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 الإهداء
إنى صاحب انسٍزة انعطزة، وانفكز انمُستىٍز؛ 

فهقد كان نً انفضم الأوَّل فً بهوغً انتعهٍم انعانً 

. ، أطال الله فً عُمزي(واندي انحبٍب)

إنى مه وضعتىً عهى طزٌق انحٍاة، وجعهتىً رابظ انجأش، 

وراعتىً حتى صزث كبٍزًا 

 ا، أطال الله فً عُمزي(أمً انغانٍت)

إنى سوجً انغانً انذي تحمم اوشغانً و كان نً انعون و انسىد بعد 

 الله تعانى

 إنى إخوتً عمار صلاح اندٌه و سكزٌاء 

 إنى أخواتً وجٍبت نطٍفت و ٌىاء

 إنى عبد انزحمان و مزٌم 

 إنى آمىت و سارة

 ابىائً الاعشاء

 اهدي هذا العمل  



تشكرات  

انذًذ لله دًذا كثٍشا طٍبا يباسكا فٍّ انذًذ لله كًا ٌُبغً نجلال ٔجّٓ ٔعظٍى سهطاَّ اشكشِ سبذاَّ  ٔ 

تعانى أٌ اَعى عهٍا بإتًاو ْزا انعًم انزي أتًُى أٌ ٌكٌٕ صٌادة فً انعهى 

 تعهٍى عانً أستار داودي تاحمد انذكتٕس الأستار انفاضم لأستاري بانشكش انجضٌم أتقذؤ بعذ شكش الله 

 عهى ْزِ انشسانت ٔ عهى انجٓذ انكبٍش انزي بزنّ طٕل فتشة ْزا انبذت الإششافبجايعت غشداٌت عهى قبٕنّ 

ٔ دشصّ عهى تقذٌى انبذث بصٕسة جٍذة  

 تعهٍى عانً بجايعت قاصذي أستار كمال الدين عيادي انذكتٕس نلأستار بانشكش انجضٌم أتقذو أٌيا ٌسشًَ 

 نجُت انًُاقشت  تشأطيشباح ٔسقهت عهى قبٕنّ 

 تعهٍى أستار خشاب حميد انذكتٕس الأستار : الأساتزة كم يٍ إنى بانًُاسبت تقذٌى انشكش انخانص اَسًٔ لا 

 تعهٍى عانً بجايعت قاصذي يشباح ٔسقهت ٔ أستار تن طويلة عمر انذكتٕس الأستارعانً بجايعت بشاس ٔ 

 انذكتٕس الأستارو عانً بجايعت  قاصذي يشبتخ ٔسقهت ٔ ي تعمأستار عاشوري عثد الرحيم  انذكتٕسالأستار

 عمر توكراع انذكتٕس الأستار  ٔ    بٕسقهتنلأساتزة يذاضش أ بانًذسست انعهٍا أستار سويقات عثد القادر

 . تعهٍى عانً بجايعت قاصذي يشباح ٔسقهتأستار

 بجايعت يعسكش عهى يساعذتّ نً فً أستار طية صديق انذكتٕس نلأستار ايتُاًَ ٔ عشفاًَ اَسًكًا لا 

 . انزي اششف عهى انعًم انتقًُ فً ْزِ انشسانتلقريد سليم ٔ  نضٔجً انعًمْزا 

 نهجًٍع جضاكى الله خٍش جضاء ٔ ٔفقكى نًا ٌذبّ ٔ ٌشضاِ باسك الله فٍكى جًٍعا أقٕل
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 .انرُأب خاسج انطٕس نلأكسديٍ ثًاَي انسطٕذ. ٔنكُٓا نيسد تذائيح

 I. 10 .انشكم

 ІI ..1انشكم  DFT يخطظ الاذساق انزاذي في حساتاخ  40

 كًٌٕ ( ب)انكًٌٕ انكهي، ٔ  (أ) :انكًٌٕ انثهٕسي نشثكح  يشتعح ٔ  ثُائيح الأتعاد  41

muffin-tin.  

 ІI.  2. انشكم

في انًدالاخ انزسيح ٔفي انًُطمح  سسى ذخطيطي نرٕصيع انخهيح الأٔنيح  43

 .( région interstitielle)انخلانيح

    II .3انشكم

 II..4 انشكم .wien2k . [26 ] ْيكم تشَايح 49

 .III.1 انشكم .SrTiO3 تانُسثح نهًشكة  k كذانح نهُماط E0 ذماسب انطالح 55

 III.2 انشكم . SrTiO3تانُسثح نهًشكة  RMT * KMAX كذانح ل   E0 ذماسب انطالح  . 55

 III.3 انشكم    SrTiO3 انثُيح انًكعثح تشٔفيسكايد نهًشكة . 56

 .III.4انشكم  .SrTiO3 ذغيش انطالح تانُسثح نهحدى نهًشكة  57

 .III5..  انشكم .SrTiO3 يخطظ تُيح عصاتاخ انطالح نهًشكة 59

 .III.6.انشكم .SrTiO3  ٔ اندضئيح نهًشكة  (DOS)يخطظ ذٕصيع كثافح انحالاخ انكهيح 61

 III.7.انشكم .SrTiO3  .كثافح انشحُاخ نهًشكة . 62

 (x=0.055 ٔ x=0.11 )حيث  SrNixTi1-XO3 ٔ  SrxLa1-xTiO3تُيح انًشكثاخ  . 64

 .في حانح انخهيح انفائمح 

 III.8انشكم 

  . III.9 .انشكم .Sr0:945La0:055TiO3 ذغيش انطالح تانُسثح نهحدى نهًشكة  . 66

  . III.10 .انشكم .Sr0:89La0:11TiO3 ذغيش انطالح تانُسثح نهحدى نهًشكة  66

  . III.11 .انشكم .SrNi0:055Ti0:945O3 ذغيش انطالح تانُسثح نهحدى نهًشكة  67

  . III.12 .انشكم .SrNi0:11Ti0:89O3 ذغيش انطالح تانُسثح نهحدى نهًشكة  67



  . III.13 .انشكم .Sr0:945La0:055TiO3 يخطظ تُيح عصاتاخ انطالح نهًشكة 69

  . III.14 .انشكم .Sr0:89La0:11TiO3 يخطظ تُيح عصاتاخ انطالح نهًشكة 69

  . III.15 .انشكم .SrNi0:055Ti0:945O3 يخطظ تُيح عصاتاخ انطالح نهًشكة 70

  . III.16 .انشكم .SrNi0:11Ti0:89O3 يخطظ تُيح عصاتاخ انطالح نهًشكة 70

  . III.17 .انشكم .Sr0:945La0:055TiO3 ٔ اندضئيح نهًشكة (DOS)يخطظ ذٕصيع كثافح انحالاخ انكهيح . 71

  . III.18 .انشكم .Sr0:89La0:11TiO3  ٔ اندضئيح نهًشكة  (DOS)يخطظ ذٕصيع كثافح انحالاخ انكهيح 71

  . III.19 .انشكم .SrNi0:055Ti0:945O3  ٔ اندضئيح نهًشكة  (DOS)يخطظ ذٕصيع كثافح انحالاخ انكهيح 74

  . III.20 .انشكم .SrNi0:11Ti0:89O3  ٔ اندضئيح نهًشكة  (DOS)يخطظ ذٕصيع كثافح انحالاخ انكهيح 75

  . IV.21.انشكم . Sr0:945La0:055TiO3كثافح انشحُاخ نهًشكة  76

  . IV.22.انشكم .Sr0:89La0:11TiO3كثافح انشحُاخ نهًشكة 76

  . IV.23.انشكم .SrNi0:055Ti0:945O3كثافح انشحُاخ نهًشكة . 77

  . IV.24.انشكم .SrNi0:11Ti0:89O3كثافح انشحُاخ نهًشكة . 77

ٔ   SrTiO3،SrNi0:055Ti0:945O3 ،SrNi0:11Ti0:89O3ذٕافك حافح انُطاق نـ  79

Sr0:945La0:055TiO3  ٔ Sr0:89La0:11TiO3 يع أكسذج انًاء ٔ كًٌٕ الاخرضال . 

 :.IV.25.انشكم

 



 قاتمت انجداول رقم انصفحت

مىاضع انذرة ومعهماث انشبكت في انمزاحم انمكعبت ورباعيت انزوايا ومعيني متعامد انمحاور : 1انجدول  26

orthorhombique 

 .O و Ni و La و Ti و Sr نـ Rmt و K-Points و Rmt * Kmaxقيم : III.1انجدول  54

B0  و مشتقهاB0 ، معامم انضغط a0معهمت انشبكت : III.2. انجدول 57
′ . 

 .O و Ni و La و Ti و Sr نـ Rmt و K-Points و Rmt * Kmaxقيم : III.3انجدول  63

B0  و مشتقهاB0 ، معامم انضغط a0معهمت انشبكت : III.4 انجدول 65
′  .

 



 

 مدخل



 مقدمة عامة
 

 مدخل

ىقذ شغغ رط٘س اىَحبمبح . ىؼت ػيٌ اىَ٘اد دٗسًا ٍح٘سٝبً فٜ اىزط٘س اىزنْ٘ى٘عٜ ٗاىجحش اىؼيَٜٛ

اىحبس٘ثٞخ ػيٚ إعشاء دساسبد ٍَٖخ فٜ ٍغبه اىَبدح اىَنضفخ، حٞش ٝزٞح ىْب رط٘ٝش رقْٞبد اىَحبمبح 

ثفؼو ٕزٓ . اىحبس٘ثٞخ حسبة اىخظبئض اىٖٞنيٞخ ٗالإىنزشّٗٞخ ثذقخ ػبىٞخ ثبسزخذاً ؽشٝقخ اىَجذأ الأٗه

اىزٜ مبّذ  (الإىنزشّٗٞخ، اىَغْبؽٞسٞخ، ٗاىجظشٝخ)اىزط٘ساد، أطجح ٍِ اىََنِ رفسٞش اىظ٘إش اىنٍَ٘ٞخ 

ٍٞنبّٞنب اىنٌ، اىزٜ رؼُزجش اُٟ أسبط اىفٞضٝبء اىحذٝضخ، ريؼت دٗسًا أسبسٞبً فٜ . رغبسثٖب ٍسزحٞيخ ٍِ قجو

ٗطف ٗفٌٖ اىظ٘إش اىطجٞؼٞخ ػيٚ اىَسز٘ٙ اىزسٛ ٗدُٗ اىزسٛ، ٍضو ٗع٘د اىزساد ٗخظبئظٖب، 

 .ٗاىزشاثؾ اىنَٞٞبئٜ، ٗاّزشبس الإىنزشُٗ فٜ اىجي٘سح، ٗاىزٜ لا َٝنِ فَٖٖب ث٘اسطخ اىَٞنبّٞنب اىنلاسٞنٞخ

اىَبدح اىزٜ ٝزنُ٘ ٍْٖب اىؼبىٌ ح٘ىْب رزنُ٘ ٍِ عسَٞبد ٍغٖشٝخ ر٘طف سي٘مٞبرٖب ث٘اسطخ 

رخزيف اىحبلاد اىزْظَٞٞخ ىيَبدح ٍِ اػطشاة اىزساد أٗ اىغضٝئبد فٜ غبص اىؼغؾ . اىْظشٝبد اىزسٝخ

رؼُزجش دساسخ اىؼلاقبد ثِٞ رْظٌٞ اىَقٞبط اىزسٛ . اىَْخفغ إىٚ اىزشرٞت اىَضبىٜ ىيزساد فٜ ثي٘سح ٗاحذح

أشجبٓ اىَ٘طلاد، ػيٚ ٗعٔ اىخظ٘ص، . ٗاىجْٞخ اىذقٞقخ ٗخظبئض اىَ٘اد ٍغبلًا سئٞسٞبً فٜ ػيٌ اىَ٘اد

ب مجٞشًا لأّٖب رشنو أسبط اىؼذٝذ ٍِ اىزقْٞبد اىَزقذٍخ فٜ الإىنزشّٗٞبد ٗالإىنزشّٗٞبد  ًٍ عزثذ إزَب

ٗاحذح ٍِ أمضش اىزحذٝبد اىحبىٞخ ٕٜ اىجحش ػِ أشجبٓ اىَ٘طلاد . اىنٍَ٘ٞخ ٗاىفؼبء ٗاىطبقخ اىشَسٞخ

. [1] غٞش اىؼؼ٘ٝخ اىَحفضح ػ٘ئٞبً اىزٜ رزفبػو ٍغ اىؼ٘ء اىَشئٜ فٜ اىطٞف اىشَسٜ

 ٝؼزجش اىزطؼٌٞ ثبىؼْبطش اىَؼذّٞخ اىَْبسجخ ىيَحفضاد اىؼ٘ئٞخ راد فغ٘اد اىْطبق اى٘اسؼخ، حٞش 

رؼٞف  اىَطؼَبد رغٞشاد ٍَٖخ ػيٚ اىطٞف اىَشئٜ  ىضٝبدح ّشبؽٖب  ٍِ حٞش اىجْٞخ اىجي٘سٝخ ٗ رنِ٘ٝ 

 ٍِ ثِٞ ٕزٓ اىَ٘اد، ٝجشص صبّٜ أمسٞذ اىزٞزبًّٞ٘. ثْٞخ اىْطبق الإىنزشّٜٗ ػجش طْبػخ اىسجبئل أٗ اىَطؼَبد

(TiO2) ٍٗغ رىل، فئُ. مَحفض ػ٘ئٜ ٌٍٖ ثفؼو اسزقشاسٓ ٗخي٘ٓ ٍِ اىَ٘اد اىسبٍخ TiO2  َْٔٝن

، ٍَب ْٝزظ ػْٔ رح٘ٝو eV [2]3.2٪ فقؾ ٍِ اىطٞف اىشَسٜ ثسجت فغ٘ح اىْطبق اىَقذسح ثـ 5اٍزظبص 
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، ٍحفض ػ٘ئٜ ٗاػذ لإّزبط  SrTiO3مَب ٝؼزجش ٍشمت اىجٞشٗفسنٞذ . ٍْخفغ ىيطبقخ اىشَسٞخ

. لإّٔ أمضش اسزقشاسًا ٗٗفشح ٍِ اىَنّ٘بد اىخبً. [3]اىٖٞذسٗعِٞ ٍِ اىَٞبٓ اىزٜ رسزخذً الإشؼبع اىشَسٜ 

 فٜ اىؼذٝذ ٍِ اىَغبلاد SrTiO3ٗ ٝسزخذاً .  فٜ شنو ٍنؼت ثٞشٗفسنبٝذSrTiO3حٞش ٝزجي٘س  

، ٗأعٖضح  [6]، ٗالاسزشؼبس  [5]رخضِٝ اىطبقخ   [4]ٗاىزطجٞقبد ، ثَب فٜ رىل اىزحفٞض اىؼ٘ئٜ 

، ٗرامشح ] 9]، ٗمزىل اىقطت فٜ ثطبسٝبد أُٝ٘ اىيٞضًٞ٘  H2S [8]، اىخلاٝب اىشَسٞخ  [7]اىَٞنشٗٗٝف 

ٗ ٝؼزجش . [12]، اىزحيو اىَبئٜ ثبىيٞش اىْجؼٜ [11]، اىَؼبىغخ اىحشاسٝخ اىَبئٞخ [10]اى٘ط٘ه اىؼش٘ائٜ 

 (UV) رحذ إشؼبع ف٘ق اىجْفسغٜ H2 ٍِ ثِٞ اىَشمجبد اىََٖخ اىزٜ رضٝذ ٍِ رط٘س SrTiO3اىَشمت 

رنَِ اىظؼ٘ثبد . TiO2 ٍييٜ ف٘ىذ ٍِ 200لأُ حبفخ ّطبق اىز٘طٞو اىخبطخ ثٔ أمضش سيجٞخ ثَقذاس 

الأسبسٞخ ىٖزا اىظذد فٜ رقيٞو إػبدح رشمٞت صقت الإىنزشُٗ ٗرح٘ٝو الاسزغبثخ اىؼ٘ئٞخ إىٚ اىْطبق 

 Fe ٗ La ٗ Mn ٗ رطؼَٞٔ ثؼْبطش ٍضو SrTiO3مبّذ ْٕبك ػذح دساسبد ػيٚ  اىَشمت . اىَشئٜ

. [15-13]ٍ٘ػ٘ػًب ىيؼذٝذ ٍِ الأثحبس 

  Ni  أٗ La ثزطؼَٞٔ ثزساد  SrTiO3رحسِٞ فبػيٞخ اىَشمت اىٖذف ٍِ ٕزٓ اىذساسخ ٕ٘ دساسخ 

 ٗ ٍؼشفخ ٍذٙ رأصٞشٌٕ  ػيٚ Ni  أٗ La ثزسح ٍِ  (Ti أٗ Sr)ٗ حٞش سْقً٘  ثبسزجذاه رسح اىنبرُٞ٘ 

دساسخ اىخظبئض ٗسززٌ .  SrTiO3اىخظبئض اىجي٘سٝخ ٗ الاىنزشّٗٞخ ٗ اىنٖشٗػ٘ئٞخ  ىيَشمت 

، اىزٛ ٝزٌ رْفٞزٓ  FP- (APW + lo ) )ثبسزخذاً ؽشٝقخ  اىْقSrTiO3ٜاىجي٘سٝخ ٗ الإىنزشّٗٞخ اىَشمت 

اىزٜ اصجزذ ٍؤخشًا أّٖب اىطشٝقخ الأمضش دقخ ىحسبثبد اىجْٞخ الإىنزشّٗٞخ ٍِ  Wien2k [16]فٜ ثشّبٍظ 

 SrTiO3 مَب سٞزٌ رقٌٞٞ اىزأصٞش الإىنزشّٜٗ ىيزطؼٌٞ ػيٚ اىخظبئض الإىنزشّٗٞخ ىيَشمت. اىَجبدا الأٗىٚ

ٍقبسّخ ثبىْزبئظ اىَزحظو ػيٖٞب ىيَشمت اىْقٜ، ثبلإػبفخ إىٚ دساسخ اىخظبئض اىنٖشٗمَٞٞبئٞخ ٗاىؼ٘ئٞخ 

 .Niأٗ La ىيَشمت ثزطؼَٞٔ ثزساد

 :رٌ رْظَٖٞب ػيٚ اىْح٘ اىزبىٜ. ٝزنُ٘ اىؼَو اىزٛ ّقذٍٔ فٜ ٕزٓ الأؽشٗحخ ٍِ أسثؼخ فظ٘ه
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ٍِ ٗعٖخ  SrTiO3 ٗىَشمت ABO3 ػشع ػبً ىيجٞشٗفسنٞذ اىجسٞؾ ٍِ اىْ٘ع: اىفظو الأٗه 

 ّظش ٕٞبمئ اىجي٘سٝخ ٗخظبئظٔ اىفٞضٝبئٞخ ٗرغٞشاد الأؽ٘اس ىٔ، ٍغ رؼشٝف ػَيٞخ رطؼٌٞ اىَ٘اد

(dopage). 

أٗثْٖبَٝش، -ٍٗؼبدىخ ششٗدّغش، ٗرقشٝت ث٘سُ (DFT) ّظشٝخ اىنضبفخ اىزبثؼٞخ: اىفظو اىضبّٜ 

ٍٗؼبدلاد مِٕ٘ ٗشبً، ٗاىزقشٝجبد اىَخزيفخ اىَسزخذٍخ ىزحذٝذ مَّ٘بد اىزجبده ٗالاسرجبؽ، 

 . Wien2k  ، ٗثشّبٍظFP-LAPW ٗؽشٝقخ

قجو  SrTiO3 ٍْبقشخ ّزبئظ حسبثبد اىخظبئض اىٖٞنيٞخ ٗالإىنزشّٗٞخ ىَشمت: اىفظو اىضبىش 

 . La  ٗNi ٗثؼذ ػَيٞخ اىزطؼٌٞ ثؼْبطش

 .خلاطخ ػبٍخ آفبق ٍسزقجيٞخ: اىفظو اىشاثغ 
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I.1. مقذمة: 

ٌمذ رُ ثبٌفؼً ِٕز فزشح ط٠ٍٛخ عزة ا٘زّبَ خبص ٌٍغب٠خ ئٌٝ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌزٟ ٟ٘ أعبط اٌؼذ٠ذ ِٓ 

ِٓ أوضش اٌّشبوً . اٌزم١ٕبد اٌّزمذِخ فٟ الإٌىزش١ٔٚبد ٚالإٌىزش١ٔٚبد اٌى١ِّٛخ ٚاٌفضبء ٚاٌطبلخ اٌشّغ١خ

رزفبػً ِغ اٌضٛء  طؼٛثخ ؽزٝ ا٢ْ ٟ٘ اٌجؾش ػٓ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌغ١ش اٌؼض٠ٛخ اٌّؾفضح ضٛئ١بً اٌزٟ

٠ؼزجش اٌزطؼ١ُ ثبٌؼٕبطش اٌّؼذ١ٔخ إٌّبعجخ ٌٍّؾفضاد اٌضٛئ١خ ٚاعغ إٌطبق، . [1]اٌّشئٟ فٟ اٌط١ف اٌشّغٟ 

ؽ١ش رض١ف  اٌّطؼّبد رغ١شاد ِّٙخ ػٍٝ اٌط١ف اٌّشئٟ  ٌض٠بدح ٔشبطٙب ِٓ ؽ١ش اٌج١ٕخ اٌجٍٛس٠خ رى٠ٛٓ 

ٚ ٕ٘بن اٌؼذ٠ذ ِٓ ٘زٖ أشجبٖ اٌّٛطلاد ِٓ ث١ٕٙب .ث١ٕخ إٌطبق الإٌىزشٟٚٔ ػجش طٕبػخ اٌغجبئه أٚ اٌّطؼّبد

 ؽ١ش ٠ؼزجش ِؾفض ضٛئٟ ٚاػذ لإٔزبط ا١ٌٙذسٚع١ٓ ِٓ ا١ٌّبٖ اٌزٟ رغزخذَ SrTiO3ِشوت اٌج١شٚفغى١ذ 

 لإٔٗ أوضش اعزمشاسًا ٚٚفشح ِٓ اٌّىٛٔبد اٌخبَ. [2]الإشؼبع اٌشّغٟ 

فٟ ٘زا اٌفظً عٛف ٔززوش اٌخظبئض الأعبع١خ ث١ٕخ اٌج١شٚفغى١ذ ، ثبلإضبفخ ئٌٝ رؼش٠فبد اٌى١ّبد 

، ٚ وزا رؼش٠ف ػ١ٍّخ رطؼ١ُ اشجبٖ SrTiO3اٌف١ض٠بئ١خ اٌزٟ ر١ّض خظبئض اٌّشوت اٌج١شٚفغى١ذ 

 .اٌّٛطلاد

I.2. جركيب و بنية انبيروفسكايث: 

ر١زبٔبد اٌىبٌغ١َٛ : اٌج١شٚفغىب٠ذ ٟ٘ ػبئٍخ وج١شح ِٓ اٌّٛاد اٌجٍٛس٠خ اٌزٟ اشزك اعّٙب ِٓ ِؼذْ طج١ؼٟ

(CaTiO3) . َلجً اٌغ١ٌٛٛعٟ عٛعزبف سٚص اٌزٞ أطٍك 1830رُ ٚطف ٘زا اٌّؼذْ لأٚي ِشح فٟ ػب ِٓ 

٠ؼزجش .  رىش٠ّب ٌؼبٌُ اٌّؼبدْ اٌشٚعٟ اٌؼظ١ُ(le comte Lev Aleksevich von Perovski)ػ١ٍٗ اعُ    

ب ٚدساعخ فٟ ِغبي اٌىٙشثبء اٌف١شٚوٙشثبئ١خ ًِ .  ِىؼت اٌج١شٚفغىب٠ذ ٚاؽذح ِٓ أوضش الأطٛاس اٌضلاصخ اعزخذا

٠ش١ش الاعُ اٌؼبَ ٌٍج١شٚفغىب٠ذ ئٌٝ ػذد وج١ش ِٓ الأوبع١ذ اٌّخزٍطخ اٌّّضٍخ رم١ٍذ٠بً رؾذ اٌظ١غخ اٌى١ّ١بئ١خ 

ABO3 . رؾزٛٞ شجىخ إٌّٛرط الأٌٟٚ ػٍٝ عضٞءABO3ٚاؽذ ِغ : 

 A ػٍٝ عج١ً اٌّضبي) ، وبر١ْٛ ِٓ ٔظف لطش أ٠ٟٛٔ وج١ش :Ba  ،Ca  ،Pb  ،Rb  ،Sr  ،Na  ،K ، 

 .(12رٕغ١ك ٠غبٚٞ ) عٛاس الشة ِغ اصٕٟ ػشش أ١ْٔٛ أوغغ١ٓ ن (..
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 B وبر١ْٛ ٔظف لطش أ٠ٟٛٔ أضؼف ، (ػٍٝ عج١ً اٌّضبي :Ti  ،Sn  ،W  ،Zr  ،Nb  ،Ta ، ...)  ٚر ،

 .(6رٕغ١ك ) عٛاس الشة رىبفإ أوجش ِؾبط ثغزخ أ١ْٔٛ أوغغ١ٓ ن

 O ٓوبر١ٛٔبد ِٓ إٌٛع 4) ٘ٛ أ٠ْٛ الأوغغ١ٓ ، اٌزٞ ٠ؾزٛٞ فٟ ٘زا ا١ٌٙىً ػٍٝ عزخ ع١شاْ لش٠ج١ A 

 .(B ِٓ إٌٛع 2ٚ 

 : ؽ١شPm3mرؾزٛٞ رشو١جخ اٌج١شٚفغىب٠ذ اٌّضبٌٟ ػٍٝ شجىخ ِىؼجخ ٚاؽذح فٟ ِغّٛػخ اٌزٕبظش 

  اٌزساد A ، رؾزً سؤٚط اٌّىؼجبد 

  اٌزسادB، رؾزً ِشاوض اٌّىؼجبد  

  ٓرساد الأوغغ١Oرؾزً ٚعٖٛ اٌّىؼجبد . 

I.3.  انصيغة انعامة نبروفسكايثABO3انبسيط : 

 

 . اٌجغ١ظABX3 رّض١ً ػبَ ٌج١شٚفغىب٠ذ :I.1انشكم 

 ِشوض اٌّىؼت ، ٠Aّىٕٕب أ٠ضًب اٌؾظٛي ػٍٝ ٔفظ اٌشجىخ ِٓ خلاي رىشاس ا١ٌٙىً اٌّىؼت ؽ١ش رؾزً رساد 

 2. 1.  سؤٚط اٌّىؼت  ٚ رساد الأوغغ١ٓ فٟ ِٕزظف ؽٛاف اٌّىؼت اٌشىBًٚ رساد 
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 أؽذ رّض١لاد ث١ٕخ اٌج١شٚفغىب٠ذ :2. 1انشكم 

[3]. 

   ABO3اٌشجىخ الأ١ٌٚخ ٌج١ٕخ اٌج١شٚفغىب٠ذ: I.3انشكم 

[3]. 

 

 :٠A ٚ Bٛعذ ثشىً ػبَ ٔٛػبْ ِٓ اٌج١شٚفغىب٠ذ اػزّبدًا ػٍٝ اؽزلاي اٌّٛلؼ١ٓ 

  اٌج١شٚفغىب٠ذ اٌجغ١ظ اٌزٞ ٠شغً ِٛلؼبA ٚ B ْٛػٍٝ اٌزٛاٌٟ ٔٛع ٚاؽذ ِٓ اٌىبر١ (BaTiO3  ،

KNbO3  ،NaTaO3  ،PbTiO3  ،CaTiO3ئٌخ ، .) 

