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 تشكرات

السلام على أشرف الخلق سيدنا محمد صلى االله عليه و سلم و على آله و صحبه بسم االله الرحمن الرحيم و الصلاة و 

  .أجمعين

الشكر الأول الله الذي من عينا من فصله و يسر لنا سبل النجاح و أخرجنا من ظلمات الجهل إلى نور العلم فله الحمد 

  .حتى يرضى و له الحمد بعد الرضى

المشرفة بن كريمة يمينة التي لم تبخل علينا بتوجيهها و نصائحها التي كانت  نتوجه بجزيل الشكر و الامتنان إلى الأستاذة

  .قات عبد القادريعونا لنا و حرصها على تقديم البحث في أحسن ما يمكن كما لاننسى الأستاذ المساعد سو 

  .ذكار عبد الغني الذي مد لنا يد العون في هذا البحث  السيد كما أتوجه بجزيل الشكر إلى

الأستاذ بن مبروك  أعضاء اللجنة على تفضلهم لقبول مناقشة هذا العمل المتواضع  و تقييمه ىننس كما لا

بجامعة  )مناقشا(أستاذة محاضر ب الأستاذة الداوي حفصةو  )رئيسا (بجامعة قاصدي مرباح ورقلة أستاذمحاضر ألزهر 

  ).مساعد مشرف(بجامعة قاصدي مرباح ورقلة  أستاذ محاضر أ الأستاذ سويقات عبد القادرقاصدي مرباح ورقلة، 

  أشكر كل من ساعدنا على اتمام هذه المذكرة و قدم لنا يد العون 

  .أسأل االله التوفيق لكل ما يحبه و يرضاه 

 

  

  

  

  



    
 

  الإهداء

  صباح

وفيها حقها أالتي لو اتخذت البحر مدادا لها  لىإلهمتني الحنان أ التي علمتني معنى الحياة و إلىهديه أانني  على انجاز هذا العمل الذي الحمد الله الذي اع

  مي الحنونأمن الكلمات 

  إلى من كلْت انامله ليقدم لنا لحظة سعادة إلى من حصد الأشواك عن دربي ليمهدلي طريق العلم أبي الغالي

  "حسين " إلى رفيق دربي ورمز الإخلاص والوفاء والمحبة زوجي الكريم 

 معهم حلو الحياة ومرها وكانوا سندي في الحياة إخوتي الأعزاء محمد الصغير، العمري ، بشير ، عبد الوهاب ، عبد العزيز ، وآخر العنقود إلى من تقاسمت

  .بلخير وإلى أزواجهم المصونة 

  .، جهيدة إلى سندي وقوتي وملاذي بعد االله، إلى من تذوقت معهم أجمل اللحظات إلى من علموني علم الحياة أخواتي دليلة

) ( يوسف ، يونس ، محمد الأمين، أنفال ) ( دعاء ، هديل ، ابراهيم الخليل ( إلى البراعم التي أزهرت في حياتنا وعمت الفرحة بقدومهم أبناء إخوتي 

  )سدرة المنتهى) (رتاج ، ريماس، قاسم) ( أسماء ، أسامة ، عبد الفتاح، عبد الرحمان 

  .الدراسي وإلى جميع صديقاتي بالجامعة إلى الذين بذلوا كل جهد و عطاء لأصل إلى هذه اللحظة أساتذتي الكرامإلى جميع زميلاتي طيلة المشوار 

  رباب

  :أهدي ثمرة هذا العمل

  .إلى من ربياني صغيرا والدي الكريمين أدامهما االله تاجا فوق رأسي

  .عبد الغني إلى مصدر قوتي و الهامي زوجي

  .حلا ابنتيإلى الشمعة التي أضاءت لي حياتي 

  }زينب، إلياس، مريم، أحمد، إسماعيل، يونس، عدنان{ إلى سندي و مصدر الأمان اخوتي 

  .إلى أخي عمران و زوجته لامية

  .إلى بسمة الحياة و سر الوجود أمي الثانية أم زوجي

  .سوداني و ذكار إلى كل عائلتي}أحلام، زينب، حفصة{ إلى اللواتي اعتبرهن اخوتي

  .إلى كل الصديقات اللواتي جمعني �م القدر فهم في القلب

  .التي أشرفت على هذا العمل "بن كريمة يمينة"إلى كل أساتذتي و أخص بالذكر الأستاذة 
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  المقدمة العامة

ثر جد كبير في تطور التكنولوجيا التي نعيشها، ألا يمكن الاستغناء عنها ولديها  دور مهم فيهافي حياتنا اليومية للمادة 

لى إدى أ هاهذه المواد ومعرفة البنية البلورية لها فتحسين الباحثين في خواص هذه المواد و التطور في لإنتاجالعلمية تتنافس  فالمخابر

عائلات جديدة اتسعت فتباينت تطبيقا�ا ما دفع البشرية نحو تحقيق ثروات صناعية منها فلهذه المواد خصائص اكتسبتها  ظهور

  .و حتى شكل الجسم النانوي المعتبر أو حالة السطح أو سطحها المحدد أ المأخوذو حجمها أوفق لتركيبتها الكيميائية 

باهتمام كبير في السنين القليلة لتوفر خصائص فيزيائية و كيميائية فيها  حظيتهم المواد التي أكاسيد المعادن من أفي هذا ا�ال تعد 

زيوم حيث لا يزال تحديد بنيتها وخصائصها محط تركيز الابحاث العلمية فله تطبيقات لا تعد ينغكسيد المأمن بين  هذه الاكاسيد 

  .من بين المعادن المطلوبة دراستها في البحوث المغنيزيومكسيد أهذا ما جعل . الخ... ولا تحص في مجالات عدة كالصناعة 

ووصف  المغنيزيومكسيد أفي دراسة خصائص مادة   DFTففي هذا العمل من بين النظريات التي ساهمت في نجاحه هي نظرية 

  .وية والالكترونية والضوئية والمغناطسيةيوتحليل خصائصه البن

الضوئية والمغناطسية باستعمال نظرية دالة الكثافة ، البنيوية، الالكترونية  المغنيزيومكسيد أففي هذا العمل سنهتم بدراسة خصائص 

(DFT)   على برنامجSiesta  ولنجاح هذا العمل اتبعنا الخطوات التالية :  

  .MgOقمنا بتقديم عموميات حول المركب المدروس:  )دراسة مرجعية (  ولالفصل الأ

التقريبات المختلفة  و  DFTفي هذا الفصل تناولنا الجانب النظري لدالية الكثافة : ) DFTنظرية دالية الكثافة ( الفصل الثاني 

  .المستخدم في الدراسة الحالية لإنجاز الحسابات Siestaعلى برنامج  ناتحدثيضا أ المستخدمة فيه و

يتضمن مختلف محطات العمل و أهم ما تم انجازه، و يضم نتائج  هو حوصلة لعملنا النظري،:  )مناقشة النتائج( الفصل الثالث

                   .MgOو بالتالي التحصل على مجموعة مهمة من الاستنتاجات حول خصائص المركب . العمل و مناقشتها

.لنا خلال مشوار هذا العمل حصل عليها والملاحظات التي ظهرتتلخص أهم النتائج المت وفي الأخير ننهي عملنا بخاتمة
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I .تمهید  

تلعب فيزياء المواد دورا مهما في تطبيقات التكنولوجيا الحالية، من بين هذه المواد مادة أكسيد المغنيزيوم الذي يعتبر مادة 

  .الإلكترو ضوئيةصناعية هامة، وذلك لما تتمتع به من خصائص تجعل منها أساس لصناعة المركبات الإلكترونية و 

الفصل لتقديم لمحة بسيطة حول أكسيد المغنيزيوم و دراسة أهم خصائصه الفيزيائية و الإلكترونية و أهميته الصناعية سنتطرق في هذا 

  .وكذا أهم مجالات استخدامه

I.1 .بنیة أكسید المغنیزیومThe structure of magnesium oxide    

وفق تساند سداسي، له بنية بلورية مكعبة  )octaédrique(لمنظومة البلورية ثمانية الوجوه ل  MgOينتمي أكسيد المغنيزيوم

(structure crystalline cubique)  مشا�ة للبنية البلورية لملح كلوريد الصوديوم(NaCl) اسمه المعدني بريكلازو( 

periclase)   و يسمى أيضا المغنيسيا(Magnesia) ]1 .[متعامدة يه محاور بلورية متساوية الطول و لد

و أيونات  Mg+2ترتبط شوارد المغنيزيوم قائمة بحيث )  α ،β،γ(و الزوايا المحورية   a=b=c=4.2130 Åحيث

  .I.1كما في الشكل رقم ] 1-2[ مع بعضها برابطة شاردية O-2الأكسجين

  

 

 

 

  ].1،2[لبنية البلورية لأكسيد المغنيزيوما :I.1الشكل
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صورة لأكسيد المغنيزيوم با�هر الإلكتروني الماسح و كذا ،I.2الشكلوفيما يلي شكل بلورات أكسيد المغنيزيوم

SEMالشكلI.3[33]. 

I.2 . الماديالوصفPhysical description  

يظهر أكسيد المغنيزيوم كمادة صلبة بيضاء ، غالبا ما توجد على شكل مسحوق و عديم الرائحة و على المستوى ا�هري تظهر 

  ]. 2[بلورات مكعبة شفافة 

I.3.  الكیمیائیةالخصائص الفیزیائیة وPhysical and chemical properties 

  .]9-8[الكيميائية يمثل الجدول القادم أهم الخصائص الفيزيائية و 

  

 

 

 

 

 

  .]2[أشكال بلورات أكسيد المغنيزيوم :I.2الشكل

 

 

 

 

 

صورة لأكسيد المغنيزيوم با�هر الإلكتروني الماسح  :I.3الشكل 

SEM]8[.  
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  .الخصائص الفيزيائية و الكيميائية :I.1الجدول 

  القيمة  الخاصية

 C°2825  درجة الانصهار

  C3600°  درجة الغليان

 589nmعند  1.7355  معامل الانكسار

 750nm   عند   1.7283

  3.58g/cm3  الكثافة

  عمليا غير قابل للذوبان في الماء  الذوبانية

  في الايثانولغير قابل للذوبان 

  قابل للذوبان في الأحماض و محاليل ملح الأمونيوم

 40.304g/mol  الوزن الجزيئي

 6.0الى  5.5mohs  الصلابة

 40.3044g/mol  الكتلة المولية

 0.92885Kj/Kg.K 27الحرارة النوعية عند

   8.88cal/kmol  السعة الحرارية
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 60.0wat/mk  267ية الحرارية عند لالموص

 6cu cm/mol-10×10.2-  المغناطيسية القابلية

 644cal/kmol  الأنتروبيا القياسية 

 273K 10.8*10-6K-1معامل التمدد عند 

 273K 42wm-1K-1الناقلية الحرارية عند 

 1MHz 9.68ثابت العزل الكهربائي عند

 C11=294 ، C12=93 ، C44=155  معامل المرونة 

 5.5µm 0.05 cm-1عند  لامتصاصمعاملا

  

I.4. الخصائص الكهربائیةElectrical properties  

  .]7[ئية عالية تجعله الأكثر استخداما في تصنيع الأنابيب الكهربائية و أنابيب التدفئة المغنيزيوم لديه قدرة عزل كهربا أكسيد

I.5.الخصائص الضوئیة والالكترونیةOptical and electronic properties  

انعكاسا عاليا في مجال الأشعة فوق البنفسجية المرئية و القريبة و يمتلك قمة امتصاص مميزة عند  المغنيزيوميمتلك أكسيد 

589nmكما يستخدم أكسيد المغنيزيوم ذو درجات النقاوة العالية   ،، مما يكسبه استعمالات مختلفة في تطبيقات الأجهزة البصرية

