنسبة لسرعة الموجة الثالثة فان اقل فارق يظهر عند الضغط 

 . km 0.013بداية الوشاح السفلي الأرض ي، قيمة هذا الفارق تكون 

 

: قيم المعاملات المدروسة عند ضغوط التقطعات الأساسية لباطن الأرض حتى منطقة غوتنبرغ، بالإضافة  (IV-2)الجدول 

 .CaOو  MgOلكل من    GPa 140 و 60، 59لقيمها عند الضغوط 

هذه النتيجة كذلك تمكن من تحديد الضغوط أو الأعماق التي يمكن أن تتطابق عندها قيم السرعات الثلاث  

، و التي تمت الإشارة لها سابقا دون تحديدها بمثل هذه الدقة. فبأخذ نفس ترتيب  PREMبمثيلتها و الخاصة بالنموذج  

  الوشاح السفلي الأرضي  الوشاح العلوي الأرضي  القشرة الارضية  

(Km) العمق    0 80 80 670 670 / / 2891 / 

 (GPa) الضغط    0 2,4539 2,4546 23,8334 23,8342 59 60 135,7509 140 

11C 
(GPa) 

MgO 285.21 308.71 308.71 490.72 490.72 / 785.09 1341.44 1374.00 

CaO 225.71 250.06 250.07 445.58 445.58 745.09 689.44 990.70 1005.88 

12C 
(GPa) 

MgO 88.13 88.08 88.08 124.39 124.39 / 172.45 262.98 268.53 

CaO 57.81 61.97 61.97 92.47 92.47 141.95 172.53 403.61 416.56 

44C 
(GPa) 

MgO 138.59 140.87 140.87 157.12 157.12 / 174.66 194.08 194.91 

CaO 77.24 77.49 77.49 75.21 75.21 62.54 95.18 226.89 234.37 

معامل الانضغاط  

 الحجمي 

(GPa) 

MgO 153.82 161.93 161.93 245.98 245.98 / 376.67 623.13 637.02 

CaO 113.78 124.67 124.67 210.17 210.17 343 344.83 599.31 613.00 

PREM 2.14 130.48 129.86 255.82 10,73 / / 300.3 / 

 معامل القص

(GPa) 

MgO 120.89 126.55 126.55 167.61 167.61 / 219.12 296.73 300.53 

CaO 79.86 83.66 83.66 106.77 106.77 124.87 143.93 251.61 256.87 

PREM 0 67.23 64.84 120.7 152.99 / / 291.16 / 

سرعة الموجة  

 الطولية 

 (km/s) 

MgO 11.31 11.49 11.49 12.65 12.65 / 13.77 14.99 15.04 

CaO 9.35 9.50 9.50 10.22 10.22 10.50 10.58 12.90 12.98 

PREM 1,45 8,07 8 10,22 10,73 / / 13,69 / 

سرعة الموجة  

 العرضية

(km/s) 

MgO 5.87 5.96 5.96 6.51 6.51 / 7.02 7.57 7.59 

CaO 4.82 4.88 4.88 5.17 5.17 5.25 5.13 6.47 6.52 

PREM 0 4,46 4,38 5,5 5,91 / / 7,23 / 

سرعة موجة  

الانضغاط  

 الصوتي

(km/s) 

MgO 9.05 9.19 9.19 10.18 10.18 / 11.13 12.18 12.22 

CaO 7.52 7.64 7.64 8.29 8.29 8.58 8.62 10.50 10.58 

PREM 1,45 6,21 6,2 8 8,28 / / 10,85 / 
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بـ   تبدا  التي  النطاقات  في  محصورة  تكون  المواقع  هذه  فإن  السابق   ,450 km)،  (km, 22.4364 GPa 635)الموجات 

15.2251 GPa)    و(670 km, 23.8334 GPa)  بـ تنتهي  و   ،(670 km, 23.8334 GPa)  ،(500 km, 17.1311 GPa)    و

(670 km, 23.8342 GPa) . 

 : ةـــــــــــــــــــــــــــالخلاص

متوافقة أيضا مع الدراسات السابقة، سواء كانت هذه الأعمال  المدروسة  نتائج حساباتنا من أجل كل معاملات   - 

 تجريبية أم حسابية أيضا.  

 حدود لتغير هذه المعاملات بتغير الضغط، بحساب ثوابت هذه التوابع.ال استطعنا اختيار كثيرات  - 

 ، الممثل للمادة الأرضية. PREMهذا الاختيار مكننا من تحديد قيم المعاملات عند ضغوط النموذج  - 

يدقق هذا الاختيار تحديد الأعماق التي تتقارب عندها أو تنطبق عندها قيم الأكسيدين من جهة، و من جهة    - 

 أخرى بين كل أكسيد و المادة الأرضية. 
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V-1 ة: ـــــــــــــــــــــــــــمقدم 

  ، و المتمثلة يننقائص الحاصلة عن الدراسات السابقة حول أكسيدجزء من السوف نستدرك    فصل ال  ا في هذ

المعاملات   هذه  التيرموديناميكية،  الخصائص  معاملات  بعض  قيم  نحدد  بالتالي  و  ديباي.  حرارة  درجة  قيم  تحديد  في 

نتائج حساب درجة  السعة الحرارية عند ثبوت الحجم و الانتروبي. فبالانطلاق من  ،  متمثلة في الطاقتين الداخلية و الحرة

برنامج   بإستخدام  تمت  التي  ديباي  أو    CASTEPحرارة  الدراسة  تلك  في  المعتمدة  الضغوط  المحسوبة  عند  عند  تلك 

. لذلك فحساب المعاملات التيرموديناميكية  المحددة بنفس الطريقة المذكورة في الفصل الثالث  PREMضغوط النموذج  

بالإضافة لتغيرها بدرجة الحرارة، سوف يتم عند ضغوط محددة. كل هذا يكون بعرض طريقة حساب هذه الخصائص في  

مناقشتها. و  النتائج  تفسير  يليه  الدراسات،  و    مثل هذه  الذي قدمه عاشوري  العمل  في  كل هذا دخل ضمن مساهمتنا 

 . [01]  2023زملاءه 

V-2 :طريقة حساب الخصائص التيرموديناميكية  

 بالحساب على الخطوات التالية:  ديناميكيةو تعتمد طريقة تحديد الخصائص التيرم

V-2-1  الأوليـــــــــــــــــــــة: التيرموديناميكية   الخصائصتحديد 

يرجع ة،  نعاملات المرو مواحدة من    هاتعتبر معظم المراجع  ، التي درجة حرارة ديباي  تتمثل هذه المعاملات فقط في  

. حيث  الكثافةالطولية و العرضية )أو معاملي المرونة(، بالإضاقة لمعرفة قيمة  الموجتين  تي  سرعهذا لإعتماد حسابها على  

 كما يمكن استخدام العلاقة التالية: ، [02]المرجع في  ةصوفو مدقة   بأكثركيفية حسابها 

𝛉𝐃 =
𝐡

𝐤𝐁
[

𝟗𝐧𝐍𝐀𝛒

𝟒𝛑𝐌 (
𝟏

𝐕𝐏
𝟐 +

𝟐

𝐕𝐒
𝟐)

]
𝟏
𝟑                            (𝟏 − 𝐕 ) 

هو عدد الذرات في الخلية الأولية للبلور    n ، بينماثابت أفوغادروا  ANو   ثابت بولتزمان Bk ،ثابت بلانك  hحيث  

  .للأكسيدالكتلة المولية  M ،2حيث تقدر هنا بـ 
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اعتبرناها    إذ،  CASTEPبرنامج  الناتجة في دراستنا محسوبة بواسطة النسخة الحديثة من    درجة حرارة ديباي

 واحدة من معاملات الخصائص التيرمودينامكية. 

