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 : الملخص
 في تتمثل والتي البنيوية الخصائص من كل  تحديد بعد وذلك السفلي الوشاح تجانس وعدم المناحي التماثل عدم معاملات و  والهيدروليكية العرضية ,الطولية الموجات سرعات في المتمثلة الزلزالية الخصائص تحديد الى دراستنا تهدف          
 فقط طورين ان وجدنا فقد GGA  وبتقريب  DFT الحسابية بالطريقة GPa140  حتى0 من الضغط مجال في ىذا كل  ىنا بها اكتفينا التي ,ومعاملاتها  المرونة ثوابت منها والتي الميكانيكية والخصائص الحجمية النسبة ,الطوري التحول
 SiO2 حول الدراسات  لأغلب مماثل الزلزالية بالأخص  المعاملات  معظم تغير ان الى بالإضافة, اخرى مع يتنافى و لدراسات مماثل وىذا المستقرة الثلاث بين من المستقرين ىما

   زلزالية خصائص,مرونية خصائص,بنيوية خصائص,SiO2 :المفتاحية الكلمات
 

 
 

 : مقدمة -1
 نفس في الطور يتغير او تتغير ان يمكن حالتها فان الترموديناميكية الشروط لتغير عامة بصفة المادة تعرض عند         
 الضغوط عند البنى بهذه المتعلقة خصائصها تغير يؤدي مما البلورية بناىا تتغير قد خاصة البلورية الصلبة فالمواد ،الحالة
 .العالية الضغوط فيزياء عليو يطلق الفيزياء من الجزء وىذا خاصة العالية
 في الزلزالية الامواج انتشار يدرس الذي الكوني  الزلازل علم بينها من الميادين من العديد في العالية الضغوط فيزياء تطبق
 من اكسيد بدراسة ىنا نقوم اذن  سرعاتها، تتغير للكواكب الداخلية الطبقات في للضغط تعرضها حيث خاصة، الصلبة المواد
 غاية الى اي GPa140  الى 0 من الضغط مجال في وىذا ،SiO2 وىو الارضية للطبقات المكونة الهامة الاكاسيد بين

 التحول الى تعرضت سواءا الاطار  نفس وفي  الاكسيد ىذا  موضوع حول الدراسات تعددت .للأرض الخارجية النواة حدود
 في يعتمد الاخيرتين الخاصيتين الى التطرق فان اعلاه جاء ما حسب الزلزالية و  المرونية البنيوية، الخصائص الطوري،
 .الثانية الخصائص الى بالحساب ولو المرور دراستها تستوجب الاخيرة الخصائص ان كما  ، الاولى الخصائص على الاساس
 خاصة، بطرق الحساب يلزمو الذي القص معامل منها استثنينا فقد الثانية اما كاملة  الاولى للخصائص التطرق ىنا فضلنا وعليو
 درجة ان الاخير في فقط ولنذكر الحاسوب على تعتمد حسابية بطريقة وذلك اعلاه الترتيب نفس دراستنا تتضمن سوف
 .K 0 الى مساوية ىنا المعتبرة الحرارة

الاذي يحتاوي العدياد مان الطارق الحساابية    CASTEPنستعمل  من اجل الحسااب برناام  : طريقة الدراسة -2
 .  GGAالتي بدورىا  ايضا تتضمن العديد من التقريبات  نستخدم ىنا طريقة   DFTمن اىمها طريقة 

 

 نتائ   -3
 
 

 ىو دراسة تغير انتالبي التشكيل : الطوريالتحول 
 .الضغط بحثا عن البنى المستقرة بتغير 
𝑮∆يتستلزم ان  T=0 Kعند = 𝑯   
 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 

 .نلاحظ ان التحول لا يؤثر على كلا من النسبة الحجمية والكثافة:الخصائص البنيوية

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

   

 الخصائص المرونية
a-ثوابت المرونة: 

 b-معامل الانضغاط الحجمي: 
يزداد معامل الانضغاط  يصل   Stishoviteعند 
 الى 

Gpa 35 عدم ثبات قيم ، انK  يعود الى تحول 
Stishovite  الىCaCl2. 

  
 

غير صفرية اما في  ستة ثوابت مرنة الرباعية، لدينا  البنية   Stishoviteعند الضغط المنخفض يأخذ  

 .  غير صفريةثوابت  18نجد  ( CaCl2)نوع   من   Orthorhombicالمرحلة 

من خلال حساباتنا وجدنا ان طورين فقط يستقران ابتداءا من القشرة حتى نهاية الوشاح السفلي              
 Kالتحول الطوري لا يؤثر على كل من الخصائص البنيوية و معامل الانضغاط  Colombite.و     Stishoviteوىما

بينما يبقى ,Kبتغير الضغط يتغير كل من الكثافة والثابت الحجمي و المعامل . ولكن يؤثر بشكل واضح على ثوابت المرونة
 .خطي والباقي من المعاملات يكون غالبا غير خطي
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 :مناقشة-4    
  Colombite، CaCl2، Stishoviteالثلاث افترضنا استقرار البنى حساباتنا الدراسات السابقة في حسب  -

من خلال الشكل نلاحظ ان انتالبي التشكيل لبنية   Gipssفهو مساوي لطاقة  T=0Kباستعمال انتالبي التشكيل حيث 
Stishovite  و 0يكون اقل بينGPa  40 (باعتماد طريقة  نيوتن  رافسون لتحديد انعدام الدوال ) اذن فان ىذه البنية

ىو الاقل اذن فان بنيتو  CaCl2نلاحظ ان انتالبي التشكيل ل Gpa 140حتى  40تكون مستقرة في ىذا المجال ومن 
فان انتالبي التشكيل لو يبقى اعلى عند جميع نقاط مجال دراستنا   Colombiteمستقرة في ىذا المجال اما الطور الثالث 

 .لذلك فانو لايستقر، لهذا سوف ندرس بقية الخصائص على حسب نات  ىذا التحول الطوري
في المرحلة  0,77الى  0,89الاولى ومن المرحلة  في 0,89الى  1ببطيء مع زيادة الضغط وتقل من  V/V0تنخفض النسبة -

 .الثانية
 .تزدادان خطيا CaCl2و   Stishoviteحسابتنا ان كثافة توضح -
الى  Stishoviteيظهر انتقال طور  Gpa 40ينخفض، عند ومن ثم  Gpa  35ببطيء مع الضغط حتى  C11يزيد -

CaCl2. 
  Stishoviteيعود الى تحول  Kعدم ثبات قيم ، ان Gpa 35الى يزداد معامل الانضغاط  يصل   Stishoviteعند -

 .CaCl2الى 
 

 

  

 

 
 

 