تستخدم  1µmعند  1.27 انكسارهامعامل  µm(3-0.7)أبعادها  filmفي التطبيقات البصرية و كطبقة عاكسة رقيقة جدا 

  ].13-4،10[ و تطبيقات إلكترونية أخرى   semiconducteurمن أجل تصنيع أشباه الموصلات 
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I.6.  الأهمیة الصناعیة لأكسید المغنیزیومIndustrial importance of MgO  

بسبب تطبيقاته الصناعية الأساسية في صناعة المواد المقاومة للحرارة و يعتبر أكسيد المغنيزيوم مادة صناعية في غاية الأهمية 

  ]. 7[لى حد كبير في الصناعات الغذائية و العلف الحيواني إكما أنه يستخدم   ،الصلب

I.7. أهم مجالات استخدام أكسید المغنیزیومThe most important use’s 

domains of MgO  

I.1.7. في مجال البناء استخدام أكسید المغنیزیوم  Using MgO in construction  

التي هي الأساس في تحضير ، MgO)،MgCl2،(6H2O يعتبر أكسيد المغنيزيوم عنصر أساسي لمادة الأكسوكلوريد

كأجزاء السفن و ألواح البناء، كما يستخدم أكسيد المغنيزيوم في  عضوي الذي يمتاز بمقاومة عالية للحرائقاللا اسمنت البلاسيكا

تمتاز ألواح أكسيد المغنيزيوم بالخصائص العامة المرغوبة كمقاومة . صناعة ألواح السيراميك و الأرضيات و ورق الحائط و البلاط

ضافة الى ذلك فإنه إ الحريق و مقاومة الرطوبة و التعفن فضلا عن صلابتها العالية في بناء العازل الحراري و عزل جيد للصوت،

  ].14-12[المعادن و الزجاج بسبب تمدده المنخفض و مقاومته للتشقق  يستخدم كبطانة في أفران

I.2.7.  استخدام أكسید المغنیزیوم في مجال الفولاذ و الصــلب Using MgO in steel 

and iron domain   

أكسيد المغنيزيوم مكون أساسي في بعض تركيبات صناعة الصلب كالصلب المستخدم في صناعة المحولات الكهربائية، و 

، كما را من عناصر التسخين الالكترونيةعنص باعتبارهيستخدم كحشوة في صناعة الفولاذ المقاوم للصدأ المستخدم في مجال التدفئة 

الواسع الى قوة عزله العالية و  التدفئة الكهربائية و حلقات الطباخ الالكتروني و يرجع استخدامهيستخدم في الاناء الأنبوبي كقضبان 

  كمادة مقاومة للاحتكاك و تعطي    (Brake Lingings)لى متوسط توصيله الحراري ، و يستخدم في تصنيع  بطانات الفراملإ
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 Disk)اتج على سطح الاتصال بين القرص الدوارالمعدن القدرة على احتمال الحرارة الناتجة عن الاحتكاك الن

Rotor )  16-15،7[و الفرامل بسبب خصائصه الحرارية و صلابته المتوسطة.[  

I.3.7. الصیدلانیة د المغنیزیوم في مجال المستحضراتاستخدام أكسیUsing   

magnesium dioxide in pharmaceutical products  

  استخدام واسع في مجال الصيدلة و العلاج فهو يستعل كمضاد للحموضة و كملين تناضحي للتخفيف  للمركب

  ، ان أهم مواصفات أكسيد المغنيزيوم المستخدم طبيا التي يجب أن تتحقق هي أن  من عسر الهضم ولمعالجة حرقة و حموضة المعدة

الحموضة و المعادن الثقيلة، درجة  لكبريتاتخاليا من الكلوريدات و ا (100-96.5)يكون ذو نقاوة عالية 

PH=10.3]6،3،17-16.[  

I.4.7.  استخدام أكسید المغنیزیوم في مجال الأسمدة و الأعلاف الحیوانیةUsing 

MgO in fertilizers and animal fodders  

أكسيد المغنيزيوم مناسب لزراعة المحاصيل و البستنة لكونه مصدر أساسي للمغنيزيوم اللازم لتغذية النبات فدوره تعزيز 

فعالية الانزيمات اللازمة لبعض التفاعلات الكيميائية الضرورية لنمو النباتات بشكل سليم، باستعماله كسمات نباتي يحقق غلة 

ضافات إاشية في الأعلاف الحيوانية يضاف على شكل خليط من المعادن تحتوي عل المغنيسيا و مثلى، و كذا يستخدم في تغذية الم

  ].18[أخرى 
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I.5.7. استخدام أكسید المغنیزیوم في مجال الوقود و غازات المداخنUsing MgO in 

fuels   

يدخل في مراجل النفط فيخفف من التآكل الحاصل في أنابيب الصلب و يساعد على تخفيف انبعاثات الكبريت في 

لى الوقود لتحسين خواصه فيرفع رقم الأوكتان و يحسن من عملية إالبيئة و يستخدم لإزالة الكبريت من غازات المداخن و يضاف 

  ].7،17،19[ديوم الحاصل في مراجل حرق الوقود الاحتراق و يمكن استخدامه لتثبيط التآكل بالفان

I.6.7. استخدام أكسید المغنیزیوم في مجال الأحجار الناریة Using MgO in the 

field of igneous stones  

تستخدم كبطانة في  ،C°1800من تتميز الأحجار النارية المغنيزية بمقاومتها العالية للحرارة لتحملها درجة حرارة أعلى

  ].15،13[أفران الإسمنت وأفران استحصال المعادن و أفران الزجاج 

I.7.7. استخدامات أخرىOther uses  

التي هي عبارة عن خيوط رقيقة شفافة لا تتجاوز  ،يدخل أكسيد المغنيزيوم في تصنيع الزجاج و الألياف الزجاجية الضوئية -

تصنع من مادة زجاجية نقية يدخل فهي .لى المستقبلإلى ضوء من المرسل إتقوم بنقل المعلومات بعد تحويلها  ،سماكتها سماكة الشعرة

  .]21،16[10لى إأكسيد المغنيزيوم في تركيبها في الأنواع عالية المتانة بنسب مختلفة تصل 

لى إكطبقة واقية بالإضافة   ،شاشات البلازما اكتسابه للخصائص الكهروضوئية و شفافيته العالية مكنه من الاستخدام في تصنيع -

  ]. 12،20،17-13[ زيادة في عمر اللوحة يرض الجهد التشغيلي و توفيتخف ة التي تعمل علىخاصية عزله الكهربائي العالي

  ].17[يستخدم في تحضير فلاتر معالجة المياه  -
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  المضافات الغذائية

 

  الزجاج الضوئي

 

  تشكيل أفلام رقيقة

  

  الأنابيب الحرارية

  

  منتجات المطاط

 

  المواد اللاصقة

  البلازماشاشةعرض   أشباه الموصلات     

  

  عزل المعادن في الكابلات

  .[33] استخدامات أكسيد المغنيزيوم: I.4الشكل 
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لأنه يعدل حموضة أكاسيد الكبريت الناتجة عن أكسدة الأوراق  ،يستخدم في صناعة الورق كبديل للصودا في مراحل التبييض -

 Rayonيتم استخدامه في المكتبات للحفاظ على الكتب و يستخدم في صناعة خيوط الرايون ،kraftالمحضرة بطريقة كرافت 

]17،6.[  

ضاد للحموضة بسبب خواصه كمانع تكتل و م  ،يستخدم في تعبئة و تغليف الأغذية و يدخل ضمن مجموعة المضافات الغذائية -

  ].22-17،5،23[سترطابية الإ

  ].10-11[يستخدم لعزل المعادن في الكابلات و في صناعة أنابيب الحماية الحرارية  -

و يستخدم لتحضير بعض  ،لى زيوت التشحيم كمعدل حمض و في الدهانات و الطلاءات و الورنيش كصباغ موسعإيضاف  -

  ].24،17[المواد اللاصقة، كذلك يدخل في صناعة المطاط كمسرع فلكنة

  ].25-7،26[و بعض أنواع الزجاج الحيوي   المغنيزيوميستخدم في تحضير أملاح  -

  .لبعض استخدامات أكسيد المغنيزيوم صور I.4الشكل يظهر 

I.8.  المخاطر الكیمیائیة لأكسید المغنیزیومChemical hazards of MgO  

يتفاعل أكسيد المغنيزيوم بعنف مع الأحماض القوية ، حدود التعرض لغبار أكسيد المغنيزيوم المسموح �ا 

15mg/cm3 عتبر مادة غير مسرطنة و غير قابلة للاشتعال و يساعات، يستحسن تخزينه في عبوات مغلقة و جافة ، و  8خلال

  .]27-28[العين و الجهاز التنفسي و له تأثير ضار في البيئة المائية على المدى الطويل ممكن أن تسبب �يج الجلد و 
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.II  تمھید  

اء المواد من أجل إيجاد ية الأكثر استعمالا في ميدان فيزيهي إحدى الطرق الكم DFTنظرية دالية الكثافة  

  ). نظام يحتوي على عدد كبير من الإلكترونات(القيم الفيزيائية الكمية لنظام معين 

الهدف الأساسي في فيزياء الكم هو إيجاد حل لمعادلة شرودينغر بحيث يقترب قدر الإمكان من القيمة التي تعبر عن 

النسبة للفيزيائيين في مجال المادة هو الفهم الدقيق بتحديا  نظام فيزيائي حقيقي، من العوائق الفيزيائية التي تشكل

  .الجزيئات في البلورات لانتظام

التي تعتمد على نظرية هوهنبارغ  DFTفي هذا الفضل سنتطرق إلى الأساس الذي بنُيت عليه نظرية دالية الكثافة 

شام مع استعمال مختلف - ثم قدمنا معادلات كوهن ،و كوهن التي سيتم استخدامها كجانب نظري في هذا العمل

 .جل ايجاد حل لمعادلة شرودينغر و تحديد قيمة الطاقة الكامنة للتبادل و الارتباطأالتقريبات من 

.1.1.II  مُعادلة شرودینغر للبلورة  

ن من تكوِّ ي لنظام فيزيائي الحالة الكميةتصف كيفية تغير  معادلة تفاضلية جزئيةمعادلة شرودنغر عبارة عن 

  :عادلة شرودينغر التاليةوالتي تتفاعل فيما بينها بمُ ) إلكترونات  +أيونات(جسيمات 

Hψ = Eψ																																																																																																																							(1-II) 

:حيث  

H :الهاملتونيان .  

ψ : َّةالموجةدال .  

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D8%A9_%D8%AA%D9%81%D8%A7%D8%B6%D9%84%D9%8A%D8%A9_%D8%AC%D8%B2%D8%A6%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AD%D8%A7%D9%84%D8%A9_%D9%83%D9%85%D9%88%D9%85%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%A7%D9%85_%D9%81%D9%8A%D8%B2%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
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E : ِّظامطاقةالن .  

طاقة التفاعل فيما بينها، و الجسيمات  ن من الطاقة الحركية لكلِّ تكوِّ مُ  لمعادلة شرودنغري لِّ الهاملتونيان الكُ باعتبار 

  :التاليبالشكل  يكتب هذا الاخيرغياب الحقل الخارجي في وعند الضرورة طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي، 

H = T� + T� + V�� + V�� + V��																																																																																																													(2-II) 

  :حيث

الطاقة	الحركية	للإلكترونات. ∶ T� =�
P�
�

2m �
�

=�−
ℏ�

2m
	(∇��) 

. الطاقة	الحركية	للأنوية ∶ T� =�
Pα
�

2M α
α

=�−
ℏ�

2M
	(∇�α) 

. إلكترون − 	طاقة	تفاعل	إلكترون ∶ V�� = �
1

4πε
��,�� �

1

2
�

e�

�r⃗� − r⃗��
� 

. نواة − 	طاقة	تفاعل	إلكترون ∶ V�� =
1

4πε
�

�−

�,�

e�ze

�r⃗� − R��⃗��
 

 

. نواة − 	طاقة	تفاعل	نواة ∶ V�� =
1

4πε
�

1

2
�

e�Z�Z�

�R��⃗� − R��⃗���,�

 

M   .على الترتيب و الأنوية تل الإلكتروناتكُ mو

e�� ُحنة الأنويةش.  