V-2-2  التيرموديناميكية التكميلية  الخصائصتحديد : 

التي لحسابها  بتغيرها بدرجة الحرارة،    الخصائص التيرموديناميكيةبعض معاملات  أصبح بالإمكان حساب قيم  

طرق عددية متنوعة تعتمد    تتوفر  هالحساب  ،  نظرا لحساب التكاملات الداخلة ضمن حسابها. التييلزم استعمال البرمجة

رومبرغ   إلى طريقة  التي طورت  و  المنحرفات  أشباه  بينها طريقة  من  معينة،  تكرار عمليات    الأخيرة . هذه  (Romberg)على 

 : من بين أهم المعاملات و التي تم التطرق لها في دراستنا .[03]تتميز بعدد اقل من التكرار و الدقة العالية 

V-2-2-1    في الحقيقة الطاقة الداخلية للبلورة هي مجموع الطاقات الانتقالية، الدورانية و الاهتزازية.    الداخلية:الطاقة

الذرات اهتزاز  )طاقة  الأخيرة  في  𝐸هذه  الأساس ي  الجزء  تعد  إذ  الصلبة،  للمواد  النوعية  الحرارة  احتساب  في   
ً
مهمة جدا  )

النظٍام يمتلكها  التي  الصلبة . الطاقات  المادة  الذرات  أن  الصلبة  للمواد  النوعية  للحرارة  نظريته  في  ديباي  افترض  لقد  و 

 من اعتبار كلذرة تذبذب بصورة مستقلة عن بعضها البعض  
ً
،أي اعتبر حركة الشبيكة ككل،بدلا

ً
 جماعيا

ً
تتذبذب تذبذبا

 : [04]حيث تحسب من العلاقة التالية .كما افترضها أينشتاين في نظريته  

𝑬 = 𝟗𝑵𝒌𝑩𝑻 (
𝑻

𝜽𝑫
)

𝟑

∫
𝒙𝟑

𝒆𝒙 − 𝟏

𝒙𝑫

𝟎

𝒅𝒙                                          (𝟐 − 𝐕 )  

 و

𝐱𝐃 =
ℏ𝝎𝑫

𝒌𝑩𝑻
=

𝜽𝑫

𝑻
                                                                        (𝟑 − 𝐕 ) 

N  ،عدد الجزيئاتBk ثابت بلتزمان، T درجة الحرارة ،ℏ   ثابت بلانك وDω  .تردد الاهتزاز 

V-2-2-2  بث الحرارية  الحجم:بالسعة  ثابت    وت  حجم  عند  الصلب  للجسم  الحرارية  السعة  في CVعرف  التغير  بأنها   ،

 حيث:  .[05]  الطاقة الحرارية للجسم الصلب الناتج عن تغير درجة حرارة الصلب بمقدار درجة واحدة

𝑪𝑽 =
𝐝𝐄

𝐝𝐓
                                                                                 (𝟒 − 𝐕 )      

 طبقا لقانون ديباي، يمكن كتابة الصيغة الرياضية للسعة الحرارية على الصورة التالي: و

𝑪𝑽 =
𝟑𝑽ℏ𝟐

𝟐𝝅𝟐𝒗𝑺
𝟑

∫
𝝎𝟒𝒆

ℏ𝝎
𝑲𝑻

(𝒆
ℏ𝝎
𝑲𝑻 − 𝟏)

𝟐 𝒅𝝎                                                     (𝟓 − 𝐕 )

𝝎𝑫

𝟎
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العلاقة   من  الصوت  سرعة  عن  المعادلة  هذه  في  𝜔𝐷بالتعويض  = 𝑣𝑠 (
6𝜋2𝑁

𝑉
)

1
3⁄

و درجة    ،  مفهوم  إدخال 

 نحصل على: ثابت الغازات Rحيث  حرارة ديباي، 

𝑪𝑽 = 𝟗𝑹 (
𝑻

𝜽𝑫
)

𝟑

∫
𝒙𝟒𝒆𝒙

(𝒆𝒙 − 𝟏)𝟐

𝜽𝑫
𝑻⁄

𝟎

𝒅𝒙                                                  (𝟔 − 𝐕 ) 

𝑪𝑽 =
𝒅𝑬

𝒅𝑻
= 𝟗𝑹 (

𝑻

𝜽𝑫
)

𝟑

∫
𝒙𝟒𝒆𝒙

(𝒆𝒙 − 𝟏)𝟐

𝜽𝑫
𝑻⁄

𝟎

𝒅𝒙                                   (𝟕 − 𝐕 ) 

V-2-2-3 [02]يحسب انطلاقا من المبدأ الثاني لتيرموديناميك بالعلاقة التالية :الانتروبي  : 

𝑺 = ∫
𝜹𝑸

𝑻
= ∫ 𝒄𝒗

𝒅𝑻

𝑻
= 𝟗𝑹𝒁

𝜽𝑫

𝑻
∫ 𝒙𝟑[

𝟏

𝒆
𝜽𝑫
𝑻

𝒙 − 𝟏
− 𝐥𝐧 (𝟏 − 𝒆−

𝜽𝑫
𝑻

𝒙)]𝒅𝒙                        (𝟖 − 𝐕 ) 

V-2-2-4 [06]تحسب حسب العلاقة :الطاقة الحرة  : 

𝑭 = 𝟗𝑹𝒁𝑻 ∫ 𝒙𝟐 𝐥𝐧 (𝟏 − 𝒆−
𝜽𝑫
𝑻

𝒙) 𝒅𝒙                                    (𝟗 − 𝐕 )          

V-2-3  التيرموديناميكية البينية  معاملاتتحديد : 

لتغير    المناسب  الحدود  كثير  تحديد  بعد  تحسب  التي  تلك  هي  البينية  المعاملات  السابق،  الفصل  في  ذكر  كما 

النموذج   عند ضغوط  قيمها  تحديد  بهدف  هذا  الضغط.  بتغير  لتحقيقه  ،  PREMالمعاملات  الطريقة  نتبع  الذي  نفس 

 في هذا الجزء المعامل الذي تحدد قيمه البينية، هو درجة حرارة ديباي فقط.في نفس الفصل.  أيضاالمتناولة  

V-3 تيرموديناميكية دراسة نتائج حساب الخصائص ال: 

V-3-1  درجة حرارة ديباي: دراسة نتائج حساب 

الشكل  يعرض الحساب    (V-1)في  في  المستعملة  الضغوط  عند  الأكسيدين  من  لكل  الضغط  بتغير  قيمها  تغير 

 و أخيرا تلك الممثلة لكثير الحدود المقرب لتغيرها.  PREMبواسطة البرنامج، عند ضغوط النموذج 