  أٚ ولا اٌّٛلؼ١ٓ / اٌج١شٚفغىب٠ذ اٌّشوت ؽ١ش ٠ٛعذA ٚأ B ِشغٛلاْ ثأٔٛاع ِخزٍفخ ِٓ اٌىبر١ٛٔبد 

(PbMg1 / 3Nb2 / 3O3  ،PbSc1 / 2Ta1 / 2O3  ،Na1 / 2Bi1 / 2TiO3 ، ...) 

ؽ١ذ رزٛافك ا١ٌٙبوً اٌمطج١خ ِغ رٕبظشاد ألً ، صُ رظٙش . رىْٛ اٌج١شٚفغىب٠ذ غ١ش لطج١خPm3mفٟ رٕبظش 

شجىبرٙب رشٛ٘بد طف١فخ ٌٍٕٛع اٌزشث١ؼٟ أٚ اٌّؼ١ٕٟ أٚ اٌشىً ِؼ١ٓ اٌغطٛػ ثغجت رؼذ٠ً ضؼ١ف عذًا 

فٟ ثؼض اٌؾبلاد ، ٠ّىٓ أْ رىْٛ اٌشجىخ ِشٛ٘خ ٌٚىٓ ١ٌظ لطج١بً ػٍٝ عج١ً )ٌّؼٍّبد اٌشجىخ اٌّىؼجخ 

 .(CaSnO3: اٌّضبي

ٚاٌزٞ ٠ؾذس فٟ  (Bِغ ػذَ رّشوض الأ٠ْٛ )رزٛافك ٘زٖ اٌزشٛ٘بد ِغ رشٖٛ الأوغغ١ٓ صّبٟٔ اٌٛعٖٛ 

٘زٖ الارغب٘بد ِٛضؾخ ثشىً رخط١طٟ فٟ . ارغب٘بد ِؼ١ٕخ رفضٍٙب ػٕبطش رٕبظش إٌظبَ اٌجٍٛسٞ اٌغذ٠ذ

 :I.3اٌشىً 

 فٟ اٌّشؽٍخ اٌزشث١ؼ١خ (A4)  4اٌّؾبٚساٌضلاصخ ِٓ اٌشرجخ -  

 فٟ ِشؽٍخ ِؼ١ٕٟ ِزؼبِذ اٌّؾبٚس (A2) 2اٌّؾبٚس اٌغزخ ِٓ اٌشرجخ - 
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 فٟ اٌطٛس اٌّؼ١ٕٟ اٌٛعٛد (A3) 3اٌّؾبٚس الأسثؼخ ِٓ اٌشرجخ - 

 

 .[3] فٟ صّبٟٔ ٚعٖٛ أ٠ٛٔبد الأوغغ١ٓ B ارغب٘بد اٌزشٖٛ اٌّفضٍخ ثغجت ئصاؽخ أ٠ْٛ :I.4انشكم 

 فٟ ٘زٖ الارغب٘بد ثشىً أعبعٟ ثبٌؾغُ إٌغجٟ ٌلأ٠ٛٔبد اٌّخزٍفخ ٚوزٌه ثٕٛع Bرشرجظ ؽشوبد أ٠ٛٔبد 

ػٍٝ عج١ً اٌّضبي ، ثأخز اٌجبس٠َٛ ػٍٝ ١٘ئخ .  فٟ اٌّغغُ اٌضّبٟٔ اٌزٞ رشىٍٗ أ١ٔٛٔبد الأوغغB-Oٓ١ساثطخ 

 َْ سثبػٟ   (BaTiO3) ،  ٠ىْٛ ١٘ىً ر١زبٔبد اٌجبس٠َٛ B ، ٔؾظً ػ١ٍٗ ِغ اٌز١زب١َٔٛ ، ِضً أ٠ْٛ Aأ٠ٛ

Tiاٌضٚا٠ب لأْ 
+4

فٟ اٌغضء اٌذاخٍٟ ِٓ اٌّغغُ اٌضّبٟٔ " اٌزؾشن" أ٠ْٛ طغ١ش ثّب ٠ىفٟ ١ٌىْٛ لبدسًا ػٍٝ 

ػٍٝ ػىظ  . (ferroélectrique )٠ٚأخز ِٛلؼًب ٠خبٌف اٌّشوض ، ٚثبٌزبٌٟ ٠ىْٛ ِٓ اٌّٛاد اٌف١شٚوٙشثبئ١خ 

Snلأْ أ٠ْٛ  ( paraélectriques ) ٘ٛ ِىؼت ٚشجٗ وٙشثبئٟ BaSnO3رٌه ، فاْ 
+4

 الأوجش ِؾظٛس فٟ 

ِشوض صّبٟٔ الأٚعٗ ، ِٚغ رٌه ، لذ رىْٛ ٕ٘بن دٚساد ِٓ صّبٟٔ الأٚعٗ ِغ رٕبظشاد غ١ش ِىؼجخ ٌىٕٗ شجٗ 

 .[5-4 ](ئٌخ...  ، CaTiO3  ،CaSnO3وّب ٘ٛ اٌؾبي  فٟ   (paraélectriques)وٙشث١خ 

I.4.   بنية انمركبSrTiO3: 

 ، ؽ١ش ٠ّىٓ أْ رؾزً ABO3ئٌٝ ػبئٍخ اٌج١شٚفغىب٠ذ ِٓ إٌٛع  (SrTiO3)٠ٕزّٟ ر١زبٔبد اٌغزشٚٔز١َٛ 

ِغّٛػخ اٌفضبء ) ٘ٛ اٌزٕبظش اٌّىؼت ١٘ABO3ىً اٌج١شٚفغىب٠ذ اٌّضبٌٟ . A ٚ Bاٌىبر١ٛٔبد اٌّٛلؼ١ٓ 

Pm3m) .٠زجٍٛس فٟ شجىخ ِىؼجخ ِغ ِؼٍّخ شجىخa=3.905Å  ٌٚٙب ث١ٕخ ث١شٚفغىب٠ذ ( (cubique 𝑂ℎ
1 

 .[6]ِضب١ٌخ ػٕذ اٌضغظ ٚدسعخ اٌؾشاسح اٌغشفخ 
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 .[6 ](SrTiO3) شجىخ ث١شٚفغىب٠ذ ِضب١ٌخ ٌز١زبٔبد اٌغزشٚٔز١َٛ :I.5انشكم 

، ث١ّٕب رّضً اٌىشاد O، ٚرّضً اٌىشاد اٌؾّشاء رساد Sr رّضً اٌىشاد اٌجشرمب١ٌخ رساد :I.5فٟ اٌشىً 

ب صّبٟٔ اٌغطٛػ فٟ ٚعظ اٌشجىخ اٌّىؼجخ. Tiاٌضسلبء رساد  ًّ  .رشىً رساد الأوغغ١ٓ ِغغ

رؾزً رساد اٌغزشٚٔز١َٛ سؤٚط .  خ١ٍخ ٚؽذح ٌز١زبٔبد اٌغزشٚٔز١َٛ فٟ اٌّشؽٍخ اٌزىؼ١ج١خ(I.6)انشكم ٠ّضً 

رشىً . اٌشجىخ اٌّىؼجخ ، ٚرمغ رسح اٌز١زب١َٔٛ فٟ ِشوض اٌشجىخ ، ٚرؾزً رساد الأوغغ١ٓ ِشاوض ٚعٖٛ اٌّىؼت

٠ّىٓ رّض١ً ث١ٕخ اٌج١شٚفغىب٠ذ ِٓ خلاي . رساد الأوغغ١ٓ ِغغُ صّبٟٔ ِٕزظُ ٠زشوض ػٍٝ رسح اٌز١زب١َٔٛ

وِٛخ ِٕزظّخ ِٓ ٘زٖ اٌضّبٟٔ الأٚعٗ ِزظٍخ ثشؤٚعٙب ، ٚرؾزً رساد اٌغزشٚٔز١َٛ شىً اٌزغب٠ٚف ث١ٓ صّبٟٔ 

 .(I.5)اٌغطٛػ 

 

 شجىخ صلاص١خ الأثؼبد ِٓ صّبٟٔ الأٚعٗ فٟ اٌج١شٚفغىب٠ذ: I.6شىً 

I.5.  انخصائص انعامة نـSrTiO3: 

 و١ّ١بئ١بً ِغزمشًا ٔغج١بً، ٠ّٚىٓ اعزخذاِٗ فٟ اٌزشع١ت ثذسعخ ؽشاسح ػب١ٌخ، ٠ٚغزخذَ فٟ ٠SrTiO3ؼزجش 

ٌٗ صبثذ . الإٌىزش١ٔٚبد اٌذل١مخ، فٟ شىٍٗ اٌجٍٛسٞ وشو١ضح، أٚ فٟ شىً خضفٟ ٌخظبئظٗ اٌؼبصٌخ ٌٍىٙشثبء
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، ٠ظجؼ ٌٗ وٙشٚضغط١خ  (K 0.25ألً ِٓ )ػٕذ دسعخ ؽشاسح ِٕخفضخ عذًا . 300ػبصي ِشرفغ ٠غبٚٞ 

 .K [6-8] 2350رجٍغ دسعخ أظٙبس٘ب فٟ اٌٛالغ ؽٛاٌٟ . ِٚٛط١ٍخ فبئمخ

 ، ٌز١بٔبد اٌغزشٚٔز١َٛ اٌطج١ؼٟ ،  Mohs  ػٍٝ ِم١بط ِٛط6.5 ئٌٝ 6ِٓ ) أوضش وضبفخ ِشٚٔخ ٠SrTiO3ؼذ 

ِؼبًِ أىغبسٖ ِطبثك رمش٠جبً ٌّؼبًِ  ئٔٗ ِىؼت ٚ. ِٓ الأٌّبط ( ٌز١بٔبد اٌغزشٚٔز١َٛ الاططٕبػ١خ5.5ٚ 

 .[6]أىغبس الاٌّبط 

 ، رزجغ K 50 ئٌٝ 105فٟ ِشؽٍزٗ اٌزشث١ؼ١خ ، ِٓ .  شجٗ وٙشثبئٟ فٟ ِشؽٍزٗ اٌزىؼ١ج١خ٠SrTiO3ىْٛ 

فب٠ظ اٌزٞ ٠ّىٕٕب ِٓ خلاٌٗ اعزمشاء دسعخ ؽشاسح الأزمبي ئٌٝ اٌؾبٌخ -ؽغبع١زٗ اٌىٙشثبئ١خ لبْٔٛ وٛسٞ

فٟ دسعبد . ِٚغ رٌه ، ٌُ ٠زُ ِلاؽظخ ٘زا الأزمبي فٟ اٌّّبسعخ اٌؼ١ٍّخ.  K 36اٌىٙشٚضٛئ١خ ؽٛي 

اٌؾشاسح إٌّخفضخ ، ٠ضداد صبثذ اٌؼضي اٌىٙشثبئٟ ثشىً وج١ش ػٓ طش٠ك الأؾشاف ػٓ لبْٔٛ وٛسٞ فب٠ظ ، 

ب ٘ٛ أْ اٌزمٍجبد اٌى١ِّٛخ رّٕغ ٘زا الأزمبي. ٌىٓ اٌجٍٛسح رظً شجٗ وٙشثبئ١خ ًِ ٔؾٓ : اٌزفغ١ش اٌّمجٛي ػّٛ

 [7،8]ٔزؾذس ػٓ اٌطبلخ اٌىٙشثبئ١خ اٌى١ّخ 

I.6.  جغييرات الاطوار نهمركبSrTiO3: 

رؼُذ ٘زٖ اٌزؾٛلاد ا١ٌٙى١ٍخ ِٓ اٌذسعخ الأٌٚٝ ِضبلًا . ٠خضغ ٌضلاس ِشاؽً أزمب١ٌخ SrTiO3 ِٓ اٌّلاؽع أْ

ع١ذًا ػٍٝ اٌزؾٛلاد الإصاؽ١خ، ِّب ٠زغجت فٟ رغ١١ش اٌزٕبظش اٌجٍٛسٞ، ؽ١ش ٠ٕزمً اٌزٕبظش ِٓ اٌشىً اٌّىؼت 

Pm3m    .ئٌٝ اٌشىً اٌشثبػٟ اٌضٚا٠ب، صُ ِٓ اٌشىً اٌشثبػٟ اٌضٚا٠ب ئٌٝ اٌشىً اٌّؼ١ٕٟ  I4/mcm  

Cmcm 

 I.1.6 .نحقال من مرحهة انمكعب انى رباعي انزواياالا: 

𝑂ℎ) ٠خضغ ر١زبٔبد اٌغزشٚٔز١َٛ ٌزغ١ش اٌطٛس ِٓ ِىؼت GPa 5-7ث١ٓ رؾذ ضغظ 
1)  Pm3m ٟئٌٝ سثبػ  

I4 / mcm (𝐷4ℎاٌضٚا٠ب 
18). 
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٠إدٞ رٌه ئٌٝ . اٌزٞ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ رسح اٌز١زب١َٔٛ [001] صّبٟٔ اٌغطٛػ ؽٛي اٌّؾٛس ٠TiO6زضّٓ دٚساْ 

 ِؼٍّخ اٌشجىخ aؽ١ش رىْٛ  2𝑎 2𝑎 2𝑎 ٚعٛد ِؼٍّبد عذ٠ذح ٌشجىخ سثبػ١خ اٌضٚا٠ب راد ؽغُ 

 . أضؼبف ؽغُ اٌخ١ٍخ اٌّىؼجخ4اٌّىؼجخ الأط١ٍخ ؛ ٚثبٌزبٌٟ فاْ ؽغُ اٌخ١ٍخ الأ١ٌٚخ سثبػٟ اٌضٚا٠ب ٘ٛ 

 ٚفٟ cرزٛافك ٘زٖ اٌج١ٕخ ِغ ث١ٕخ ِىٛٔخ ِٓ خ١ٍز١ٓ أ١ٌٚز١ٓ ِىؼجز١ٓ ِشٛ٘خ ل١ٍلاً فٟ الارغبٖ اٌجٍٛسٞ ٌٍّؾٛس 

٠زٛافك اٌذٚساْ فٟ ِؼبسضخ اٌطٛس ٌٍضّبٟٔ اٌٛعٖٛ ٌخٍز١ٓ ِزغبٚسر١ٓ ِغ . (I.6) اٌشىً  (a, b)اٌّغزٜٛ 

 ١ٌٍٙىً اٌّىؼت ٚٚضغ ِشوض إٌّطمخ فٟ ا١ٌٙىً Brillouinٚضغ ا٘زضاص ؽبفخ إٌّطمخ فٟ ِٕطمخ 

٠زٛافك اٌذٚساْ فٟ ِؼبسضخ اٌطٛس ٌٍضّبٟٔ اٌٛعٖٛ ٌشجىز١ٓ ِزغبٚسر١ٓ ِغ ِضبػفخ اٌشجىخ ث١ٓ . اٌزشث١ؼٟ

 ٚ I.6)الأشىبي  ( ½0 0)رغّؼ الألغبَ اٌّٛعٛدح فٟ اٌّغزٛٞ . اٌشجىخ اٌّىؼجخ ٚاٌشجىخ اٌزشث١ؼ١خ اٌجذائ١خ

I.7 ٚ I.8 ٚ I.9) ٟٔ[9] ثزظٛس دٚساْ اٌّغغُ اٌضّب. 

 

اٌىشاد اٌؾّشاء رّضً رساد اٌغزشٚٔش١َٛ ، ٚاٌىشاد :  شجىخ رشث١ؼ١خ أ١ٌٚخ ٌٚىٓ غ١ش ثذائ١خ:I.7شكم 

 .[9]اٌخضشاء رّضً رساد الأوغغ١ٓ ، ٚاٌىشاد اٌضسلبء رّضً رساد اٌز١زب١َٔٛ 

 

 .[9]فٟ اٌّشؽٍخ اٌزىؼ١ج١خ  ( ½0 0) شجىبد ِٓ اٌّغزٜٛ 9 :8.1انشكم 
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، ٠زُ رّض١ً اٌشجىخ اٌزشث١ؼ١خ  ( ½0 0)رّض١ً دٚساْ الأوغغ١ٓ صّبٟٔ اٌٛعٖٛ فٟ اٌّغزٜٛ : .I 9انشكم 

 .[9]ثبٌّؾبٚس اٌؾّشاء

 

ب ِضّٕبً فٟ ِشوض اٌشجىخ اٌّىؼجخ:I. 10 .شكم ًّ اٌشجىخ اٌزشث١ؼ١خ أ١ٌٚخ ٌٚىٕٙب .  رشىً رساد الأوغغ١ٓ ِغغ

 .[9]اٌزٕبٚة خبسط اٌطٛس ٌلأوغغ١ٓ صّبٟٔ اٌغطٛػ. ١ٌغذ ثذائ١خ

   Lyttleِٓ لجً ػذح ثبؽض١ٓ ُِٕٙ SrTiO3رُ رؾذ٠ذ ِٛضغ الأزمبي اٌزىؼ١جٟ اٌزشث١ؼٟ فٟ ِخطظ اٌطٛس ٌـ 

 200اٌّٛعبد فٛق اٌظٛر١خ ث١ٓ ). آخشْٚ  ٚ Okay، ٚ( [10] و١ٍٛ 10 ٚ 300 ث١ٓ Xؽ١ٛد  ). ٚ آخشْٚ 

 ٚ100 K ٓ2 ٚ 0 ٚث١ GPa[11]  ،Fischer  ْٚآخش ٚ   (Brillouin ٓ20 ٚ 0 ث١ GPa[12] ) ،

Ishidate  ٚ   ْٚآخش(Brillouin ٓ9 ٚ 0 ث١ GPa[13]  ٚRaman ٓ15 ٚ 0  ث١ GPa[14] )

Grzechnik  ٚ    ْٚآخش (Raman ٓ15 ٚ 0 ث١ GPa[15].) 
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  GPa 6رُ رٕف١ز اٌم١ًٍ عذًا ِٓ اٌؼًّ رؾذ اٌضغظ ا١ٌٙذسٚعزبر١ىٟ ٚرُ رطج١مٗ رؾذ ضغظ ٠مذس ثؾٛاٌٟ 

ِغ الأخز فٟ الاػزجبس ػذَ اعزمشاس  [17]آخشْٚ     ٚ Hachemi ٚ [16]  .اخشْٚ ٚ  Cabaretِضً  

 .اٌّؼٍّبد اٌّشٔخ فٟ ِٕطمخ الأزمبي

٠ششػ . GPa 9أْ أزمبي اٌطٛس ٠ىْٛ رؾذ ضغظ ِشرفغ ٠جٍغ ؽٛاٌٟ  [9،18]٠ؼزجش ثؼض اٌجبؽض١ٓ 

Guennou ْٚفٟ ػٍُّٙ الأعجبة اٌّؾزٍّخ ٌض٠بدح ضغظ الأزمبي ِضً اٌضغظ غ١ش  [18] ٚآخش

 .ا١ٌٙذسٚعزبر١ىٟ ٚاٌؼ١ٛة اٌّٛعٛدح فٟ اٌجٍٛساد

I.2.6 .طور رباعي انزوايا  منانحقال (tétragonale)  انى معيني محعامذ انمحاور

(orthorhombique): 

شزٚرًا فٟ أط١بف ؽ١ٛد الأشؼخ اٌغ١ٕ١خ ػٕذ دسعبد اٌؾشاسح  [10].   ٚآخشْٚ F. W. Lyttleٚعذ وً ِٓ

ٚ رٛطً وً ِٓ . ِّب لذ ٠ش١ش ئٌٝ أزمبلاد ٔؾٛ الأطٛاس اٌزٟ ٌُ ٠زُ رؾذ٠ذ رٕبظشارٙب K 60 ٚ K 30اٌزب١ٌخ  

Grzechnik  ْٚرشزذ ساِبْ ) اٌٝ  ٚعٛد رغ١١شاد فٟ شذح أط١بف  [15].ٚ اخشdiffusion Raman  

  ٚاٌزٟ ٔغجٛ٘ب ئٌٝ الأزمبي ِٓ اٌّشؽٍخ اٌزشث١ؼ١خ ئٌٝ ِشؽٍخ ٌُ ٠زُ رؾذ٠ذ GPa  15ِٓ اٌذسعخ اٌضب١ٔخ ؽٛي 

  ٘زٖ اٌّشؽٍخ اٌغذ٠ذح ٠ٚؼشفٛٔٙب وّشؽٍخ ِؼ١ٕٟ ِزؼبِذ  [16] ٚ اخشْٚ   ٠Cabaretؼزجش  .رٕبظش٘ب

Cmcm (𝐷2ℎ ِٚغّٛػخ اٌفضبء CaIrO3اٌّؾبٚس وزشو١جخ اٌجٍٛس٠خ ي 
17).  

٘زا  اٌٛطف الأخ١ش فٟ اٌؾغجبْ ٚاعزخذِٛا ٔزبئغُٙ ٌذساعخ  ,  [17] ٚ اخشْٚ  A. Hachemiأخز وً ِٓ 

اٌزشث١ؼٟ ٚ - ٌمذ أظٙشٚا أٔٗ رؾذ اٌضغظ اٌؼبٌٟ ، أزمبلاد اٌطٛس اٌزىؼ١جٟ . ِشؽٍخ ِؼ١ٕٟ ِزؼبِذ اٌّؾبٚس

رىْٛ أزمبلاد   (cubique– quadratique et quadratique – orthorhombique)ِؼ١ٕٟ –اٌزشث١ؼٟ 

 .ِٓ اٌذسعخ الأٌٚٝ

 ٟ٘ ِؼٍّخ aؽ١ش   2a×2a×2aفٟ ٘زٖ اٌّشؽٍخ الأخ١شح، ٠ىْٛ ؽغُ اٌخ١ٍخ الأ١ٌٚخ فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ ٘ٛ 

 اٌشجىخ ٌٍّىؼت الأطٍٟ

ِٛاضغ اٌزسح ِٚؼٍّبد اٌشجىخ فٟ اٌّشاؽً اٌّىؼجخ ٚسثبػ١خ اٌضٚا٠ب ِٚؼ١ٕٟ ِزؼبِذ اٌّؾبٚس : 1اٌغذٚي 

orthorhombique 
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 ِغّٛػخ اٌفضبء اٌّٛضغ

Groupe d’espace 

 اٌّشاعغ ِٛاضغ اٌزساد طٛي ضٍغ اٌخ١ٍخ

ِىؼت 
(Cubique) 

 

Pm3m 𝑂ℎ
1 

 

(N°221) 

𝑎𝑐= 3.905Å Sr : (0.0, 0.0, 0.0) 

Ti : (0.5, 0.5, 0.5) 

O : (0.5, 0.5, 0.0) 
O : (0.5, 0.0.0.5), 
O : (0.0, 0.5, 0.5) 

[19] 

سثبػٟ اٌضٚا٠ب 
(Tétragonale) 

I4/mcm -𝐷4ℎ
18 

(N°140) 
𝑎𝑇=𝑏𝑇= 𝑎𝑐 2 

𝑐𝑇=2𝑐𝑐= 2𝑎𝑐 

Ti : (0.0, 0.0, 0.0) 

Sr : (0.0, 0.5, 0.25) 

O : (0.0, 0.0, 0.25) 

O : (x, 0.5+x, 0.0) 

X = 0.244 

[20] 

[21] 

[22] 

ِؼ١ٕٟ 
(

Orthorhombiq

ue) 

Orthorhombique 

Cmcm-𝐷4ℎ
17  (N°63) 

𝑎𝑜𝑟=2 𝑎𝑐 

𝑏𝑜𝑟=2𝑏𝐶= 2𝑎𝑐 

𝑐𝑜𝑟=2𝑐𝑐=2𝑎𝑐 

Ti : (0.0, 0.0, 0.0) 

Sr: (0.0, 0.2498, 0.25) 

O : (0.0, 0.4331, 0.25) 

O: (0.0, 0.1296, 

0.0553) 

[16] 

[22] 

I .3.6 .مرحهة انحقانية أحادية انميم إنى معيني محعامذ انمحاور: 

 ٠ؾذس الأزمبي ِٓ GPa 24رؾذ ضغظ ٠مذس ثؾٛاٌٟ ,  Hachemi et al .[17]ِشؽٍخ أزمب١ٌخ صبٌضخ ؽذد٘ب 

 .٘زٖ اٌّشؽٍخ الأخ١شح لا رضاي غ١ش ِذسٚعخ رّبِب. طٛس ِؼ١ٕٟ ِزؼبِذ اٌّؾبٚس ئٌٝ اٌطٛس أؽبدٞ ا١ًٌّ

I.7.  جعريف  عمهية انحطعيم  لأشباه انموصلات: 

٠ّىٓ رظ١ٕف رٍه اٌّطؼّبد اٌزٟ .  أشجبٖ اٌّٛطلاد ٟ٘ ئدخبي ِطؼّبد فٟ ١٘ىً أشجبٖ اٌّٛطلادرطؼ١ُ

 .رٕزظ اٌزغ١١شاد اٌّطٍٛثخ ػٍٝ اٌّشوت ػٍٝ أٔٙب ِزمجلاد ٌلإٌىزشْٚ أٚ ِبٔؾ١ٓ ٌلإٌىزشْٚ

أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌّطؼّخ اٌّطؼّبد ٟ٘ أشجبٖ ِٛطلاد ٠زُ رطؼ١ّٙب ػّذًا ٌزغ١١ش خظبئظٙب اٌىٙشثبئ١خ 

 راد اٌؾبٌخ اٌظٍجخ ، فاْ ػ١ٍّخ اٌزطؼ١ُ ٟ٘ الإدخبي اٌّإثٓفٟ ؽبٌخ وبشفبد الإشؼبع . ٚاٌجظش٠خ ٚا١ٌٙى١ٍخ

ٌزٌه ، رغّٝ أشجبٖ اٌّٛطلاد . اٌّزؼّذ ٌٍشٛائت فٟ أشجبٖ اٌّٛطلاد ِٓ أعً رؼذ٠ً خظبئظٙب اٌىٙشثبئ١خ

 .أ٠ضًب أشجبٖ اٌّٛطلاد إٌم١خ

٠ٕزظ ػٓ ئدخبي ٔغجخ طغ١شح ِٓ اٌزساد اٌغذ٠ذح فٟ اٌشجىخ اٌجٍٛس٠خ ٌٍّشوت إٌمٟ رغ١١شاد عزس٠خ فٟ 

خظبئظٗ اٌجٍٛس٠خ ٚالإٌىزش١ٔٚخ ، ؽ١ش أْ ٘زٖ اٌزساد اٌّذِغخ فٟ اٌزشو١ت اٌجٍٛسٞ لأشجبٖ اٌّٛطلاد 

 .فٟ أشجبٖ اٌّٛطلاد (ئٌىزشٚٔبد أٚ صمٛة ئٌىزش١ٔٚخ)رٛفش ؽبِلاد شؾٓ ِغب١ٔخ 
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فٟ اٌشجىخ اٌجٍٛس٠خ لأشجبٖ اٌّٛطلاد ٘ٛ ِب ٠ٛفش ثشىً أعبعٟ ؽبِلاد  (شٛائت اٌغذ٠ذح )ئْ ئدخبي رساد 