:��� −   .	β	و�المسافة بين النواتين ���

:|��−   .�والإلكترون �المسافة بين النواة  |��
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:���−   .�و�المسافة بين الإلكترونين ���

مؤثرلابلاس. ∶ ��
� =

��

���
+

��

���
+

��

���
 

 

 :على الشكل التالي معادلة شرودنغر كتبَ تُ   نتغير الزممُ أمَّا في غياب 

Hψ(r,R)= Eψ	(r,R)																																																																																																		(3-II) 

  حيث

  .) أنوية+إلكترونات( بمواقع الجسيمات لها علاقةة الموجة دالَّ : �

  .الموافقةم الذاتية يَ القِ : �

�)3ذرة تحوي �ـ ـعادلة شرودينغر لمُ  فالملاحظ أنَّ  + نجد 3سم1في  Z= 14تكون تغير، فمثلا عندمامُ �(1

استعملت  لذلك، اكثر من مجهول،ويستحيل وجود حلول لهاي على وِ المعادلة تحَ  أنَّ  أيْ ، مجهول 2.1024حوالي 

  :ة تقريبات لتبسيط هذه المعادلة نذكر منهادَّ عِ 

.1.II2 . التقریب الأدیابتیكي)Born -Oppenhaimer(  

مما يجعله يعتمد على فصل تلة الأنوية، وكُ في هذا التقريب يكون هناك فرق كبير بين كتلة الإلكترونات 

 قلألنواة رعة اسُ فإنَّنا نجد بالمقابل ، نواةتلة البكثير من كُ  لكترونات اقلتلة الاكُ   أنَّ  و على اعتبار نالإلكترو حركة 

قارنة بالإلكترونات ها ساكنة مُ فنعتبرُ  ،الطاقة الحركية للنواةمما يَستدعِي مِنَّا إهمال ،[1]لكترونات رعة الامن سُ  بكثير

  :تفاعل الأنوية فيما بينها كمقدار ثابت أيْ  دِّ حَ  مع أخذ
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  :من هاملتونيان إلكتروني وهاملتونيان نووي على الشكليتَكون ي للجملة لّ الهاملتونيان الكُ ف

H = V�� + H�																																																																																																															(4-II) 

  :حيث

H� = T� + V�� + V��																																																																																																			(5-II) 

  .�املتونيان الإلكترونات��طلق على فيُ 

  :بالشكل التالي شرودينغر للإلكترونات عادلةلتكون بذلك مُ 

H�ψ�(r,R)= [T� + V�� + V��]ψ�(r,R)																																																																	(6-II) 

جب استخدام تقريب آخر وَ رياضية، لذلك اله بالطرق ن حلُّ كِ لا يمُ  الجديد المتحصل عليه أيضاً  غير أنَّ الشكل

  .فوك–سمى بتقريب هرترييُ 

.1.II3. فوك -تقريب هارتري )Hartree-Fock(  

.1.II3.1. ترير تقريب ها (Hartree)  

 إهمال حدِّ ليتِمَّ بذلك في البداية، ) نفردمُ (ل ستقِ الإلكترون المتواجد مُ  ، على أنَّ [2]هذا التقريب يَستنِد

  :ي للجملة على النحو التاليتونيان الكلِّ لالهام ليُكتبَ بذلك، )إلكترون –إلكترون (تفاعل 

H = ∑ H�																																																																																																																						� (7-II) 

H� =
�ℏ�

��
∆� + U�(r�)+ V�(r�)																																																																								(8-II) 

  	�الأنوية حقل في�للإلكترون الكامنة الطاقة ثلتمُ 
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V�(r�)= −
�

�
∑

��

�����������
�                                                       لهارتري عليمون الفثل الكُ تمُ 

��
  .ع الأنويةموضِ  ثليمُ :�

 :كتبُ يُ  ومنه

H� =
�ℏ�

��
∆� + V(r)																																																																																																							(9-II) 

  :داء دوال الحالة لجميع الإلكترونات على الشكلية للنظام كجُ ة الموجة الكلِّ دالَّ ب كتَ تُ و 

ψ(r�. r�	. . . . . . )= 	∏ ψ
�
	(�

��� r�)																																																																															(10-II) 

  :كالتالي  وهي كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة إلكترونية عتبرَ ظام تُ ية للنِّ الطاقة الكلِّ  وبنفس الشكل فإنَّ 

E = 	ΣE	�                                                                                                         (11-II)  

  :كلالشَّ  على كتبُ عادلة شرودينغر للإلكترونات تُ إذن مُ 

�−
�

�

ℏ�

�
∆� + U�(r�)+ V�(r�)�Ψ �(r)= ε�Ψ �(r)																																																							(12-II) 

 ��أنَّ  على يحث الذي وذلك حسب مبدأ التغاير ��ـــطة للطاقة لاختيار كيفي لـم المتوسِّ ثل القيَ فالحلول الناتجة تمُ 

  .الأصغرية �قة لقيمة المفضلة هي الموافِ 

الموجة تكون ة بي، ودالَّ مون الكولومْ ، زائد الكُ �Uالشبكة مونويخضع لكُ  �rيأخذ الموضع  jالإلكترون  معنى هذا أنَّ 

  :عنصرين أيْ الد تناظرية بالنسبة لتبادل ضِ 

ψ = �r�	,r�,r�,… . . r�,r� … … � = −ψ�r�	,r�,… . . r�,r�… … �																								(13-II) 

.1.II3.2. تقريب فوك)Fock(  

وذلك بإدخال  )Hartree( هارتري، بعض التعديلات والتحسينات على تقريب [3])Fock(فوك رجأد

  .عموضِ  Nإلكترون على  Nوضع إحتمال لِ   !	Nوجد ه يُ أنَّ  أيْ  ،لكتروناتلنظام الإ )Spin(السْبِين مبدأ 
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 :فنجد في أوَّل إمكانية

ψ�(r�)ψ�(r�)ψ�(r�)… … … … … . . ψ�(r�)																																																									(14-II) 

 :ا في ثاني إمكانية فنجدأمَّ 

ψ�(r�)ψ�(r�)ψ�(r�)… … … … … . . ψ�(r�)																																																								(15-II) 

  .د لنفس النوعحَ  !	Nعلىفي عملية تطبيق كل التبديلات نحصل  بالاستمرار

د دَّ ح بشكل محُ صبِ بعين الاعتبار لتِ  )-(و  (+)وذلك بأخذ الإشارتين  ،ة الموجة هي مجموع كل الحدوددالَّ  أنَّ  حيث

  .)Slater(ترَ لَ سْ ددَّ دعى محُ يُ 

Ψ (r�,r�,r�,… . . r�)= 	
�

√�!
��
ψ�(r�)… … … … … … . ψ�(r�)

ψ�(r�)… … … … … . . . ψ�(r�)
��																											(16-II) 

دعى الثابت يُ حيث 
�

√�!
 .نظاميةبثابت ال

.1.II4.  ِّة ية الكثــافنظرية دال)DFT(  

ساب رق حِ في جميع طُ  هذا و ،ة الموجةمون ودالَّ كُ الاختيار ظام، يتم نِّ لل�يةالطاقة الكلِّ  من أجل حساب

 ةرات والتي تكون كدالَّ كتابة هذه المؤثِ لِ  (�)�الكثافة الإلكترونية  نصرم عُ ستخدِ نَ و صابات الطاقة، نية عُ بُ 

  :ظام على الشكلية للنِّ الطاقة الكلِّ  بُ ، فنكتُ (z	y،	x،)للإحداثيات

E = E(ρ)																																																																																																																						(17-II) 

.1.II4.  ِّة ية الكثــافنظرية دال)DFT(  

ة متجانس كدالَّ ية لغاز الإلكترونات اللاّ طاقة الكلِّ لل صيغة من توماس وفارمي كلّ   أوجد، )1927(سنة في     

مع جداً،  منطقة بريلوين إلى تقسيمات صغيرةٍ  قسمتحيث  ،]5-4[تجانسالإلكترونات المعروفة لغاز مُ  كثافةلِ 

  :التالي على الشكل �م ظاية للنِّ الطاقة الكلِّ بذلك ب كتَ تُ ، لصغيرةكل منطقة لاعتبار الكثافة الإلكترونية ثابتة 
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E = ∫ε� [ρ(r)]dr																																																																																																							(18-II) 

  :كثافة الغاز المتجانس هي  حيث أنَّ 

ρ =
�

���
�
���

��
�
�
��
E
�

�
�� 																																																																																															(19-II) 

  .طاقة فيرمي ��:حيث

:والطاقة الحركية لهذا الغاز هي  

T =	
�

�
ρE�																																																																																																																																																																	(20-II) 

  :أنَّ  من المعادلتين السابقتين نجد

T =	
�

�

ℏ�

���
(3π�)

�
�� ρ
�
�			� =�E	و

�
�
�

�� �

�
�

(3π�)
�

�																																																								(21-II) 

  :فارمي هي-فالطاقة الحركية لتوماس

T�� = ∫Tdr⇒ T�� = 	
�

�

��

���
(3π�)

�
�� ∫ ρ

�
��
dr																																																(22-II) 

 حُ صبِ بعين الاعتبار ارتباط الإلكترونات، فتُ  خذُ ألا يالذي لكثافة الإلكترونات  اً يّ عِ وضِ مَ  اً تقريب هيهذه النظرية  تعُتبرَ 

  :كلبالشَّ  لنظام الإلكترونات في هذا التقريب يةالطاقة الكلِّ بذلك 

E�� = 	
�

�

��

���
(3π�)�/� ∫ ρ

�
�� dr+ ∫V(r)ρ(r)dr+

�

�
∫

ρ(�)ρ(��)

|����|
����r�|								(23-II) 

  :ظرية نذكرمن بين التحسينات التي أُجريت على هذه النَّ 

.1.II4.1.1 . قترح من طرف ديراكالمُ فعل التبادل)Dirac(  

E��� = E�� − C� ∫ ρ
�
�� 	dr																																																																																						(24-II) 
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.1.II4.1.2.  ُرنقترح من طرف فيغفعل الارتباط الم)Wigner(  

E�[ρ]= −
�,���ρ

�
��

�,����ρ
�
��
																																																																																																			(25-II) 

.1.II4.2 .وهنكُ   –نظرية هوهنبارغ)Hohenberg− Kohn(  

المعطاة، كثافة الحد الأدنى نفسُها  كثافة الحالة الأساسية للجسيمات هي   نَّ أ، [6]وهنكُ كل من هوهنبارغ و أثبت  

  .ية لكثافة الإلكتروناتخصائص الحالة الأساسية هي دالِّ  كلَّ   وأنَّ 

�(��)= ���	�(�)																																																																																																			(26-II) 

  :ية الطاقة على النحو التاليكتب دالِّ وتُ 

E(ρ)= ⟨ψ|H|ψ⟩																																																																																																									(27-II) 

F� .�(ρ)= ⟨ψ|T + U|ψ⟩																																																																																													(28-II) 

  :حيث

  .لكتروناتالإمون تفاعل كُ :�

  .الطاقة الحركية للإلكترونات: �

  :أنَّ  تقريب هرتري نجد إدخال وعند

F� .�(ρ)=
�

�
∬ 2	

�(�)�(��)

|����|
	drdr� + G(ρ)																																																																(29-II) 

  .إليها الفرق بين طاقة التفاعل الحقيقية وطاقة تفاعل هرتري اً ضافالطاقة الحركية للإلكترونات مُ (�)�يمثل حيث 

.1.II4.3 . ُامشَ  -نعادلة كوهَ م)Kohn- Sham(  

  كثافة الجسيمات، لِ ،بكتابة كثافة الإلكترونات كمجموعة [7]م ان وشَ قام كل من كوهَ  ،التغايرعلى مبدأ  استناداً 



الثاني الفصل     DFTنظرية دالية الكثافة                                                              
 

 مذكرة ماستر أكاديمي 20
 

  

  :كل التاليبــالشَّ ذلك كثافة احتمال تواجد الشحنة عطى لِ وذلك للحصول على طاقة الحالة الأساسية، وتُ 

ρ(r)= Σψ�
∗(r)ψ�(r)																																																																																																		(30-II) 

  :ية للإلكترونات هيالطاقة الكلِّ 

E� = T + V																																																																																																																		(31-II) 

  :فوك-رتريطاقة هَ 

E�� = T� + (V� + V�)																																																																																														(32-II) 

  :لما أنَّ عِ 

  .الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل: �

  .)إلكترون–إلكترون(مون التفاعل كُ : �

  .مون هرتريكُ : ��

  .الطاقة الحركية للإلكترونات الحرة: ��

��: ـــبـ المعروف مون تبادل الإلكترونات وكُ : �� = � − ��. 