من خلال هذا الشكل يتضح أن هناك تزايد لقيم هذا المعامل من أجل كلا الأكسيدين، لكن هذا التزايد يكون  

بالطور   الخاصة  قيمها  اجل  من  تظهر  زيادة  أسرع  أين  مختلفة.  في    B2بسرع  يظهر  الابطىء  بينما  الكالسيوم،  لأكسيد 

الطور الأخر لهذا الأكسيد أيضا. هذا مؤكد من خلال حساب مجال الزيادة أو مجال قيم هذا المعامل باستخدام القيم  

في طوره المستقر،   المغنيزيومالخاصة بكل من أكسيد K 271.42 و  91.75،  415.40(، هذه القيم هي؛ 1المدونة في الجدول)

   و أخيرا في طوره الثاني.  B2أكسيد الكالسيوم في الطور 
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الكالسيوم   القيم من نفس الجدول بالإمكان ملاحظة أن درجة حرارة ديباي لأكسيد  من خلال نفس الشكل و 

، بل أكثر من ذلك في طور الأول لأكسيد الكالسيوم قيمها اقل من مثيلتها  المغنيزيومدوما أقل من مثيلتها الخاصة بأكسيد  

، على  لأكسيد الكالسيوم B1 في طوره الثاني. كل هذا يجعل الفارق بين قيم الأكسيدين متزايد من اجل استقرار الطور 

الفارق من الضغوط    .هذاB2اجل استقرار طوره    عكس  بـ    GPa 140و    60،  50،  0الفارق قيمه عند  التوالي  تقدر على 

 . K 222.86و  348.86، 390.65، 240.60

 

 
 

 . بتغير الضغط CaOو  MgO ل : تغيرات درجة حرارة ديباي(V-1)الشكل 

 

لأكسيد   ديباي  حرارة  درجة  قيمة  المعدوم  الضغط  بعمل    المغنيزيومعند  بمقدار    [07]الخاصة  أعلى  النظري 

3.97 K    بمقدار تقل  التي  القيمة  هي  و  قيمتنا،  التجريبي    K 30من  العمل  الدرجة  [08]عن  هذه  قيمة  مقارنة  عند  و   .

، بينما قيمة  K 25.57الحسابي الخاص بأكسيد الكالسيوم فهي أعلى من قيمة نتائجنا بمقدار    [09]الناتجة عن عمل  

أكثر توافقا، على الرغم    المغنيزيومهذه النتائج توضح أن قيم أكسيد    K 60.43.فهي اقل بالمقدار  [10] ـ  العمل التجريبي ل

 من ذلك فان التوافق حتى بالنسبة لأكسيد الكالسيوم حاضر. 

هي؛  و  درجات  ذات  أنها  وجدنا  الضغط،  بتغير  ديباي  حرارة  درجة  لتغير  المناسبة  الحدود  كثيرات  تحديد  بعد 

و الرابعة من أجل كلا طوري أكسيد الكالسيوم. هذه النتيجة كفيلة بتحديد قيم    المغنيزيومالسادسة من أجل أكسيد  
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هذا المعامل من اجل أي قيم للضغط، بالأخص تلك التي تمثل أعماق مهمة في الأرض الباطنية كتلك المناطق الحدودية  

 . (V-2)الجدول بين أهم أقسامها كما هو مدون في 

تبسيط   في  تساعدنا  كما  جدا،  كبيرة  بدقة  الحرارية  الخصائص  قيم  تحديد  من  تمكننا  أيضا  النتيجة  هذه 

 الدراسة المتبقية. 

 

لـ  (V-1)الجدول  ديباي  حرارة  بدرجة  الخاصة  لتغيرات  المناسبة  الحدود  كثيرات  معاملات  قيم   :MgO    وCaO    بتغير

 الضغط. 

 

 

V-3-2  التيرموديناميكية: الخصائص دراسة نتائج حساب 

V-3-2-1  :الطاقة الداخلية 

يمكن ملاحظة أن الطاقة الداخلية للأكسيد الكالسيوم تنحصر في   (V-2)و الجدول   (V-5,2)من خلال الأشكال

الضغط   أجل  من  يكون  أطولها  بـ  GPa 60.683مجالات  يقدر  الذي  أجل  kjoule/mole 103.71؛  من  يكون  و أضيقها   ،

فتنحصر في مجالات أطولها    المغنيزيوم. أما بالنسبة لأكسيد   kjoule/mole 29.64؛ الذي يقدر بـGPa 23.8334الضغط  

، و هي التي تكون من اجل نفس الضغوط السابقة   kjoule/mole 29.30  و أضيقها يقدر بـ  kjoule/mole 103.46يقدر بـ  

بالنسبة و  الطاقة  لقيم هذه  الحقيقي  الحصر  التوالي. لكن  بـ   و على  المقدر  أطولها  في مجالات  الكالسيوم يكون  لأكسيد 

99.14 kjoule/moleب فيقدر  أضيقها  بينما  التوالي  kjoule/mole 28.61ـ  ،  على  فيقدران  الثاني  للأكسيد  بالنسبة  و   .

. هذين المجالين يظهران في نفس المنطقة لكلا الأكسيدين، و ذلك يكون و على التوالي في  kjoule/mole 27.41و   101.05بـ

تغير   مع  عكسيا  تتغير  الطاقة  هذه  قيم  الأرض ي.  العلوي  الوشاح  في  و  الكالسيوم  لأكسيد  الثاني  الطور  ظهور  مجال 

 الضغط، إذ من أجل القيم الدنيا للضغط تكون قيمها أعلى في نفس الطبقة. 

بميول جد   و  الحرارة  زيادة درجة  متزايدة خطيا مع  الطاقة  قيم هذه  الأكسيدين  و كلا  الضغوط  كل  أجل  من 

عن يزيد  لا  الميول  في  الفارق  أن  إذ  في  joule/mole 2.67  متقاربة،  جدا  متقاربة  قيمها  بين  الفارق  قيم  أن  نجد  لذلك   .

الشكل في  متطابق  يظهر  إذ  الأرضية،  بـ   (V-2)القشرة  التوالي  على  المقدر  هو  و  الأكسيدين  اجل  من  فارق  الأقل  هو  و 

174.31 ،joule/mole218.90    عندCO300   296.62  ،215.07و بـ joule/mole  عندCO1000  . 

  

درجة كثير  

 الحدود 
 معاملات كثيرات الحدود 

      a6 a5 a4 a3 a2 a1 a0 

درجة حرارة 

 ديباي

(K) 

MgO 6 -7.75E-11 4.55E-08 -10.83E-06 13.95E-04 -11.57E-02 8.23 905.93 

CaO/B1 4     -8.44E-06 16.13E-04 -13.81E-02 5.77 665.41 

CaO/B2 4     -1.72E-06 78.28E-05 -14.35E-02 15.34 277 
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 بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود القشرة الأرضية  CaO و MgOلـ : تغيرات الطاقة الداخلية (V-2)الشكل 

 

 

 

 

 الوشاح الأرض ي العلوي بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود  CaO  و MgOلـ : تغيرات الطاقة الداخلية (V-3)الشكل 
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بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي حتى ضغط تحول الطوري CaO  و MgOلـ : تغيرات الطاقة الداخلية (V-4)الشكل 

  CaOلـ

 

 
 

بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي بداية من ضغط تحول الطوري CaO  و MgOلـ : تغيرات الطاقة الداخلية (V-5)الشكل 

  CaO لـ
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الوشاح   من  الأول  طوره  في  الكالسيوم  أكسيد  أجل  من  منطبق  شبه  و  متقارب  جد  كذلك  الفارق  هذا  يكون 

)انظ الأرض ي  ــــــــالسفلي  ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ الشكلـ بـ  (V-4)ر  الفارق  هذا  يقدر  إذ   ،)201.90  ،209.59 joule/mole    من درجتي التوالي  على 

مئوية  2488    وCO  1600الحرارة   )انظر  درجة  الأرض ي  العلوي  الوشاح  من  بداية  القيم  نفس  تقريبا  يأخذ  الفارق  هذا   .