ثشىً ػبَ، ٕ٘بن ٔٛػبْ ِٓ رساد اٌشٛائت اٌزٟ ٠ٕزظ ػٕٙب . اٌشؾٕخ اٌزٟ رؾًّ اٌز١بس اٌىٙشثبئٟ ػجش اٌجٍٛسح

٠زُ رظ١ٕف اٌّٛاد اٌزٟ رٕزظ اٌزغ١١شاد اٌّطٍٛثخ ػٍٝ أٔٙب ِزمجلاد أٚ . ٔٛػبْ ِٓ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌخبسع١خ

 :ِبٔؾخ ٌلإٌىزشْٚ ٚرغّٝ أشجبٖ اٌّٛطلاد اٌّطؼّخ اٌّمبثٍخ

 .Nأشجبٖ اٌّٛطلاد ِٓ إٌٛع • 

 .Pأشجبٖ اٌّٛطلاد ِٓ إٌٛاع • 

 ٘ٛ ِٓ أشجبٖ ِٛطلاد ٌٚزؾغ١ٓ فبػ١ٍزٗ ٠زُ رطؼ١ّٗ ثبٌؼذ٠ذ ِٓ اٌؼٕبطش اٌزس٠خ SrTiO3ئْ اٌّشوت 

ٚ لذ أظٙشد ٘زٖ اٌذساعبد أٔٗ ِٓ اٌّّىٓ رؼذ٠ً . Fe ٚ La ٚ Ni ٚ Mn [31-34]إٌّشطخ ثّب فٟ رٌه 

. اٌخظبئض ا١ٌٙى١ٍخ ٚالإٌىزش١ٔٚخ، ٚثبٌزبٌٟ ِٓ اٌّّىٓ رؾغ١ٓ خٛاطٙب اٌىٙشثبئ١خ

 La ٚ Ni     ٚ راٌه ثزطؼ١ّ١ٗ ثزسادSrTiO3ٚ ٘زا ِب عٕغزٙذفٗ فٟ دساعزٕب ٚ ٘ٛ رؾغ١ٓ فبػ١ٍخ اٌّشوت 

 .ٚ ِذٜ رأص١ش٘ب ػٍٝ خظبئظٗ اٌجٍٛس٠خ ٚ الاٌىزش١ٔٚخ 
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II.1. .يقذيت: 

ِمذِخ  رجذأ . ششٚدٔغش ِؼبدٌخ ٠ؼزّذ اٌٛطف اٌىّٟ غ١ش إٌغجٟ ٌٍٕظبَ اٌغض٠ئٟ أٚ اٌجٍٛسٞ ػٍٝ 

اٌزٟ ع١زُ " )   يعادنت راث الاخساو انًتعذدة (" دل١مخ ٌششٚدٔغش ٚاؽذح ٌّؼبدٌخ ثبٌزمذ٠ُ الإٌضاِٟ إٌظش٠خ ٘زٖ

  .رجغ١طٙب لاؽمبً ِٓ خلاي رمذ٠شاد رمش٠ج١خ ِخزٍفخ ثؾ١ش ٠ّىٓ ؽٍٙب

  . ششٚدٔغش فٟ ١ِىب١ٔىب اٌىُ ٟ٘ اٌجؾش ػٓ ؽٍٛي ِؼبدٌخ " الاخساو انًتعذدة  "اٌّشىٍخ ػلاط ٘زٖ

ب ل٠ٛبً ِزؼذد أعغبَ ًِ اٌزفبػً ٚ٘زا ٠غؼً ِؼبدٌخ  ئلا أْ  رشىً الإٌىزشٚٔبد ٚإٌٜٛ اٌّىٛٔخ ٌٍّٛاد ٔظب

 .١ٌظ ٌٙب ؽٍٛي ششٚدٔغش

II.2. . طشيقت انحساباث انذقيقت (  Ab-initio)  : 

II.1.2.يعادنت ششودَدش نهبهىسة : 

الإٌىزشٚٔبد اٌزٟ ٟ٘ عض٠ئبد خف١فخ ػٍٝ : ئْ رشو١جخ اٌجٍٛسح رزىْٛ ِٓ ػذد وج١ش عذًا ِٓ اٌغغ١ّبد اٌّزفبػٍخ

   .......... r 1  ،r 2 ِٛاػغ الإٌىزشٚٔبد ِٓ خلاي ، رؾذد .ػىظ  إٌٛاح اٌزٟ رؼزجش أصمً ثىض١ش ِٓ الاٌىزشٚٔبد

 .إٌٜٛ ِٛالغ R 1 R 2 .........ٚثٛاعطخ ، 

ِٓ لٛا١ٔٓ ١ِىب١ٔىب  (ئٌىزشٚٔبد+ أ٠ٛٔبد )اٌّشىٍخ اٌؼبِخ ٟ٘ ِؾبٌٚخ ؽغبة ع١ّغ خظبئض ٘زٖ اٌغغ١ّبد  

  :اٌىُ ، ثبعزخذاَ ِؼبدٌخ ششٚدٔغش

              H Ψ = E Ψ                                                                                            ( II.1)   

    ٠زُ ئػطبء .ٌٍٕظبَ ٟ٘ اٌطبلخ اٌزار١خ E ٚ ٚظ١فزٙب اٌزار١خ ψ ِؼبًِ اٌٙب١ٍِزْٛ ٌٍجٍٛسح ، ٟ٘ H ؽ١ش 

Hamiltonian H   خلاي ِٓ:               

              H tot = T e + T N + V e-e + V N-N + V e-N                      ( II.2)               

  : ِضً
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   ( II.3)                   Te = -   
 ħ

2𝑚
 Δi 

𝑖 ٟ٘ اٌطبلخ                                

                                ٌلإٌىزشٚٔبد  اٌؾشو١خ

 (II .4)                    TN= - 
 ħ

   2𝑀
  Δi 

𝑖                      ٟ٘ اٌطبلخ اٌؾشو١خ   

                                   ٌٍٕٛاح

     (II .5)        Ve-e =
 1

2
 Uij  𝑖  ,𝑗

  =
 1

2
𝛴

 e2

4𝜋𝜺|𝑟𝑖    −𝑟𝑗    |
             (ئٌىزشْٚ– ئٌىزشْٚ )       رفبػً ؽبسد     

     ( II .6)    VN-N= 
 1

2
 Ukl  𝑘 ,𝑙  =

 1

2
𝛴

ZkZl e

4𝜋ℇ 𝑅𝑙     −𝑅𝑘       
     (ٔٛاح– ٔٛاح )رفبػً ئصبسح        

 (II .7)                Ve-N= 𝛴Uik =  
 1

2
𝛴

Zk e2

4𝜋𝜀  𝑅𝑘      −𝑟𝑖     
   (ئٌىزشْٚ- ٔٛاح )          رفبػً رغبرة 

e =ْٚشؾٕخ الإٌىزش. 

m =ْٚوزٍخ الإٌىزش. 

=M وزٍخ إٌٛاح. 

r i  ،   r j :   رؾذ٠ذ ِٛاػغ الإٌىزشٚٔبد (i) ٚ (j) ٌٟػٍٝ اٌزٛا.      

Rk, Rl    رؾذ٠ذ ِٛالغ إٌٛاح  : ي(k)  ٚ(l) ٌٟػٍٝ اٌزٛا ،.  

Z  ،  Z l : الأػذاد اٌزس٠خ ٌٍٕٛاح ٟ٘ (k) ٚ (l) ٌٟػٍٝ اٌزٛا. 

ٟ٘ ػذد اٌزساد ، ٚ ثبػزجبس  N، ؽ١ش N3 (Z + 1) ِزغ١شاد ايػٍٝ   (II .1 ) رؾزٛٞ ِؼبدٌخ ششٚدٔغش

Z  ػذد الاٌىزشٚٔبد ؽ١ش Z = 14 10 ، ع١ىْٛ ػذد اٌّزغ١شاد ِغب٠ٚبً ي 
24

2.10
24

 ≃10
24

  [1]
     .

 ِٓ

اٌظؼٛثبد اٌزم١ٕخ فٟ  ٘زا لا ٠شلٝ فمؾ ئٌٝ .لا ٠ّىٓ اٌؾظٛي ػٍٝ ؽً ػبَ ٌٙزٖ اٌّؼبدٌخ اٌٛاػؼ أٔٗ

ؽش٠مخ ٌؾً اٌّشىلاد  ١ِىب١ٔىب اٌىُ ١ٌظ ٌذ٠ٙب أٞ اٌؾغبة، ٌٚىٓ أ٠ؼًب ئٌٝ اعزؾبٌخ اٌم١بَ ثزٌه، لأْ

ٌٕظبَ ِٓ اٌغغ١ّبد اٌّزفبػٍخ ، ٠غت ػ١ٍٕب  لإ٠غبد ؽً ٌّؼبدٌخ ششٚدٔغش .ثؼذد وج١ش ِٓ اٌغغ١ّبد اٌّزؼٍمخ

 .أْ ٠مَٛ ثجؼغ اٌزمش٠جبد
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II.2.2.أوبُهايًش-بىسٌ  تقشيب : 

 ، ٠ّىٕٕب ئّ٘بي [ 2 ] ٔظشًا ٌؾم١مخ أْ إٌٛاح صم١ٍخ عذًا ِمبسٔخ ثبلإٌىزشٚٔبد ، ٚفمبً ٌجٛسْ ٚأٚثٕٙب٠ّش  

الإٌىزشٚٔبد فٟ اٌشجىخ اٌظٍجخ اٌذٚس٠خ  ؽشوبد ٚٔأخز فٟ الاػزجبس فمؾ ؽشوبرٙب ِمبسٔخ ثؾشوبد الإٌىزشٚٔبد

ٌٗ ؽبلخ  (ٔٛاح – ٔٛاح )، ٠ظجؼ اٌزفبػxًٌٍٕٛاح  T N  ٚ ِٕٗ فإٔٔب ًّٔٙ اٌطبلخ اٌؾشو١خ .ا٠ٌٕٚٛخ ِٓ الإِىبٔبد

 :ؽ١ش صبثزخً ٠ّىٕٕب اخز١بسٖ وّٕجغ عذ٠ذ ٌٍطبلخ V N-N وبِٕخ

 He = Te +VN-e +Ve-e  (II.8) 

٠غت  .طؼجب لا ٠ضاي دائّب (II .1 ) ٌٚىٓ اٌؾً ِٓ اٌّؼبدٌخ .ٌزٌه لٍٍٕب ِٓ رؼم١ذ اٌّشىٍخ  

 .ٌؾً ٘زٖ اٌّشىٍخ ػًّ رمذ٠شاد رمش٠ج١خ أخشٜ

II.3.2.  تقشيب  Hartree-Fock:  

فٟ ِغبي ِزٛعؾ رُ ئٔشبؤٖ  ٠ؼزّذ ٘زا اٌزمش٠ت ػٍٝ افزشاع أْ وً ئٌىزشْٚ ٠زؾشن ثشىً ِغزمً

ِشىٍخ  اٌّزؼٍمخ ثؼذد وج١ش ِٓ الإٌىزشٚٔبد ئٌٝ ٌزٌه فإٔب ٔمًٍ اٌّشىٍخ . ثٛاعطخ الإٌىزشٚٔبد ٚإٌٛاح الأخشٜ

وّغّٛع ٌٙبٍِز١١ٔٛٓ اٌز٠ٓ ٠ظفْٛ ئٌىزشٚٔبً ٚاؽذًا     ٠Hّىٓ ثؼذ رٌه وزبثخ اٌٙب١ٍِزْٛ   .ئٌىزشْٚ ٚاؽذ فمؾ

 :ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ

                 H =ΣHi     (II.9) 

 ِغ

 H =- 
 ħ2

2𝑚
 Δi + Ui(ri) +Vi(ri) (II.10) 

 ؽ١ش 

 Ui (ri) =   اٌىبِٕخ ٌلإٌىزشْٚ ٟ٘ اٌطبلخ (i)  فٟ ِغبي وً إٌٛاح (k).   

  ٚR K  ٛ٘ اٌّٛػغ اٌضبثذ ٌٍٕٛاح  (k)   

Vi (ri) =  اٌّغبي اٌفؼبي ي ـ ٛ٘  Hartree.   
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ِٓ ٔبؽ١خ أخشٜ، فاْ ٚظ١فخ اٌّٛعخ ٌٍٕظبَ الإٌىزشٟٚٔ ثأوٍّٗ ٌٙب شىً ِٕزظ ِٓ ٚظبئف اٌّٛعخ ٌىً   

 : ِٓ الإٌىزشٚٔبد، ٚؽبلخ ٘زا إٌظبَ رغبٚٞ ِغّٛع ؽبلبد ع١ّغ الإٌىزشٚٔبد، ٠ىْٛ

 Ѱe(r1,r2,…………,rN)=  (II.11) 

ٚ 

 Ee=   (II.12) 

 ِغ

 Hi  = ℇi  (II.13) 

 .ثطش٠مخ ِزغمخ رار١بً ( II-16 ) اٌّؼبدٌخ  ٚ ٠زُ ؽً

ٌٚىٓ ؽبٌّب  .  ئٌىزشْٚ ٚاؽذح ئٌٝ ِؼبدٌخ اٌّزؼذدح اٌّؼبدٌخ ِٓ اٌّّىٓ اخزضاي Hartree ٠غؼً ِغبي  

أْ الإٌىزشْٚ ٘ٛ ف١ش١ِْٛ ، ف١غت أْ رىْٛ داٌخ اٌّٛعخ اٌى١ٍخ غ١ش ِزّبصٍخ ف١ّب ٠زؼٍك ثزجبدي أٞ عغ١ّ١ٓ 

 le principe)، ٚالزشػ أْ ٠طجك ِجذأ اعزجؼبد ثبٌٟٚ [3] ثزظؾ١ؼ ٘زا اٌخًٍ Fock ٚ لبَ.Hartreeأٍّّ٘ٙب 

d’exclusion de Pauli ) ٌٙزا فبْ اٌذاٌخ اٌّٛع١خ الإٌىزش١ٔٚخ رىزت ػٍٝ شىً ِظفٛفخ ٚ ،(déterminant 

de Slater) [3] 

 

 Ѱe=Ѱ(r1,r2,……,rn)=  (II.14) 

             .   صبثذ اٌزٕظ١ُ أ٠ٓ 

٠إدٞ ٘زا اٌزمش٠ت ئٌٝ ٔزبئظ ع١ذح ، لا ع١ّب فٟ اٌف١ض٠بء اٌغض٠ئ١خ ، ٚثبٌزبٌٟ ٠ّىٕٗ فمؾ ِؼبٌغخ الأٔظّخ 

لا ٠أخز فٟ الاػزجبس رأص١شاد الاسرجبؽبد  . اٌظغ١شح اٌغض٠ئبد اٌزٟ رؾزٛٞ ػٍٝ ػذد ل١ًٍ ِٓ الإٌىزشٚٔبد ِضً

 .[ 4 ] الإٌىزش١ٔٚخ ، ٚلا ٠ضاي ِٓ اٌظؼت رطج١ك ِؼبٌغخ الأٔظّخ اٌّّزذح ِضً اٌّٛاد اٌظٍجخ
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II.4.2.نكثافت انتابعيتا   انُظشيت (DFT):  

  .وأعبط ٌٍؾغُ ρ ( r ) ػٓ ٔظبَ ٠أخز فٟ الاػزجبس اٌىضبفخ (DFT)  اٌىضبفخ اٌزبثؼ١خ ٔظش٠خ  رىشف  

 3nٚ٘ٛ صلاصٟ الأثؼبد ثذلاً ِٓ ِغبؽخ  ρ ( r ) ِٓ الإٌىزشٚٔبد فٟ فؼبء  n ٚثبٌزبٌٟ، رزُ دساعخ ِشىٍخ

 Thomas  [ 5 ]إٌبؽ١خ إٌظش٠خ، رُ رمذ٠ُ أفىبسٖ الأٌٚٝ فٟ ٘زا الارغبٖ فٟ ػًّ  ِٓ. . ٌٛظ١فخ اٌّٛعخ 

ٚ Fermi  [ 6 ]  َفٟ ّٔٛرعُٙ ، ٠زُ اٌزؼبًِ ِغ اٌزفبػلاد الإٌىزش١ٔٚخ ػبدحً ٠ٚزُ ؽغبة اٌطبلخ . 1927فٟ ػب

رُ رأع١غٗ ثبٌفؼً ثبعزخذاَ  DFT ٚ ٔلاؽع ِغ رٌه أْ . اٌؾشو١خ ػٍٝ أعبط وضبفخ ئٌىزش١ٔٚخ ِزغبٔغخ

ٚاٌزٟ رشثؾ  [ 7 ] 1964 فٟ ػبَ (Hohenberg et Kohn)إٌظش٠بد الأعبع١خ اٌذل١مخ ١ٌٕ٘ٛٙج١شط ٚوْٛ 

 .ث١ٓ ؽبلخ اٌؾبٌخ الأعبع١خ  ٚاٌىضبفخ

II.1.4.2. ٌَظشياث هىهُبشج وكى: 

 ) ِغ ِٕشٛساد ٕ٘ٛ٘ج١شط ٚوْٛ 1965 ٚ 1964ثذأ رط٠ٛش ٔظش٠خ اٌىضبفخ اٌٛظ١ف١خ فٟ ػبِٟ 

 :ٚ إٌظش٠زبْ ٟ٘ وّب ٠ٍٟ . [8] (1964

II.1.1.4.2.نهىهيُبيشج وكىٌ  الأونى  انُظشيت: 

 )ٚ ثىّْٛ خبسعٟ ρ (r ) اٌغغ١ّبد ٟ٘ ٚظ١فخ اٌٛؽ١ذح ٌىضبفخ E عّبٌٟ ؽبلخ اٌؾبٌخ الأعبع١خ ئ " 

v ext (rِٝؼط . " 

ٔظشًا لأْ ٘زا ٠ؾذد ػذد الإٌىزشٚٔبد ،  .ٚوضبفخ الإٌىزشْٚ اٌخبسعٟ رٛػؼ ٘زٖ إٌظش٠خ رطبثمبً ث١ٓ اٌىّْٛ

 ثبٌٕغجخ ٌٕظبَ  ٚ٘ىزا، .ثشىً فش٠ذ ٚظ١فخ اٌّٛعخ ٚثبٌزبٌٟ اٌخظبئض الإٌىزش١ٔٚخ ٌٍٕظبَ أ٠ؼًب ٠ؾذد فأٗ

   : رىزت اٌطبلخ ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ ِؼ١ٓ ،

E = T +Vee +Vext   (II.15) 

  E = FHK +  )Vext(r)dr  (II.16) 
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Te = ِغ  + Vee داٌخ ٟ٘ٚ ، Hohenberg -Kohn ٞٛػٍٝ اٌطبلخ اٌؾشو١خ  اٌزٟ رؾز

 .إٌبرظ ٚاٌطبلخ اٌىبِٕخ ثغجت رفبػً الإٌىزشْٚ

              II.2.1.4.2.ٌانُظشيت انثاَيت نهىهيُبيشج وكى:   

ٌزٌه ، ٠ّىٓ  .ٌٍىضبفخ اٌؾم١م١خ رظً اٌطبلخ ئٌٝ اٌؾذ الأدٔٝ "  : DFT ٠مٛي ٔض إٌظش٠خ اٌزأع١غ١خ اٌضب١ٔخ ٌـ

 " اٌؾظٛي ػٍٝ وضبفخ اٌؾبٌخ الأعبع١خ ِٓ ِجذأ اٌزجب٠ٓ

رأرٟ ٘زٖ إٌظش٠خ اٌضب١ٔخ ِٓ ؽم١مخ أْ ئعّبٌٟ اٌطبلخ اٌٛظ١ف١خ لأٞ ٔظبَ ِزؼذد اٌغغ١ّبد ٌٗ ؽذ أدٔٝ 

 :رزؾمك وضبفخ عغ١ّبد اٌؾبٌخ الأعبع١خ ِٓ .٠زٛافك ِغ اٌؾبٌخ الأعبع١خ

E [ρ0] = Min E [ρ]                                                     (II.17)  

، ٚع١ّغ  E [ρ] أْ اٌىضبفخ اٌؾم١م١خ ٌؾبٌخ الأعبع١خ ٟ٘ اٌزٟ رمًٍ ِٓ اٌطبلخ Hohenberg ٚ Kohn أظٙش

ٌٕظبَ ئٌىزشٟٚٔ فٟ اٌىّْٛ اٌخبسعٟ  ٠زُ رؾذ٠ذ ؽبلخ اٌؾبٌخ الأعبع١خ .اٌىضبفخ اٌخظبئض اٌٛظ١ف١خ الأخشٜ ٌٙزٖ

 .ثٛاعطخ ؽش٠مخ اٌزجب٠ٓ

II .2.4.2 .يعادلاث كىهٍ شاو: 

٠زُ رؾذ٠ذ  .اٌغشع ِٓ ٘زٖ اٌّؼبدلاد ٘ٛ رؾذ٠ذ ٚظبئف اٌّٛعخ الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ رمًٍ ِٓ ئعّبٌٟ اٌطبلخ

  : [ 9 ] ٠زُ ئػطبء اٌّؼبدٌخ ثٛاعطخ .ِّبصٍخ ٌّؼبدٌخ ششٚدٔغش ثطش٠مخ ِزغمخ رار١بً ٚظبئف اٌّٛعخ ِٓ ِؼبدٌخ

  = ℇi   (II.18) 

 .اٌذاٌخ اٌّٛع١خ ٌلإٌىزشْٚ:

 .اٌغٙذ الأ٠ٟٛٔ: 

 :ِمذَ ِٓ HARTREE ِظطٍؼ :

   (II.19)  

 :ف١ّب ٠زؼٍك ثبٌىضبفخ E XC الاسرجبؽ اٌزجبدٌٟ ٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ وّْٛ الاسرجبؽ اٌزجبدٌٟ ِٓ ِشزك ؽبلخ
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  (r) =                                                                                (II.20) 

 :ثبٌظ١غخ KOHN -SHAM ٌزٌه ٠ّىٓ وزبثخ ِؼبدلاد

 Hi  (r)  =  = ℇi   (r) (II.21) 

ػٕذِب ٠خؼغ وً ئٌىزشْٚ ٌزأص١ش اٌغٙذ اٌفؼبي إٌبرظ ػٓ وً ٔٛاح ٚالإٌىزشٚٔبد الأخشٜ، ٠زُ ئػطبء ٘ز اٌىّْٛ 

 :ِٓ خلاي

 Veff(r) = Vext(r) + dr+ vxc(r) (II.22) 

 ثبٌزؼج١ش اٌزبٌٟ KS ٠زُ ٚطف ِذاساد

 (k,r) = (k,r) (II.23) 

 .ٟ٘ اٌٛظبئف الأعبع١خ   :

  : Cij ِؼبِلاد اٌزط٠ٛش.  

ٌٍّذاساد اٌّشغٌٛخ اٌزٟ رمًٍ ِٓ ئعّبٌٟ  C ij رزىْٛ ِٓ رؾذ٠ذ اٌّؼبِلاد Kohn-Sham ئْ ؽٍٛي ِؼبدٌخ

، ٠زُ رؼش٠ف اٌّؼبدٌخ ػٍٝ إٌؾٛ  S ٚاٌزذاخً H  ٘ب١ٍِز١ٔٛخ ئرا رُ رمذ٠ُ الأعظ ، ٠زُ ئٔشبء ِظفٛفخ .اٌطبلخ

   : اٌزبٌٟ

 (H  - ℇi S )Ci  = 0 (II.24) 

لبثٍخ ٌلاعزخذاَ ػ١ٍّبً،  DFT ٚ Kohn-Sham ؽش٠مخ دل١مخ، ٌٚىٓ ٌىٟ رظجؼ ِؼبدلاد DFT  اٌٝ ا٢ْ، ٠ؼذ

E ٔؾزبط ئٌٝ الزشاػ ط١غخ ٌـ  .ثبٌزمش٠ت ِٚٓ أعً رٌه، ػ١ٍٕب اٌّشٚس 

II.3.4.2.تقشيب انكثافت انًحهيت (LDA): 

 رمش٠ت اٌىضبفخ 1965فٟ ٚلذ ِجىش ِٓ ػبَ  Kohn ٚ Sham ، الزشػ Exc [ρ (r)] اٌزبثؼ١خٌزمش٠ت اٌىضبفخ 

ِزغبٔغخ ِؾ١ٍبً ، ِغ رجبدي اٌطبلخ ٚ  ، اٌزٞ ٠ؼبًِ إٌظبَ غ١ش اٌّزغبٔظ وؾبٌخ [ 10 ]  (LDA) اٌّؾ١ٍخ

 :الاسرجبؽ اٌّؼشٚف ثبٌؼجؾ
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 E  = ℇ dr
3
 (II.25) 

ℇ ؽ١ش     .اٌزٟ ٔؼشف شىٍٙب ρ ِٕزظُ اٌىضبفخ ٟ٘ ؽبلخ اٌزجبدي ٚالاسرجبؽ ٌىً عغ١ُ ٌغبص ئٌىزشٟٚٔ 

 (r) =   = ℇ +  (II.26) 

 LDA فٟ ؽبٌخ اٌّٛاد اٌّغٕبؽ١غ١خ ، ٠ٛفش اٌذٚساْ الإٌىزشٟٚٔ دسعخ ئػبف١خ ِٓ اٌؾش٠خ ٠ٚغت ثؼذ رٌه رّذ٠ذ

رمش٠ت وضبفخ اٌذٚساْ اٌّؾٍٟ ؽ١ش رظجؼ ؽبلخ اٌزجبدي  :( LSDA) اٌزمش٠ت اٌّؾٍٟ ٌىضبفخ اٌذٚساْ ئٌٝ رطج١ك

 :ٚظ١ف١خ ِٓ وضبفزٟ اٌذٚساْ اٌؼب١ٌخ ٚإٌّخفؼخ  Exc     ٚالاسرجبؽ

 Exc ℇ dr
3
 (II.27) 

II.4.4.2.انتذسج انًعًى  تقشيب(GGA): 

 LSDA  فٟ رمش٠ت .LSDAاٌّؾٍٟ اٌغج١ٕٟ ٌـ ئٌٝ أثؼذ ِٓ اٌزمش٠ت  [11,12]اٌّؼُّ رمش٠ت اٌزذسط ٠ز٘ت

 ، ٠ىْٛ ٘زا الاػزّبد GGA ٚ فٟ رمش٠ت  .(r)فمؾ ِٓ خلاي اٌىضبفخ r اسرجبؽ اٌزجبدي ػٍٝ وّٛٔبد رؼزّذ ،

 :ٌزٌه ٔىزت . (r)ٚرذسعٗ  (r)ػجش 

 Exc ℇ  (II.28) 

دلخ اٌؾغبثبد ثشىً وج١ش ِمبسٔخ  اٌٛظ١فٟ فٟ اٌٛالغ ٠غؼً ِٓ اٌّّىٓ ص٠بدح GGA  ئْ اعزخذاَ رمش٠ت

 رزٛافك .[13,14] ئعّبٌٟ اٌطبلبد ػٍٝ عج١ً اٌّضبي، ر١ًّ الأخ١شح ئٌٝ رؾغ١ٓ .LDA ثبٌٛطف اٌّمذَ ِٓ