��:بــــ و المعروفمون ارتباط الإلكترونات كُ : �� = � − ��.  

�Fية الدالِّ  اإذ   :هي �.

F� .� = T + V + T� − T�																																																																																																																																(33-II) 

									= 	T� + V� + (V� + V�) 

V�� = V� + V�:  ُارتباط –تبادل(مونهو ك(.  

  :ية هيية الطاقة الكلِّ دالِّ  أنَّ أي 



الثاني الفصل     DFTنظرية دالية الكثافة                                                              
 

 مذكرة ماستر أكاديمي 21
 

  

E(ρ)= T�(ρ)+ V� + V�� + V���(ρ)																																																																					(34-II) 

  :كلبالشَّ  امشَ –نعادلة كوهَ مُ تكون  ومنه

	�T + V��(r)+ V� (r)+ V��(r)�ϕ �(r)= ε�ϕ �(r)																																																(35-II) 

.1.II4.4.  ُام شَ  -نعادلة كوهَ حلول م  

 حسب برتَّ وتُ  ،)DFT(نظرية دالِّية الكثافة  على اً يّ مبدئِ  الطاقة صاباتعُ  نيةِ بُ  حساب تَعتمِد جميع طرُق

 مدارات على دعتمِ تَ  خطيا المتزايدة المستوية الموجة ،طريقة[8]امشَ -نوهكُ  داراتلم و مونلكُ لللكثافة، استخدامها

  :هي لها الأساسية الموجة ةدالَّ  وبالتاليام، شَ -نكوهَ 

Ψ �(r)= ∑ C��ϕ�(r)																																																																																																	(36-II) 

 .الموجة ةلدالَّ  النشر عاملاتمُ  هي ���:بحيث

 كلالشَّ  في الممثلة التكرارية الدورات بطريقة الأساسية المعادلات حلّ  جبَ عَمَلي�ا، وَ 	���		المعاملات لحسابو 

)II -1(، كلبالشَّ  امشَ -نوهَ ك عادلةم للو حُ و عليه تكون ، صغريةالقيمة الأ ظامالنِّ  طاقة خذأت بحيث:  

(H − ε�O)C� = 0																																																																																																								(37-II) 

:حيث  

H:امشَ -نوهَ ك هاميلتونيان. 

O:ةالتغطي مصفوفة.  
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  .الكثافة يةدالِّ  لنظرية ططمخُ :II1-الشكل

اااinρادخال

 V(r) أحسب

 KSحل المعادلات

 outρأحسب

 EFأوجد 

 موافق
 ρin+ρout أحسب

 لا نعم
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.1.II4.5. ع كثافة الموضِ  بتقري)LDA Approximation of Local Density(  

) ارتباط-تبادل(عطى طاقة ، فتُ ]9[ متجانسلنظام الإلكترونات اللاّ  اتقريبً  يعُدُّ  ،اً تجانسا مٌ عي� باعتباره موضِ 

  :بالشكل

E��
���(ρ)= ∫ρ(r)ε��	�ρ(r)�dr

�																																																																												(38-II) 

  :المعادلة حُ صبِ بين تُ وإذا ما أدخلنا مبدأ السْ 

E��
����(ρ ↑,ρ ↓)= ∫ρ(r)ε���ρ ↑(r),ρ ↓(r)�dr

�																																													(39-II) 

  :التي يمُكن تقسيمها إلى و

ε��(ρ)= ε�(ρ)+ ε�(ρ)																																																																																												(40-II) 

��:تبادلالطاقة  =
��,����

��
  

��:الارتباططاقة  = −
�,��

����,�		
  

  :كالتالينقوم بعملية الجمع على كل المدارات   يةكثافة الإلكترونالولحساب 

ρ(r)= Σψ�
∗(r)ψ�(r)																																																																																																		(41-II) 

.1.II4 .6. ُّمعمَّ المُ ج تقريب التدر )(GGA Approximation of the Gradient Generalized                                                                                                                

على شكل سلسلة لمنشور تايلور في تقريب )LDA(ع ترجمة النتائج المتحصل عليها في تقريب كثافة الموضِ  كررتُ  

 GGA(.[11-10](م التدرج المعمَّ 

  :الشكل الآتي )ارتباط–تبادل(أخذ صيغة طاقة ت عليه و

E��
����ρ ↑(r),ρ ↓(r)� = ∫(f(ρ ↑,ρ ↓,∇ρ ↑,∇ρ ↓)dr�																																						(42-II) 
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��(�)∶   .ج الكثافة الإلكترونيةتدرُّ  عنعبرِّ ي  حيث	

.1.II4 .7.أنجل و فوسكو تقريب )Approximation GGA - EV(  

عطي قيمة تُ  )GGA(م ج المعمَّ وتقريب التدرُّ  )LDA(ع من تقريبات كثافة الموضِ  كلا�   أنَّ  شك فيهمما لا 

م ج المعمَّ ع و التدرُّ كثافة الموضِ   يبيتقر أن كُلاّ من  الىذلك  يعودم التجريبية، و بكثير من القيَ  الطاقي أقلَّ  فاصلال

لذلك ، )ارتباط–تبادل(مـون للحصـول على الصيغة الحقيقية والدقيقة لكُ  انلديهما شكل بسيط، بحيث لا يكفي

 ،)ارتباط  -تبادل(مون أفضل صيغة لكُ  من أجل إيجاد بالبحث في هذا العجز) Voskoو Engle(قام كل من 

  .]25[تكون فيها طاقة التبادل أقل و التي

.1.II4 .8.الكمونشبه  طريقة ) Pseudo – Potentiel(  

لدراسة الحالة الذرية في مَعرضِ تناولِه الطريقة وذلك  بعرض هذه (Fermi)رميفِ  قام، )1934(سنة  في

 راسته لمستويات الطاقةعند دِ  )1950(سنة (Hellman)هيلمان التي استعان �ا فيما بعد للطبقات الرقيقة، و

  .]3-114[(OPW)لطريقة  ،و التي تعُتبرَ امتداداً إيجاد خواص أنصاف النواقل ثمَّ  ،ومن]12 [لألكاناتلِ 

��كمجموع دوال الموجة للحالات الذرية المشغولة قلبيا   �Ψة عطى الدالَّ فتُ 
�.  

Ψ� = Φ�
� + ∑ b�Φ�																																																																																																																																									

�
� (43-II) 

��تعامدة مع كل الحالات القلبية نجدها مُ  كن أنْ يمُ �Ψة الموجة دالَّ  نجد أنَ  إذْ 
�.  

⟨Φ�
�|Φ�⟩= 0																																																																																																															(44-II) 

Φ� = Φ�
� − ∑ ⟨Φ�

�|Φ�
�⟩																																																																																												� (45-II) 

  .عادلة شرودينغرتحقق مُ  ��
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HΨ� = E�Ψ�																																																																																																															(46-II) 

 :                              بالتعويض نجد

HΦ�
� − H∑ ⟨Φ�

�|Φ�
�⟩Φ�

�
� = E�Ψ�																																																																																																									(47-II) 

  :اً إذ

HΨ�
� − E�

� ∑ ⟨Φ�
�|Φ�

�⟩Φ�
� = E�Ψ� = E�[Φ�

� + ∑ −⟨Φ�
�|Φ�

�⟩Φ�
�

� ]� 																		(48-II) 

HΨ�
� + ∑ (E� − E�

�)� ⟨Φ�
�|Φ�

�⟩Φ�
� = E�Φ�

�																																																											(49-II) 

V�Φ�
� = ∑ (E� − E�

�)� ⟨Φ�
�|Φ�

�⟩Φ�																																																																																																							
� (50-II) 

  :التالي النحوِ على ) I)4-8 كتب المعادلةتُ  ومنه

(H + V�)Φ�
� = E�Φ�

�																																																																																																(51-II) 

  :أيْ 

�
��

��
+ V� + V��Φ�

� = E�Φ�																																																																																																																				
� (52-II) 

 .          بالموجَ  نافرمون التكُ ��:حيث

.2.II  برنامج المبادرة الإسبانية للمحاكاة الإلكترونية لآلاف من الذرات  تخداماستعريف و)Siesta(  

 :مختصر لــِــSiestaصطلح يعُتبرَ مُ 

SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of 

Atoms) 

 .1.2.II تعريف برنامجSiesta  

  في ستخدميُ  و، 90فورترانلغة بواسطة  برنامجال اهذ تبكُ   فقد نى الإلكترونية،للحساب من البدء للبُ  و برنامجه
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  ].16-15 [المعادنمن  اتؤ بالخصائص الفيزيائية �موعية الكثافة للتنبُّ دالِّ نظرية 

.2.2.II برنامجالخصائص الأساسية لSiesta 

  :هاملة من الخصائص أهمُّ يتميز هذا البرنامج بجُ 

  .ية الدوريةعلى الشروط الحدِّ  برنامجالهذا د ستنِ يَ  -

 .المدارات العددية الذريةمون كُ و هو )PAO(د عليها هينِ تالقاعدة المس -

تم إنشاؤه  ذيال (Kleinman-Bylander):ـــِمون الزائف غير المحلي لـالكُ  برنامجال ام هذستخدِ يَ  -

  ].ATOM] 15-16دعىيُ بل برنامج آخر من قِ 

 درةمن حواسيب لها قُ على التوازي أو التسلسل ضِ  اوإجراء الحسابات إمَّ  برنامجال ان تطبيق هذكِ يمُ  -

  .كافية

  .ية الكثافةنظرية دالِّ ام التابع لِ شَ -نفقا لمخطط كوهَ وِ  برنامجال اهذفي تتم الحسابات  -

  ُ25[في أيضا جالبرنام امكن الاستفادة من هذكما ي[:  

  .المدروس ظامية للنَّ ساب الطاقة الكلِّ حِ  -

  .ظاموى الممارسة على ذرات النِّ ساب القِ حِ  -

  .ؤثر الإجهادساب مُ حِ  -

  .الإلكترونيةساب الكثافة حِ  -

 . نائي الأقطابعزم ثُ  حساب -
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 .اً استقرار  كثرِ الأنى بُ العلى ،بغرض الحصول نىإجراء عمليات الاسترخاء للبُ  -