(، هذا يكون  (V-4)( حتى حدود التحول ألطوري للأكسيد الأخر من الوشاح السفلي الأرض ي )انظر الشكل (V-3)الشكل 

على التتابع. كما يأخذ القيم تقدر    CO1600و  1000من أجل  joule/mole 2024.29، 1889.54على التوالي؛ بقيم تقدر بـ 

. أعلى قيم للفارق تظهر في أخر الوشاح  على التتابعأيضا   CO2488و    1600من أجل    joule/mole 1888.83،  1783.42بـ  

عند   إذ  الأرض ي،  هي     CO2620السفلي  الأكسيدين  ترتيب  بنفس  عند  joule/mole 2286.40،  4395.41قيمه  إذ  أما   ،

CO4700   2409.43 ،4572.85قيمه بنفس ترتيب الأكسيدين دوما هي joule/moleانظر الشكل(V)-5(.) 

منطقة   بين حدود  الفارق  يكون  إذ  متساوية،  تقريبا  هي  الطبقات  بين  الفاصلة  الحدود  عند  الطاقة  هذه  قيم 

، المغنيزيومبالنسبة لأكسيد    joule/mole 0.08بالنسبة لأكسيد الكالسيوم و بـ    joule/mole 0.06  موهوسفيتش مقدرا بـ

بـ   يقدر  طبقتي    joule/mole 0.06،  0.02بينما  بين  الفاصلة  المنطقة  حدود  بين  التوالي  بنفس  و  للأكسيدين  بالنسبة 

 الوشاح. 

 لكن مع الأسف لا تتوفر أي دراسات سابقة أشارت لهذه الطاقة، حتى يمكن المقارنة معها.

V-3-2-2  الحجمالسعة الحرارية بثبوت : 

للأكسيد الكالسيوم    الحجممن الملاحظ أن السعة الحرارية عند ثبوت   (V-9,6)( و الأشكال 3من خلال الجدول)

أكسيد   الضغط  المغنيزيومو  أجل  من  يكون  أضيقها  مجالات  في  بـ     GPa 60.683تنحصر  المقدر  هي   0.27و    0.14و 

joule/mole.K    الضغط أجل  من  يكون  أطولها  و  التوالي،  ــــــتق التي  GPa 2.4539على  ـــ ـــ ـــــ ـــــــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ــ ــ  16.25 ـ  ب  10.07در  ــ

joule/mole.K    على التوالي أيضا. لكن الحصر الفعلي لقيم هذه السعة و بالنسبة لأكسيد الكالسيوم يكون في مجالات

بـ   بـjoule/mole.K 9.71أطولها المقدر  الثاني فيقدران  kjoule/mole.K0.09، بينما أضيقها فيقدر  . و بالنسبة للأكسيد 

. هذين المجالين يظهران في نفس المنطقة لكلا الأكسيدين، و  joule/mole.K 0.24و    joule/mole.K 15.71على التوالي بـ  

ذلك يكون و على التوالي في القشرة الأرضية و مجال ظهور الطور الثاني لأكسيد الكالسيوم. قيم هذه السعة تتغير عكسيا  

 مع تغير الضغط، إذ من أجل القيم الدنيا للضغط تكون قيمها أعلى في نفس الطبقة. 

قيم هذه السعة متزايدة بشكل غير خطي مع زيادة درجة الحرارة و هذا من أجل كل الضغوط و كلا الأكسيدين،  

في القشرة الأرضية مع تباطئه في بقية الطبقات. كذلك من الملاحظ أن قيم الفارق بين قيمها متقاربة جدا    أسرعإذ يكون  

القشرة الأرضية، و هو المتناقص دوما بزيادة درجة الحرارة. إذ يظهر متطابق في الشكل العليا أي    (V-6)في  عند درجات 

 .  joule/mole.K 0.05 و 0.03، و هو الأقل فارق من اجل الأكسيدين و هو المقدر على التوالي بـ   CO1000عند 
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 بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود القشرة الأرضية  CaO و MgOلـ : تغيرات السعة الحرارية بثبوت الحجم (V-6)الشكل 

 

 
 

 درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح الأرض ي العلوي   CaO و MgOلـ : تغيرات السعة الحرارية بثبوت الحجم بتغير (V-7)الشكل 
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بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي حتى ضغط تحول   CaO و MgOلـ : تغيرات السعة الحرارية بثبوت الحجم (V-8)الشكل 

  CaOالطوري لـ

 
 

بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي بداية من ضغط   CaO و MgOلـ : تغيرات السعة الحرارية بثبوت الحجم (V-9)الشكل 

  CaOتحول الطوري لـ
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، إذ من واضح أنها أعلى. أما من خلال  joule/mole.K 0.23  و  0.12  فتكون على التوالي أيضا   CO300  بينما عند

يتضح أن هذا الفارق يكون ثابت و كذلك جد متقارب و شبه منطبق من أجل أكسيد الكالسيوم في طوره    (V-8)الشكل 

. في نفس   CO2488و    1600عند درجتي الحرارة   joule/mole.K 0.01الأول من الوشاح السفلي الأرض ي، إذ تقدر قيمته بـ  

)الشكل الأرض ي  (V-8)المنطقة  العلوي  الوشاح  من  بداية  و   بالنسبة لأكسيد  (V-7))الشكل (  و  الفارق    المغنيزيوم(  هذا 

فيقدر على التوالي بـ    CO2488و    1000، أما عند     CO1600   عند درجة الحرارة  0.17يأخذ تقريبا نفس القيمة و المقدرة بـ  

لأكسيد     CO4700و    2620  .عندjoule/mole.K 0.37  و  0.08 التتابع  على  الفارق   0.03و    0.10بـ    المغنيزيوميقدر 

joule/mole.K    0.05و    0.15و لأكسيد الكالسيوم بـ joule/mole.K  هذا الفارق و الخاص بأكسيد الكالسيوم يزيد عن .

