
 نعتمد البلورية للانظمة والمغناطيسية الالكترونية الخصابص معرفة اجل من

 :شروذنجر معادلة حل على

 

 

 

 

 : التقريب بعد الذرات متعدد نظام حساب اجل من

 :Oppenheimer-Born  تقريب بعد

 

 

 

 : اساسيتين نظريتين على تعتمد وهي DFT الوظيفية الكثافة نظرية نستعمل

  معادلة مشكلة حلا وكوهان هوهانبرغ: كوهانو  هوهانمبرغنظرية 

 تشكيل استطعنا اذا التابعية الكثافة نظرية في. الالكترونات  شروذنغرمتعددة

  كل اذن معطى خارجي كمون في للنظام الاساسية الحالة ايجاد يسهل الدالة

 :   الدالة تكوين عوابق

. 

 

 

 

 

شام بتحويل جملة الإلكترونات المتفاعلة ضمن الكمون :معادلة كوهن شام 

تتحرك فيها الالكترونات ضمن كمون  غيرمتفاعلةالحقيقي إلى جملة افتراضية 

شام تقودنا إلى كثافة الجملة -وحيد ،صيغة كون-شام الناشا عن جسيم-كون

 .الحقيقية

 

 

 

   

 

 الأوليهالمبادئ  بإستعمال الصلبهفي الأجسام  المغناطيسيهدراسة الخصابص   
Etude ab- inition des propriétés magnétique de composé métalique 

   
 

         

  

 

   باحمدعمار و داودي  بوكراع: تحت اشراف * مسعودة  عميرات
 ورقلة جامعة قاصدي مرباح  المادةالرياضيات وعلوم علوم المادة ،كلية  المواد،قسمماستر فيزياء  

 amiramesoda@gmail.com : البريد الالكتروني 

 
  
 

 مقدمــــــــــــه

السوابل  اوسواء الغازات  انواعهاجميع المواد على اختلاف 

المواد الصلبة لها خواص مغناطيسية نتيجة لتأثرها بالمجال  او

لدرجة الحرارة  انكما , المغناطيسي ولكن بدرجات متفاوتة
 .اثر كبيرا على هذه الخواص

مثل  الاجهزةونظرا لاستعمال المواد المغناطيسية في كثير من 

الميكروفونات والسماعات ووسابل الاتصالات اللاسلكية 

وكذلك استعمالها في ذاكرات الحاسبات الآلية وغيرها من 

مهما دراسة بعض الخواص  اصبحالحديثة ولذلك  الاجهزة

 المغناطيسية لهذه المواد
 

 

 خطــــة العمل 

 التعرف على نظرية الكثافة الوظيفيةDFT 
  مبدأ code WIEN2k      
 (الخصابص المغناطيسية , الخصابص الهيكلية , التقريبات) الحساب 
تفسيــر النتابج 

 

 الهــــدف

  التنبؤ بالخصائص المغناطيسية للاجسام الصلبة 

 التعرف على البنى الالكترونية للانظمة 

 ايجاد الاستعمال الأنسب للمركب 

 الحســـاب 

 المراجــــع

 المفتاحيةالكلمــات 

 نظرية الكثافة الوظيفيةDFT   

Wien2k 

 المغناطيسةالخصابص 
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