  .إجراء عملية التحريك الجزيئي عند درجة حرارة ثابتة -

    .الأوَّلية الخلية ثوابتإجراء التحريك الجزيئي ل -

  .)spin( بيند السْ واجُ الحسابات في حالة تَ إجراء  -

  .ساب كثافة الحالاتحِ  -

  .الطاقةات صابنية عُ ساب بُ حِ  -

المدروس،  )المشكِل( ظامتعلق بالنِّ تة همَّ عطيات مُ ة مُ دّ إدخال عِ  برنامجال اتطلب هذيَ وكغيرها من البرامج الحسابية، 

، ثم إعطاء ةحدة الثلاثالزوايا وأشعة الوِ  من انطلاقاً ظام وذلك نة للنِّ تاج إلى التعريف بالخلية الأساسية المكوِّ يح وفه

  n)،(lرية الاختيار في استعمال القاعدة المتعلقة بكل مداركما لنا حُ   وَّلية،لذرات الخلية الأ بتدائيةالاالمواقع الذرية 

يعني أخذ مدار  مماّ)Slater(لترعند استعمال مدارات سْ  التي تُستخدَمو  (sz)�فلدينا القاعدة البسيطة

 كننا اختيار دراسةكما يمُ   ،أخذ مدارينيتم فيها 8-19 [1[(DZ)�القاعدة الثنائية أنَّ في حين  ،[17]واحد

، �(DZP)الثنائية المستقطبة  أو�)(SZPالقاعدة البسيطة المستقطبة  باستعمالفي حالة استقطاب و هي  الأنظمة

رية ع النظام المدروس بدرجة حُ تمتُّ لال ،من خِ ةيقدق المتوصَّل إليها النتيجة جعلتَ على أنَّ اعتمادنا عل هتِه الأخيرة س

  .أطول يستغرق الحساب وقتاً س، و بالمقابل كبرْ أ

 دة الوقت المستغرقومُ  ائجة النتكبير في دقَّ   لما يلعبه من دور تغير آخر يجب إدراجه في الحسابهناك مُ  كما أنَّ  

  منالموجودة ضِ ) النقاط(التقسيمات ، و أيضا في الموجة المستوية �والمعرفة بالشعاع) Emesh( وهي طاقة الشبكة
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� باشر على نتيجة الحل، حيثام، التي لها تأثير مُ شَ -نلمعادلة كوهَ  عطي حلاً التي تُ و منطقة بريلوين الأولى  = 0 

سمح لنا يَ كما قط الكافية للدراسة،  لذا يجب علينا أخذ ما يكفي في هذه المنطقة من النُّ ،وافق تقريب النقطة تُ 

سنستخدمه نحن  ي، كالذالموجود في النظام للاستعانة به في الحساب )ارتباط-تبادل(نوع  باختيارSiesta برنامج

  .Perdew-Burke-Ernzerhof  [20]:ـــل (GGA) مج المعمَّ وهو تقريب التدرُّ 

الكثافة م من أجل حساب ج المعمَّ ل في إطار تقريب التدرُّ مون المستعمَ الكُ شبه في حين يتم اختيار 

بعد و ذلك إضافة العديد من المتغيرات للبرنامج قبل بدأ الحساب  أيضا كنيمُ ،و الإلكترونية عند نفس التقريب

  .]25[تحسين التقارب في حساب الكثافة الإلكترونية بغرضم المثلى لها عن القيَ  البحثِ 

التي تتميز بطاقة أقل، و  نىعن البُ تجعلنا نبحث  في جميع اتجاهات محاور الإحداثيات نىعملية استرخاء البُ ف

  ،)الخ...محاكاة التلدين(بطرق ديناميكية مثل أو)(CGج المقارنكطريقة التدرُّ   )statique(ا بطرق ثابتةإمَّ التي تتم 

ت البعض ونترك البعض الآخر في ع الذرية، كأن نثبِّ حكم في بعض المواضِ تَّ ال كما يوُفر لنا هذا البرنامج إمكانية

  .]25[استرخاءحالة 

 .3.2.IIالمرافِق التدرج  تطبيق)CG Conjugated Gradient( 

 اعتمادفي هذه الدراسة فقد تم  MgO المركببغرض الحصول عل نتائج أكثر دقَّة بالنسبة لدِراسة 

مون المستخدم للعناصر الكيميائية الكُ  وة أكبر، بغرض إعطاء دقَّ  (DZP)� واستخدام القاعدة  Siestaبرنامج

  أمّا بالنسبة للتقريب ،الحساب  في برنامجستعان به زئي يُ عتبر كبرنامج جُ تُ  تي، الAtomد من طرف شفرة الذرة ولَّ مُ 
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  .ية الكثافةالمندرج تحت إطار نظرية دالِّ  )GGA(م ج المعمَّ هو تقريب التدرُّ فالمستخدم  

 على كل النظام النتائجم عمَّ لتُ على منطقة بريلوين الأولى  في جميع الأحوالتتم للإشارة فإنَّ الدراسة س

م باستخدام طريقة التدرج تِ سياسترخاء الذرات  أنَّ و 45.10-بتقارب قدره  مجُراتالحسابات كما أنَّ   ،المدروس

المطبقة  )Hellmann-Feynman() فينمان -هيلمان( وىكل حلقة تكرارية حساب قِ أين يتم في  )(CGرافقالم

، و بغرض الوصول إلى أدقِّ نتيجة فقد تمَّ الاعتماد على حدِّ تقارب الطاقة الكلِّية للنِّظام على الحدِّ على الذرات

ـــ   .eV/ Å 0.005: الأعلى من قيمة القوة المطبقة بين الذرات و المقدرة ب
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المتوضعة على سطح  Aun(n=2-9)و  Agn النبیلة  المعادن لعناقید والإلكترونیة البنیویة الخصائص بن كریمة یمینة ، دراسة[25] 

  .، جامعة ورقلةZnO(0001-)نصف ناقل 
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III. تمهيد 

هتماما كبيرا هذه المادة لها إ)المركبات الثنائية (  MgOمثل  II-VIالآونة الأخيرة جذبت مواد أشباه الموصلات في  

إجهادي الكبير، و الناقلية الضوئية  نظرا لشفافيتها و معاملها الكهروتطبيقات متعددة الأغراض في الأجهزة الإلكترونية الحديثة 

  .]29[في نطاق فجوة الطاقةالعالية 

في التطبيقات الكهروضوئية و النفق المغناطيسي لتخزين المعلومات، و الكاشف الضوئي فوق  MgOالمركب  استعمال يتم

  .البنفسجي و الذاكرة الضوئية عالية الكثافة و الموصلات الشفافة و أجهزة الليزر، و الخلايا الشمسية ذات الأغشية الرقيقة

و  ( PBE-GGA )باستخدام التقريب  MgOونية للمركب و الإلكتر قام الباحثون بحساب الخصائص البنيوية و الإلكترونية 

(EV-GGA ) ]29[ 

للمركب و للتعمق أكثر سنهتم في هذا الفصل بدراسة الخصائص البنيوية و الإلكترونية و الضوئية الديناميكية و المغناطيسية 

MgO  بتقريبGGA  وLDA  في بنيته المستقرةWurzite المتوصل إليها و مقارنتها ، حيث سنسعى إلى تحليل النتائج

  .بأعمال نظرية سابقة، كما سنقدم تفسيرا علميا لها

III.1 . دراسة بنية أكسيد المغنيزيومStudy of MgO structure  

III.1.1 .بنية الخلية الأوليةStructure of  basic cell  

، و ذلك على مدى عدة عقود من MgOلأكسيد المغنيزيوم  الشبكة ثوابت من المرات من العديد في التحقق تم لقد

، و هو الشكل السداسي wurtzite (B4)المستقرة هي من الشكل  MgO، فبنية الخلية الأولية لأكسيد المغنيزيوم ]3[الزمن 

  α=90.03و =Å 5.095c و =Å 3.283a=b: وثوابت شبكة تقدر بـ P63mcالمتراص الذي يتميز با�موعة 

  .]γ=119.90 ]5و  β=90.037و
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تَشغلان المواقع التالية  من المغنيزيوم ذرتين كل تتكون من أربع ذرات وأن MgOفكل خلية وحدوية أولية من الأكسيد 

)0،0،0( ،(1/3.2/3.1/2)  

خلي االد هي المتغير µحيث  (0. 0. µ)،( µ .2/3 .1/3) :التالية الإنغراسية المواقع تحتل الأكسجين ذرات نجد حين في

 :النحو التاليعلى  µو الذي يحدد طول الروابط الموجودة بين المغنيزيوم و الأكسجين فتعطى  Wurtziteللشكل 

)III-1                                       (                                                    µ = (
�

�
+ �

��

�.��
�)  

كما في   MgOللأكسيد  الأولية للخلية المكونة الأربعة الذرات توضع لعملية أخرى احتمالات نجد أن يمُكن كما  

  .III.1الشكل

  

 ].24[في الاحتمالات الممكنة MgOتوضع ذرات الخلية الأولية للأكسيد : III.1الشكل 

و الذي تم استعماله من أجل حساب ثوابت الخلية الأولية لأكسيد  siestaحساباتنا في هذا العمل تعتمد على برنامج 

MgO النتائج مجدولة في الجدول التالي، و:  
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  .و مقارنتها مع نتائج نظرية و تطبيقية MgOثوابت الخلية الأولية لأكسيد : III.1الجدول 

 a(Å)  c(Å)  (Å)µ  c/a 

 GGAنتائجنا

LDA  

3.327 

3.288  

5.025 

5.004  

1.0117 

1.2205  

1.5103 

1.5219  

  أعمال نظریة بطریقة

 

GGA 

  

]1[43.3088  

]2[3.281  

]4[3.31058  

/ 

]1[5.07484 

]2[5.136 

]4[5.12363 

/ 

]1[0.38608 

]2[0.393 

]4[0.391599 

/ 

/  

/ 

]4[1.54765  

]9[1.530  

 أعمال نظریة بطریقة

 

LDA  

  

  

  

  

  

]1[3.25284 

]3[3.322  

]3[3.281  

]4[3.24936  

]5[3.32  

]6[3.322  

]6.7[3.169  

/  

/  

/  

/  

]12[3.261  

]13[3.278 

]1[5.02780 

/  

/  

]4[5.2778  

]5[5.056  

/  

]7[5.175  

/  

/  

/  

/  

/  

]13[5.062 

]1[0.3916 

]3[0.3916  

]3[0,393  

]4[0.39171  

]5[0.386  

]6[0.392  

]6.7[0.3750  

]8[0.3935  

]8[0.4001  

/ 

/ 

/ 

]3[1.546  

/  

]4[1.54731  

]5,11[1.565  

/  

]7[1.53668 

]8[1.5063  

/  

]10[1.5296  

]11[1.523 

/ 

  1.552]5[  0.388]5[  5.095]5[  3.283]5[  تجریبي عمل
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مكننا من حساب ثوابت الخلية الأولية و من ثم  Siestaو بالاستعانة ببرنامج  (DFT)الكثافة  دالية نظرية باستعمال

، و على اعتبار أن البنية سداسية فإنه و في جميع cمن أجل قيمة  5.025و الثابت  aمن أجل الثابت Å3.327 إيجاد القيم  

  .في ما تبقى من الدراسة a، لذا سنقتصر على ذكر الثابت a=bالحالات سنجد أن 

، ]13-1[و الملاحظ أن هذه النتائج تتوافق إلى حد كبير مع النتائج النظرية التطبيقية المذكورة في الجدول السابق للمراجع 

لقيم التجريبية التي أخذت  بالإضافة إلى ذلك لقد تم حساب نسبة الخطأ الموجود في القيم المتحصل عليها، بفرض مقارنتها با

بتقريب  cبالنسبة للثابت 1.37 %و القيمة aو هذا بالنسبة للثابت  1.34  %، لنجد أن قيمة الخطأ قدرت بـ كمرجع

GGA و هذا بالنسبة للثابت 0.15  %، و نجد أن قيمة الخطأ قدرتa  للثابت 1.79  %و القيمةc  بتقريبLDA ،

  .و هو ما يشير إلى أن الطريقة المعتمدة في الحساب منطقية و معقولة يلة،فتبدو لنا قيم الخطأ المحسوبة ضئ

III.2.1. طاقة تشكل أكسيد المغنيزيومBinding energy of MgO 

  :،و ذلك بالعلاقة التالية (Mg-O)من أجل كل زوج  المغنيزيومتم حساب طاقة تشكل أكسيد 

                                                                     (2-III) ]O[-ET ]Mg[-ET ]MgO[Ec=ET 

  :حیث

ET(MgO) :المصمتة الحالة في وهو للأكسيد الكلية الطاقة هي.  