الحرارة   درجة  عند  الأرض   CO1000قيمته  العلوي  الوشاح  من  بداية  هذا  ـــو  ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ــ ــ )الشكل ـ بـ  )V)-7ي   )0.05 

joule/mole.K  بينما يقل بنفس المقدار عند درجة الحرارة ،CO1600   .و في نفس المنطقة 

الحدود   عند  السعة  هذه  معدوم.قيم  يكون  الفارق  إذا  متساوية،  الطبقات  بين  عن   الفاصلة  الناتجة  القيمة 

،  [10]عن تلك القيمة الناتجة سواء عن العمل الحسابي    joule/mole.K 3  دراستنا عند درجة حرارة الغرفة تزيد بحوالي

التجريبي   العمل  الثاني  [11]أو  بالأكسيد  نتائج دراسات أخرى غير ممكن،  .ليبقى مقارنة قيم حساباتنا و الخاصة  بقيم 

 هذا يرجع لعدم توفرها. 

V-3-2-3  :الأنتروبي 

الشكل   خلال  من  الواضح  الجدول   (V-10)من  الانتروبي  (V-2)و  تغير  أن  لكلا    دائما  الحرارة  درجة  بتغير 

غير   بشكل  متزايدة  الانتروبي  هذا  قيم  حيث  الحرارة،  درجة  بتغير  الحرارية  السعة  تغير  عن  جاء  ما  تتوافق  الأكسيدين 

ـــخطي أيضا و  هذا فقط في القشرة الأرضية. أين تنحصر قيم هذا الانتروبي ضمن مجالات عرضه ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ــ ــ  34.08و    25.08ا  ــ

joule/mole.K    0من أجل الضغط GPa  على التوالي، أما من أجل    المغنيزيومهذا من اجل أكسيد الكالسيوم و أكسيد     و

. لكن عرض  joule/mole.K 34.64و    25.69فعرض هذه المجالات بنفس توالي الأكسيدين يقدر بـ    GPa 2.4539الضغط  

يعتبر هذين المجالين الأطول على    إذ ،  joule/mole.K 33.91و    25.03المجالات الحقيقية فهي و على نفس التوالي مقدرة بـ  

القشرة الأرضية، و هو المتناقص دوما بزيادة درجة  الفارق بين قيمها متقاربة جدا في  الإطلاق. كما من الملاحظ أن قيم 

، و هو الأقل فارق من اجل الأكسيدين و هو المقدر  K 1000الحرارة. إذ يظهر متطابق كذلك عند درجات العليا أي عند  

،  joule/mole.K 0.73 و  0.66فتكون على التوالي أيضا     CO300 . بينما عند .CO 0.17 joule/moleو    0.06على التوالي بـ  

 إذ من واضح أنها أعلى. 

أن عرض المجالات التي تنحصر    (V-2)و قيم في الجدول   (V-11)أما في الوشاح العلوي الأرض ي فيوضح الشكل

هي   التوالي  على  و  أكسيد  لكل  السعة  قيم  ه   CO1000عند    joule/mole.K 1.86و    0.25ضمنها  ـــ،  ـــــ ــ  2.70و    0.66ي  ـ

joule/mole.K    عندCO1600   بـ فيقدر  الحقيقية  المجالات  لكن عرض  نفس  joule/mole.K 1.50و    0.33.  اجل  من   ،
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بأكسيد   الخاصة  القيم  باستثناء  الحرارة،  درجة  مع  بالزيادة  الأنتروبي  هذا  قيم  تستمر  كذلك  دوما.  الأكسيدين  ترتيب 

أما القيم الخاصة بنفس الأكسيد و    .التي تثبت عند درجات الحرارة العالية  GPa 23.8334الكالسيوم الخاص بالضغط  

تقريبا تصل إلى أعلى قيمة للأنتروبي، ثم تبدأ في     CO1440، فهي تتزايد حتى درجة الحرارة  GPa 2.4546الخاصة بالضغط  

بالنسبة لأكسيد   فالفارق متناقص  الدرجة.لذلك  بعد هذه  مقاديره عند    المغنيزيومالتناقص   1.21هي   CO1000حيث 

 joule/mole.K أما عند ،CO1600   0.36فهي joule/mole.K1000در عند . أما بالنسبة لأكسيد الكالسيوم فالفارق يق 

CO    0.33هي joule/mole.K  إذا يتناقص هذا الفارق حتى درجة الحرارة ،CO1440     التي تتساوى عندها قيمة الانتروبي

 .  joule/mole.K 0.08فهي   CO1600. ليتزايد هذا الفارق ليصل عند GPa 23.8334  و 2.4546بين الضغطيين 

-12)في الوشاح السفلي الأرض ي في جزءه الأول، حيث أكسيد الكالسيوم في طوره الأول يظهر من خلال الشكل 

V)   و قيم في الجدول(2-V)  ــــــــأن عرض المجالات التي تنحصر ضمنها قيم السعة لهذا الأكسي ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ــ   joule/K 0.75د هي  ــ

فيقK 2488عند    CO1600     ،0.71 joule/mole.Kعند   الحقيقية  المجالات  عرض  لكن  ــــ.  ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ بـ  ــ  0.70در 

joule/mole.K  0.01، مع تناقص مستمر لقيم الانتروبي و بفارق متزايد. هذا الفارق الصغير جدا في البداية أين يقدر بـ 

joule/mole.K  بـ فيقدر  النهاية  في  بينما   ،0.05 joule/mole.K  لأكسيد بالنسبة  أما  تغير    المغنيزيوم.  مجال  عرض  فان 

يكون   هنا  المجال     CO2488عند    joule/mole.K 0.97و     CO1600عند    .joule/mole.K0 48الانتروبي  عرض  لكن   ،

بـ   المعامل تتزايد دوما من اجل تغيرها بزيادة درجة    joule/mole.K 0.55الحقيقي لهذا التغير فيقدر  تقريبا. إذ قيم هذا 

الضغط   بقيمة  الخاصة  هي  و  الضغط  GPa 55.8991الحرارة  بقيمة  الخاصة  تلك  بينما   ،23.8342 GPa    فتتزايد حتى

. هذه الدرجة تمثل درجة حرارة تطابق الانتروبي لقيمتي الضغط، و التي منها تبدأ  CO 1600درجة الحرارة المقدرة تقريبا بـ  

تق البداية  في  قيمته  اين  الدرجة،  هذه  قبل  متناقص  هنا  القيم  في  الفارق  يجعل  هذا  التناقص.  في  ــــــــقيمه  ـــــ ــ بـ  ــ  0.46در 

joule/mole.K 0.04. و متزايد لتصل قيمته إلى joule/mole.K.و هذا في أعلى درجة حرارة ، 

ــــفي القسم الثاني من الوشاح السفلي الأرض ي، أي في الطور الثاني لأكسيد الكالسيوم فيظهر من الشك ـــــــ ـــــ ــ -13)لـ

V)   و قيم في الجدول(2-V)    1.19 و  2.03فإن مجالات قيم تغير الانتروبي لهذا الأكسيد و الأكسيد الثاني هي على التوالي؛ 

joule/mole.K    عندCO2620     0.78و    1.44، هي joule/mole.K    عندCO 4700  أما عرض مجالات التغير الحقيقي لقيم .

أيضا   التوالي  على  و  منهما  لكل  درجة  joule/mole.K 0.82و    0.92الانتروبي  في  الزيادة  مع  متناقصة  المعامل  هذا  قيم   .