 ِمبسٔخ ثـ GGA اٌزغشثخ فٟ ٌٍّؼبدْ الأزمب١ٌخ ثشىً أفؼً ِغ ِٚؼبِلاد ػذَ الأؼغبؽ أؽغبَ اٌزٛاصْ

LSDA  ؽبٌخ اٌؾذ٠ذ ٟ٘ ِضبي ع١ذ ، ؽ١ش ٠ىْٛ ا١ٌٙىً اٌّىؼت اٌّشوض ٘ٛ الأوضش اعزمشاسًا ػٍٝ ػىظ ،

 LSDA  [ 15 ] ٔزبئظ 

II.5.4.2. تقشيبBecke و Johnson انًعذل :(mBJ) 

، ِإخشًا Becke ٚ Johnson [16 ] ثٛاعطخ رُ ٔشش ٔغخخ عذ٠ذح ِٓ وّْٛ اٌزجبدي، رُ الزشاؽٙب لأٚي ِشح

 mBJ  « modified Becke Johnson  ٚ ٠ؼشف ٘زا اٌىّْٛ ة   Tran ٚ Blaha  [17] ثٛاعطخ
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Potentiel » ُوّْٛ  اٌّؼشٚف أ٠ؼًب ثبعTB  (Tran-Blaha) ٞرُ رٕف١زٖ فٟ أؽذس ئطذاس ِٓ  ٚاٌز

 . Wien2k  [18] ثشٔبِظ 

ٚاٌزٟ رُ  Becke ٚ Johnson  ( BJ )  [16] ئِىب١ٔخ اٌزجبدي اٌزٟ الزشؽٙب Tran ٚ Blaha  [19]اخزجش 

ِمزشٔبً وّْٛ الاسرجبؽ  اٌّؾزًّ BJ ٚٚعذٚا أْ اعزخذاَ وّْٛ اٌزجبدي اٌذل١ك ، رظ١ّّٙب لإػبدح ئٔزبط شىً

 . اٌزم١ًٍ ِٓ فغٛح اٌطبلبد LDA ٠ؼطٟ ٌـ

  , Tran ٚ Blaha [19]اٌزٞ الزشؽٗ  ( mBJ ) اٌّؼذي BJ خهذ ِٓ أعً رؾغ١ٓ ٘زٖ إٌزبئظ، ٠ؼطٟ

 :ٚثبٌزبٌٟ فاْ اٌطبلخ ِىزٛثخ ثبٌشىً اٌزبٌٟ

                         (II.29) 

ٟ٘   , Becke  ٚ Roussel  (BR)٘ٛ اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٌزجبدي  ػذد وغشٞ ؽم١مٟ ،: cؽ١ش 

  (Tran ٚ Blaha) وضبفخ اٌطبلخ اٌؾشو١خ  وضبفخ الإٌىزشْٚ ، 

II.6.4.2.الاتساق انزاتي في انحساباث: 

ع١زُ .  الأBrouillonٌٝٚ ٌٕمبؽ اٌزّبصً فٟ ِٕطمخ KSٌزجغ١ؾ اٌؼ١ٍّبد اٌؾغبث١خ، ِٓ خلاي ؽً ِؼبدلاد 

اٌؾظٛي ػٍٝ ٘زٖ اٌؾٍٛي ثطش٠مخ رىشاس٠خ ثبعزخذاَ دٚسح ِزغمخ رار١بً ِٓ اٌزىشاساد اٌّٛػؾخ فٟ اٌّخطؾ 

ػبدح ِب ٔغزخذَ رشاوت اٌىضبفبد اٌزس٠خ صُ  .اٌزىشاس الأٚي فٟ   in ٔجذأ ثىضبفخ اخزجبس. II.1الأغ١بثٟ فٟ اٌشىً 

 Kohnِؼبِلاد اٌزٛعغ ٌٍؾظٛي ػٍٝ اٌّذاساد   ، ِٚٓ خلاي ؽً ِؼبدلادKohn Shamٔؾغت اٌّظفٛفخ 

Shamفٟ ٘زٖ اٌخطٛح، ػٓ ؽش٠ك ؽغبة وضبفخ عذ٠ذح ،  out . أٚ اٌطبلخ لذ رغ١شد  ئرا وبٔذ وضبفخ

 ,in  ٚ  outاص١ٕٓ ِٓ وضبفخ اٌشؾٕخ فٟ ٔؼٛد ئٌٝ اٌخطٛح الأٌٚٝ، ٚػٓ ؽش٠ك خٍؾ ،(ِؼ١بس اٌزمبسة) وض١شا

   :ػٍٝ إٌؾٛ اٌزبٌٟ

i+1
i= (1+  )

i
in +  out,

i
  (II.30) 
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40 

i  : ًػذد ٠ّض 
  .اٌزىشاساد

 α : ِؼبًِ  الاخزلاؽ. 

 .ؽزٝ ٠زُ رؾم١ك اٌزمبسة n الإعشاء اٌزىشاسٞ ِزبثؼخ ٠ّىٓ ٚثبٌزبٌٟ

 .٠ّىٓ رّض١ً ٘زا الإعشاء ِٓ خلاي اٌشعُ اٌج١بٟٔ أدٔبٖ

    

     

 DFT ِخطؾ الارغبق اٌزارٟ فٟ ؽغبثبد  :  ІI ..1 .انشكم
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II.5.2 .طشيقت انًىخت انًستىيت انخطيت انًعضصة (FP-LAPW):   

ثؼذ ػذح  .(APW) اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّؼضصح ؽش٠مخ  ثزط٠ٛشSlater  [20] ،لبَ 1937فٟ ػبَ 

-FP) ٌزظجؼ ٘زٖ اٌطش٠مخ ؽش٠مخ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّؼضصح خط١بً  . Anderson [21]ثٙب  لبَ رؼذ٠لاد

LAPW) .  ٌَٛطف اٌىّٛٔبد اٌجٍٛس٠خ ، ٠مذSlater ٌىّْٛ   رمش٠تMuffin-tin .  رظٙش ٘زٖ اٌىّٛٔبد 

 ٚفمبً ٌٙزا اٌزمش٠ت، ٠ىْٛ اٌىّْٛ ِزٕبظشا وش٠ٚبً داخً اٌّغبلاد اٌزس٠خ ٌٕظف II.3انشكم ٚ .II.2.انشكم فٟ

)U (r)= U]  اٌمطش ٌّض٠ذ ِٓ اٌزجغ١ؾ، ٠ّىٓ .  ٘ٛ صبثذ خبسعٟ[ U(r ) =U0] ٠ٚفزشع أْ اٌّؼبًِ [(

 ، ٚ ِٕٗ  رظجؼ ػجبسح  اٌىّْٛ  . [ U 0 = 0 ] ٟ٘ طفش U 0 اخز١بس اٌطبلخ ػٕذ اٌؾغبة الأطٍٟ ثؾ١ش رىْٛ

: وبلأرٟ

 U(r )=  (II.31)   

  = r  :ؽجذ 

  

 

 muffin-tin وّْٛ ( ة)اٌىّْٛ اٌىٍٟ، ٚ  (أ) :اٌىّْٛ اٌجٍٛسٞ ٌشجىخ  ِشثؼخ ٚ  صٕبئ١خ الأثؼبد .ІI.  2. انشكم

 .

  ٚاٌذٚافغ ٚساء رط٠ٛش اٌطش٠مخ (APW) لجً اٌجذء فٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ اٌغذ٠ذح، ٔجذأ أٚلاً ثٛطف اٌطش٠مخ

(FP-LAPW) . َلبَ 1937فٟ ػب، Slater  [20]اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّؼضصح ؽش٠مخ  ثزط٠ٛش (APW).  ثؼذ

-FP) ٌزظجؼ ٘زٖ اٌطش٠مخ ؽش٠مخ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌّؼضصح خط١بً  . Anderson [21]ثٙب  لبَ ػذح رؼذ٠لاد

LAPW) .  ٌَٛطف اٌىّٛٔبد اٌجٍٛس٠خ ، ٠مذSlater ٌىّْٛ   رمش٠تMuffin-tin .  رظٙش ٘زٖ اٌىّٛٔبد 
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 ٚفمبً ٌٙزا اٌزمش٠ت، ٠ىْٛ اٌىّْٛ ِزٕبظشا وش٠ٚبً داخً اٌّغبلاد اٌزس٠خ ٌٕظف II.3انشكم ٚ .II.2.انشكم فٟ

)U (r)= U]  اٌمطش ٌّض٠ذ ِٓ اٌزجغ١ؾ، ٠ّىٓ .  ٘ٛ صبثذ خبسعٟ[ U(r ) =U0] ٠ٚفزشع أْ اٌّؼبًِ [(

 ، ٚ ِٕٗ  رظجؼ ػجبسح  اٌىّْٛ  . [ U 0 = 0 ] ٟ٘ طفش U 0 اخز١بس اٌطبلخ ػٕذ اٌؾغبة الأطٍٟ ثؾ١ش رىْٛ

: وبلأرٟ

 U(r )=  (II.31)   

  = r  :ؽجذ 

  

 

 muffin-tin وّْٛ ( ة)اٌىّْٛ اٌىٍٟ، ٚ  (أ) :اٌىّْٛ اٌجٍٛسٞ ٌشجىخ  ِشثؼخ ٚ  صٕبئ١خ الأثؼبد .ІI.  2. انشكم

 .

-FP)  ٚاٌذٚافغ ٚساء رط٠ٛش اٌطش٠مخ (APW) لجً اٌجذء فٟ ٘زٖ اٌطش٠مخ اٌغذ٠ذح، ٔجذأ أٚلاً ثٛطف اٌطش٠مخ

LAPW) . 

II.1.5.2 .طشيقت انًىخت انًستىيت انًعضصة (APW) :  

 ِٕٚطمخ اٌخلا١ٌخ (région de cœur ) أْ اٌفؼبء ِغضب ئٌٝ ِٕطمز١ٓ ِٕطمخ اٌغغ٠Slaterُؼزمذ 

(région interstitielle)  ٟ٘ ٚإٌّطمخ اٌمش٠جخ ِٓ إٌٛاح ٌٙب وّْٛ  ٚداٌخ ِٛع١خ ِّبصٍخ ٌزٍه اٌّٛعٛدح فٟ  ؛

ٚ ٌٙب وّْٛ  r 0 ٔظف لطش٘ب (S)  ٠ؾذ ٘زٖ إٌّطمخ وشح رس٠خ . (ٌزٌه ٠زجب٠ٓ اٌىّْٛ ثشىً وج١ش)رسح ٚاؽذح 
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. ، رىْٛ داٌخ اٌّٛعخ ِغطؾخ ٚاٌىّْٛ صبثذ ( région interstitielle)فٟ إٌّطمخ اٌخلا١ٌخ   .ِزٕبظش وش٠ٚب

 :ٌزٌه فاْ اٌذاٌخ اٌّٛع١خ ِىزٛثخ ثبٌظ١غخ

 

  (II.32) 

Ω : ؽغُ خ١ٍخ اٌٛؽذح. 

 (Les harmoniques sphériques) اٌّؼبِلاد اٌىش٠ٚخ    :

 .( Coefficients de développement)ِؼبِلاد اٌزطٛثش   :

U ( r ) : ً[30] اٌؼبدٞ ٌٍّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ  اٌؾ  : 

 r Ul (r) = 0 (II.33) 

 El    .ِؼٍّخ اٌطبلخ: ؽ١ش

V ( r )ٌّىْٛ اٌىشٚٞ ٌٍىّْٛ فٟ اٌىشح. 

 

 région)فٟ اٌّغبلاد اٌزس٠خ ٚفٟ إٌّطمخ اٌخلا١ٌخ سعُ رخط١طٟ ٌزٛص٠غ اٌخ١ٍخ الأ١ٌٚخ :   II .3انشكم

interstitielle ). 

رار١خ ٌٍغغُ ، ٌٚىٓ ٘زا اٌزؼبِذ  ِغ أٞ ؽبٌخ ٠زُ رؾذ٠ذ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ ثٛاعطخ اٌّؼبدٌخ اٌغبثمخ ، ٟٚ٘ ِزؼبِذح

 :رٛػؾٗ اٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ وّب .[20] ػٕذ ؽذٚد اٌىشح ٠خزفٟ

  (II.34) 
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  .ػٍٝ اٌزٛاٌٟ E1 ٚ E 2 ٟ٘ اٌؾٍٛي اٌشؼبػ١خ ٌٙزٖ اٌطبلبد:

ثبخز١بس خبص ٌذٚاي اٌّٛع١خ ، ؽ١ش أظٙش أْ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ ٟ٘ ؽٍٛي ِؼبدٌخ ششٚدٔغش فٟ Slater لبَ 

٠غبٚٞ  E1  ٌزٌه ٠ضجذ أْ .فٟ ؽ١ٓ أْ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ ٟ٘ اٌؾً فٟ ؽبٌخ اٌىّْٛ اٌىشٚٞ .ؽبٌخ اٌىّْٛ صبثذ

 .  E اٌم١ّخ اٌزار١خ 

 ِغ أخفبع ٚ ٠مً رٛافمٗ، cfc٘زا اٌزمش٠ت ع١ذ عذًا ٌٍّٛاد راد ا١ٌٙىً اٌّىؼت اٌّزّشوض ػٍٝ اٌٛعٗ 

وذاٌخ  A lm اٌّؼبِلاد ٠غت رط٠ٛش ، MT ػٍٝ عطؼ وشح  ٌؼّبْ اعزّشاس٠خ اٌذاٌخ  .رٕبعك اٌّبدح

 ٚ . ( région interstitielle)ٌٍّٛعبد اٌّغز٠ٛخ اٌّٛعٛدح فٟ إٌّبؽك اٌخلا١ٌخ   C G ٌٍّؼبِلاد

  :، ٔغذ ِب ٠ٍٟ[22] ثؼغ اٌؾغبثبد اٌغجش٠خ ثؼذ

 Alm =  (II.35) 

 .Besselداٌخ    : 

ب ثٛاعطخ ِؼبِلاد  A lm رؾذ٠ذ ٠زُ ٘ٛ ٔظف لطش٘ب، ٌزٌه r ؽ١ش ٠زُ أخز الأطً فٟ ِشوض اٌىشح ٚ ًِ رّب

 .(APW) ٟ٘ ِؼبِلاد ِزغ١شح فٟ ؽش٠مخ E l اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ، ِٚؼٍّخ اٌطبلخ

، ٚرضداد فٟ  ( région interstitielle)اْ اٌذٚاي اٌّٛع١خ رؼًّ ػًّ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ اٌخلا١ٌخ 

ٟ٘ ؽٍٛي ٌّؼبدٌخ ششٚدٔغش ،  APWs ٚ اٌذٚاي  .  E l  ٌٍطبلخ ػًّ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ ِٕطمخ اٌغغُ ٚ رؼًّ

    ؽ١ش رىْٛ

  E l    ِغب٠ٚخ  ٌٕطبق اٌطبلخ اٌّؼشف ثٛاعطخG. ٗٔاٌطبلخ ػٓ  ٔطبلبد لا ٠ّىٓ اٌؾظٛي ػٍٝ   ٚ٘زا ٠ؼٕٟ أ

ٚ .  وذاٌخ ٌٍطبلخ le déterminant séculaire   ٠غت اٌزؼبًِ ِغ ؽش٠ك الطبس  ثغ١طخ ، ٌٚٙزا

 » ِؼذِٚخ ػٍٝ عطؼ وشح ٠ّٚىٓ أْ رظجؼ رؼزّذ ػ١ٍٗ ، ( II.33) رظٙش فٟ اٌّؼبدٌخ اٌزٟ U l ( r ) داٌخاي ِٕٗ

Muffin-tin »  MT ٌؾً ٘زٖ  .، ٚ٘زا ٠إدٞ ئٌٝ اٌفظً ث١ٓ اٌٛظبئف اٌشؼبػ١خ ٚاٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ 

 , d’Anderson [21]ٔزوش ػًّ  ِٓ ث١ٕٙب ، .APWاٌّشىٍخ، رُ ئعشاء اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌزؼذ٠لاد ػٍٝ ؽش٠مخ 
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داخً اٌىشح ثّض٠ظ  ٠زىْٛ اٌزؼذ٠ً ِٓ رّض١ً اٌذاٌخ اٌّٛع١خ  . Koelling ٚ Abrman [23]ػًّ  ٚوزٌه

 ثبٌٕغجخ اٌٝ اٌطبلخ U l ( r )  ِٚشزمبرٙب U l ( r ) خطٟ ِٓ اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ

II.2.5.2.انًىخاث انًستىيت انًعضصة انخطيت :   

 LAPW : Linearized augmented  plane) فٟ ؽش٠مخ اٌّٛعخ اٌّغز٠ٛخ اٌخط١خ اٌّؼضصح 

wave) رىْٛ اٌذٚاي الأعبع١خ داخً وشح ،« Muffin-tin »  ػجبسح ػٓ ِض٠ظ خطٟ ِٓ اٌٛظبئف اٌشؼبػ١خ  

(r) ( )    ِٚشزمبرٙب ثبٌٕغجخ ئٌٝ اٌطبلخ( )اٌذاٌخ   ٚ(  APW وّب فٟ ؽش٠مخ (

(r)  صبثزخ ٚاٌذٚاي  E l ، ٌىٓ اٌطبلخ (2.2) (  : ٠غت أْ رىْٛ ٚفك اٌششؽ اٌزب١ٌخ(

 r (r) =r (r)  (II.36) 

 :٠زُ ئػطبء اٌذٚاي الأعبع١خ ِٓ خلاي

  (II.37) 

 LAPW فٟ ؽش٠مخ . ؽج١ؼخ اٌّؼبِلاد ٌٚٙب ٔفظ u l  ٟ٘ اٌّؼبِلاد اٌّمبثٍخ ٌٍذاٌخ ؽ١ش اْ 

 »" فٟ ِٕطمخ وشاد ٌزٌه  .  (région interstitielle )اٌخلا١ٌخ  ، ٠زُ اعزخذاَ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ فٟ إٌّطمخ

Muffin-tin » ٔغزخذَ اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ اٌّؼضصح اٌخط١خ .  

 :، ٔلاؽع اْ APW ِمبسٔخ ثطش٠مخ LAPW ِٓ خلاي رٍخ١ض ثؼغ ِضا٠ب ؽش٠مخ

 فٟ ؽش٠مخ LAPW ٠زُ اٌؾظٛي ػٍٝ ؽبلبد إٌطبلبد ػٕذ إٌمطخ ، k ث١ّٕب فٟ  . ٚاؽذ ثمطش

 .، ِٓ اٌؼشٚسٞ ؽغبة اٌطبلخ ٌىً ٔطبق APW ؽش٠مخ

  ٠زُ رم١ًٍ ٚلذ اٌؾغبة ١ٌزُ اٌؾظٛي ػٍٝ اٌطبلبد إٌطبلبد ػٕذ ٔمطخ ِؼ١ٕخ(k) ٚاؽذ ،  ثمطش

       . APW ١ٌٚظ ٘زا ٘ٛ اٌؾبي ِغ ؽش٠مخ

 ٟأطجؼ اٌزمبسة ثشىً أعشع ف LAPW ِمبسٔخ APW ؽش٠مخ .       
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  ٟ٠زُ اٌزخٍض ِٓ ِشىٍخ اٌخؾ اٌّمبسة فLAPW ػٓ ؽش٠ك ئدخبي ِشزك ِٓ اٌذاٌخ ف١ّب ٠زؼٍك 

 . APWثبٌطبلخ اٌزٟ رؼّٓ رفى١ه اٌّٛعبد اٌّغز٠ٛخ راد اٌذٚاي اٌشؼبػ١خ ، ِمبسٔخً ثطش٠مخ 

II.6.2 .طشيقت LAPW + LO  : 

ٚؽبلاد ٔظف إٌٛاح    ( les états de cœur )ؽبلاد اٌمٍت  : ئٌٝ صلاس فئبد اٌؾبلاد الإٌىزش١ٔٚخ رُ رظ١ٕف

(les états de semicœur ) ٚؽبلاد اٌزىبفإ.( les états de valence)  ًِؽبلاد اٌمٍت ِؾظٛسح ثبٌىب

، ٚرز١ّض ثؾم١مخ أٔٙب لا رشبسن ثشىً ِجبشش فٟ اٌشٚاثؾ اٌى١ّ١بئ١خ ِغ اٌزساد  « Muffin-tin » داخً وشح    

الأخشٜ ٠ٚزُ اٌزؼبًِ ِؼٙب ػٍٝ أٔٙب فٟ رسح ؽشح ٌٚىٕٙب خبػؼخ ئٌٝ اٌىّْٛ اٌخبسعٟ ثغجت ؽبلاد 

 اٌؾبلاد شجٗ  . ٚرشبسن فٟ اٌزشاثؾ اٌى١ّ١بئٟ  "Muffin-tin"   رمغ ؽبلاد اٌزىبفإ خبسط ِغبي .اٌزىبفإ

ٚؽبلاد اٌزىبفإ ، ٌٚذ٠ٙب ؽبلخ أػٍٝ  اٌمٍت ٟ٘ ؽبلاد ٚع١طخ ث١ٓ ؽبلاد (  Les états semi-cœur)إٌٛاح 

٠ّىٕٕب أْ  .اٌزىبفإ راد اٌؼذد اٌىّٟ الأعبعٟ الألً ِٓ رٍه اٌخبطخ ثؾبلاد اٌمٍت ِٓ رٍه اٌّٛعٛدح فٟ ؽبلاد

 p 3ِٓ ث١ٓ أؽذ اٌخ١بساد ٘ٛ اٌزؼبًِ ِغ ؽبلاد اٌطبلخ إٌّخفؼخ: ٌٍٕؾبط p ٔزوش ػٍٝ عج١ً اٌّضبي ؽبلاد

 ِٚغ رٌه، فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ، ٠ٛعذ عضء  . فٟ اٌزىبفإp4خلاي ثٕبء لبع ثّب فٟ رٌه ؽبلاد  أعبع١خ ِٓ وؾبلاد

 راد ؽبلخ ػب١ٌخ عذًا ثؾ١ش p 3ثمذس ِب رىْٛ ؽبلاد  "Muffin-tin" طغ١ش ِٓ اٌشؾٕخ خبسط اٌّغبي اٌزسٞ

٠زُ ِٛاعٙخ ٘زٖ اٌّشىٍخ ػٍٝ ٚعٗ اٌخظٛص ػٕذِب لا رغّؼ ِغبفبد  .لا ٠ّىٓ ؽظش٘ب فٟ ٘زا اٌّغبي

، لا ع١ّب ػٕذ دساعخ اٌّشوت وذاٌخ ٌٍؼغؾ أٚ  ثشىً وبففٍ    "Muffin-tin"  ثزىج١ش وشح اٌشاثطخ اٌظغ١شح

الاؽزّبي ا٢خش ٘ٛ إٌظش فٟ ِؼبِلاد  .دساعخ ا٘زضاصاد اٌشجىخ ػٕذ ئصاؽخ اٌزساد ػٓ ِٛاػؼٙب ِٓ أعً

 فٟ ِٕطمخ اٌزىبفإ ، ٌىٓ اٌمبػذح عزفزمش ثؼذ رٌه ئٌٝ اٌّشٚٔخ ٌٍزؼبًِ ِغ ِضً ٘زا p 3ٚ p 4اٌؾبٌز١ٓ 

رشو١جخ خط١خ ِٓ داٌز١ٓ شؼبػ١ز١ٓ اٌّمبثٍخ لاص١ٕٓ ِٓ اٌطبلبد   Singh  [24]ٌؾً ٘زٖ اٌّشىٍخ الزشػ  .اٌّٛلف

 des orbitalesٚ٘زا ِب ٠غّٝ اٌّذاساد اٌّؾ١ٍخ . ٚاؽذح ِٓ ٘زٖ اٌذٚاي اٌّخزٍفخ ِٚشزمبد ف١ّب ٠زؼٍك ؽبلخ

locales (LOs) . 

II .7.2 .طشيقت APW + lo :   
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رُ اٌزخٍض ِٓ ٘زٖ  . رزؼٍك ثبلاػزّبد ػٍٝ لبػذح اعبط اٌطبلخAPWاٌّشىٍخ اٌزٟ رّذ ِٛاعٙزٙب فٟ ؽش٠مخ 

 APWٚ ٌٚىٓ ػٍٝ ؽغبة لبػذح أوجش، ثؾ١ش رز١ّض وً ِٓ اٌطش٠مز١ٓ LAPW + LO اٌزجؼ١خ فٟ ؽش٠مخ

LAPW+ LO      لبَ وً ِٓ  .ثؾذ وج١ش Sjöstedt ,Nordström ٚ  Singh  [25]   ٓثاعشاء رؾغ١

  ٘زٖ اٌطش٠مخ  . LAPW + LO ِٚضا٠ب ؽش٠مخ APWئػبفٟ ِٓ خلاي رؾم١ك لبػذح رغّغ ث١ٓ ِضا٠ب ؽش٠مخ 

ٌٚىٕٗ ِغ رٌه  (LAPW + LO) وّب وبٔذ ؽش٠مخ) ٚرزٛافك ِغ أعبط اٌطبلخ اٌّغزمً  "APW + lo" رغّٝ

 ٟٚ٘  . ٠APWزطٍت فمؾ ؽبلخ لطغ ٌٍّٛعبد اٌّغز٠ٛخ أػٍٝ ل١ٍلاً عذًا ِٓ رٍه اٌّطٍٛثخ فٟ ئؽبس ؽش٠مخ 

صبثذ ٚرٌه ٌٍؾفبظ ػٍٝ ا١ٌّضح  E l ٌٍطبلخ u l ( r ) ل١بع١خ  ٌٚىٓ ٔؼزجش اْ APW رزىْٛ ِٓ اعزخذاَ لبػذح

لا رٛفش لبػذح اٌطبلخ اٌضبثزخ ٚطفبً , اٌزٟ عٍجزٙب اٌخط١خ ٌٍّشىٍخ اٌم١ُ اٌزار١خ ٔظشًا لأٔٗ رُ رٛػ١ؼ رٌه عبثمبً

ٌٍذٚاي اٌزار١خ ، ثً ٔؼ١ف أ٠ؼًب ِذاساد ِؾ١ٍخ رغؼً ِٓ اٌّّىٓ ػّبْ ِشٚٔخ ِزغ١شح ػٍٝ ِغزٜٛ  ِشػ١بً

 ٚظبئف اٌمبػذح اٌشؼبػ١خ

II.3. بشَايح Wien2k :  

ِٓ ِؼٙذ و١ّ١بء  Peter Balha ٚ Karlheinz Schwartz ثٛاعطخ Wien2k ربس٠خ١بً ، رُ رط٠ٛش

الإطذاساد . 1990فٟ ػبَ  رُ رٛص٠غ ٘زا اٌشِض لأٚي ِشح .( Rich Aut ) فييُا اٌّٛاد ثبٌغبِؼخ اٌزم١ٕخ فٟ

 . WIEN93 ٚ WIEN97 ٚ WIEN2K اٌزب١ٌخ وبٔذ

، ٚ٘ٛ سِض رُ رط٠ٛشٖ Wien٘ٛ ثشٔبِظ  FP-LAPW اٌزطج١ك إٌبعؼ ٌطش٠مخ

ٚلذ رُ رطج١مٗ ثٕغبػ ئٌٝ اٌزذسط اٌؾمً اٌىٙشثبئٟ  .Schwartz  ٚ Luitz  [ 26 ] و  Blaha ثٛاعطخ 

،  [ 29 ] ٚاسرفبع دسعخ اٌؾشاسح فبئمخ اٌزٛط١ً ٌلأٔظّخ ٚاٌّؼبدْ ٚالأعطؼ اٌّؼذ١ٔخ اٌزؾٛي ، [27,28]

 .[ 31 ] اٌغض٠ئبد  ٚ ؽزٝ [ 30 ] ٚأوبع١ذ غ١ش اٌّغٕبؽ١غ١خ

٠ظٙش  .C-SHEL SCRIPT ِٓ ثشاِظ ِغزمٍخ ِخزٍفخ ِشرجطخ ثـ Wien2k  [ 26 ] ٠زىْٛ 

 :اٌجشاِظ اٌشئ١غ١خ اٌلاصِخ ٌٍم١بَ ثٙزا اٌؾغبة ِزغمخ رار١ب ٟ٘ I ..4 انشكم فٟ اعزخذاَ اٌجشاِظ اٌّخزٍفخ
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 NN  : ٍٝرؾذ٠ذ ٔظف اٌمطش اٌزسٞ  ٘ٛ ثشٔبِظ ٠ؼطٟ اٌّغبفبد ث١ٓ ألشة اٌغ١شاْ ، ِّب ٠غبػذ ػ

       .ٌٍىشح

 LSTART : اٌّذاساد اٌّخزٍفخ فٟ ؽغبة ث١ٕخ إٌطبق  ثشٔبِظ ٠ٌٛذ وضبفبد رس٠خ ٠ٚؾذد و١ف١خ ِؼبٌغخ

       .الأعبع١خ ِغ أٚ ثذْٚ ِذاساد ِؾ١ٍخ ، ِضً اٌؾبلاد

  SYMMETRY:  إٌمبؽ ٌٍّٛالغ اٌزس٠خ  ٠ٌٛذ ػ١ٍّبد رٕبظش اٌّغّٛػخ اٌفؼبئ١خ ، ٠ٚؾذد ِغّٛػخ

       .٠ٚؾذد ِظفٛفبد اٌذٚساْ اٌّؾ١ٍخ ، ٌزٛافم١بد اٌشجىخ LM اٌفشد٠خ ، ٠ٌٚٛذ رٛعغ

 KGEN : ٠ٌٛذ شجىخ k فٟ ِٕطمخ Brillouin.       