ET(Mg) : الحرة المغنيزيومهي الطاقة الكلية لذرة  

ET(O) :هي الطاقة الكلية لذرة الأكسجين الحرة  

Ec :طاقة التشكل  

  .III-2مدونة في الجدول  MgOنتائج حساب طاقة التشكل لأكسيد 
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 .(Mg-O)طاقة تشكل الزوج:III-2الجدول 

  (Mg-O)طاقة تشكل الزوج 

  نتائج نظریة أخرى  نتائجنا 

GGA (-5.7694723) ev 

LDA (-6.312043) ev 

GGA(-11.5389446) ev/paire 

LDA(12.624086) ev/paire 

 

 

]17[GGA (7.692eV) 

]17[LDA (9.769eV)  

]3[GGA (10.05 eV/paire)  

]7[GGA (10.85 eV/paire) 

  نتائج تجریبیة

]16[ eV 7.52   

  

هي )Oمع ذرة أكسجين  Mgذرة مغنيزيوم ( واحد  زوج كل ربط أجل من عليها المتحصل المغنيزيوم أكسيد تشكل قيمة كانت

6.312043 eV  16[قريبة جدا من النتائج التجريبية التي تم التوصل إليها في المقالة[.  

III.2 .الخصائص الإلكترونیة للمركب  MgO Electronic Properties 

III.1.2.  بنیة عصابات الطاقة(Bands structures)  

 نبريليو  منطقة لنا المادي،والشكل يبُينّ  للجسم الإلكترونية الخصائص دراسة في الأولىللبنية  المختارة نبريليو  تعد منطقة

 سائر على بعد فيما تعميمها يمُكنالمنطقة  هذه على الخصائص إلى أن دراسة الإشارة تجَدُر السداسي،كما بالشكل المتعلقة

  .MgOالأكسيد 
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  .  Wurtziteن لبلورة من النوعمنطقة بريليو : III.2الشكل 

للأكسيد  الطاقة فجوة تحديد أجل من ، وذلك(GGA)المعمم  التدرج وتقريب (DFT) الكثافة  دالية بنظرية الاستعانة تمَت

 لدراسة البنى المناسبة، والمخصصة الطرق أحسن بين من لكو�ا نظراً  الطريقة هذه على الاعتماد تم ، كماMgOالمغنيزيوم 

 أجل ثوابت الشبكة المتحصل عليهم سابقا من حسا�ا تم MgOلأكسيد المغنيزيوم  الطاقة عصابات للمواد، فبنية الإلكترونية

)a=3.327Å ،Å  c=5.025 ،α=90.03   ،β=90.037   ،γ=119.90  (.  

  :ما يبينه المنحنى الآتي MgOتم حساب بنية عصابات الطاقة للمركب 

  

  .Wurtziteطور الذا  MgOبنية عصابات الطاقة للأكسيد  :III.3الشكل 
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 يمر الذي الخط تتوضعان على نفس التوصيل لعصابة قِمّة وأدنى التكافؤ لعصابة قِمة أعلى أن السابق الشكلِ  من يلاُحظ ما

  .3.27ev: فجوة مباشرة و مقدرة بـ MgOللأكسيد  أن يفُسر ما وهو بالنقطة 

  .III.3و نتائج نظرية أخرى مبينة في الجدول لنتائجنا  LDAو  GGAوفيما يلي قيم فجوة الطاقة بتقريبي 

  .Egفجوة الطاقة  :III.3الجدول 

  

  الطریقة المستخدمة

   Eg (eV)الطاقة فجوة

GGA  LDA  

 /  3.27  نتائجنا

  3.60711] 1[ 3.89130] 1[  نتائج أخرى

]15[4.408 

]18[4.431 

]20[4.45  

]20[EV-GGA 5.42  

]18[EV-GGA 

5.419   

]18[MBJ-GGA 7.2 

/  

]18[4.968 

]19[5.05 

  

  7.833]14[   نتائج تجریبیة

 ]21[ 7.8 

]2[ 3.48   

  15.96  )%( الخطأالنسبي
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،  III.3نلاحظ أن قيمة الفاصل الطاقي المتحصل عليها �ذه النظرية كانت قريبة من النتائج النظرية المدرجة في الجدول 

تعطي نتائج أصغر من النتائج التجريبية، و هو مؤشر دال على أن هذه  (GGA)فنتيجتنا المحسوبة لبنية عصابات الطاقة بطريقة 

اقي المحسوبة بتقريب التدرج المعمم طالطريقة لا تعطي نتائج قريبة جدا من الصحة، غير أنه و للأسف وجدنا قيمة الفاصل ال

(GGA)  صغيرة بالمقارنة مع النتائج التجريبية و حتى لو استعملنا تقريب الكثافة المحلية(LDA)  فإن قيمة عصابة الطاقة

 يقلل (GGA) التقريب فان عليه متعارف هو مما،]23[ستكون أيضا أقل من القيمة التجريبية أيضا كما يوضحه المرجع 

 الحقيقة للقيم أدنى كتقدير المحسوبة القيم تبقى لهذا التجريبية، القيمة على المحسوبة الممنوعة العصابة قيمة من

  .]23[الممنوعة لعصابة

III.2.2 . كثافة الحالات الالكترونیةDensity of state (DOS) 

و النقل مع فهم طبيعة التجاذبات التي تحدث بين الذرات للمركب  التكافؤلتحديد أصل الحالات التي شكلت عصابات 

 III.4الشكلفي  حكما هو موض  MgOللمركب  PDOSو  TDOSالمدروس، نقوم بتحليل كثافة الحالة الكلية و الجزئية 

  .LDAو  GGAبتقريبي  على التوالي III.5الشكل و 
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 .LDAو  GGA:بـ  MgOكسيد لأل الكلية كثافة الحالات:III.4الشكل  

بحيث LDAو  GGAبتقريبي لأكسيد المغنيزيوم ثافة الحالات  تكون بقيم عالية  يظهر لنا من خلال الشكل السابق ان قيمة ك

وهذا LDAأعلى من قيمة كثافة الحالات لأكسيد المغنيزيوم بتقريب GGAلأكسيد المغنيزيوم بتقريب  الحالات ن  قيمة كثافةأ

 .ان عصابة المتكافئ غنية بالإلكتروناتما يوافق  طبعا 

 states/eV 2.8تقدر بـ GGAما عند مستوى فيرمي نلاحظ وجود أعلى قيمة لكثافة الحالات لأكسيد المغنيزيوم بتقريب أ

لكثافة الحالات لأكسيد منحنيي  كما تم تسجيل  eV 2.5ـ ـــــتقدر بالتي LDAتليها قيمة أقل لأكسيد المغنيزيوم بتقريب 

ما متطابقين يبلغان كثافة قدرها دو لنا أ�في منطقة التوصيل القريبة من مستوى فيرمي التي يب LDAو  GGAغنيزيوم بتقريب الم

1.0 state/eV.  

  

-20 -15 -10 -5 0 5 10

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

E
F

D
en

si
ty

 o
f 

st
at

es
 (

D
O

S
) 

(s
ta

te
s/

eV
)

Energy E-E
F
 (eV)

 MgO+GGA
 MgO+LDA



الثالث الفصل    نتائج ومناقشة                                                                             
 

 مذكرة ماستر أكاديمي 41
 

  

 )أ(

  )ب(

  .LDA) ب(و  GGA) أ(كثافة الحالات الجزئية : III.5الشكل 

جل فهم حركة شرحا مفصلا من أشرحها و MgOلمركبحساب كثافة الحالات لفي عمد ندراستنا الحالية سفي 

 Oوالأكسجين  Mgالالكترونات القريبة من مستوى فيرمي وقبل هذا يلزمنا معرفة كثافة الحالات الجزئية لعنصر المغنيزيوم 

  يبين كثافة الحالات  -أ-III.5المساهمين في تكوين  كثافة الحالات الكلية  لأكسيد المغنيزيوم  وهو في الحالة المصمتة  فالشكل
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  LDA يبين كثافة الحالات الجزئية لأكسيد المغنيزيوم بتقريب - ب-III.5و الشكل GGA الجزئية لأكسيد المغنيزيوم بتقريب

لاحظنا بأن لهما نفس الشكل العام، فيمكننا القول بأن تواجد قيم كثافة الحالات في منطقة عصابة التكافؤ يرجع الأساس 

 sوعليه فالمسؤول عن كثافة الحالات المتواجدة في منطقة عصابة التكافؤ هو المدار   Mgللعنصر s3 والمدارO لعنصر  S2للمدار

 -eV  2.5كما نلاحظ  ظهور محط بالقرب من مستوى فيرمي وذلك عن طاقة قدرها  Mg للعنصرs والمدار Oللعنصر 

يجعل امكانية انتقال  شبه معدوم هذا الامر  o-2sوأن المحط  eV -3.5القيمة  دعن Mg-3sل  ومحط آخر O-2sللمحط 

تحفيز خارجي  مثل الضوء كما تم  إلىكسيد المغنيزيوم أذا ما تعرض إلى عصابة التوصيل إسرع من عصابة التكافؤ الالكترون أ

شبه   O-2sو  o-2pو Mg-3sكثافة الحالات في منطقة  عصابة النقل والتي يبدو لها نفس القيمة للمحط قيم  تسجيل ل

  .معدومة

III.3.  الخصائص الضوئیةOpticalproperties of MgO 

ترجع أهمية دراسة الخصاص الضوئية للمواد في الحصول على معلومات عن قيم الثوابت الضوئية للمادة في مدى واسع 

ذات الاستخدامات  وئيةمن الأطوال الموجية حيث تستخدم هذه المعلومات في تصميم و تصنيع القطع الضوئية و النبائظ الض

  .المختلفة التكنولوجية

III.1.3.  معامل الامتصاص)α(Absorption coefficient 

داخل الوسط ويعتمد هو نسبة النقصان في طيف طاقات الإشعاع الساقط بالنسبة إلى وحدة المسافة باتجاه انتشار الموجة 

الموصل، ويمكن معرفة طبيعة الانتقالات الالكترونية إن كانت معامل الامتصاص على طاقة الفوتونات الساقطة وعلى خواص شبه 

  :معادلته من الشكل التاليو  الامتصاص معامل قيم خلال من مباشرة غيرأو  مباشرة

α =
���

�
                                                                                                             (2-III) 
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  :إذ أن

α :معامل الامتصاص.  

k :معامل الخمود.  

λ : الطول الموجي(cm).  