، مع فارق متزايد من أجل الأكسيد الأول حيث قيم الفارق عند  GPa 60.683الحرارة و الأكسيد الثاني لقيمة الضغط  

هي   الدنيا  الحرارة  العليا ه ،joule/mole.K 0.52درجات  الحرارة  ــــــأما عند درجات  ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ــ ــ أما   .joule/mole.K 1.12ي  ــ

الضغط    المغنيزيومبالنسبة لأكسيد   اجل  المعامل من  هذا  قيم  الحرارة    GPa 60.683فتتزايد  و     CO3000حتى درجة   ،

انطلاقا منها تبدأ قيم الانتروبي تتناقص كالبقية. لكن هناك درجة حرارة أقل يحدث عندها انطبقا القيم بين الانتروبي من  

 .   CO2760اجل الضغطيين، درجة الحرارة هذه تقدر بـ 
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 بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود القشرة الأرضية  CaO و MgOلـ : تغيرات الانتروبي (V-10)الشكل 

 

 

 

 بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح الأرض ي العلوي  CaO و MgOلـ : تغيرات الانتروبي (V-11)الشكل 
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  CaOبتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي حتى ضغط تحول الطوري لـ CaO و MgOلـ : تغيرات الانتروبي (V-12)الشكل 

 

 

 

   CaO: تغيرات الانتروبي بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي بداية من ضغط تحول الطوري لـ(V-13)الشكل 
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ــــــدرجات الحرارة الدنيإذ الفارق يكون متناقص قبل هذا الدرجة و متزايد بعدها، حيث قيمه عند   ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ  0.04ا  ــ

joule/mole.K0.38، أما قيمه عند درجات الحرارة العليا هي joule/mole.K  . 

الانتروبي حساباتنا    قيم  نتائج  معدوم.بمقارنة  يكون  الفارق  إذا  متساوية،  الطبقات  بين  الفاصلة  الحدود  عند 

بأكسيد   الدراسة الحسابية    المغنيزيومالخاصة  الناتجة عن  الفارق و المق[13]أو    [12]بالقيمة  أن  ـــ، وجدنا  ـــ ـــــــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ـــــ ـــ ـــ ــ ــ در ـ

لكن مقارنة قيم حساباتنا و الخاصة بالأكسيد الثاني بقيم نتائج  كبير لحد كبير أي أن التوافق غائب هنا.   joule/K 20بـ

 دراسات أخرى غير ممكن، هذا يرجع لعدم توفرها.

V-3-2-4  :الطاقة الحرة 

الأشكال الجدول   (V-14 ,17)من خلال  في  المدونة  القيم  بتغير    (V-2)و  الحرة  الطاقة  تغير  أن  ملاحظة  يمكن 

درجة الحرارة في جميع الضغوط و بالنسبة لكلا الأكسيدين يوافق تغير الطاقة الداخلية، لكن بقيم متناقصة بشكل غير  

الوشاح   بداية  عند ضغط  تظهر  الأكسيدين  لكلا  التغير  مجالات  لعرض  قيمة  أعلى  حيث  دوما.  متزايد  بفارق  و  خطي 

السفلي الأرض ي في القسم الأول، أين يكون أكسيد الكالسيوم مستقر في طوره الأول، إذ قيمها لهذا الأكسيد و الأكسيد  

. أما اقلها فيظهر عند ضغط نهاية الوشاح العلوي الأرض ي، حيث  kjoule/mole 271.16و  299.10الأخر على الترتيب هي؛ 

. أما عرض مجالات التغير الحقيقية فيظهر الأعلى منها في نفس المكان السابق و  kjoule/mole 52.21و    62.44قيمها هي؛  

، بينما يختلف مكان ظهور قيمه الأقل، حيث تظهر في بداية الوشاح العلوي  kjoule/mole 237.98و  236.78هذا بالقيم  

 . kjoule/mole 35.37و 40.50الأرض ي و تأخذ القيم 

و هو الأقل فارق    (V-14)أن قيم الفارق بين قيمها متقاربة جدا في القشرة الأرضية، إذ يظهر متطابق في الشكل

بـ   التوالي  المقدر على  بـ     CO300عند    joule/mole 320.59،  356.99من اجل الأكسيدين و هو   1025.83،  1030.46و 

joule/mole    عندCO1000   في طوره الكالسيوم  أكسيد  أجل  و شبه منطبق من  متقارب  الفارق كذلك جد  هذا  يكون   .

الشكل  )انظر  الأرض ي  السفلي  الوشاح  من  بـ  (V-16)الأول  الفارق  هذا  يقدر  إذ   ،)27.078  ،42.363 kjoule/mole    على

ظر  . هذا الفارق يأخذ تقريبا نفس القيم بداية من الوشاح العلوي الأرض ي )ان CO2488و   1600التوالي من درجتي الحرارة  

الشكل (V-15)الشكل  )انظر  الأرض ي  السفلي  الوشاح  من  الأخر  للأكسيد  ألطوري  التحول  حدود  حتى   )(16-V)  هذا  ،)

على التتابع. كما يأخذ القيم     CO1600و    1000من أجل    kjoule/mole 27.078،  16.842يكون على التوالي؛ بقيم تقدر بـ  

بـ   أجل    kjoule/mole 52.416،  33.373تقدر  التتابع   CO2488و    1600من  أخر   على  في  تظهر  للفارق  قيم  أعلى  أيضا. 

إذ عند   إذ  kjoule/mole 13.559،  34.382قيمه بنفس ترتيب الأكسيدين هي     CO2620الوشاح السفلي الأرض ي،  أما   ،

 (.)17-(V)انظر الشكل kjoule/mole 995..24 ، 62.324قيمه بنفس ترتيب الأكسيدين دوما هي   CO4700عند 
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 القشرة الأرضية بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود  CaO و MgOلـ : تغيرات الطاقة الحرة  (V-14)الشكل 

 

 

 

 بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح الأرض ي العلوي  CaO و MgOلـ : تغيرات الطاقة الحرة  (V-15)الشكل 
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  CaOبتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي حتى ضغط تحول الطوري لـ CaO و MgOلـ : تغيرات الطاقة الحرة  (V-16)الشكل 

 

 

بتغير درجة الحرارة و ضغط حدود الوشاح السفلي بداية من ضغط تحول الطوري  CaO و MgOلـ : تغيرات الطاقة الحرة  (V-17)الشكل 

  CaOلـ
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أكسيد   اجل  من  فقط  ذلك  متساوية،  تقريبا  هي  الطبقات  بين  الفاصلة  الحدود  عند  الطاقة  هذه  قيم  تعتبر 

بـ   المقدر  وهو  موهوسفيتش  منطقة  حدود  على  لأكسيد  joule/mole 0.27الكالسيوم  بالنسبة  و  الحدود  نفس  على   .

، أما على حدود المنطقة الفاصلة بين طبقتي الوشاح فالفارق  kjoule/mole 10.809هذا الفارق يكون مقدرا بـ    المغنيزيوم

 .  kjoule/mole 17.275و بالنسبة لأكسيد الكالسيوم و فيقدر بـ   kjoule/mole 25.786الخاص بنفس الأكسيد يقدر بـ  

 كذلك للأسف لم تشر أي من دراسات سابقة قيم هذه الطاقة، حتى يمكن المقارنة معها. 