 DSTART : ٠ٌٛذ وضبفخ ثذء ٌذٚسح SCF اٌىضبفبد اٌزس٠خ إٌبرغخ فٟ ػٓ ؽش٠ك رشاوت 

LSTART.       

رزىْٛ ٘زٖ اٌذٚسح فٟ اٌّشاؽً  . ِؼ١بس اٌزمبسة ٠زُ اٌزؾمك ِٓ صُ ٠زُ ر١ٙئخ دٚسح رار١خ ِزغمخ ٚرىشاس٘ب ؽزٝ 

 اٌزب١ٌخ

 LAPW0 :   ٠ٌٛذ اٌىّٛٔبد ِٓ اٌىضبفخ.       

 LAPW1 : الاشؼخ اٌزار١خ اٌزار١خ وقيى اؽغت ٔطبلبد اٌزىبفإ.       

 LAPW2 : اؽغت وضبفخ اٌزىبفإ.       

 LCORE : ٌؾغبة ؽبلاد اٌمٍت ٚاٌىضبفخ.       

 MIXER : اِضط ث١ٓ وضبفخ الإدخبي ٚالإخشاط.       

ٟانشكم ٚرزؼؼ ػ١ٍّبد ؽغبث١خ ِخزٍفخ فٟ اٌشعُ اٌج١بٟٔ فII .4  
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 .wien2k . [26 ] ١٘ىً ثشٔبِظ : .II..4 انشكم
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III.1. مقدمة :

٠ٕمغُ ٘زا اٌفظً إٌٝ ظضئ١ٓ، تؽ١س ٠ؽرٛٞ اٌعضء الأٚي ػٍٝ ذؽ١ًٍ ٚ ِٕالشح إٌرائط اٌّرؽظً 

أِا اٌعضء اٌصأٟ ف١رؼّٓ .  لثً ػ١ٍّح اٌرطؼSrTiO3ُ١ػ١ٍٙا ٌٍخظائض اٌثٍٛس٠ح ٚ الاٌىرش١ٔٚح ٌٍّشوة 

 تؼذ ػ١ٍّح  ٌٍخظائض اٌثٍٛس٠ح ٚ الاٌىرش١ٔٚح ٚ اٌىٙشٚو١ّ١ائ١حِٕالشح ٚ ذؽ١ًٍ إٌرائط اٌّرؽظً ػ١ٍٙا

ٚ   SrxLa1-xTiO3  ٌٍؽظٛي ػٍٝ اٌّشوثاخ La  ٚ Ni ذطؼ١ّٗ تزساخ  SrTiO3 اٌرطؼ١ُ ٌٍّشوة 

SrNixTi1-xO3  ؼ١س ( x=0.055 ٚ x=0.11). 

III.2.  مناقشة و تحهيم نتائج انمركةSrTiO3قثم عمهية انتطعيم :  

III.1.2 .تفاصيم انحساب : 

 -FPٚ٘ٛ ذٕف١ز ٌطش٠مح , Wien2k [1]فٟ ٘زا اٌؼًّ، ذُ إظشاء اٌؽغاتاخ تاعرخذاَ تشٔاِط   

(L) APW + lo ػّٓ إؽاس ػًّ ٔظش٠ح اٌىصافح اٌراتؼ١ح DFT [2] . ٚلذ شثد ِؤخشًا أٔٙا ؽش٠مح راخ

 [9-3]دلح ػا١ٌح ٌؽغاب اٌّثادا الأٌٚٝ ١ٌٍٙىً الإٌىرشٟٚٔ 

٠رُ اٌرؼاًِ ِغ وّْٛ  اٌرثادي ٚالاسذثاؽ . (تئّ٘اي ذأش١ش ِذاس اٌذٚساْ )شثٗ ٔغث١ح ايذُ إظشاء اٌؽغاتاخ 

ٚ .Perdew ٚ Burke ٚ Ernzerhop [10]اٌّؽذد تٛاعطح  (GGA)فٟ إؽاس ذمش٠ة اٌرذسض اٌّؼُّ 

  [11] (mBJ) ذمش٠ة ت١ه ٚظٛٔغْٛ اٌّؼذي

وّا ٠رُ ذط٠ٛش اٌٛظائف الأعاع١ح ، ٚوصافح الإٌىرشْٚ ٚاٌعٙٛد فٟ اٌرٛافم١اخ اٌىش٠ٚح ؼٛي 

 .اٌّٛالغ اٌزس٠ح ، أٞ فٟ اٌّعالاخ اٌزس٠ح ، ٚفٟ عٍغٍح فٛس١٠ٗ فٟ إٌّطمح اٌخلا١ٌح

 ٌىّْٛ  GGA تاعرخذاَ ذمش٠ة SrTiO3 ذُ إظشاء اٌؽغاب تطش٠مح ِرغمح راذ١اً فٟ ت١ٕح اٌث١شٚفغىا٠د 

 .اٌرثادي ٚالاسذثاؽ

 SrTiO3ٔثشص ف١ٗ أُ٘ اٌّؼاِلاخ اٌّؼرّذج فٟ اٌؽغاب  ٌٍّشوة . III.1.انجدولفٟ 
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. Sr ،Ti ٚ O ٌـ Rmt * Kmax ٚ K-Points ٚ Rmtل١ُ .: III.1.انجدول

Kamx :اٌم١ّح اٌمظٜٛ ٌشؼاع اٌّٛظح فٟ ذطٛس اٌّٛظاخ اٌّغر٠ٛح. 

  Rmt : أطغش ٔظف لطش ٌّعالاخmuffin-tin. 

: اٌرشو١ثح الإٌىرش١ٔٚح ٌىً ػٕظش ٟ٘

Sr : 1s
2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

6
4s

2  
3 d

10
4p

6
5S

2 

Ti : 1s
2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

6
4S

2
3d

2
 

O : 1s
2
2s

2
2p

4
 

 K (K-points)ِغ اٌؼٍُ أْ ذماسب إظّاٌٟ اٌطالح ٌىً خ١ٍح تٍٛس٠ح ٠ؼرّذ ػٍٝ ػذد إٌماؽ 

 تؼٕا٠ح تاعرخذاَ ذم١ٕح إٌماؽ اٌخاطح ِٓ لثً Brillouinاٌّغرخذِح فٟ اٌؽغاب، ذُ أخز ػ١ٕاخ ِٕطمح 

Monkhorstٚ  Pack [12-13].  

III.2.1 .أختثارات انتقارب: 

 ٚ ٌؼّاْ ذماسب إظّاٌٟ اٌطالح ٌٍٕظاَ تّض٠ذ k ٚػذد إٌماؽ Rmt * Kmaxِٓ اظً ذؽغ١ٓ ل١ُ اٌّؼاًِ 

 k (points k)  ِٓ500 ٚ ذغ١١ش ل١ُ ػذد إٌماؽ 7.5 ذغاٚٞ Rmt * Kmaxِٓ اٌذلح، لّٕا ترصث١د ل١ّح 

، ٚ راٌه ٌٕرّىٓ ِٓ ؼغاب إظّاٌٟ اٌطالح ٚ سعُ k، ٚ ؼغاب اٌطالح ٌىً ل١ّح ِٓ ل١ُ إٌماؽ 5000إٌٝ 

٠ٛػػ ٌٕا ٘زا إٌّؽٕٝ . k  اٌزٞ ٠ّصً ذغ١ش فٟ إظّاٌٟ اٌطالح وذاٌح ٌم١ُ ػذد إٌماؽ III.1إٌّؽٕٝ اٌشىً 

ػذد إٌماؽ فٟ 

 kإٌّطمح 

Rmt*kmax  ٞٔظف اٌمطش اٌزس

  muffin-tin  Rmt 

 ِؼاًِ اٌشثىح 

aexp 

ِعّٛػح اٌفؼاء 

Groupe d'espace 

 اٌّشوة

3500 9 Sr(2.0) 

Ti(1.7) 

O(1.5) 

3.905 

 

Pm3m 

 

SrTiO3 
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 ٔمطح 500 الأٌٚٝ اٌّماتٍح ٌـ Brillouin ٔمطح فٟ ِٕطمح 3500أْ إظّاٌٟ اٌطالح ٠رماسب فٟ ؼذٚد 

. GGA تاعرخذاَ ذمش٠ة SrTiO3 غ١ش اٌماتٍح ٌلاخرضاي ٌّادج Brillouinخاطح فٟ ِٕطمح 

 9.5 إٌٝ Rmt * Kmax ِٓ 5، لّٕا ترغ١١ش 3500، شثرٕا ٘زٖ الأخ١شج فٟ ل١ّح kتؼذ ذؽذ٠ذ ػذد إٌماؽ 

 ٌىً خطٛج، تؽ١س ٔؽغة إظّاٌٟ اٌطالح ٌىً ل١ّح ِٓ ٘زٖ اٌم١ُ ٌٕرّىٓ ِٓ سعُ اٌشىً 0.5فٟ ل١ّح 

III.2 ُاٌزٞ ٠ّصً  ذغ١ش فٟ إظّاٌٟ اٌطالح تذلاٌح ل١ Rmt * Kmax . ٌٟ٠ٛػػ ٌٕا ٘زا اٌشىً أْ إظّا

  Rmt * Kmax  = 9.0اٌطالح ٠رماسب فٟ ؼذٚد 
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 .SrTiO3 تإٌغثح ٌٍّشوة  k وذاٌح ٌٍٕماؽ E0 ذماسب اٌطالح .III.1. انشكم
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 . SrTiO3تإٌغثح ٌٍّشوة  RMT * KMAX وذاٌح ي   E0 ذماسب اٌطالح  .III.2.انشكم
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III.3.1 .انخصائص انثهىرية: 

، ٚ اٌرٟ Pm3m فٟ ت١ٕح اٌث١شٚفغىا٠د ؼ١س ِعّٛػح ذٕاظش٘ا اٌخاطح ٠SrTiO3رثٍٛس ِشوة 

، Ti ٚ (0.5،0،0)ٌزسج  Sr, ( 0.5,0.5,0.5 ) ٌزسج  (0،0،0): ذأخز ِٛالؼٙا اٌزس٠ح  واٌراٌٟ

. III.3.انشكم ٚ اٌّّصٍح فٟ Oٌٍزسج  (0،0،0.5)، (0،0.5،0)

 
 . SrTiO3 اٌث١ٕح اٌّىؼثح تشٚف١غىا٠د ٌٍّشوة .III.3.انشكم

 

 ٌىً ِادج ، ِٓ أظً ذؽذ٠ذ خظائض اٌؽاٌح Vتذا٠ح ، لّٕا تؽغاب إظّاٌٟ اٌطالح لأؼعاَ ِخرٍفح 

 ، ِؼاًِ aٌخ١ٍح اٌٛؼذج ، ِؼٍّح اٌشثىح  (V0)الأعاع١ح ، ِصً ِؼٍّاخ اٌرٛاصْ اٌرٟ ذّصً ؼعُ اٌرٛاصْ 

ف١ّا ٠رؼٍك تؼغؾ اٌرٛاصْ ، ٠رُ سعُ ِٕؽٕٝ إظّاٌٟ  'B0  ، تالإػافح إٌٝ ِشرمٙا الأٚيB0الأؼغاؽ 

: [14] (Murnaghan)اٌطالح وذاٌح ٌٍؽعُ ٚ ِذٜ ذطاتمٙا ِغ ِؼادٌح ِٛسٔاغاْ 

E(v) = E0+                                                     ) III .1.  ( 

E0 :ْؽالح اٌرٛاص. 

V0 :ْؼعُ اٌرٛاص. 

B0 :ِْؼاًِ ػغؾ اٌرٛاص. 

B'  :ِْشرك ِٓ ِؼاًِ اٌؼغؾ ف١ّا ٠رؼٍك تاٌؼغؾ ػٕذ اٌرٛاص .

: ِٓ خلاي اٌؼلالح  ٠E(v)رُ ذم١١ُ ِؼاًِ اٌؼغؾ ػٕذ أدٔٝ ِغرٜٛ ٌٍّٕؽٕٝ 

B=V
𝜕2𝐸

 𝜕𝑉2
                                                                                  (.III .2. ) 
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 (.III.1)ِٕؽٕٝ إظّاٌٟ اٌطالح وذاٌح ٌٍؽعُ ٚذؼذ٠ٍٙا تإٌغثح ٌّؼادٌح ِٛسٔاغاْ ٌٍؽاٌح . III.4.نشكمِصً اٞ

، ِٚؼاًِ الأؼغاؽ  (a)٠رُ إػطاء اٌم١ُ اٌثٍٛس٠ح ػٕذ اٌرٛاصْ ، ٟٚ٘ ِؼٍّح اٌشثىح . SrTiO3  ٌٍّشوة 

(B)  ِٗٚشرماذ(B' )  اٌّؽغٛتح تاعرخذاَ ذمش٠ةGGA ٟانجدول ف.III.2.    ِغ اٌث١أاخ اٌرعش٠ث١ح

ٔلاؼع أْ ِؼٍّاخ اٌشثىح اٌرٟ ذُ اٌؽظٛي ػ١ٍٙا ِٓ خلاي ؼغاتاذٕا ػٕذ . ٚإٌظش٠ح اٌّراؼح ٌٍّماسٔح

 ٠ثاٌغ فٟ ذمذ٠ش GGAاٌرٛاصْ الً تم١ًٍ ِماسٔح تاٌث١أاخ اٌرعش٠ث١ح، ٚ٘زا ٠شظغ إٌٝ ؼم١مح أْ ذمش٠ة 

. اٌمٜٛ اٌزس٠ح، ٚتاٌراٌٟ ٠مًٍ ِٓ ِؼٍّاخ اٌشثىاخ

𝐵0  ٚ ِشرمٙاB0 ، ِؼاًِ اٌؼغؾ a0 ِؼٍّح اٌشثىح :.III.2 .انجدول
′  .

B’ B0 (GPa) ِؼاًِ اٌشثىح (A) اٌّشوة اٌّشظغ اٌطش٠مح اٌّؼرّذج اٌرمش٠ة اٌّؼرّذ 

4.41 184.48 3.900 GGA-08 FP-LAPW ٔرائعٕا SrTiO3 

/ / 3.905
 

  [15]  ذعش٠ثٟ ذعش٠ثٟ

/ 184 3.905
 

GGA-96 FP-LAPW  [16]  

/ 194 3.87    [17]  

 

 
 .SrTiO3 ذغ١ش اٌطالح تإٌغثح ٌٍؽعُ ٌٍّشوة  .III.4 .انشكم 
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 ٪ ِماسٔح تإٌرائط 1 ٠مً تٕغثح SrTiO3ٔلاؼع أْ ؽٛي ِؼٍّاخ اٌشثىح ٌٍّشوة . III.4 .انشكمفٟ 

-٪ إٌٝ 2.3ٌىٓ ٔلاؼع ٚظٛد اٌفشٚق ِٓ .  ٠مًٍ ِٓ ل١ّح اٌّؼٍّح اٌشثى١حGGAاٌرعش٠ث١ح، لأْ ذمش٠ة 

٪   ػٕذ ِماسٔرٙا تاٌؽغاتاخ إٌظش٠ح اٌّراؼح ٚ ٘زا لأُٔٙ اعرخذِٛا ؽشق ؼغاب أخشٜ؛ ػٍٝ عث١ً 0.03

وّا ٔلاؼع اْ  . FP-LAPWاعرخذِٛا ؽش٠مح الاؼرّا١ٌح اٌضائفح  [16]اٌّصاي تإٌغثح ٌثٓ سل١ح ٚ ِغاػذ٠ٗ

.  [16] ٚ٘زا لش٠ة ِٓ إٌرائط إٌظش٠ح GPa 184.489 ٠غاٚٞ SrTiO3ِؼاًِ الأؼغاؽ ٌـ 

III.4.1.انخصائص الإنكترونية :

 ذىّٓ أ١ّ٘ح اٌخظائض الإٌىرش١ٔٚح ٌٍّادج فٟ أٔٙا ذغّػ ٌٕا ترؽ١ًٍ ٚفُٙ ؽث١ؼح اٌشٚاتؾ اٌرٟ 

ذرشىً ت١ٓ اٌؼٕاطش اٌّخرٍفح اٌرٟ ذذخً فٟ ذى٠ٛٓ ٘زٖ اٌّادج، ٚتاٌراٌٟ اٌظٛا٘ش اٌّخرٍفح اٌرٟ ذٍؼة دٚسًا 

ؼ١١د ذشًّ ٘زٖ اٌخظائض . فٟ رٌه ٚ ذؼشف ٘زٖ اٌخظائض اٌف١ض٠ائ١ح ػٍٝ أٔٙا خظائض ٌٍّادج

. ػظاتاخ اٌطالح، ٚوصافح اٌؽاٌح، ٚوصافح شؽٕح الإٌىرشْٚ

، ٚوصافح  (DOS)، ٚوصافح ؼاٌح الإٌىرشْٚ (Structure de bande)ذُ ؼغاب ػظاتاخ اٌطالح 

 اٌّؼذٌح Becke ٚ Johnson ، فٟ اٌؽاٌح الاعاع١ح تاعرخذاَ ذمش٠ة SrTiO3اٌشؽٕح الإٌىرش١ٔٚح ٌـ 

mBJ-GGA . 

III.1.3.1 .تنية عصاتات انطاقة: 

ٌزٌه ٠رُ ذّص١ً ٘زٖ . ذؼطٟ ػظاتاخ اٌطالح اٌطالاخ اٌّّىٕح ٌلإٌىرشْٚ وذاٌح ٌشؼاع اٌّٛظح

اٌؼظاتاخ فٟ ِغاؼح ِرثادٌح، ِٚٓ أظً اٌرثغ١ؾ، ذرُ ِؼاٌعح الاذعا٘اخ فمؾ ت١ٓ ٔماؽ اٌرٕاظش اٌؼاٌٟ فٟ 

, ٔطاق اٌرىافؤ : تإٌغثح لأشثاٖ اٌّٛطلاخ ، ٠ر١ّض اٌط١ف تٛظٛد شلاشح ٔطالاخ.  الأBrillouinٌِٕٝٚطمح 

ٚ . إٌطاق إٌّّٛع  أٚ اٌفعٛج  ٚ ٔطاق اٌرٛط١ً ، ِٓ أدٔٝ ؽالح إٌٝ اٌطالاخ الأػٍٝ ، ػٍٝ اٌرٛاٌٟ

اػرّادًا ػٍٝ ل١ّح ؽالح اٌفعٛج، ِٓ اٌّّىٓ اٌر١١ّض ت١ٓ ػاصي ٚأشثاٖ ِٛطلاخ ٚشثٗ ِؼذٟٔ ٚٔظف 

.  ِؼذٟٔ ِٚٛطً
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 فٌٛد( 8+ إٌٝ 20-)فٟ اٌّعاي    SrTiO3أخزٔا ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة 

. اخر١اس اٌعضء اٌؼٍٛٞ ِٓ شش٠ؾ اٌرىافؤ وأطً ٌّم١اط اٌطالح. III.5.انشكم

 ٔلاؼع ٚظٛد شلاشح ِعالاخ ٌؼظاتاخ اٌطالح ذفظً ت١ٕٙا فعٛاخ تإٌغثح .III.5.انشكم  فٟ 

شُ اٌّعاي اٌصأٟ . (l’état de coure )ؼ١د أْ اٌّعاي الأٚي ٠ؼٛد إٌٝ ِٕطمح اٌمٍة , SrTiO3ٌٍّشوة 

٠ظٙش ٌٕا .  ٠ؼٛد إٌٝ ٔطاق اٌرٛط١ًٔطاق اٌرىافؤ اٌزٞ ٠ٕرٟٙ تّغرٜٛ فاسِٟ أِا اٌّعاي الأخ١ش٠ؼٛد إٌٝ 

٠رُ ذؼش٠ف فعٛج اٌطالح ػٍٝ أٔٙا اٌفشق ت١ٓ اٌؽذ الألظٝ ) SrTiO3ظ١ٍا ٚظٛد فعٛج ٔطاق ٌٍّشوة 

ػٕذ ٔمطح  (VBM)ؼ١س ٠مغ اٌؽذ الألظٝ ٌٕطاق اٌرىافؤ , (ٌٕطاق اٌرىافؤ ٚاٌؽذ الأدٔٝ ٌٕطاق اٌرٛط١ً

 ٌٗ SrTiO3ٚتاٌراٌٟ، فئْ . Γػٕذ ٔمطح اٌرٕاظش  (CBM)٠مغ اٌؽذ الأدٔٝ ٌٕطاق اٌرٛط١ً . Mاٌرّاشً 

ذرٛافك إٌر١عح اٌرٟ ذؽظٍٕا ػ١ٍٙا . eV 2.879ذمذس ل١ّرٙا ب   (  MVC)فعٛج ٔطاق غ١ش ِثاششج 

ٚ ٕ٘ان تاؼصْٛ . [17] ٚ آخشْٚ K. van Benthemِغ ذٍه اٌرٟ ذُ اٌؼصٛس ػ١ٍٙا ذعش٠ث١اً تٛاعطح 

ٚ ٚفماً . GGA 1.81 eV [20]  ٚ1.83 eV [21]، أٚ  LDA  (1.9  Ev)[ 18-19]اعرخذِٛا ذمش٠ة 

.  ٘ٛ ِٓ أشثاٖ ِٛطلاخSrTiO3ٌؽغاب ل١ّح فعٛج إٌطاق فإٔٔا ٔغرٕرط أْ ِشوة 

 
 .SrTiO3 ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة .III.5.انشكم
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III.2.3.1 . كثافة انحالات(DOS) :

ٟ٘ ل١ّح ف١ض٠ائ١ح ِّٙح ٌفُٙ اٌؽالاخ الإٌىرش١ٔٚح فٟ ِادج ِا ٚذأش١ش٘ا  (DOS)وصافح اٌؽالاخ 

. ٠رُ ذؽذ٠ذ ِؼظُ خظائض إٌمً الإٌىرشٟٚٔ تٕاءً ػٍٝ ِؼشفح وصافح اٌؽالاخ. ػٍٝ خظائظٙا اٌف١ض٠ائ١ح

ؼغاب ٔغثح الاشرغاي ٌىً ؼاٌح )وّا أٔٗ ٠عؼً ِٓ اٌّّىٓ ِؼشفح ؽث١ؼح اٌشٚاتؾ اٌى١ّ١ائ١ح فٟ ِادج ِا 

. ٚتاٌراٌٟ ٔمً اٌشؽٕح ت١ٓ اٌّذاساخ ٚاٌزساخ (إٌىرش١ٔٚح

وّا ٘ٛ   ٠eV (- 20 ٚ 15)ىْٛ  فٟ ِعاي  (DOS) إْ إظّاٌٟ اٌىصافاخ اٌّرٛلؼح ٌٍؽالاخ 

٠ر١ػ ذؽ١ًٍ ِٕؽ١ٕاخ وصافح اٌؽالاخ  . ، ٠ؤُخز ِغرٜٛ فشِٟ وأطً اٌطالاخ.III.6.انشكمِٛػػ فٟ 

اٌعضئ١ح ٌٍّادج ِؼشفح اٌؽالاخ الإٌىرش١ٔٚح اٌرٟ ذغاُ٘ فٟ اٌمُّ ٚإٌطالاخ اٌفشػ١ح اٌّخرٍفح ٌٍىصافح 

٠ظٙش أْ ٕ٘ان شلاز ِٕاؽك ِر١ّضج ذفظً ت١ٕٙا . III.6. .انشكمفٟ . الإظّا١ٌح ٌؽالاخ اٌّادج اٌّزوٛسج

ذمش٠ثاً ، ٚذرىْٛ  [14.89eV  , -14.40eV-] ؼ١س  ذمغ إٌّطمح الأٌٚٝ ػٕذ  SrTiO3 فعٛاخ ٌٍّشوة

 [eV  ،0 eV 4.33-]٠ٚرىْٛ إٌطاق اٌصأٟ ت١ٓ . Sr ِٓ اٌىاذ١ٛٔاخ p4٘زٖ إٌّطمح تاٌىاًِ ِٓ ؼالاخ  

، ػثاسج ػٓ ٔطاق ذٛط١ً  [2.879eV  ،12.31eV]إٌّطمح الأخ١شج . O لأ١ٔٛٔاخ p2ِٓ ؼالاخ 

ٔرائعٕا ذرفك ِغ ؼغاتاخ تٕص١ُ . Ti ٌىاذ١ْٛ d3 ٚؼالاخ Sr ِٓ اٌىاذ١ْٛ ٠d4رىْٛ أعاعًا ِٓ ؼالاخ 

. [17]. ٚآخشْٚ
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 .SrTiO3  ٚ اٌعضئ١ح ٌٍّشوة  (DOS)ِخطؾ ذٛص٠غ وصافح اٌؽالاخ اٌى١ٍح . III.6.انشكم

 

III.3.3.1 . كثافة الانكترونية نهشحنات :

إْ ؼغاب وصافح اٌشؽٕح الإٌىرش١ٔٚح اٌرٟ ٠رُ ذمذ٠ّٙا تشىً ػاَ فٟ ِغرٜٛ أٚ فٟ اذعاٖ، ٠ث١ٓ ٌٕا 

ٌرظٛس ؽث١ؼح ٚ ١ِّضاخ سٚاتؾ إٌاذعح ت١ٓ . ؽش٠مح ٔمً اٌشؽٕاخ ٚتاٌراٌٟ ؽث١ؼح اٌشٚاتؾ ت١ٓ اٌزساخ
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ؼغثٕا وصافح شؽٕح اٌرىافؤ فٟ شىً ِؽ١ؾ ِرغاٚٞ اٌطالاخ ٠مغ فٟ اٌّغرٜٛ  SrTiO3اٌزساخ فٟ اٌّشوة 

 ػٍٝ ػذد أوثش ِٓ الإٌىرشٚٔاخ الأعاع١ح Sr ٚ Tiذؽرٛٞ رساخ   .III.7.انشكم، ٚاٌّّصً فٟ (111)

ت١ّٕا رساخ الأوغع١ٓ ذىْٛ أوصش اذغاػًا ِغ ٚظٛد .  ٚتاٌراٌٟ وصافح شؽٕح أػٍٝ تاٌمشب ِٓ ِٛلغ إٌٛاج

، ِّا Sr ، ذرشاوُ وصافح اٌشؽٕح تاٌمشب ِٓ رسج SrTiO3فٟ ِشوة   .ػذد وث١ش ِٓ إٌىرشٚٔاخ اٌرىافؤ

 ٠شرشواْ ِغ Ti ٚ Oػلاٚج ػٍٝ رٌه، ٠ظٙش إْ . (Ti-O)ٚ  (Sr-O)٠ش١ش إٌٝ ٚظٛد ساتطح أ١ٔٛ٠ح 

. تؼغ فٟ وصافح اٌشؽٕح، ِّا ٠ذػُ ذط٠ٛش ساتؾ ذغاّٟ٘ ت١ّٕٙا

 

III.2.  مناقشة و تحهيم نتائج انمركةSrTiO3تعد عمهية انتطعيم : 

III.1.2 .تفاصيم انحساب: 

ذطؼ١ّٗ  تؼذ SrTiO3فٟ ٘زا اٌعضء عٛف ٔمَٛ تذساعح اٌخظائض اٌثٍٛس٠ح ٚ الاٌىرش١ٔٚح ٌٍّشوة         

ٚ  x=0.055 )     ؼ١س SrxLa1-xTiO3   ٚSrNixTi1-xO3  ٌٍؽظٛي ػٍٝ اٌّشوثاخ La  ٚ Niتزساخ 

x=0.11). 