  .III.6مبينة في الشكل LDAو  GGAبتقريبي  MgOلمركب لتم حساب قيم معامل الامتصاص 

  )أ(

 

  
  )ب(

  ]27[عمل نظري) ب(عملنا ) أ(، LDAو  GGAمعامل الامتصاص بدلالة الطاقة بتقريبي : III.6الشكل

، إذ يتضح من الشكل أن MgOيوضح الشكل تغير معامل الامتصاص كدالة لطاقة الفوتون الساقط على المركب   

معامل الامتصاص يبدأ على نحو عام بالزيادة التدريجية مع زيادة طاقة الفوتونات الضوئية الساقطة،و كما يتضح بأن عتبة 

إن هذه  ،8.25eV ،13.5eV ،16.5eVوات ممركزة في تتبع عتبة الامتصاص أربع ذر  و eV 3الامتصاص تكون عند 

  حدوث انتقالات الكترونية مباشرة ما بين حزمتي التكافؤ و التوصيل عند تلك الطاقات، إذن في ا�ال  حتماليةاالذروات تشير إلى 

0 5 10 15 20 25

0

300000

600000

900000

1200000

1500000

A
b
so

rp
ti

o
n
 c

o
e
ff

ic
ie

n
t 

(c
m

-1
)

Energy (eV)

 MgO-GGA
 MgO-LDA



الثالث الفصل    نتائج ومناقشة                                                                             
 

 مذكرة ماستر أكاديمي 44
 

  

تعتبر المادة معتمة و هذا يبين أن ] 22.5-3[eVتعتبر المادة شفافة بينما في ا�ال ] 25-22.5[ eVو ] eV ]3-0الطاقي

  . طاقة الفوتونات المضروبة يؤدي إلى سلوكيات ضوئية مختلفة في هذه المادةتغير 

III.2.3.  الناقلیة الضوئیةOptical conductivity (δ)  

يفة العزل يعرف بالمعادلة العامة وترتبط ارتباطا وثيقا بوظ هي خاصية مادية تربط كثافة التيار با�ال الكهربائي للترددات  

  :التالية

σ(ω)=
�(�)

�(�)
                                                                                                    (3-III)  

δ: الناقلية الضوئية.  

J:  كثافة التيار.  

E: ا�ال الكهربائي.  

  .III.7الشكلمبينة في  LDAو  GGAبتقريبي  MgOتم حساب قيم الناقلية الضوئية للمركب 

  )أ(

  )ب(

  .]28[عمل نظري ) ب(عملنا النظري ) أ(، LDAو  GGAالناقلية الضوئية بدلالة الطاقة بتقريبي : III.7الشكل
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و  GGAبالتقريبين  MgOتغيرات الناقلية الضوئية بدلالة طاقة الفوتونات الساقطة على المركب  III.7يمثل الشكل

LDA 0، لاحظنا في ا�ال الممتد من eV  3.2إلى eV  عدم تسجيل أي قيمة للناقلية الضوئية يرجع السبب إلى أ�ا موجودة

 ذروات متباينة عند  3تتزايد قيمة الناقلية الضوئية وفي هذا ا�ال تبلغ  eV 20لى إeV 6في العصابة الممنوعة، و في ا�ال من 

Ev8 ،13 eV  17و eV  325000تقابلها قيمة الناقلية الضوئية في حدود oum/cm-1  و من ثم لاحظنا تناقص كبير

  . eV 20بعد قيمة طاقية 

يمتلك قيمة امتصاص عظمى تخوله  MgOركببأن المو الناقلية الضوئية  الامتصاصنستخلص من تحليل منحنيي معامل 

  .الطاقة الإلكتروضوئية و الضوئية للاستخدام في مركبات

III.3.3. معامل الخمودExtinction Coefficient (�°) 

يعرف معامل الخمود بأنه مقدار التوهين الحاصل في شدة الأشعة الكهرومغناطيسية، عند مرورها خلال الوسط المادي،   

  .التي ترتبط بمعامل الامتصاص  معامل الخمود بالاعتماد على المعادلة التالية و يمكن حساب

k =
��

��
                                                                                                             (4-III)  

 :بحيث

k :معامل الخمود  

α : معامل الامتصاص(cm-1).  

λ : الطول الموجي(cm). 

  .III.8الشكلمبينة في  LDAو  GGAبتقريبي  MgOتم حساب قيمة معامل الخمود للمركب 
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  )أ(

  
  )ب(

  .]27[ عمل نظري) ب(عملنا، ) أ(، LDAو  GGAبدلالة الطاقة بتقريبي  kمعامل الخمود : III.8الشكل

، يتبين من الشكل أن طبيعة منحنى معامل LDAو  GGAتغيرات معامل الخمود بدلالة الطاقة بتقريبي  III.8يمثل الشكل

 0بسبب طبيعة الارتباط بينهما بالعلاقة السابقة، لاحظنا في ا�ال من ) α(الخمود مشابه تقريبا لسلوك منحنى معامل الامتصاص 

eV  3إلى eV 3من  عدم تسجيل أي قيمة لمعامل الخمود بسبب تواجده في العصابة الممنوعة، و في ا�ال eV  18إلى eV 

عند قيمة معامل الخمود  eV 17و  eV 12.5و  eV 7.8عند ذروات متباينة  3تتزايد قيمة معامل الخمود و تبلغ 

الكترونية مباشرة ما بين حزمتي  نتقالاتاحدوث  ماليةحتاإن هذه الذروات تشير إلى على الترتيب،  (0.78)و  (0.8)،(0.9)

  .تكافؤ و التوصيل عند تلك الطاقاتال

III.4.3 . ثابت العزلDielectric constant (ε)  

عندما يحدث التفاعل بين الضوء و شحنات الوسط بسبب عملية امتصاص الطاقة في المادة، ينتج من هذا التفاعل   

  :الذي يعرف بالعلاقة التالية ستقطاب بثابت العزلهذا الااستقطاب ذلك الوسط، و يوصف 
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ε = ε� − iε�                                                                                                     (5-III) 

  :حيث

ε:ثابت العزل المعقد  

rε :الجزء الحقيقي لثابت العزل  

iε:الجزء التخيلي لثابت العزل 

  و من العلاقة التي تربط ثابت العزل بمعامل الانكسار 

ε = N�                                                                                                            (6-III) 

  لنحصل على  (N)نستطيع أن نجد قيمتي العزل الحقيقي و التخيلي بعد التعويض عن قيمة 

(n� − iK�)
� = ε� − iε�                                                                                     (7-III) 

  :بحل هذه المعادلة نتحصل على

ε� = n�
� − K�

�                                                                                                    (8-III) 

ε� = 2n�K�                                                                                                       (9-III) 

و  III.9الشكليبينه  LDAو  GGAبتقريبي  MgOتم حساب قيم ثابت العزل بجزئيه التخيلي و الحقيقي للمركب 

  .على التواليIII.10الشكل
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  )أ(

  

  )ب(

  .]27[ عمل نظري) ب(عملنا ) أ(، الجزء التخيلي لثابت العزل بدلالة الطاقة: III.9الشكل

الجزء  منحنيي ، لاحظنا أنLDAو  GGAباستخدام طريقتي   )i)εتغيرالجزء التخيلي لثابت العزل  III.9يمثل الشكل      

   3.1إلى eV 0تكون منعدمة من   )i)εكذا لاحظنا أن قيمة. متسايران LDAو  GGAالتخيلي لثابت العزل بتقريبي 

eV 7.6عند الطاقة  (2.9)ثم تتزايد تدريجيا إلى أن تصل إلى أقصى قيمة لها eV  تناقص لقيمة الجزء التخيلي لثابت ثم لاحظنا

 eV 17و  eV 12.2عند  1.4 و  2.1العزل على شكل تذبذبات حيث تمر بذروتين متتاليتين أقل من الذروة الأولى، يبلغان 

  .eV 22.5على الترتيب، ثم تتناقص تدريجبا إلى أن تنعدم عند القيمة 

  .eV 3.1نستنتج أن قيمة فجوة الطاقة الضوئية تساوي إلى
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  )أ(

 

  

  )ب(

  .]27[عمل نظري) ب(عملنا ) أ(، الجزء الحقيقي لثابت العزل بدلالة الطاقة: III.10الشكل

 GGAبتقريبي  MgOكدالة لطاقة الفوتون الساقطة للمركب   )r)εتغيرات الجزء الحقيقي لثابت العزل  III.10يمثل الشكل   

قريبي تب من ثابت العزل ذات طبيعة مشا�ة تقريبا لمنحنيي معامل الانكسار ، يتبين من الشكل أن منحنيي الجزء الحقيقيLDAو 

GGA  وLDAلسابقة و هذا التشابه ناتج عن اعتماد حساب قيم الجزء الحقيقي من ، بسبب طبيعة الارتباط بينهما بالعلاقة ا

حيث يكون فيها تأثير  (n0)قليلة جدا مقارنة بقيم  (k0)، و ذلك لأن قيم (k02)أكثر من قيم  (n02)ثابت العزل على قيم 

ثم تتزايد إلى قمة قدرها  eV 0عند الطاقة  (2.6)تبدأ من  )r)εمعامل الخمود ضعيفا و لاسيما بعد التربيع، لاحظنا بأن قيمة 

  .ثم تتناقص تدريجيا إلى أن تؤول إلى الانعدام eV 4.8عند  (3.6)

III.5.3. الانعكاسیةReflection  

 الساقط للإشعاع الأصلية الشدة إلىبأ�ا النسبة بين شدة الإشعاع المنعكس عن الغشاء باتجاه معين  (R)تعرف الانعكاسية 

  :الآتية المعادلة في ،وتعطىيهعل

R = [(n� − 1)
� + k�

�/(n� + 1)
� + k�

�]                                            (10-III) 
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  :حيث

R :معامل الانعكاس.  

n0 :معامل الانكسار.  

k0 :معامل الخمود. 

  .III.11الشكلمبينة في LDAو  GGAبتقريبي  MgOتم حساب قيم معامل الانعكاس للمركب 

  
  )أ(

  

 
 

  )ب(

  .]28[عمل نظري) ب(عملنا ) أ(، LDAو  GGAثابت الانعكاسية بدلالة الطاقة بتقريبي : III.11الشكل

 LDAو  GGAلاحظنا أن منحنيي ثابت الانعكاسية بتقريبي طاقة،تغيرات ثابت الانعكاسية بدلالة  III.11يمثل الشكل  

ابتداء من القيمة  LDAو  GGAفي كلا التقريبين  الساقطة لاحظنا أن الانعكاسية تزداد بزيادة طاقة الفوتونات .متسايران

و ذروة ثانية عند  eV 8ما يوافق طاقة قدرها  0.15، ثم تتزايد تدريجبا على شكل تذبذبات ، ذروة عند eV 0عند  0.05

ثم  eV 20عند طاقة قدرها  0.26قيمتها  إلى أن تصل إلى ذروةفتبقى في زيادة  eV 12.5ما يوافق طاقة قدرها  0.125

  .تتناقص
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  .و تطبيقات الأجهزة البصرية يجعله يستخدم في الطلاءات انعكاسا عاليايمتلك  MgOالمركب  نستخلص بأن

III.6.3. معامل الانكسارRefractive index (n0)  

  :يمكن إيجاد معامل الانكسار وفق المعادلة التالية ،هو النسبة بين سرعة الضوء في الفضاء الحر و سرعته في المادة  

n� = ��
���

���
�
�
− (k�

� + 1)�

�

�

+
���

���
                                                                 (11-III) 

  .III.12الشكلمبينة في  LDAو  GGAبتقريبي  MgOتم حساب قيم معامل الانكسار للمركب 

  
  )أ(

  
  )ب(

  .]27[ عمل نظري) ب(عملنا ) أ(، بدلالة الطاقة (n)قرينة الانكسار : III.12الشكل

معامل الانكسار بدلالة الطاقة، يعتبر معامل الانكسار مهما فقط في المنطقة الغير ممتصة و التي تقع  III.12يمثل  الشكل    

ثم لاحظنا تزايد قيمة معامل الانكسار MgO  (1.6)للمركب  (n0)تحت فجوة الطاقة، تكون قيمة معامل الانكسار الساكن 

