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، قًُا تسساب انخصائص ((DFTانز٘ ٚسرخذو طشٚقح شثّ انكًٌٕ ٔانرٙ ذشذكض عهٗ َظشٚح دانٛح انكثافح ( (siestaيٍ خلال عًهُا ْزا ٔتاسرعًال تشَايح           

إنٗ كًٌٕ انرأٍٚ تالإضافح        E(n)ٔانرغٛش انثاَٙ فٙ طاقح انشتط  Ebinانثُٕٛٚح ٔانًرًثهح فٙ يرٕسط طٕل انشاتطح ٔانكرشَٔٛح  ٔانًرًثهح فٙ طاقح انشتط         

. GGAْٔزا تاسرعًال ذقشٚة انرذسج انًعًى ( انزْة ٔانثلاذُٕٛو )نعُاقٛذ  انًعادٌ انُثٛهح (DOS)انسالاخ ٔكثافح  انعًٕد٘               

.عُاقٛذ انًعادٌ انُثٛهح ، انخصائص انثُٕٛٚح ٔانكرشَٔٛح،  DFT:  المفتاحيةالكلمات 

 
المقدمة .1

ذطٕٚش  ٔ انرٙ يٍ تُٛٓا عُاقٛذ انزْة ٔانثلاذُٕٛو دٔسا ْايا فٙ يخرهف انًدالاخ، ٔنقذ سكضخ انعذٚذ يٍ انذساساخ انُظشٚح ٔانردشٚثٛح عهٗ دساسح ٔذهعة عُاقٛذ انًعادٌ انُثٛهح        

ٔكزا اسرعًال ذقشٚة انرذسج انًعًى ( DFT)زٛث ذى اخرٛاس دانٛح انكثافح انٕظٛفٛح ، انخصائص انثُٕٛٚح ٔانكرشَٔٛح نعُاقٛذ ْزِ انًعادٌ، فٓٙ ذعرثش انًسط انٕاصم تٍٛ انزسج ٔانثهٕسج 

(GGA)  ذٍٛيٍ خلال عًهُا ْزا سُثشص انثُٗ انكرشَٔٛح انرٙ ذى انرٕصم إنٛٓا نثعض عُاقٛذ انًعادٌ انُثٛهح ٔرنك اَطلاقا يٍ انعُقٕد انًكٌٕ يٍ رس. نهسصٕل عهٗ انثُٗ الأكثش اسرقشاسا 

.                                               ]2-1 [إنٗ غاٚح انعُقٕد انًكٌٕ يٍ عششج رساخ 

لنتائج والمناقشة ا. 2
       

انثُٕٛٚحانخصائص 2 .1.

يرٕسط طٕل انشاتطح  -أ 

عض انثُٗ الانكرشَٔٛح انًرسصم عهٛٓا نعُاقٛذ يعذَٙ ت -ب

:انزْة ٔانثلاذٍٛ

انخصائص انكرشَٔٛح. 2. 2

Ebin انشتط  طاقح . 1. 2. 2

 E(n)انرغٛش انثاَٙ فٙ طاقح انشتط . 2. 2. 2

كًٌٕ انرأٍٚ انعًٕد٘.3. 2. 2

.يرٕسط طٕل انشاتطح نعُاقٛذ يعذَٙ انزْة ٔانثلاذٍٛ تذلانح زدى انعُقٕد(:1)انشكم  

Au5  عُقٕد انزْة(:2)انشكم

لخلاصةا. 4 
كخلاصح نًشازم انثسث انًُدضج نسذ اٌٜ َدذ أٌ ذغٛش زدى انعُقٕد نّ ذأثٛش يثاشش عهٗ يذٖ اسرقشاسٚح 

. أ٘ ٚكٌٕ انُظاو أكثش اسرقشاسا كهًا صاد زدى انعُقٕد( انثُٗ الانكرشَٔٛح )انُظاو 
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.انرغٛش انثاَٙ فٙ طاقح انشتط نعُاقٛذ يعذَٙ انزْة ٔانثلاذٍٛ تذلانح زدى انعُقٕد( : 5)انشكم 

.كًٌٕ انرأٍٚ انعًٕد٘ نعُاقٛذ يعذَٙ انزْة ٔانثلاذٍٛ تذلانح زدى انعُقٕد(: 6)انشكم 
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(n=2-9)Aun  ٔ Agn دساسح انخصائص انثُٕٛٚح ٔالانكرشَٔٛح  نعُاقٛذ انًعادٌ انُثٛهح ،تٍ كشًٚح ًُٚٛح  [3]

2017)خايعح قاصذ٘ يشتاذ  ٔسقهح ، يزكشج دكرٕساِ  ) .Zno .عهٗ سطر َصف َاقم انًرٕضعح

انًشاخع 

Pt5عُقٕد انثلاذٍٛ (:3)انشكم 

3 4 5 6 7 8 9 10

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

4.5

5.0

 

 

Bi
nd

ing
 e

ne
rg

y(
ev

)

cluster size

 Au

 pt

.طاقح انشتط نعُاقٛذ يعذَٙ انزْة ٔانثلاذٍٛ تذلانح زدى انعُقٕد( : 4)انشكم 
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