 

 .SrTiO3  .وصافح اٌشؽٕاخ ٌٍّشوة..III.7.انشكم



                                          مناقشة و تحهيم  اننتائج             انفصم انثانث             

 
63 

٠رُ اٌرؼاًِ ِغ وّْٛ  اٌرثادي . (تئّ٘اي ذأش١ش ِذاس اٌذٚساْ )شثٗ ٔغث١ح ايذُ إظشاء اٌؽغاتاخ 

 Perdew ٚ Burke ٚ Ernzerhopاٌّؽذد تٛاعطح  (GGA)ٚالاسذثاؽ فٟ إؽاس ذمش٠ة اٌرذسض اٌّؼُّ 

٠رُ ذط٠ٛش اٌٛظائف الأعاع١ح ، ٚوصافح الإٌىرشْٚ   [11] (mBJ) ذمش٠ة ت١ه ٚظٛٔغْٛ اٌّؼذي. [10]

ٚاٌعٙٛد فٟ اٌرٛافم١اخ اٌىش٠ٚح ؼٛي اٌّٛالغ اٌزس٠ح ، أٞ فٟ اٌّعالاخ اٌزس٠ح ، ٚفٟ عٍغٍح فٛس١٠ٗ فٟ 

 .إٌّطمح اٌخلا١ٌح

 ٌىّْٛ  GGAذُ إظشاء اٌؽغاب تطش٠مح ِرغمح راذ١اً فٟ ت١ٕح اٌث١شٚفغىا٠د تاعرخذاَ ذمش٠ة 

-SrxLa1اػرّذٔا فٟ ظ١ّغ ؼغاتاذٕا اٌخظائض اٌثٍٛس٠ح ٚ الاٌىرش١ٔٚح ٌٍّشوثاخ . اٌرثادي ٚالاسذثاؽ

xTiO3   ٚSrNixTi1-xO3   ؼ١س (   x=0.055   ٚ x=0.11)  ػٍٝ إٌرائط اٌّرؽظً ػ١ٍٙا فٟ دساعح

ٔثشص ف١ٗ أُ٘ . III.3 . إٌمٟ ٚ اٌرٟ ٔثشص٘ا فٟ اٌعذٚي SrTiO3اٌخظائض اٌخاطح تاٌّشوة 

 ٚ   x=0.055   ) ؼ١س   SrxLa1-xTiO3   ٚSrNixTi1-xO3اٌّؼاِلاخ اٌّؼرّذج فٟ اٌؽغاب ٌٍّشوثاخ 

x=0.11) . 

. Sr ٚ Ti ٚ La ٚ Ni ٚ O ٌـ Rmt * Kmax ٚ K-Points ٚ Rmtل١ُ : III.3اٌعذٚي 

 

Kmax :اٌم١ّح اٌمظٜٛ ٌشؼاع اٌّٛظح فٟ ذطٛس اٌّٛظاخ اٌّغر٠ٛح. 

  Rmt : أطغش ٔظف لطش ٌّعالاخmuffin-tin. 

ػذد إٌماؽ فٟ 

 kإٌّطمح 

Rmt*kmax  ٞٔظف اٌمطش اٌزس

  muffin-tin  Rmt 

 ِؼاًِ اٌشثىح 

aexp 

ِعّٛػح اٌفؼاء 

Groupe d'espace 

 اٌّشوة

3500 9 Sr(2.0) 

Ti(1.7) 

O(1.5) 

La(2.3)  

Ni(1.8) 

 خ١ٍح فائمح  7.788

super-cellule 

cubique 

 

 

SrNi0,055Ti0,945O3 

7.788 SrNi0,11Ti0,89O3 

7.788 Sr0.945La0.055TiO3 

7.788 Sr0.89La0.11TiO3 
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: اٌرشو١ثح الإٌىرش١ٔٚح ٌىً ػٕظش ٟ٘

Ni: 1s
2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

6 
4s

2
3d

8 

La: 1s
2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

6
3d

10
4s

2
4p

6
4d

10
5s

2
5p

6
6s

2
5d

1
 

III.2.2 .انخصائص انثهىرية :

 ٚ x=0.055 ) ؼ١س SrxLa1-xTiO3ٚ SrNixTi1-xO3ٌذساعح اٌخظائض اٌثٍٛس٠ح ٌٍّشوث١ٓ 

x=0.11)  رسج ؼ١س اعرثذٌٕا رسج ٚاؼذج ِٓ 90 ِىٛٔح ِٓ 3×3×2اعرخذِٕا خ١ٍح فائمح Sr ب La 

 ٚ x=0.055 )ؼ١س   SrxLa1-xTiO3  ِٓ أظً ٌٍؽظٛي ػٍٝ اٌّشوة La تزسذ١ٓ ِٓ Srٚرسذ١ٓ ِٓ 

x=0.11)  ِٓ رسج ٚاؼذج ٚTi تزسج Ni ٓٚاش١ٕٓ ِٓ رسذ١ Ti ِٓ ٓتزسذ١ Ni شُ رسج ِٓ أظً ٌٍؽظٛي 

.  (x=0.055 ٚ x=0.11 ) ؼ١س  SrNixTi1-XO3ػٍٝ اٌّشوة 

  
SrNi0:055Ti0:945O3 SrNi0:11Ti0:89O3 

  

Sr0:945La0:055TiO3   Sr0:89La0:11TiO3 

 .فٟ ؼاٌح اٌخ١ٍح اٌفائمح (x=0.055 ٚ x=0.11 )ؼ١س  SrNixTi1-XO3 ٚ  SrxLa1-xTiO3اٌث١ٕح اٌّشوثاخ.III.8انشكم 
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 ٌىً ِادج ، ِٓ أظً ذؽذ٠ذ خظائض اٌؽاٌح Vتذا٠ح ، لّٕا تؽغاب إظّاٌٟ اٌطالح لأؼعاَ ِخرٍفح 

 ، ِؼاًِ aٌخ١ٍح اٌٛؼذج ، ِؼٍّح اٌشثىح  (V0)الأعاع١ح ، ِصً ِؼٍّاخ اٌرٛاصْ اٌرٟ ذّصً ؼعُ اٌرٛاصْ 

اػرّذٔا فٟ ؼغاتاذٕا ػٍٝ )ف١ّا ٠رؼٍك تؼغؾ اٌرٛاصْ  'B0  ، تالإػافح إٌٝ ِشرمٙا الأٚيB0الأؼغاؽ 

  III.4 انجدولٚ اٌٍّخظح فٟ  ( GGAذمش٠ة   

𝐵0  ٚ ِشرمٙاB0 ، ِؼاًِ اٌؼغؾ a0 ِؼٍّح اٌشثىح :III.4 انجدول
′  .

B’ B0 (GPa) ِؼاًِ اٌشثىح (A) اٌّشوة اٌّشظغ اٌطش٠مح اٌّؼرّذج اٌرمش٠ة اٌّؼرّذ 

4.40 187.59 3.904 GGA-08 FP-LAPW ٔرائعٕا Sr0:945La0:055TiO3 

 Sr0:875La0:125TiO3 [22]  ذعش٠ثٟ ذعش٠ثٟ 3.908 / /

/ / 3.929 GGA FP-LAPW  [23] Sr0:875La0:125TiO3 

4.50 188.55 3.905 GGA-08 FP-LAPW ٔرائعٕا Sr0:89La0:11TiO3 

4.34 203.25 3.871 GGA-08 FP-LAPW ٔرائعٕا SrNi0:055Ti0:945O3 

4.79 3206.5 3.865 GGA-08 FP-LAPW ٔرائعٕا SrNi0:11Ti0:89O3 

4.44 183.62 3.877 GGA-08 FP-LAPW [24] SrNi0.125Ti0.875O3 

 

 V0تذلاٌح اٌؽعُ    ٠E0ّصلاْ داٌح ذغ١ش اٌطالح  (.III.10. انشكم ،.III.9 .انشكم)اٌشىلاْ

ؼ١د ٔلاؼع  La (Sr0:945La0:055TiO3  ٚ Sr0:89La0:11TiO3)  تؼذ ذطؼ١ّٗ تزساخSrTiO3ٌٍّشوة 

ٚ ص٠ادج ؽف١فح فٟ ِؼاًِ الأؼغاؽ ، ٚ٘زا  ( Ǻ ٚ0.005 Ǻ 0.004 )أْ ِؼٍّاخ اٌشثىح ذض٠ذ تؽٛاٌٟ 

. Laاٌلأصأَٛ   ألً ِٓ ؼعُ رسج ٠Srشظغ إٌٝ ؼم١مح أْ ؼعُ رسج اٌغرشٚٔر١َٛ 
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 .Sr0:945La0:055TiO3 ذغ١ش اٌطالح تإٌغثح ٌٍؽعُ ٌٍّشوة   .III.9 .انشكم

 
 .Sr0:89La0:11TiO3 ذغ١ش اٌطالح تإٌغثح ٌٍؽعُ ٌٍّشوة  .III.10. انشكم

تذلاٌح اٌؽعُ    E0اٌٍزاْ ٠ّصلاْ داٌح ذغ١ش اٌطالح   (. III.12. انشكم .III.11. انشكم)اٌشى١ٍٓ أِا        

V0 ٌٍّشوة  SrTiO3 تؼذ ذطؼ١ّٗ تزساخ Ni ( SrNi0:055Ti0:945O3 ٚ  SrNi0:11Ti0:89O3  )   

، وّا ٔلاؼع ص٠ادج فٟ ل١ّح ِؼاًِ . (Ǻ  ٚ 0.039 Ǻ 0.033 )  ٔلاؼع اْ ِؼٍّاخ اٌشثىح ذمً  تؽٛاٌٟ

 ٚ ٌٗ Ti أوثش ِٓ ؼعُ رساخ اٌر١را١َٔٛ Niالأؼغاؽ  تض٠ادج ذشو١ض اٌرطؼ١ُ  ٘زا لأْ ؼعُ رساخ ا١ٌٕىً 
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أ٠ؼًا ػذد أوثش ِٓ الإٌىرشٚٔاخ اٌرٟ ذشاسن تمٛج فٟ ذى٠ٛٓ سٚاتؾ ألٜٛ ِغ اٌع١شاْ اٌمش٠ث١ٓ ِّا ٠ؤشش 

 تؼذ SrTiO3ػٍٝ ؽٛي ِؼٍّاخ اٌشثىح،  ٚ ل١ّح ِؼاًِ الأؼغاؽ ِّا  ٠ذي ػٍٝ ص٠ادج ِشٚٔح اٌّشوة 

. Niػ١ٍّح اٌرطؼ١ُ تزساخ 

 
 .SrNi0:055Ti0:945O3 ذغ١ش اٌطالح تإٌغثح ٌٍؽعُ ٌٍّشوة .III.11. انشكم

 
 .SrNi0:11Ti0:89O3 ذغ١ش اٌطالح تإٌغثح ٌٍؽعُ ٌٍّشوة ..III.12. انشكم
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III.3.2 .انخصائص الإنكترونية :

 La تؼذ ذطؼ١ّٗ تزساخ SrTiO3فٟ دساعح اٌخظائض الاٌىرش١ٔٚح ٌٍّشوة 

(Sr0:945La0:055TiO3  ٚ Sr0:89La0:11TiO3 )   تزساخ ٚNi ( SrNi0:055Ti0:945O3 ٚ  

SrNi0:11Ti0:89O3  )   اعرخذإِا ذمش٠ة Becke ٚ Johnson اٌّؼذٌح mBJ-GGA راٌه ٌؽغاب ٚ 

، ٚوصافح اٌشؽٕح الإٌىرش١ٔٚح   (DOS)، ٚوصافح ؼاٌح الإٌىرشْٚ (Structure de bande)ت١ٕح اٌطالح 

III.1.3.2. .تنية عصاتات انطاقة :

 ) ؼ١س  SrxLa1-xTiO3   ٚSrNixTi1-xO3أخزٔا ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوثاخ 

x=0.055 ٚ x=0.11). ( 8+ إٌٝ 20-) فٟ اٌّعاي ev  (انشكم .III.13.انشكم ، .III.14.انشكم ، .

III.15 .و انشكم .III.16 .) ٠رُ اخر١اس اٌعضء اٌؼٍٛٞ ِٓ شش٠ؾ اٌرىافؤ وأطً ٌّم١اط اٌطالح. 

ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح  (.III.14. ، انشكم.III.13. انشكم))٠ّصً 

   La تزساخ SrTiO3إٌاذع١ٓ ِٓ ذطؼ١ُ اٌّشوة   Sr0:945La0:055TiO3 ٚ Sr0:89La0:11TiO3ٌٍّشوث١ٓ

 0.106 ٚ 0.045ٔلاؼع اسذفاع ِغرٜٛ ف١شِٟ فٟ ِٕطمح ٔطاق اٌرٛط١ً ٚاذغاع فعٛج إٌطاق تؽٛاٌٟ 

 (=2.986 ev)  ٚ (=2.924 ev))ػٍٝ اٌرشذ١ة، وّا ٚظذٔا إْ ٌذ٠ُٙ فعٛج ٔطاق ِثاششج 

، . Sr  ٚػذد الإٌىرشٚٔاخ ف١ٙا أوثش ِٓ ػذد الإٌىرشٚٔاخ فٟ  La٘زا ساظغ إٌٝ ؼعُ رسج.. ػٍٝ اٌرٛاٌٟ

، n إٌٝ ذشى١ً أشثاٖ ِٛطلاخ ِٓ إٌٛع   ٠ٛدLaٞ تزساخ SrTiO3ِّا ٠ذي ػٍٝ إْ ذطؼ١ُ اٌّشوة 
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 ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة .III.14. انشكم

Sr0:945La0:055TiO3. 

 ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة .III.13. انشكم

Sr0:89La0:11TiO3. 

 SrTiO3 ٠ّصلاْ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة (.III.16 .، انشكم.III.15. انشكم)اٌشىلاْ

. انشكم)ٔلاؼع فٟ اٌشىً ,  Ni (SrNi0:055Ti0:945O3 ٚ SrNi0:11Ti0:89O3تؼذ ذطؼ١ّٗ تزساخ ا١ٌٕىً 

III.15.)  اٌزٞ ٠ّصً ت١ّٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوةSrNi0:055Ti0:945O3 ٛذؽٛي ٔطاق اٌرٛط١ً ٔؽ 

 اِا اٌشىً  ( M=1.337ev)، ِّا ذغثة فٟ أخفاع فعٛج إٌطاق اٌغ١ش ِثاششج Fermiِغرٜٛ 

ٔلاؼع ذمٍض فعٛج  SrNi0:11Ti0:89O3 اٌزٞ ٠ّصً ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة (.III.16 .انشكم)

 ٚ اٌّمذسج تؽٛاٌٟ    (.III.16. انشكمٚ٘ٛ اٌعضء اٌّشاس ا١ٌٙا تاٌغُٙ فٟ  ) eV  2.616إٌطاق تؽٛاٌٟ  

( M=0.263ev) . ِٓ ً٘زٖ إٌرائط ذرٛفك ِغ إٌرائط اٌرٟ ذؽظً ػ١ٍٗ و ٚ(Fei Li 
a
, Kai Yu

b
, 

Lan-Lan Lou
a
, Zhiqian Su

a
 ٌمذ لاؼظٕا أْ فعٛج إٌطاق ذرٕالض ِغ ص٠ادج ذشو١ض اٌرطؼ١ُ .[25 ]( 

ٚ ِٕٗ ٔغرٕرط اْ . Ti أوثش ِٓ ػذد الإٌىرشٚٔاخ فٟ رسج Ni ٘زا لأْ ػذد الإٌىرشٚٔاخ فٟ رسج Niب 

 اخ اٌؼٛئ١ح  ٠مٍض ِٓ فعٛج إٌطاق ِّا ٠عؼٍٗ خ١اسًا ظزاتاً ٌلاعرخذاَ الإٌىرشNiٟٔٚب  SrTiO3ذطؼ١ُ  

. ِّٚرظًا ِّراصًا فٟ ِعاي إٌطاق اٌّشئٟ
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 .SrNi0:055Ti0:945O3 ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة .III.15. انشكم

 

 .SrNi0:11Ti0:89O3 ِخطؾ ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ٌٍّشوة .III.16. انشكم
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III.2.3.2 . كثافة انحالات(DOS) :

وّا ٘ٛ   ٠eV (- 20 ٚ 15)ىْٛ  فٟ ِعاي  (DOS)إْ إظّاٌٟ اٌىصافاخ اٌّرٛلؼح ٌٍؽالاخ 

، ٠ؤُخز  (.III.20 .و انشكم. III.19. ، انشكم.III.18 .، انشكم.III.17 .انشكم)  الأشكال ِٛػػ فٟ 

٠ر١ػ ذؽ١ًٍ ِٕؽ١ٕاخ وصافح اٌؽالاخ اٌعضئ١ح ٌٍّادج  ِؼشفح اٌؽالاخ  .ِغرٜٛ فشِٟ وأطً اٌطالاخ

.  الإٌىرش١ٔٚح اٌرٟ ذغاُ٘ فٟ اٌمُّ ٚإٌطالاخ اٌفشػ١ح اٌّخرٍفح ٌٍىصافح الإظّا١ٌح ٌؽالاخ اٌّادج اٌّزوٛسج

٠ظٙش أْ ٕ٘ان شلاز ِٕاؽك ِر١ّضج ذفظً ت١ٕٙا فعٛاخ ٚ أرماي ِغرٜٛ فشِٟ إٌٝ ٔطاق اٌرٛط١ً 

ٚ ٠ظٙش أْ ٕ٘ان أستغ ِٕاؽك ِر١ّضج ذفظً . Sr0:945La0:055TiO3  ٚSr0:89La0:11TiO3 ٌٍّشوث١ٓ 

. SrNi0:055Ti0:945O3  ٚ   SrNi0:11Ti0:89O3 ٠ٓ ت١ٕٙا فعٛاخ ٌٍّشوة

]-ذمغ إٌّطمح الأٌٚٝ ذمش٠ثاً فٟ  (III.17 .انشكم)    Sr0:945La0:055TiO3تإٌغثح ٌـٍّشوة

17.95eV ،-16.94eV]  ٚذرىْٛ ٘زٖ إٌّطمح تاٌىاًِ ِٓ ؼالاخ ،p4 اٌىاذ١ٛٔاخ ِٓ Sr ٚ p4 ِٓ 

اِا .O لأ٠ٛٔاخ p2، ٠رىْٛ ِٓ ؼالاخ  [8.10eV  ،-3.09 0 eV- ]إٌطاق اٌصأٟ ت١ٓ . Laاٌىاذ١ٛٔاخ 

ٔلاؼع  أرماي ِغرٜٛ فشِٟ اي ٔطاق اٌرٛط١ً، ٚ ذرىْٛ  [0.17eV  ،8.87eV-]إٌّطمح الأخ١شج 

.  Ti ِٓ اٌىاذ١ْٛ Sr ، d3 ِٓ اٌىاذ١ْٛ d4 ؼالاخ La ِٓ اٌىاذ١ْٛ 4f ٚ 5dأعاعًا ِٓ ؼالاخ 

]-فرمغ إٌّطمح الأٌٚٝ ذمش٠ثاً فٟ  (.III.18 .انشكم)  Sr0:89La0:11TiO3أِا تإٌغثح ٌٍّشوة 

18.002eV ،-17.02eV]   ٚذرىْٛ ٘زٖ إٌّطمح تاٌىاًِ ِٓ ؼالاخ ،p4 اٌىاذ١ٛٔاخ ِٓ Sr  ؼالاخ ِٓ 

4f ٚ 5d اٌىاذ١ٛٔاخ La . ٓإٌطاق اٌصأٟ ت١[ -8.125eV  ،-3.27 0 eV]  ٠رىْٛ ِٓ ؼالاخ ،p2 

ٔلاؼع  أرماي ِغرٜٛ فشِٟ اي ٔطاق اٌرٛط١ً، ٚ  [0.28eV  ،8.96eV-]إٌّطمح الأخ١شج . Oلأ٠ٛٔاخ 

. Ti ٌٍىاذ١ْٛ d3 ٚاٌؽالاخ La   ِٓ اٌىاذSr   ،4f ٚ 5dْٛ١ ِٓ اٌىاذ١ْٛ d4ذرىْٛ أعاعًا ِٓ ؼالاخ 

ؼ١د  ٔلاؼع ص٠ادج ل١ّح فعٛج إٌطاق تض٠ادج ذشو١ضاٌرطؼ١ُ Laتزساخ SrTiO3 ػٕذ ذطؼ١ُ اٌّشوة  

٠ظٙش أرماي ِغرٜٛ فشِٟ إٌٝ ٔطاق اٌرٛط١ً ٚ اذغاع فٟ فعٛج إٌطاق ٚ ٘زا ساظغ إٌٟ ٔظف اٌمطش 

  La ٚ اٌرٛص٠غ الاٌىرشٟٚٔ ٌٍؼٕظش Laاٌزسٞ ٌزساخ 
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  (DOS)ِخطؾ ذٛص٠غ وصافح اٌؽالاخ اٌى١ٍح :III.18 .انشكم

 .Sr0:945La0:055TiO3 ٚ اٌعضئ١ح ٌٍّشوة 

ِخطؾ ذٛص٠غ وصافح اٌؽالاخ .:III.17 .انشكم

 .Sr0:89La0:11TiO3  ٚ اٌعضئ١ح ٌٍّشوة  (DOS)اٌى١ٍح
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]-ذمغ إٌّطمح الأٌٚٝ ذمش٠ثاً فٟ  (.III.19 .انشكم)   SrNi0:055Ti0:945O3تإٌغثح ٌـ

14.37eV ،-13.96eV]  ٚذرىْٛ ٘زٖ إٌّطمح تاٌىاًِ ِٓ ؼالاخ ،p4واذ١ٛٔاخ ِٓ   Sr . إٌّطمح

 ِٓ Tiٚ d3 ِٓ واذ١ٛٔاخ O ٚ d3 ٌلأ٠ٛٔاخ p2ٟ٘ ذ١ّٙٓ ػ١ٍٙا ؼالاخ  [eV ،0eV 5.14-]اٌصا١ٔح ت١ٓ 

اِا . Ni  واذ١ٛٔاخ d3، ٠رىْٛ ِٓ اٌؽالاخ  [eV  ،2.21eV 1.33-]إٌطاق اٌصاٌس ت١ٓ . Niواذ١ٛٔاخ 

 ِٓ اٌّٛظح d4، ٟ٘ ٔطاق ذٛط١ً ٠رىْٛ أعاعًا ِٓ ؼالاخ  [2.99eV  ،12.81 eV]إٌّطمح الأخ١شج 

Sr ٚؼالاخ d3 ٌْٛىاذ١ Ti. 

، 14.30eV]-، ذمغ إٌّطمح الأٌٚٝ ذمش٠ثاً فٟ (.III.20 .انشكم)  SrNi0:11Ti0:89O3تإٌغثح ٌـ 

-13.92eV]  ٚذرىْٛ ٘زٖ إٌّطمح تاٌىاًِ ِٓ ؼالاخ ،p4 واذ١ٛٔاخ ِٓ  Sr . ٓ5.27-]إٌّطمح اٌصا١ٔح ت١ 

eV ،0eV]  ذ١ّٙٓ ػ١ٍٙا ؼالاخ ٟ٘p2 ٌلأ٠ٛٔاخ O ٚ d3 واذ١ٛٔاخ ِٓ Ti ٚ d3 واذ١ٛٔاخ ِٓ Ni .