من   (V-2)الجدول  لكل  غوتنبرغ  منطقة  حتى  الأرض  لباطن  الأساسية  التقطعات  عند ضغوط  المدروسة  المعاملات  قيم   :

MgO  وCaO . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  
 الضغط 

(GPa) 
 الاكاسيد 

 درجة حرارة ديباي 

 (K) 

 درجة الحرارة 

 (K) 

الطاقة  

الداخلية 

(Joule) 

السعة الحرارية بثبوت  

الحجم 

(Joule/K.mole) 

 الانتروبي 

(Joule/K) 

 الطاقة الحرة

(Joule) 

القشرة  

 الأرضية 

0 

CaO 665,51 
300 18073,54 46,77 54,51 -16784,04 

1000 52025,25 49,30 62,42 -74527,54 

MgO 905,93 
300 15143,34 44,25 47,52 -11650,18 

1000 48254,07 48,74 60,86 -59040,43 

2,4539 

CaO 678,86 
300 17899,23 46,64 54,13 -16427,05 

1000 51810,18 49,28 62,37 -73497,08 

MgO 925,45 
300 14924,44 44,03 46,95 -11329,59 

1000 47957,45 48,68 60,70 -58014,60 

الوشاح 

الأرضي  

 العلوي

2,4546 

CaO 678,86 
1000 51810,12 49,28 62,37 -73496,80 

1600 81510,52 49,65 62,62 -138644,00 

MgO 925,46 
1000 47957,37 48,68 60,70 -68823,14 

1600 77414,10 49,38 62,55 -131267,00 

23,8334 

CaO 743,61 
1000 50775,96 49,14 62,04 -58014,32 

1600 80419,35 49,59 62,70 -113992,09 

MgO 1052,14 
1000 46067,83 48,31 59,49 -51981,10 

1600 75371,81 49,20 62,19 -104189,24 

الوشاح 

الأرضي  

السفلي  

قبل 

التحول  

الطوري 

 CaOلـ 

23,8342 

CaO 743,61 
1600 80419,33 49,59 62,70 -131266,87 

2488 124565,3

5 
49,80 61,95 -240730,70 

MgO 1052,14 
1600 75371,75 49,20 62,19 -129975,36 

2488 119282,8

9 
49,62 62,67 -238729,39 

55,8991 

CaO 755,67 
1600 80217,43 49,58 62,71 -104188,98 

2488 124355,7

6 
49,79 62,00 -198367,57 

MgO 1164,95 
1600 73588,33 49,03 61,74 -96601,84 

2488 117394,0

6 
49,54 62,71 -186313,23 

الوشاح 

الأرضي  

السفلي  

بعد 

التحول  

الطوري 

 CaOلـ 

60,683 

CaO 831,07 
2620 129619,5

6 
49,77 62,14 -243850,39 

4700 233329,1

1 
49,91 60,10 -542950,65 

MgO 1177,85 
2620 123719,9

0 
49,57 62,71 -199622,21 

4700 227179,1

9 
49,84 61,52 -462593,70 

135,7509 

CaO 1088,27 
2620 125224,1

5 
49,63 62,66 -209468,79 

4700 228756,2

6 
49,86 61,22 -480626,98 

MgO 1315,60 
2620 121433,5

0 
49,47 62,67 -186063,09 

4700 224769,7

6 
49,81 61,89 -437598,45 
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 : الفصل الخامس خلاصة

نتائج حساباتنا من أجل كل درجة حرارة ديباي كانت متوافقة أيضا مع الدراسات السابقة، سواء كانت هذه    - 

 الأعمال تجريبية أم حسابية أيضا. 

الممثل للمادة الأرضية، هذا    PREMتم تحديد قيم درجة حرارة ديباي لكلا الأكسيدين عند ضغوط النموذج    - 

 اختيار كثيرات حدود لتغير هذه المعامل بتغير الضغط، بحساب ثوابت هذه التوابع.بعد 

بتغير    -  الحرارية  السعة  و  الانتروبي  الحرة،  الداخلية،  الطاقتين  من  كل  تغير  حساب  من  مكننا  التحديد  هذا 

 درجة الحرارة عند الضغوط الحدودية للطبقات المتضمنة حدود الدراسة. 

كان    300عند    -  التي  السابقة  بالدراسات  الخاصة  تلك  و  حساباتنا  نتائج  بين  جدا  جيد  توافق  هناك  مطلقة 

أكسيد   الانتروبيالمغنيزيموضوعها  الحرارية  وم بالأخص قيمة  بقيمة السعة  الخاصة  القوة و  بتلك  التوافق ليس  بينما   ،

 بثبوت الحجم.  
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 العامة  خلاصةال

الأرض ي   الباطن  تقسيم  كيفية  و  الكوني  الزلازل  علم  على  التعرف  لطبقات  ل  PREMالنموذج    في  المقترحبعد 

ذات  الم و  الأتمايزة،  درجات  البعاد  و  الأالحرارة  الضغوط  منها  التي  المختلفة،  لمكوناتها  بالإضافة  محددة.  أو    كاسيدجد 

فيزياء  و  العلم  هذا  بين  الوطيدة  العلاقة  بينا  أخرى  جهة  من  الكالسيوم.  و  المنغنيزيوم  أكسيدي  مثل  النقية  الأقطاب 

 الأجسام الصلبة، الذي تستعمل مفاهيمه في البحث المعمق في التكوين الداخلي للكوكب. 

الدراسات    ناهتمام إبعد   و  الممكنة  البلورية  بناءهما  بالأخص  الكالسيوم،  و  المنغنيزيوم  أكسيدي  على  بالتعرف 

وجدنا بهما.  اهتمت  التي  الطرق   السابقة  الدراسات  الحسابية    أن  هذه  في  إستعملت  تناولها  قديمةطرق  التي  أن  كما   ،

البعض لخصائص دون الأخرى ضمن   إذ تطرق  بأشكال متفاوتة،  التيرموديناميكية كان  و  المرونية  البنيوية،  للخصائص 

 شروط من الضغط و درجة حرارة متباينة.  

في  إستهدف  لذا الخصائصهذا    عملنانا  هذه  مختلف  دراسة  عند  حسابيا    إعادة  بالتحديد  الضغط  بتغير   ،

النموذج   الأرضية  PERMضغوط  للمادة  السابقة.  الممثل  الدراسات  معظم  له  افتقرت  الذي  أجل  ،  الهدف  من  هذا 

تقريب    PBEsolالوظيفة  استخدمنا   سنة    DFTطريقة    GGAمن  برنامج    2008التي ظهر  في  إذ  CASTEPالمتضمنة   ،

من   في مجال  الضغط  بتغير  أكسيدين  لكل من  المرونية  و  البنيوية  الخصائص  من معاملات  حتى    0قمنا بحساب بعض 

140 GPa :فوجدنا . 

في  ستقرار  لإ   اتأكيد  -  المنغنيز  الأول  أكسيد  من    B1طوره  الطوري  التحول  أكدنا حدوث  بينما  المجال،  هذا  في 

الثاني  B1الطور   الطور  بـB2   نحو  المقدر  و  جدا  دقيق  ضغط  عند  الكالسيوم  لدراسات    GPa 59.2  لأكسيد  موافق 

 حسابية و أخرى تجريبية. 