أِا إٌّطمح الأخ١شج .Ni  واذ١ٛٔاخ ٠d3رىْٛ ِٓ اٌؽالاخ  [eV ،2.04eV 0.26]إٌطاق اٌصاٌس ت١ٓ 

[2.37eV  ،12.87 eV]  ٔطاق ذٛط١ً ٠رىْٛ أعاعًا ِٓ ؼالاخ ٟ٘ ،d4 اٌّٛظح ِٓ Sr ٚؼالاخ d3 

. Tiٌىاذ١ْٛ 

  ٚ ٘زا ساظغ اٌٝ ظٙٛس ٠Niظٙش ظ١ٍا ذمٍض فٟ فعٛج إٌطاق تض٠ادج ذشو١ض اٌرطؼ١ُ تزساخ 

 .Ni ٌىاذ١ٛٔاخ d3ؼاٌح ظذ٠ذج فٟ اٌؽذ الأدٔٝ ٌٕطاق اٌرٛط١ً تغثة ؼالاخ  
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 .SrNi0:055Ti0:945O3  ٚ اٌعضئ١ح ٌٍّشوة  (DOS)ِخطؾ ذٛص٠غ وصافح اٌؽالاخ اٌى١ٍح ..III.19 .انشكم

Bend gap 
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 .SrNi0:11Ti0:89O3  ٚ اٌعضئ١ح ٌٍّشوة  (DOS)ِخطؾ ذٛص٠غ وصافح اٌؽالاخ اٌى١ٍح .III.20 .انشكم
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III.3.3.2 . كثافة انشحنات :

،  (111) لّٕا تؽغاب وصافح شؽٕح اٌرىافؤ فٟ شىً ِؽ١ؾ ِرغاٚٞ اٌطالاخ ٠مغ فٟ اٌّغرٜٛ 

 ذؽرٛٞ  .(.III.24 .و انشكم. III.23 .، انشكم.III.22 .، انشكم.III.21 .انشكم) الاشكالٚاٌّّصً فٟ 

 ػٍٝ ػذد أوثش ِٓ الإٌىرشٚٔاخ الأعاع١ح ٚتاٌراٌٟ وصافح شؽٕح أػٍٝ تاٌمشب ِٓ Sr ، La ٚ Tiرساخ 

. ت١ّٕا ذىْٛ رساخ الأوغع١ٓ أوصش اذغاػًا ِغ ٚظٛد ػذد وث١ش ِٓ إٌىرشٚٔاخ اٌرىافؤ. ِٛلغ إٌٛاج

 وصافح اٌشؽٕح ٌٍّشوث١ٓ (.III.22 .، انشكم.III.21 .انشكم)٠ّصً اٌشىلاْ 

(Sr0:945La0:055TiO3 ٚ Sr0:89La0:11TiO3)  ٔلاؼع أْ ٔطاق اٌشاتطح الا١ٔٛ٠ح ،( La-O)  ًِرشاتٙا

شّا١ٔح  ( Ti -O)، ٚلا ذؤشش اٌزساخ اٌّشثؼح ػٍٝ ت١ٕح اٌشاتطح  (Sr-O)ِغ ٔطاق اٌشاتطح الأ١ٔٛ٠ح 

ٔطاق اٌط٠ًٛ ظذًا ػٍٝ ػىظ ٔطاق   ( La-O) ، ٔظشًا لأْ ٔطاق اٌشاتطح Laاٌغطٛغ اٌمش٠ثح إٌٝ رساخ 

(Ti-O)  ٘زا ساظغ اٌٝ ؼعُ رسج ٚ ،La اٌّشاتٗ ٌؽعُ رسج Srِّا ظؼً اٌرغ١ش ؽف١ف فٟ فعٛج إٌطاق  .

 
 . Sr0:945La0:055TiO3وصافح اٌشؽٕاخ ٌٍّشوة .: III. 21 .انشكم

 
 .Sr0:89La0:11TiO3وصافح اٌشؽٕاخ ٌٍّشوة :.III.22 .انشكم
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 اٌزاْ ٠ّصلاْ وصافح اٌشؽٕاخ ٌٍّشوث١ٓ (.III.24 .و انشكم. III.23 .انشكم) فٟ اٌشى١ٍٓ               

SrNi0:055Ti0:945O3   ٚ  SrNi0:11Ti0:89O3   ,  ٔلاؼع إْ  رساخ Sr ، Ti ٚ Ni ٌٙا وصافح شؽٕح 

ت١ّٕا . أػٍٝ تاٌمشب ِٓ ِٛلغ إٌٛاج لاْ ٘زٖ اٌزساخ ذؽرٛٞ ػٍٝ ػذد أوثش ِٓ الإٌىرشٚٔاخ الأعاع١ح

فٟ اٌّشوث١ٓ . ذىْٛ رساخ الأوغع١ٓ أوصش اذغاػًا ِغ ٚظٛد ػذد وث١ش ِٓ إٌىرشٚٔاخ اٌرىافؤ

SrNi0:055Ti0:945O3   ٚ  SrNi0:11Ti0:89O3   ٓ٠رُ ِشاسوح وصافح اٌشؽٕح ت١ ، Ni ٚ O ٌِّٝا ٠ش١ش إ ،

اٌعذ٠ذج ِغؤٌٚح ػٓ أخفاع ل١ّح فعٛج  (Ni-O)٘زٖ اٌشاتطح اٌرغا١ّ٘ح . ظذ٠ذج (Ni-O)ساتطح ذغا١ّ٘ح 

.  Ni تؼذ ذطؼ١ّٗ تزساخ SrTiO3إٌطاق ٌٍّشوة 

 

 .SrNi0:055Ti0:945O3وصافح اٌشؽٕاخ ٌٍّشوة . III. 23 .انشكم

 

 .SrNi0:11Ti0:89O3وصافح اٌشؽٕاخ ٌٍّشوة. . III. 24 .انشكم
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III.4.2. انخصائص انكهروكيميائية انضىئية: 

. تاعرخذاَ ٔشاؽ اٌرؽف١ض اٌؼٛئٟ إٌّرشش فٟ اٌّاء ٚأشؼح اٌشّظ ٠ّىٕٕا إٔشاء غاص ا١ٌٙذسٚظ١ٓ

وّا ٠ّىٓ ٌٙزٖ . (VB)ؼ١س ٠ّىٓ ٌٍفٛذْٛ رٚ اٌطالح اٌىاف١ح أْ ٠ص١ش الإٌىرشٚٔاخ فٟ ٔطاق اٌرىافؤ 

ٚذرغٍة ػٍٝ فعٛج إٌطاق، فررغثة فٟ ظٙٛس شمٛب  (CB)الإٌىرشٚٔاخ أْ ذرؽشن ػثش ٔطاق اٌرٛط١ً 

 ػٍٝ ذم١ًٍ اٌّاء ٌر١ٌٛذ غاص ا١ٌٙذسٚظ١ٓ ػٕذِا CBMذؼًّ الإٌىرشٚٔاخ فٟ ِٕطمح . فٟ ٔطاق اٌرىافؤ

Hوّْٛ اٌرم١ٍض  أوصش عٍث١ح ِٓ ٠CBMىْٛ 
+
/H2 . ٟاْ اٌصمٛب اٌّٛظٛدج فVB ذؼًّ ػٍٝ أوغذج 

٠رطٍة . O2/H2O أوصش إ٠عات١ح ِٓ وّْٛ الأوغذج ٌـ VBMاٌّاء لإٔراض غاص الأوغع١ٓ ػٕذِا ٠ىْٛ 

ِٚٓ شُ، فئْ اٌؽفاص . eV 1.23 [26]ؽالح فٛذ١ٔٛح لا ذمً ػٓ  (ٚ٘ٛ ذفاػً ِاص ٌٍؽشاسج )ذمغ١ُ اٌّاء 

ٚتاٌراٌٟ ، ٔؽراض إٌٝ . eV 1.23اٌؼٛئٟ اٌزٞ ٠ّىٕٗ فظً اٌّاء تٕعاغ ٠ؽراض إٌٝ فعٛج ٔطاق أوثش ِٓ 

ٚ وّْٛ ٔطاق  (CBM)ذّص١ً ِخطؾ ت١أٟ ٠ث١ٓ ؼافح إٌطاق ِٓ أظً ذؽذ٠ذ اٌؽذ الأدٔٝ ٌٕطاق اٌرٛط١ً 

 ٚ VBMِٚٓ شُ، ٠رُ ؼغاب ِٛاػغ . فٟ ػلالح تىّْٛ الأوغذج اٌّائ١ح (VBM)اٌرىافؤ الألظٝ 

CBM ٓػٍٝ إٌؽٛ اٌراٌٟ [27] (2)ٚ  (1) تاعرخذاَ اٌّؼادٌر١ :

ECBM = χ – (Eg/2)                                                                                           (1) 

EVBM = ECBM + Eg                                                                                          (2) 

   (VBM) ذّصً ؽالح وّْٛ اٌؽذ الألظٝ ٌٕطاق اٌرىافؤ EVBMؼ١س اْ ِٓ 

ECBM ًذّصً ؽالح وّْٛ اٌؽذ الأدٔٝ ٌٕطاق اٌرٛط١ (CBM)  

Eg فعٛج إٌطاق ٟ٘ 

  χ اٌمذسج اٌىٙشتائ١ح لأشثاٖ اٌّٛطلاخ، ٚاٌرٟ ٠رُ ذم١١ّٙا ػٍٝ أٔٙا اٌّرٛعؾ إٌٙذعٟ ٌٍىٙشتاء ٟ٘ 

 اٌم١ُ اٌّؽرٍّح ٌؽافح إٌطاق اٌرٟ ذُ .III.25 .انشكم٠ٛػػ . اٌّطٍمح ٌٍزساخ اٌفشد٠ح اٌرٟ ذشىً اٌّادج
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   SrTiO3،SrNi0:055Ti0:945O3 ،SrNi0:11Ti0:89O3   ٚSr0:945La0:055TiO3اٌؽظٛي ػ١ٍٙا ٌـ 

ٚSr0:89La0:11TiO3  .

 

ٚ   SrTiO3،SrNi0:055Ti0:945O3 ،SrNi0:11Ti0:89O3ذٛافك ؼافح إٌطاق ٌـ : .III.25 .انشكم

Sr0:945La0:055TiO3  ٚ Sr0:89La0:11TiO3 ِغ أوغذج اٌّاء ٚ وّْٛ الاخرضاي . 

 ٚ eV 0.62– إٌمٟ ذغاٚٞ SrTiO3 ٌـ ECBM ٚ EVBM، فئْ .III.25 .انشكموّا ٘ٛ ِث١ٓ فٟ 

2.25 eVٌٟتؼذ ذطؼ١ُ اٌّشوة . ، ػٍٝ اٌرٛا ٚSrTiO3 تزساخ La تض٠ادج ذشو١ض اٌرطؼ١ُ تزساخ ٚ ،La 

H أوصش عٍث١ح ِٓ وّْٛ اٌرم١ٍض ي ٠ECBMظثػ 
+
/H2 ٠ٚظثػ ،EVBM ِٓ أوصش إ٠عات١ح تشىً ٍِؽٛظ 

Oوّْٛ الأوغذج ي 
2
/H2O . ٔاؼ١ح أخشٜ ، أدٜ ذطؼ١ُ  اٌّشوة ِٓSrTiO3ِغ رساخ Ni  ػٕذ

إٌٝ ذغ١١ش  0.11 ، ٚػٕذ ذشو١ضeV 0.16 ٚ eV 1.49 إٌٝ ECBM ٚ EVBM إٌٝ ذغ١١ش  0.055ذشو١ض

ECBM ٚ EVBM ٌٝإ eV 0.34 ٚ eV 0.60ٌٟخلاي ٘زٖ إٌرائط ٔغرٕرط أْ اٌّشوة .  ػٍٝ اٌرٛا ِٓ

SrxLa1-xTiO3  ؼ١س ( x=0.055 ٚ x=0.11). ٟاٌمذسج ػٍٝ ذ١ٌٛذ وً ِٓ الأوغع١ٓ ٚا١ٌٙذسٚظ١ٓ ف ٌٗ
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، ٚاٌزٞ ٠ّىٕٗ ذ١ٌٛذ .(x=0.055 ٚ x=0.11 ) ؼ١س SrNixTi1-xO3اْ ٚاؼذ ِماسٔح تـاٌّشوة 

 ) ؼ١س   SrxLa1-xTiO3 ، ٚػٍٝ اٌشغُ ِٓ إْ اٌّشوة x=0.055 الأوغع١ٓ فمؾ  ػٕذ ذشو١ض

x=0.055 ٚ x=0.11)ِٚغ رٌه ، لا ذغرثؼذ ٘زٖ .  ٠ؼرثش ِٓ أشثاٖ ِٛطلاخ راخ اٌفعٛج ٚاعؼح إٌطاق

ػثاسج ػٓ ِادج ذؽف١ض٠ح ػٛئ١ح فؼاٌح لأٔٗ ذُ إشثاخ أْ  (Ni)  اٌّطؼُ  تا١ٌٕىSrTiO3ًاٌؽاٌح إْ اٌّشوة 

 ٌٗ أداء ظ١ذ فٟ فظً اٌّاء اٌرؽف١ضٞ اٌؼٛئٟ (x=0.055 ٚ x=0.11 ) ؼ١س  SrNixTi1-xO3اٌّشوة 

 .TiO2  [28]ػٕذ ذى٠ٛٓ ذماؽغ غ١ش ِرعأظ ِغ ِادج 
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خلاصة و آفاق 

اٌطالح،  ٠ؼرثش ِفَٙٛ خلا٠ا اٌرحف١ض اٌضٛئٟ ٘ذفاً سئ١س١اً فٟ ذط٠ٛش اٌششواخ  ٚ الاتحاز فٟ ِعاي ذ١ٌٛذ

خظائض  ح١س ذر١ح ٘زٖ اٌخلا٠ا ذح٠ًٛ اٌضٛء اٌٝ وٙشتاء تاسرخذاَ ِٛاد أشثاٖ اٌّٛطلاخ اٌرٟ ذّرٍه

اٌرحف١ض  ٠ؼرّذ ذط٠ٛش خلا٠ا .اٌف١ض٠ائ١ح ذّىٕٙا ِٓ اِرظاص اٌفرٛٔاخ ٚ ذح٠ٍٛٙا اٌٝ شحٕاخ وٙشتائ١ح

ِٓ اظً  اٌضٛئٟ ػٍٝ اٌفُٙ اٌؼ١ّك ٌٍخظائض اٌثٕائ١ح ٚالإٌىرش١ٔٚح ٌٍّٛاد اٌّسرخذِح فٟ ٘زٖ اٌخلا٠ا ٚ

اسرخذاَ إٌّارض  ذؼرّذ ٘زٖ اٌطشق ػٍٝ. ِحاواج اٌؼذد٠ح اسرخذاَ طشق ايفُٙ ٘زٖ اٌخظائض تذلح ػا١ٌح ٠رُ

تاسرخذاَ طشق اٌّحاواج . اٌش٠اض١ح ٚ اٌّؼادلاخ ٌرّص١ً ٚذح١ًٍ اٌؼ١ٍّاخ اٌف١ض٠ائ١ح ٚاٌى١ّ١ائ١ح فٟ اٌّٛاد

٠ّىٓ ٌٍثاحص١ٓ دساسح اٌرفاػلاخ ت١ٓ اٌضٛء ٚ اٌّادج ػٍٝ اٌّسرٜٛ اٌزسٞ ٚ اٌّعٙشٞ ٚ ٠ّىٓ , اٌؼذد٠ح 

ٌٙزٖ اٌذساسح اٌّساػذج ػٍٝ ذحس١ٓ وفاءج ٘زٖ اٌّٛاد ٚ ذحس١ٓ خظائض أشثاٖ اٌّٛطلاخ ٚ ذظ١ُّ خلا٠ا 

ٌٙزا اٌسثة ، فٟ إطاس ٘زٖ الأطشٚحح ، لّٕا تذساسح اٌخظائض ا١ٌٙى١ٍح ٚ  .اٌرحف١ض اٌضٛئٟ الأوصش فؼا١ٌح

 ، لثً ٚتؼذ ػ١ٍّح اٌرطؼ١ُ SrTiO3الاٌىرش١ٔٚح  ٚ اٌىٙشٚو١ّ١ائ١ح ٚ اٌضٛئ١ح ٌٍّحفض اٌضٛئٟ 

dopage)  ( ب Ni ٚ La . تاسرخذاَ طش٠مح اٌّٛظاخ اٌّسر٠ٛح اٌّؼضصج خط١اً راخ اٌىّٛٔاخ اٌىاٍِح

(FP-LAPW)  داخً إطاس ٔظش٠ح اٌىصافح اٌراتؼ١ح(DFT)  خلاي ِؼاٌعح طالح اٌرثادي ٚالاسذثاط ِٓ ،

 .Wien2K، اٌزٞ ذُ ذٕف١زٖ تاسرخذاَ تشٔاِط . (mbj-GGA)ترمش٠ة اٌرذسض اٌّؼُّ 

اٌرحس١ٓ ا١ٌٙىٍٟ ، ١٘ٚىً إٌطاق ، : لذِد دساسرٕا ٚطفاً ذفظ١ٍ١اً ٌٍخظائض ا١ٌٙى١ٍح ٚالإٌىرش١ٔٚح ، ِصً

وصافح اٌحاٌح اٌىاٍِح ٚاٌعضئ١ح ٚ وصافح اٌشحٕاخ ٌىً ِادج ٚ وزا اٌخظائض اٌىٙشٚو١ّ١ائ١ح ٚ اٌضٛئ١ح تؼذ 

 :ٍِخض ٌٕرائط اٌّرحظً ػ١ٍٙا ٚ اٌرٟ وأد وّا ٠ٍٟ ٚ ٌىُ .ػ١ٍّح اٌرطؼ١ُ

 ح١س ٚظذٔا La ٚ Ni  لثً ٚ تؼذ اٌرطؼ١ُ تزساخSrTiO3تذا٠ح لّٕا تحساب اٌخظائض اٌث٠ٛ١ٕح ٌٍّشوة 

 GPa= B0 184.48ٚ ِؼاًِ الأضغاط . 3.900A ٠مذس تحٛاٌٟ SrTiO3ل١ّح ِؼاًِ اٌشثىح ٌٍّشوة 

-abذرٛافك ٔرائعٕا اٌّرؼٍمح تاٌخظائض ا١ٌٙى١ٍح ٌحاٌح اٌرٛاصْ تشىً ظ١ذ ِغ ذٍه اٌّحسٛتح تٛاسطح طشق 



 خلاطح ٚ آفاق 

 

initioٜوّا لاحظٕا ذغ١ش طف١ف فٟ ِؼٍّاخ اٌشثىح ٚ ِؼاًِ الأضغاط تؼذ ػ١ٍّح .  ٔرائط ذعش٠ث١ح أخش

 .Sr ٚ Ti ٚ ٘زا ساظغ ٌحعُ اٌزس٠ر١ٓ ِماسٔح تحعُ رسذٟ La ٚ Ni اٌرطؼ١ُ  تزساخ

 .La ٚ Ni  لثً ٚ تؼذ اٌرطؼ١ُ تزساخSrTiO3شُ لّٕا تحساب اٌخظائض الاٌىرش١ٔٚح اٌث٠ٛ١ٕح ٌٍّشوة 

، Laتؼذ ذطؼ١ّٗ ب .  (MVC 2.879 eV).  غ١ش ِثاششجٔطاق  تٗ فعٛجSrTiO3ذظٙش حساتاذٕا أْ 

 ٔحٛ اٌحذ الأدٔٝ ٌٕطاق اٌرٛط١ً ٚ اذساع فعٛج إٌطاق Fermiلاحظٕا ذحشن ِسرٜٛ 

، ِّا ظؼٍٗ شثٗ Sr0:945La0:055TiO3 ٚ Sr0:89La0:11TiO3 (2.924 ev ٚ  2.986 ev )ٌٍّشوث١ٓ

 Niِغ ص٠ادج ذشو١ض اٌرطؼ١ُ ب  SrTiO3وّا لاحظٕا أخفاع ل١ّح فعٛج إٌطاق ٌـ . nِٛطً ِٓ إٌٛع 

(SrNi0:055Ti0:945O3 ٚ SrNi0:11Ti0:89O3  ِٓ إٌٝ ِا ٠مشب eV 1.337,  0.263 eV ٔر١عح ٌظٙٛس 

ٚ تاٌراٌٟ، ٔظشًا ٌم١ّح فعٛج إٌطاق اٌّخفضح، فإْ .  فٟ ِٕرظف فعٛج إٌطاقNi ٌزساخ d3حالاخ 

(SrNi0:055Ti0:945O3 ٚ SrNi0:11Ti0:89O3 )  ،٠ؼذ ِشوة ٚاػذًا ٌٍرطث١ماخ الإٌىرش١ٔٚح اٌضٛئ١ح ٚ

 .خ١اسًا ظزاتاً ٌلاسرخذاَ الإٌىرشٟٚٔ اٌثظشٞ ِّٚرظًا ِّراصًا فٟ ِعاي إٌطاق اٌّشئٟ

  ٠ؼطٟ حساب وصافح اٌحاٌح ششحًا ِفظلاً ٌّساّ٘ح اٌّذاساخ اٌّخرٍفح ٌٍؼٕاطش اٌّشىٍح ٌٍّشوة

SrTiO3لثً ٚ تؼذ اٌرطؼ١ُ تزساخ  La ٚ Ni ٜٛاظً  (111) ٚ ٌمذ اػرّذٔا ػٍٝ اٌّسر ِٓ

 .دساسح وصافح اٌشحٕاخ ٌع١ّغ اٌؼٕاطش اٌّشىٍح ٌٍّشوة 

ف١ّا ٠رؼٍك تٛظٙاخ ٔظش دساسرٕا، فإٔٙا سرؼرّذ ػٍٝ طشق اٌحساب اٌّخراسج ٚسرؼرّذ أ٠ضًا ػٍٝ 

 :فٟ ٘زا اٌظذد، لذ ٠ىْٛ ِٓ اٌُّٙ ِراتؼح اٌذساساخ فٟ إٌماط اٌرا١ٌح. ػذج ذٛظٙاخ

 ذٛلغ ذطٛس اٌخظائض اٌرشو١ث١ح ٚاٌّشٔح ٚالإٌىرش١ٔٚح ٚاٌثظش٠ح وذاٌح ٌٍضغظ ٚدسظح اٌحشاسج. 

 اٌم١اَ تؼًّ ذعش٠ثٟ ػٍٝ ذط٠ٛش ٚذٛط١ف ٘زٖ اٌّٛاد. 

 ٠ظً ػٍّٕا ِرٛاضؼًا ظذًا ِماسٔح تّا ٠ّىٓ إٔعاصٖ فؼ١ٍاً ٚ ذعش٠ث١اً، ٌٚىٕٗ ٠ر١ّض تىٛٔٗ ٔمطح 

 . أطلاق ٌذساساخ أوصش ذؼم١ذًا ٚػّماً ٌلأٔظّح اٌرٟ ذضداد ذؼم١ذًا

 



 
 

 ملخص

تزٔاِج اٌحساتاخ تاستخذاَ  لثً و تؼذ اٌتطؼُُ تذراخ  اٌلأتأُىَ وإٌُىً SrTiO3لّٕا تذراسح اٌخصائص اٌثٍىرَح و الاٌىتزؤُح ٌٍّزوة 

Wien2k ًاٌّذاراخ اٌّحٍُح طزَمح    اٌذٌ َزتىش ػًٍ اٌطزَمح طزَمح اٌّىجح اٌّستىَح اٌّؼشسج خطُاFP-LAPW+Lo طزَمح  و

 . Ernzerhop و Burke و Perdewاٌّحذد تىاسطح  (GGA)تمزَة اٌتذرج اٌّؼُّ و تتطثُك . (APW) اٌّىجح اٌّستىَح اٌّؼشسج

 ٔحى اٌحذ Fermi، لاحظٕا تحزن ِستىي La تذراخ SrTiO3ٌٍّزوة تطؼُُ حُث لاحظٕا ػٕذ  . (mBJ)  تمزَة تُه وجىٔسىْ اٌّؼذي

، ِّا ( ev 2.986  و 2.924 ev) Sr0:89La0:11TiO3 و Sr0:945La0:055TiO3الأدًٔ ٌٕطاق اٌتىصًُ و اتساع فجىج إٌطاق ٌٍّزوثُٓ

 Ni (SrNi0:055Ti0:945O3ِغ سَادج تزوُش اٌتطؼُُ ب  SrTiO3لاحظٕا أخفاض لُّح فجىج إٌطاق ٌـ وّا . nجؼٍه شثه ِىصً ِٓ إٌىع 

و .  فٍ ِٕتصف فجىج إٌطاقNi ٌذراخ d3 ٔتُجح ٌظهىر حالاخ eV 1.337  ,0.263 eV إًٌ ِا َمزب ِٓ  SrNi0:11Ti0:89O3و 

َؼذ ِّتصًا ِّتاسًا فٍ ِجاي إٌطاق  ( SrNi0:11Ti0:89O3 و SrNi0:055Ti0:945O3)تاٌتاٌٍ، ٔظزًا ٌمُّح فجىج إٌطاق اٌّخفضح، فإْ 

 .اٌّزئٍ

 .SrTiO3اٌّزوة , FP-LAPW+Lo طزَمح  , Wien2k  تزٔاِج اٌحساتاخ :الكلمات المفتاحية 

Résumé 

Nous avons étudié les propriétés structurelle et électroniques du composé SrTiO3 avant et après le dopage 

avec des atomes de lanthane et de nickel en utilisant le programme de calcul Wien2k basé sur la méthode 

des ondes planes augmentées linéarisées avec orbitales locales (FP-LAPW+Lo) et la méthode des ondes 

planes augmentées (APW). En appliquant l'approximation du gradient généralisé (GGA) définie par 

Perdew, Burke et Ernzerhof, ainsi que l'approximation modifiée de Becke et Johnson (mBJ). Nous avons 

observé que lors du dopage du composé SrTiO3 avec des atomes de La, le niveau de Fermi se déplaçait 

vers le minimum de la bande de conduction et l'élargissement de la bande interdite pour les composés 

Sr0.945La0.055TiO3 et Sr0.89La0.11TiO3 (2.924 eV et 2.986 eV), le rendant semi-conducteur de type n. 

Nous avons également observé une diminution de la valeur de la bande interdite de SrTiO3 avec une 

augmentation de la concentration de dopage en Ni (SrNi0.055Ti0.945O3 et SrNi0.11Ti0.89O3) à environ 

1.337 eV et 0.263 eV en raison de l'apparition d'états d3 des atomes de Ni au milieu de la bande interdite. 

Par conséquent, en raison de la valeur réduite de la bande interdite, (SrNi0.055Ti0.945O3 et 

SrNi0.11Ti0.89O3) est un excellent absorbeur dans le domaine de la bande visible. 

Mots-clés : programme de calcul Wien2k, méthode FP-LAPW+Lo, composé SrTiO3. 

Abstract 

We studied the structural and electronic properties of the SrTiO3 compound before and after doping with 

lanthanum and nickel atoms using the Wien2k calculation program, which is based on the linearized 

augmented plane wave with local orbitals (FP-LAPW+Lo) method and the augmented plane wave (APW) 

method. By applying the generalized gradient approximation (GGA) defined by Perdew, Burke, and 

Ernzerhof, as well as the modified Becke-Johnson (mBJ) approximation, we observed that upon doping 

the SrTiO3 compound with La atoms, the Fermi level shifted towards the conduction band minimum and 

the band  gap widened for the compounds Sr0.945La0.055TiO3 and Sr0.89La0.11TiO3 (2.924 eV and 

2.986 eV), making it an n-type semiconductor. We also observed a decrease in the band gap value of 

SrTiO3 with increasing Ni doping concentration (SrNi0.055Ti0.945O3 and SrNi0.11Ti0.89O3) to 

approximately 1.337 eV and 0.263 eV due to the appearance of Ni d3 states in the middle of the band gap. 

Therefore, due to the reduced band gap value, (SrNi0.055Ti0.945O3 and SrNi0.11Ti0.89O3) is a 

excellent absorber in the visible spectrum range. 

Keywords: Wien2k calculation program, FP-LAPW+Lo method, SrTiO3 compound. 



Inorganic Chemistry Communications 153 (2023) 110871

Available online 27 May 2023
1387-7003/© 2023 Elsevier B.V. All rights reserved.