عاملات أولية و المتمثلة في؛ ثابت البلور، حجم الخلية  مالحساب معاملات كثيرة، و هي التي اعتبرناها ك  أعطى   - 

نضغاط الحجمي و القص ي و درجة حرارة ديباي كجزء  
إ

الأولية و الكثافة كخصائص بنيوية. و ثوابت المرونة و معاملي الإ

 من الخصائص المرونية. 

و سرع    -  بنيوي  معامل  كأخر  الحجمية  النسبة  المرونالمأما  الخصائص  يوجات  من  متبقي  كجزء  الزلزالية  أو  ة 

 المرونية، فهي التي اعتبرناها معاملات تكميلية، لانها تحسب بالاعتماد على قوانين يمكن برمجتها بكل سهولة. 

باستعمال  -  حدود    و  كثيرات  لتوابع  الضغط  بتغير  المعاملات  تلك  كل  تغير  بتقريب  الرياض ي،  الاستقطاب 

استطعنا تحديد درجاتها و معاملاتها. و بالتالي حددنا القيم البينية لكل معامل، و هي تلك التي تكون عند قيم النموذج  

PERM .   
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دقق هذا الاختيار تحديد الأعماق التي تتقارب عندها أو تنطبق عندها قيم الأكسيدين من جهة، و من جهة    -

 أخرى بين كل أكسيد و المادة الأرضية. 

 كما حدد هذا التدقيق قيم كل هذه المعاملات عند حدود بين الطبقات الأرضية، أي أهم الفواصل بينها.  -

التحديد    -  بهذا  بالاستعانة  و  ديباي  حرارة  لدرجة  البينية  للقيم  ر برمجة  بالأخص  لي  العددي  ،  يدبرغ  التكامل 

بتغير درجة الحرارة    بثبوت الحجم    من حساب تغير كل من الطاقتين الداخلية، الحرة، الانتروبي و السعة الحراريةمكننا  

 عند الضغوط الحدودية للطبقات المتضمنة حدود الدراسة. 

نتائج حساباتنا من أجل كل المعاملات االمحسوبة كانت متوافقة أيضا مع الدراسات السابقة، سواء كانت هذه    - 

 الأعمال تجريبية أم حسابية أيضا. 

كان    300عند    -  التي  السابقة  بالدراسات  الخاصة  تلك  و  حساباتنا  نتائج  بين  جدا  جيد  توافق  هناك  مطلقة 

موضوعها أكسيد المنغنيزيوم بالأخص قيمة الانتروبي، بينما التوافق ليس بتلك القوة و الخاصة بقيمة السعة الحرارية  

 بثبوت الحجم.  

 بالإمكان و في المستقبل اقتراح عدد توجهات البحث، التي تدخل في هذا النطاق دوما و هي:

 استثمار نتائج هذه الدراسة لحساب معاملات أخرى، معامل يونغ، ثابت بواسون ... الخ كثوابت مرونة. -

كالخصائص    - هنا،  المدروسة  بالمعاملات  تتعلق  أخرى  خصائص  لتشمل  الدراسة  إتمام  يمكن  أيضا 

 التيرموديناميكية.

الحرارية،    - التمددية  الضغط،  بثبوت  الحرارية  السعة  أخرى،  معاملات  الدراسة لحساب  هذه  نتائج  استثمار 

 الناقلية الحرارية ... الخ. 

 يمكن إعادة نفس خطوات الدراسة على العديد من المواد الأخرى.  -

 

 

 

 



 ت 

 ملخص:

التيوموديناميكية لأكسيدي  للعاملات  المدراسة بعض  ب  في عملنا هذا  قمنا  و  المرونية  البنيوية،  خصائص 

الدالة   نظريةمستخدمين  بواسطة الحساب  .  PREM  النموذج  عند ضغوط  (CaO)و الكالسيوم  (MgO)يومالمغنيز 

للكثافة ظيفالو  الم  تقريب ب  ( (DFT  ية  الحديث  (GGA)  عممالتدرج  التابع  المتعددة  توابع  بين  من  اخترنا  إذ   ،

PBEsol  و بداية بالتحسين الهندس ي أكدنا ان التحول الطوري لأكسيد الكالسيوم من الطور .B1    نحو الطورB2 

عند   اGPa 59.2يحدث  أكسيد  يبقى  بينما  الأول  لمغنيزيوم  ،  طوره  في  علىB1مستقر  و  الاختلاف    .  من  الرغم 

كانت تجريبية أم حسابية بالأخص عند الضغط الصفري، إلا   االسابقة سواء  اتالطفيف في نتائجنا عن الدراس

بعد   كذلك  النتائج.  هذه  يؤكد صدقية  التوافق  المعاملات  إانه  هذه  لتغير  الأنسب  الحدود  كثيرات  درجة  ختيارنا 

يوفره   ما  بين  و  بينهما  و  الأكسيدين  هذين  معاملات  بين  الدقيقة  المقارنة  من  تمكننا  الضغط،  النموذج بتغير 

PREM قاعدة في  للمساهمة  الأرض ي  الباطن  في  الأساسية  التقطعات  المعاملات عند  قيم هذه  تحديد  بالإضافة   ،

، و قيم كل من السعة الأكسيدين. التوافق كذلك واضح من اجل قيم درجة حرارة ديباي لكلا  المعطيات العالمية

عند   الانتروبي  و  الحجم  بثبوت  الم  K 300الحرارة  بأكسيد  نتائج  غنيزيومالخاصتين  مقارنة  نستطع  لم  بينما   .

و   للأكسيدين  الحرة  و  الداخلية  الطاقة  من  بكل  الخاصة  الخاصين    الآخرينعاملين  المحساباتنا   بأكسيد و 

 الكالسيوم بنتائج الدراسات السابقة لعدم توفر قيمهما. 

المرونية البنيوية، الخصائص  الخصائص  التيرموديناميكية،  ،  الكلمات المفتاحية:  ، MgO  ،CaOالخصائص 

 PREMالنموذج 

 

 

Abstract: 

In our work, we studied some parameters of the structural, elastic and tyodynamic properties 

of magnesium oxide (MgO) and calcium (CaO) at pressures of the PREM model. By calculation 

using density functional theory (DFT) with the generalized gradient approximation (GGA), as we 

chose from among several functions the modern function PBEsol   . Starting with geometric 

optimization, we confirmed that the phase transformation of calcium oxide from phase B1 to B2 

occurs at 59.2 GPa, while manganese oxide remains stable in its first phase, B1. Despite the slight 

difference in our results from the previous study, whether experimental or computational, especially 

at zero pressure, the agreement confirms the validity of these results. Also, after we chose the degree 

of the polynomials most appropriate to the change of these parameters with changes in pressure, we 

were able to accurately compare the parameters of these two oxides and between them and what is 

provided by the PREM model, in addition to determining the values of these parameters at the basic 

discontinuities in the subsurface to contribute to the global data base. The agreement is also clear for 

the Debye temperature of both oxides, and the values of both the heat capacity with constant volume 

and the entropy at 300 K for magnesium oxide. While we were not able to compare the results of our 

calculation for both internal and free energy of oxides and the tow thermodynamic parameters for 

calcium oxide with the results of previous studies because they are not available.  

Keywords: structural properties, elastic properties, thermodynamic properties, MgO, CaO, PREM 

model 

 