Short communication 

Impact of La, Ni-doping on structural and electronic properties of SrTiO3 for 
photocatalytic water splitting 

Z. Aboub a,*, T. Seddik b,*, B. Daoudi a,c, A. Boukraa a, Debidatta Behera d, M. Batouche b, 
Sanat Kumar Mukherjee d 
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A B S T R A C T   

The study of the physical properties of doped SrTiO3 materials using the full potential linearised augmented 
plane wave (FP-LAPW) technique has revealed interesting findings. In particular, we explored the semi-
conducting behavior of La- and Ni-doped SrTiO3 alloys through band structure calculations. The results showed 
that Sr0.945La0.055TiO3 exhibited n-type semiconducting behavior with a bandgap of approximately 2.924 eV. In 
contrast, Ni-doped SrTiO3 demonstrated a reduction in band gap value of around 1.337 eV due to the emergence 
of 3d-Ti states in the middle of the SrTiO3 band gap. This unique characteristic makes SrNi0.055Ti0.945O3 a 
promising candidate for optoelectronic devices. Furthermore, the photo-electrochemical analysis revealed that 
Sr0.945La0.055TiO3 has a band edge position that is suitable for photocatalytic water splitting, making it a more 
attractive candidate for this application compared to SrNi0.055Ti0.945O3. These findings have important impli-
cations for the design and development of novel materials with specific properties for a range of technological 
applications.   

1. Introduction 

One of the most challenging problems to date has been the quest for 
photocatalytic inorganic semiconductors that interact to visible light in 
the solar spectrum [1]. Co-doping with suitable doping elements in a 
wide band-gap host photocatalyst is an important technique for 
increasing their activities in the visible spectrum in terms of crystallo-
graphic bulk geometry and electronic band structure engineering via 
alloying or doping. Several of these semiconductors, including oxides 
[2] and sulphides [3], have been in-depth study. TiO2 stands out as a 
viable photocatalyst among them because of potential oxidation, 
toughness, toxic free and stability. Unfortunately, TiO2 can only absorb 
5% of the solar spectrum because of the 3.2 eV band gap [4], which 
results in a low solar energy conversion. Another example is the SrTiO3 
perovskite, a prospective photocatalyst for the production of hydrogen 
from water employing solar radiation [5,6]. It is more stable and 
abundant than the raw ingredients. SrTiO3 forms a cubic perovskite 
crystal shape when it crystallizes [7]. SrTiO3 is employed in numerous 
domains and applications, including energy storage [11,12], sensing 

[13,14], photocatalysis [8-10], microwave devices [15-17], as well as 
electrode in the lithium-ion batteries [15,16], H2S solar cells [17,18], 
and RAMs [17]. Sol-gel [18], hydrothermal treatment [8,10,13,19,20], 
solid-state reaction [15], pre-polymerizing indicator approach [9], 
pulsed laser hydrolysis [21,22], CoD/Volvo Thermal [15], and electro-
spinning [23] are a few techniques that can be used to make SrTiO3. 
SrTiO3 is a viable option for H2 evolution under ultra violet (UV) irra-
diation because its conduction band edge is 200 mV more negative than 
TiO2. The primary difficulties in this regard are to reduce electron-hole 
recombination and shift the optical response to the visible range. The 
SrTiO3 complex and its doping with elements like Fe, La, and Mn have 
been the subject of numerous research [24-26]. In this regard, we 
attempt here to replace the cation atom (Sr or Ti) in purpose to examine 
the influence of La-, or Ni-doped on structural, electrical and photo-
catalytic characteristics of SrTiO3 perovskite, utilizing the FP- (APW +
lo) method. 
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2. Computational details 

The FP-APW + lo [27], which is executed in the Wien2k [28] and has 
recently been proven to be the more accurate method for first-principles 
electronic structure calculations [29-35], is used for all calculations in 
the current investigation. The generalized gradient approximation (GGA 
functional) was used to generate the optimal structural parameters, and 
the Tran-Blaha modified Becke Johnson (TB-mBJ) potential [36] was 
used to calculate the electronic structure in order to replicate the 
exchange–correlation interactions. It must be highlighted that the TB- 
mBJ potential was created specifically to generate a bandgap value 
that was comparable to its experimental equivalent than the value 
provided by the standard GGA [37,38]. For Sr, Ti, O, La, and Ni, 
respectively, the muffin-tin spheres (RMT) selected here are 2, 1.7, 1.5, 
1.8, and 2.3 a.u. The electronic wave functions are prolonged up to lmax 
= 4 and 10 beyond and within the MT sphere, respectively. Moreover, 
the RMTKmax = 9 and Gmax = 12 parameters are considered for cut off. 
We have employed a mesh of 3500 k-points for pure SrTiO3 and 400 k- 
point for La-, and Ni-doped SrTiO3 inside Brillouin zone integration. By 
reducing the forces exerted on each atom, the forces acting on the crystal 
structure were optimized. As a convergence criterion, the 10− 4 Ryd total 
energy one was utilized. 

3. Results and discussion 

3.1. Structural analysis 

To determine the physical features of La-, and Ni-doped SrTiO3, a 2 
× 3 × 3 (90-atom) supercell is constructed, where firstly one Sr atom is 
replaced by La atom and then one Ti atom is replaced by Ni atom, to 
finally obtain the following alloys Sr0.945La0.055TiO3 and SrNi0.055-

Ti0.945O3 Fig. 1. 
Fig. 2 shows the calculated total energy for each alloy as a factor of 

volume. Murnaghan’s equation of states is used to fit the total energy 

Fig. 1. The crystal structure of a) Sr0.945La0.055TiO3and b) SrNi0.055Ti0.945O3.  

Fig. 2. The evolution of the total energy with the volume of the SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3 and SrNi0.055Ti0.945O3 alloys.  

Table 1 
Determined lattice parameters, bulk modulus (B), pressure derivatives (B’) for 
SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3 and SrNi0.055Ti0.945O3 with other reports.  

Compound Reference  Lattice 
constant (Å) 

B 
(GPa) 

B’ 

SrTiO3 Present FP-LAPW  3.900 184.48 4.41 
[7] Experimental  3.905 / / 
[40] FP-LAPW  3.905 184 / 
[41]   3.87 194 / 

Sr0.945La0.055TiO3   Present FP-LAPW  3.904 187.59 4.40 
[42] Experimental  3.908 / /      

SrNi0.055Ti0.945O3 Present FP-LAPW  3.871 203.25 4.34  
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with volume in order to determine the lattice parameters a, bulk 
modulus B, and its pressure derivative B’ [39]. Table 1 includes the 
results that are currently accessible together with the obtained values of 
a, B, and B’. This table shows that our predicted equilibrium lattice 

parameters and experimental data are well-concordant [7]. As a result of 
the radii of the lanthanum (La) and strontium (Sr) atoms being different, 
it is observed that the lattice parameter increases when the SrTiO3 
materials is doped with La atoms. The lattice parameter, on the other 

Fig. 3. Calculated band structure of SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3 and SrNi0.055Ti0.945O3 alloys.  

Fig. 4. Total and partial density of states (DOS) of SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055Ti0.945O3 alloys.  
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hand, decreases when Ni is added to SrTiO3, which is caused by the fact 
that Ti has a higher radius than Ni. 

3.2. Electronic properties 

The band structures of La-, Ni-doped SrTiO3, and pure SrTiO3 are 
calculated and depicted in Fig. 3, respectively. Fig. 3 shows that the pure 
SrTiO3 has semiconductor properties with indirect (R-Г) band gap of 
about 2.879 eV, which agrees well with experimental measurements 
[43]. When La atom is substituted into Sr site of SrTiO3, Fermi level 
alters to the conduction band, creating an n-type semiconductor with a 
higher band gap value of 2.924 eV than before. In contrast, when SrTiO3 
is doped with Ni atoms, the conduction band is shifted toward the Fermi 
level, causing decrease in the band gap to be 1.337 eV for the 
SrNi0.055Ti0.945O3 alloy. Ni-doped SrTiO3 benefits from this band gap 
decrease, making it an appealing option for optoelectronic usage and an 

excellent absorber in the visible range domain. We notice here that the 
trend of the bandgap value (increase/reduction) as we replace the 
doping atom may be due to differences in atomic radius (RLa < RNi) and 
valence electronic configuration (La: 5d1, 6s2; Ni: 3d8, 4s2). In addition, 
the electron effective mass (me*) at the minimum conduction band 
(MCB) and the hole effective mass (mh*) at the maximum valence band 
(MVB) for the three alloys are calculated by the following equation [44]: 

m∗ = ħ2
(

∂2E
∂2k

)− 1

(1) 

The obtained values are mh* = − 3.283 and me* = 1.237 for pure 
SrTiO3, mh* = − 1.22 and me* = 0.357 for Sr0.945La0.055TiO3, and mh* =
− 1.249 and me* = 0.173 for SrNi0.055Ti0.945O3.These findings suggest 
that for the material SrTiO3, the effective mass of the electron at CBM is 
less than that of the hole at VBM. This could be because the CBM 
(Г-point) is more dispersive than the VBM (R-point). On the other hand, 

Fig. 5. Charge density on the (111) plane for SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055Ti0.945O3 alloys.  
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when the SrTiO3 is doped by the La/Ni atom, effective masses decrease, 
which is due to the fact that the slopes of the CBM and VBM are changed 
(see Fig. 3). Consequently, higher mobility can be expected for both La 
and Ni-doping. Moreover, to estimate the doping strategy effect on the 
recombination rate, the relative mass of hole-electron pairs of pure and 
doped SrTiO3 must be calculated using D = mh*/me*. This ratio is equal 
to 2.65, 3.41, and 7.21 for SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055-

Ti0.945O3, respectively. The results indicate that substitution with La/Ni 
increases the value of D, with the largest increase observed for Ni-doped 
SrTiO3. This suggests that the recombination of electrons and holes is 
slowed down, leading to an improved photocatalytic performance of 
pure SrTiO3. 

Fig. 4 shows the computed total and partial densities of states for the 
materials SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055Ti0.945O3 in order to 
better understand the contribution of the many states of each atom. It 
has been found that for pure SrTiO3, the 2p-O states together with 3d-Ti 
states dominate the upper valence band area. On the other hand, the 3d- 
Ti states are mostly responsible for the conduction band’s bottom. Here, 
we observe that the Sr and O states do not overlap, pointing to an ionic 
charter for the Sr–O bonds. Moreover, the contribution of various states 
remains unchanged when La is added to SrTiO3, but the Fermi level is 
moved to the maximal conduction band. This conduction band results 
from the mixture of unfiled 4f, 5d-La states and 3d-Ti states. In contrast, 
the top valance band of SrTiO3 changes when Ni atoms are added, 
becoming predominately composed of 3d-Ni states mixed with 3d-Ti and 
2p-O states. In addition, the 3d-Ni states have caused a new state to arise 
in the conduction band minimum, lowering SrTiO3 band gap value to 
1.337 eV. 

For a deeper comprehension of the relative charge arrangement in 
the SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055Ti0.945O3 alloys, the electron 
charge density is computed in the (111) plane. It is clearly observed 
from Fig. 5a that for pure SrTiO3, the charge density is accumulated in 
the vicinity of the Sr atom, suggesting a Sr–O and Sr–Ti ionic bond. 
Moreover, Ti and O are seen to share some charge density, which sup-
ports the development of a covalent link between them. The charge 
distribution in SrTiO3 does not change significantly when La replaces the 
Sr atom (Fig. 5b). However, when doped with Ni, a charge density is 
shared between Ni and O, suggesting a new Ni-O covalent band (Fig. 5c). 
This new Ni–O covalent band is responsible for the band gap value 
decreasing. 

3.3. Photo-electrochemical properties 

Hydrogen gas could be created utilizing photocatalytic activity that 
is dispersed in water and sunshine. A photon with sufficient energy can 
excite electrons in the valence band (VB). With enough energy, those 
electrons can move through the CB and overcome the band gap, causing 
holes to develop in the valence band. The electrons in CBM reduce water 
to generate hydrogen gas when the CBM is much more negative than the 
H+/H2 reduction potential. The holes in the VB oxidize water to produce 
oxygen gas when VBM is more positive than the oxidation potential of 
O2/H2O. Water splitting, an endothermic reaction, requires photon en-
ergy of at least 1.23 eV [45]. Hence, a photocatalyst that can split water 
successfully needs to have a band gap greater than 1.23 eV. Thus, one 
needs to represent the band edge alignment in order to pinpoint the 
conduction band minimum (CBM) and valence band maximum (VBM) 
potentials in relation to the water redox potential. Hence, the positions 
of VBM and CBM are calculated using the equation [46] as follows: 

ECBM = χ − (Eg/2) (2)  

EVBM = ECBM +Eg (3) 

where EVBM and ECBM correspond to the potentials of valance band 
maximum (VBM) and conduction band minimum (CBM), Eg is the band 
gap, and χ is the electronegativity of the semiconductors, which is 
assessed as the geometric mean of the absolute electronegativities of the 
individual atoms that constitute the material. The obtained band edge 
potential values of SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055Ti0.945O3 are 
illustrated in Fig. 6. 

As shown in Fig. 6, the ECBM and EVBM of pure SrTiO3 are equal to 
–0.62 eV and 2.25 eV, respectively. By doping SrTiO3 with La atom, the 
ECBM becomes more negative than the H+/H2 reduction potential, and 
the EVBM becomes significantly more positive than the oxidation po-
tential of O2/H2O. On the other hand, doping the SrTiO3 with Ni atom 
changed the ECBM and EVBM to be 0.16 eV and 1.49 eV, respectively. This 
result shows that, the Sr0.945La0.055TiO3 alloy is suitable to generate both 
oxygen and hydrogen at the same time compared to SrNi0.055Ti0.945O3, 
which can generate only oxygen, even if the Sr0.945La0.055TiO3 is a wide 
band gap semiconductor. However, this case does not exclude the Ni- 
doped SrTiO3 from being an efficient photocatalytic material because 
it has been previously shown that Ni-SrTiO3 has good performance 
photocatalytic splitting water when forming hetero junction with TiO2 

Fig. 6. Band edge alignment of SrTiO3, Sr0.945La0.055TiO3, and SrNi0.055Ti0.945O3 with respect to water oxidation and reduction potential.  
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material [47]. 

4. Conclusions 

In summary, FP-LAPW approach has been used to examine the 
impact of La and Ni atoms on the structural and electrical attributes of 
SrTiO3 perovskite. Due to the Fermi level being moved towards the 
conduction band minimum, the La-doped SrTiO3 exhibits n-type con-
duction. However, the band gap value of Ni-doped SrTiO3 is decreased 
to approximately 1.337 eV as a result of the emergence of 3d-Ni states in 
the band gap’s middle. Thus due to its reduced band gap value, 
SrNi0.055Ti0.945O3 shows promise for optoelectronic applications. 
Furthermore, compared to pure SrTiO3, the effective mass differences 
between electron and hole for Sr0.945La0.055TiO3 and SrNi0.055Ti0.945O3 
alloys were increased, indicating that La/Ni substitution slows electron 
and hole recombination and improves the photocatalytic performance of 
pure SrTiO3. Additionally, compared to SrNi0.055Ti0.945O3, which can 
only produce oxygen, the investigation of the photo-electrochemical 
characteristics reveals that the Sr0.945La0.055TiO3 alloy has a favorable 
band edge position to simultaneously produce both oxygen and 
hydrogen. 
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Abstract: The structural and electronic properties of the Ni-doped SrTiO3 have been study by using 
the full-potential (Linearized augmented plane-wave method (FP-LAPW) within density functional 
theory (DFT). We employed the generalized gradient approximation (GGA) and modified 
Beck-Johnson (mBJ) GGA. The calculated band gaps are found to be decreased with the increase in 
In concentration. The mBJ-GGA band gaps are very close to experimental values as implemented in 
the WIEN2k simulation code. We studied the electronic properties of SrTiO3 and effect doping Ni on 
its. This study revealed that Ni doping of SrTiO3 had a significant impact on the structural and 
electronic properties of SrTiO3, and its structural stability can be improved by Ni doping SrTiO3. The 
band gap of SrTiO3 is 2.857 eV and 1.078 eV for SrNi0.125Ti0.875O3. 

Keywords: density functional theory; SrTiO3; doping; electronic structure; WIEN2k code 

 

1. Introduction 

Photocatalytic water splitting using semiconductor materials provides a way to produce clean 
hydrogen fuel [1–4]. A photocatalytic water splitting has to be proper band positions, i.e., the valence 
band maximum VBM should be more positive than the water oxidation potential and the conduction 
band minimum CBM must be more negative than the hydrogen reduction potential, the SrTiO3        
has benne a most stability and an abundance of raw materials, and thus it is a promising 
photocatalyst for producing hydrogen from water using solar energy [5,6]. SrTiO3 is a cubic 
perovskite structure material [7]. However, SrTiO3 use at range of applications in many fields such 
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as, photocatalysis [8–10], energy storage [11,12], sensing [13], micro wave devices[14], anode 
material for lithium-ion batteries [15], H2S solar cells [16], and random access memories[17]. Can be 
synthesize SrTiO3 by several methods such as sol-gel [18], treatment hydrothermal [8,10,13,19,20], 
solid state reaction [15], polymeric precursor method [9], pulsed laser decomposition [21,22], 
co-precipitation/solvo-thermal [15], and electro-spinning [23]. And many studies have been done 
about metal-doped SrTiO3, such as Fe, La and Mn [24–26]. 

In this work, the structural and electronic properties of both SrTiO3 and SrNi0.125Ti0.875O3 were 
calculated by using the full potential augmented plane wave plus local orbital (FP-(APW + lo)) method 
based on density functional theory (DFT) [27]. This is implemented in wien2k code to solve Kohn 
Sham equation within Full Potential Linearized Augmented Plane Wave (FP-LAPW) method. This 
method is one of the best methods for appropriate computation of electronic states of various 
crystalline solids. For structural optimization and the electronic properties the exchange correlation 
approximation is treated with Perdew-Burke-Ernzerhof Generalized Gradient Approximation 
(PBE-GGA) Trans-Blaha modified Becke–Johnson (TB-mBJ) potential is employed [28–31]. 

The outline of this paper is as follows: in section computational details, we give the 
computation details. The results and discussion are presented in section results and discussion. 
Finally section conclusions concludes the paper. 

2. Computational details 

All calculations were performed in the framework of the density function theory (DFT) [27] 
using the WIEN2k package [32], the full-potential Linearized augmented plane-wave method 
(FP-LAPW) [27] and the generalized-gradient approximation PBE-GGA with the 
exchange-correlation functional suggested by Perdew, Burke, and Ernzerhof (PBE) [27]. 

In these computations, and in order to investigate the structural and electronic properties of 
SrTiO3 and SrNi0.125Ti0.875O3, the unit cell is separated in two regions, an interstitial region and 
non-overlapping atomic spheres. In each of these regions, Kohn-Sham wave functions and charge 
densities as well as electronic potentials are calculated in a different way inside the unit cell. Inside 
the atomic sphere, they are defined usually by the RMT (radius of muffin tin) around the position of 
each atom, a spherical harmonic expansion is used, whereas in the interstitial space of the unit cell a 
plane wave basis set is taken into account. RMT values were chosen as 1.65 a.u. for O, 1.75 a.u. for 
Ti, 1.8 a.u. for Ni and 2.2 a.u. for Sr. Charge density was Fourier expanded up to Gmax = 12 au−1. The 
plane wave cut-off Kmax × RMT radius was taken such that RMT × Kmax = 9. For convergence of 
energy we used a 7 × 7 × 7 k-points grid in the special irreducible Brillouin zone. The self-consistent 
convergence criteria of total energy calculations of the system were achieved when the total energy 
stabilized within 10−4 Ry. 

3. Results and discussion 

3.1. Structural analysis 

For the calculion of structural and electronic properties of Ni doped SrTiO3, we adopt for the 
SrTiO3 compound—a cubic structure (space group). Pm3m where atomic positions in the elementary 
cell as presented in Figure 1a are Sr: (0, 0, 0); O: (0, 1/2, 1/2),(1/2, 1/2, 0), (1/2, 0, 1/2); and Ti:  
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(1/2, 1/2, 1/2) When, for the Ni-doped compound SrNi0.125Ti0.875O3, we build a cubic super-cell 
having twice the cell parameter of the parent SrTiO3 compound Figure 1b whose atomic positions are 
listed in Table 1. 

 

Figure 1. (a) SrTiO3 perovskite structure, and (b) supercell of SrNi0.125Ti0.875O3 structure. 

Table 1. Atomic positions for cubic supercell SrNi0.125Ti0.875O3. 

Atom Positions 
Sr (0.75, 0.75, 0.75)(0.25, 0.25, 0.25)(0.25, 0.75, 0.75)(0.75, 0.25, 0.25)(0.25, 0.25, 0.75)(0.75, 0.75, 0.25)(0.75, 

0.25, 0.75)(0.25, 0.75, 0.25) 
Ni (0, 0, 0) 
Ti (0.5,0.0, 0.0)(0.0, 0.5, 0.0)(0.0, 0.0, 0.5)(0.0, 0.5, 0.5)(0.5, 0.0, 0.5)(0.5, 0.5, 0.0)(0.5, 0.5, 0.5) 

O (0.0, 0.0, 0.75)(0.0, 0.0, 0.25)(0.75, 0.0, 0.0)(0.25, 0.0, 0.0)(0.0, 0.75, 0.0)(0.0, 0.25, 0.0)(0.5, 0.0, 0.75) 

All calculations were performed for a 40 atom (5 × 8) super-cell (with a0 = 7.81 Å) (Figure 1b). 
The optimization of the lattice constants for SrTiO3 and SrNi0.125Ti0.875O3 is made by minimization of 
the total energy. The calculate lattice parameters, bulk moduli, pressure derivatives B’ for SrTiO3 
and SrNi0.125Ti0.875O3 were calculated by fitting the total energy E versus volume V data to the 
non-linear Murnagham equation of state [27]. We present the E (V) relationship of both SrTiO3 and 
SrNi0.125Ti0.875O3 in Figure 2a,b respectively. 

 

Figure 2. Calculated total energy curves as a function of cell volume for (a) SrTiO3 and 
(b) SrNi0.125Ti0.875O3. 
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Table 2 presents the calculate lattice parameters, bulk moduli, their pressure derivatives B’ 
together with available experimental data and other theoretical data for both SrTiO3 and 
SrNi0.125Ti0.875O3. The value of our calculated lattice constants for both SrTiO3 (3.894 Å) and 
SrNi0.125Ti0.875O3 (3.877 Å). This is in good agreement with the experiment results [7] that the lattice 
constant of SrNi0.125Ti0.875O3 films increase after doping. From the values of bulk moduli, we can 
conclude that the SrNi0.125Ti0.875O3 is slightly less stable than SrTiO3. 

Table 2. Calculated lattice constants, bulk moduli B, pressure derivatives B’ and 
compared to experimental data and other available works for SrTiO3 and 
SrNi0.125Ti0.875O3. 

Compounds Method Approximation Lattice constant (Å) B (GPa) B’ Refs.
SrTiO3 FP-LAPW PBE-GGA 3.894 184.489 4.41 Present

Experimental Experimental 3.905 / / [7] 
FP-LAPW GGA-96 3.905 184 / [33] 

3.87 194 / [34] 
SrNi0.125Ti0.875O3 FP-LAPW PBE-GGA 3.877 183.62 4.44 Present 

3.2. Electronic properties 

3.2.1. Density of states 

In this section, the electronic structures for both SrTiO3 and SrNi0.125Ti0.875O3 will be studied 
and compared to each other. Several indicators will be used to detect the effects of Ni doping on the 
SrTiO3 electronic composition, which is total DOS and states partial density (PDOS). From these 
tools, some aspects of structural features can be demonstrated. The total DOS and PDOS for SrTiO3 
are first calculated for comparison and the results are shown in Figure 3a. For clarity, only the Ti 3d, 
O 2p and Sr 5p PDOS are shown and this will be evident in the following figures. The top of the 
valence bands (VBs) mainly consists of O 2p states and the most important vacancy power bands in 
the lower conduction bands (CBs) mainly consist of Ti 3d states. There is no interference between 
PDOS between Sr atoms and O atoms, meaning that the Sr–O bonds have a high ion city. 
Furthermore, the band gap in SrTiO3 is about 2.857 eV, which is less than the experimental value (of 
about 3.2 eV) [32]. This is naturally underestimated by the DFT [35–36] and by cause the strong 
self-interaction of the Ti 3d states [37] (Figure 3).The total DOS and PDOS for SrNi0.125Ti0.875O3 are 
shown in (Figure 3) .Where we see the control of both the Ti 3d, Ni 3d, O 2p and Sr 5p PDOS are 
shown and this will be evident in the following figures. The top of the valence bands (VBs) mainly 
consists of Ni 3d and O 2p states and the most important vacancy power bands in the lower 
conduction bands (CBs) mainly consist of Ti 3d states. We also notice no overlap between PDOS Sr 
atoms and O atoms, meaning that the Sr–O bonds have a high ion. Furthermore, the band gap in 
SrNi0.125Ti0.875O3 is about 1.078 eV. From all this we conclude that Ni atoms reduce the band gap and 
improve the effectiveness of SrTiO3. 
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Figure 3. The calculated total and partial density of states for (a) SrTiO3 and (b) SrNi0.125Ti0.875O3. 

3.2.2. Band structure 

We calculated the band structures of SrTiO3 (Figure 4), and the effect for all doping by nickel 
metal atoms on the electronic properties of SrTiO3. We found that the SrTiO3 has an indirect gap 
Γ–M point of Brillouin zone, and our calculated value of this gap (about 2.857 eV) is lower than the 
experimental value (around 3.2 eV). The largely, due to the well-known shortcoming of 
exchange-correction functionals in describing, excited states using the PBE-GGA     
approximation [38,39]. However, the characters of band structures and the relative variation of band 
gap are reasonable and reliable, so a scissors worker (1.3 eV) was performed to correct the 
underestimation of the band gaps of doped SrTiO3 [35–40]. Figure 4 shows the calculated band 
structures SrNi0.125Ti0.875O3 and SrTiO3 around band gap states. Because 1.078 eV, which is an 
indirect gap (Γ–M point of Brillouin zone). Two isolated defect bands crossing the Brillouin zone 
make a great decrease to the band gap, thus the optical absorption edge towards the visible light 
region is largely expanded. The defect bands are close to the valence band, which indicates that Ni 
dopant atoms are the acceptor impurities, leading to the increase of whole concentration [39].  
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Figure 4. Electronic band structure of (a) SrTiO3 and (b) SrNi0.125Ti0.875O3. 

3.2.3. Charge density 

Figure 5 represents the charge density of SrNi0.125Ti0.875O3 and SrTiO3. The Sr, Ti, and Ni atoms 
contain more basic electrons, resulting in a higher overall density of charge near the nucleus position, 
while oxygen atoms are larger with a large number of valence electrons. In the compounds SrTiO3 
and SrNi0.125Ti0.875O3, we note a difference in ionic bonds between Ni–O and Ti–O. This is due to the 
electronic distribution of Ni and Ti atoms. 

 

Figure 5. Charge density on the (111) plane for (a) SrTiO3 and (b) SrNi0.125Ti0.875O3. 

4. Conclusion 

We investigated the structural and electronic properties of Ni-doped SrTiO3 by a first-principles 
calculation of FP-LAPW method based on DFT. The calculated results the structure of 
SrNi0.125Ti0.875O3 is less stable than that of pure SrTiO3. The Ni fully acts as an electron donor in 
SrNi0.125Ti0.875O3 and the Fermi level shifts into the CBs after Ni doping. The DOS of the 
SrNi0.125Ti0.875O3 system shift toward low energies and the band gap of SrTiO3 is 2.857 eV and 
reduced by about 1.779 eV for SrNi0.125Ti0.875O3. 
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