  .الصفرذبذبات صغيرة و متناقصة تؤول إلى  ثم لاحظنا وجود eV 4.5عند قيمة طاقية ) 1.9(إلى 
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III.4 . خصائص المركبMgO  بتغییر الضغط  

، ثم نقوم Gpa 100إلى  Gpa 0ن سنقوم بتغيير الضغط من ، الآGpa 0في دراستنا السابقة ثبتنا قيمة الضغط عند      

  .بدراسة الخصائص البنيوية و الإلكترونية الجديدة

III.1.4.  ثاب العزل تغیرDelectric variation  

 .III.13الشكل في مبينة  LDAو  GGAبتقريبي  MgOنقوم بحساب قيمة ثابت العزل للمركب 

 
  

)ب( )أ(   
 

  .]18[عمل نظري ) ب(عملنا،  )أ( بدلالة الضغط LDAو  GGAتغيرات ثابت العزل بتقريبي : III.13الشكل

، يتضح لنا أن LDAو  GGAبتقريبي MgOتغيرات قيم ثابت العزل مع تغيرات الضغط للمادة  III.13يمثل الشكل  

  قيمة الضغط الممارس على الخلية الأولية،كما لاحظنا من خلال الشكل العام أن منحنيي  قيم ثابت العزل في تناقص كلما رفعنا في
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  ].S.labidi et all ]18متسايرين وهذا يتفق جدا مع  LDAو  GGAتغيرات قيمة ثابت العزل بتقريبي 

  .III.4الجدول ، مبينة في LDAو  GGAبتقريبي Gpa 0تم حساب قيم ثابت العزل عند قيمة الضغط 

  .0قيم ثابت العزل عند الضغط : III.4الجدول 

  نتائج تطبيقية  نتائج نظرية  نتائجنا  

  قيمة ثابت العزل عند

0GPa 

GGA (2.53)  

LDA (2.59)  

]18[2.840 

]20[3.12  

]22[2.95  

  GPa 0قيمة ثابت العزل عند  .متقاربين LDAو  GGAمن خلال الجدول أن قيمة ثابت العزل بتقريبي  ملاحظكما هو   

  ].22[الأعمال التجريبية قريبة من  وكذالك] 18،20[الأعمال النظرية  قريبة جدا من

III.2.4 . تغیر نطاق فجوة الطاقةBand gap energyvariation  

  .III.9الشكلالذي يبينه  LDAو  GGAبتقريبي  MgOبدلالة الضغط للمركب  تم حساب نطاق فجوة الطاقة
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  )أ(

  

  )ب(

  

 ]18[عمل نظري) ب(عملنا، ) أ( بدلالة الضغط LDAو  GGAمنحنى فجوة الطاقة بتقريبي : III.14الشكل

ارس على الخلية الأولية ارتفع نطاق فجوة الطاقة بالنسبة لكلا ه كلما رفعنا في قيمة الضغط المممن خلال المنحنى لاحظنا أن

  ].  S.labidi et all ]18و هذا يتوافق مع أعمال  LDAو تقريب  GGAتقريب بالمنحنيين 

III.3.4 .تغیر طاقة الأنثالبیةEnthalpy energy variation   

  .GGAبتقريب h-MgO ،B2و الطورين  B4 ،B2للطورين  MgOتم حساب تغيرات قيمة طاقة الأنثالبية للمركب 
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  )أ(

  

  

  

  

  

  

  

  )ج(

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 )ج(             

  
  )ب(

  ]25[عمل نظري ) ج(و  B2و  h-MgO )ب(و  B2و  B4) أ(كدالة للضغط للطورين    Hالأنثالبي: III.15الشكل

و  B2إلى الطور  B4من الطور  MgOللمركب (Pt)  من أجل دراسة إمكانية التحسين البنيوي و معرفة قيمة ضغط الانتقال

قمنا بتسليط ضغط على المركب  حيث ،GGAالتدرج المعمم تقريب امستخدبا ،B2إلى الطور   h-MgOمن الطور 

MgO  لدراسة التحول في الطورمن البنيةB4  إلى البنيةB2  و كذا من البنيةh-MgO  إلى البنيةB2 أجرينا حسابات ،

  تحصلنا على  h-MgOو  B2، تحصلنا على المنحنى في الشكل أ ، و في حالة الطورين B4و  B2الأنثالبية في حالة الطورين 
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و  B2هي الأقل مقارنة مع الطور  B4الأنثالبية للطور قيمة و من خلال المنحنى يتضح لنا أن  ،III.10كل المنحنى في الش

 0[ هذا اعتبارا من قيمة الضغط الممارسة على هذا الطور من  B2هي الأقل مقارنة مع الطور  h-MgOالشكل ب الطور 

Gpa  44إلى Gpa [ ،]0 Gpa  70إلى Gpa [ على الترتيب حيث تميزت هذه المنطقة بفكرة أن الطورB4  ،h-

MgO هو الأكثر استقرارا من الطورB2   45.86بالنسبة للمنحنيين، عند قيمة الضغط Gpa  لوحظ أن قيمة الأنثالبية للطور

B4 ،h-MgO مساوية لقيمة الأنثالبية لدى الطورB2 ،B2 لة بين تحول الطور من على الترتيب فهذه النقطة هي القيمة الفاص

B4 ،h-MgO  نفس الطور إلى B2.  46ففي القيم من Gpa  60إلى Gpa  70و من Gpa  80إلى Gpa  نشاهد

أعلى، و هذا متوافق لحد بعيد لما توصل إليه  ااستقرار بالتالي ،و بأنثالبية أقل في كلا الشكلين ةالمتمتع يه تأصبح B2أن البنية 

K.B. Joshi et al ]25[.  

III.4.4 . تغیرات الحجمvolume variation  

  .الموالي III.11الشكلفي  LDAو  GGAبدلالة الضغط بتقريبي  MgOتم تسجيل قيم حجم المركب 
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  )أ(

  
  .)ب (              

  

  ]26[عمل نظري ) ب(عملنا ) أ(، LDAو  GGAبدلالة الضغط وفق تقريبي  MgOحجم المركب :III.16الشكل

 GGAبتقريبي  MgOلاحظنا أنه كلما رفعنا في الضغط الممارس على الخلية الأولية للمركب  III.11الشكل نحنىم من خلال

  ].Jackson et al ]26 قل حجمها، فالنتائج الخاصة بنا تتوافق جدا مع أعمال LDAو 

III.5.الخصائص المغناطیسیة للمركب MgO magnetic properties 

. اعفةنأخذ بنية أولية مض ، و من أجل دراسة خصائصه المغناطيسيةMgOمن أجل معرفة الخصائص المغناطيسية للمركب 

  .zو خليتين من ناحية  yخلية واحدة و خليتين من ناحية نأخذ xمن ناحية أي )1×2×2(نأخذ

مركب غير مغناطيسي نقوم بإضافة  MgOأكسيد المغنيزيوم ، بما أنMnالمنغنيزبـ MgOفي دراستنا هذه نقوم بتطعيم المركب 

ل ما مدى تأثير التطعيم على الخصائص من هذا المنطلق يطرح التساؤ  .الذي يتميز بخاصيته المغناطيسية Mnالعنصر ذرتين من 

  ؟ MgOالمغناطيسية للمركب 
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Mn:MgO ناحية الخصائص البنيوية و الالكترونية و من

Properties structure 

  
  )ب(

  .)ب(و في حالة التباعد ) أ(في حالة التقارب 

  .Mnو باللون البنفسجي المنغنيز 

MgO  بذراتMn  و ذلك بعد استرخاء للبنية

و هي مبينة في  Mn-Mnو  Mn-Oو أطوال الروابط بين 

                                                                            الثالث 

 مذكرة ماستر أكاديمي

Mn:MgOيجب دراسة المركب الجديد  Mnبذرات  MgOعند تطعيم المركب 

Properties structureالخصائص البنیویة 

  
  

  )أ(

في حالة التقارب Mn:MgOالبنية البلورية للمركب : III.17الشكل

و باللون البنفسجي المنغنيز  Oو باللون الأحمر الأكسجين  Mgحيث الكرية باللون الأزرق تمثل المغنيزيوم 

MgOمن أجل حساب طول الروابط الجديدة التي تحصلنا عليها بعد تطعيم المركب 

و أطوال الروابط بين  Oو  Mn2و Mn1تم حساب العزوم المغناطيسية لذرات 

   الفصل

مذكرة ماستر أكاديمي

  

عند تطعيم المركب 

  .المغناطيسية

III.1.5 . الخصائص البنیویة

الشكل

حيث الكرية باللون الأزرق تمثل المغنيزيوم 

من أجل حساب طول الروابط الجديدة التي تحصلنا عليها بعد تطعيم المركب 

  .الجديدة

تم حساب العزوم المغناطيسية لذرات 

  :الجدول التالي
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  .Mn-Mnو  Mn-Oو أطوال الروابط بين  Oو  Mn2و Mn1العزوم المغناطيسية لذرات  :III.5الجدول

المسافة بين   الحالة  التقريب

Mn  وO  

Å 

السافة بين 

Mn  وMn  

Å 

العزم 

المغناطيسي لـ 

Mn1 

µB 

العزم 

المغناطيسي 

  Mn2ل

µB 

العزم 

المغناطيسي 

 Oل

µB 

GGA 0.0039  2.6983-  2.6983  3.338  2.030  تقارب  

  0.00382  2.6983  2.6983  10.237  2.1814  تباعد

LDA  0.0038  2.6988-  2.6988  3.366  2.068  تقارب  

  0.00565  2.6988  2.6988  10.382  2.197  تباعد

  

  Oو  Mn1،Mn2و العزوم المغناطيسية للذرات  Mnو  Mnو بين  Oو  Mnقيم طول الروابط بين  III.5يمثل الجدول

و هذا راجع للسبب الرئيسي و هو إلكترونات ) µB)2.6-2,7 تتراوح بين  Mnفي الجدول جميع العزوم المغناطيسية للذرات 

  . Mnلذرات  dالمحط 

ارب أو تباعد ذرتي قيم موجبة و هذا في كلا الحالتين تق Mn:MgOبالمركب  Oأيضا ظهرت حول ذرات الأكسجين          

Mn 0.005-0.003(في ا�ال ضعيفة نوعا ما و التي تتراوح  فكانت العزوم المغناطيسية.(                                        

  Å 10.237و في حالة تباعد هو  Å 3.338هو  Mnفي حالة تقارب ذرتي DMn-Mnبين  ةكما أن طول الرابطة المسجل

  تقار�ما  في حالة هو Mnو  Mnبين DMn-Mn نسجل طول الرابطة LDA أما تقريب  GGAوهذا بالنسبة لتقريب 
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  .Å 10.382أما في حالة تباعدهما هو  Å 3.366هو  

  نستعرض الجدول التالي Mn:MgOبغُية التعرف على طبيعة التزاوج المغناطيسي للمركب 

  .LDAو  GGAي باستخدام تقريبيالمغناطيسي في حالتي التقارب و التباعد  طبيعة التزاوج: III.6الجدول

الطاقة   الحالة  التقريب

  الفيرومغناطيسية

EFM(eV) 

الطاقة 

  الغيرفيرومغناطيسية

EAFM(eV) 

 الفرق بين الطاقتين

  )طاقة استقطاب الدوران(

ΔEAFM-FM 

  طبيعة التزاوج

GGA فيرومغناطيسيةضد  0.032-  6191.848-  6191.8806-  تقارب  

-  6191.8474-  تباعد

6191.8264  

  ضد فيرومغناطيسية  0.021-

LDA  ضد فيرومغناطيسية  0.35-  6190.513-  6190.5484-  تقارب  

  ضد فيرومغناطيسية  0.0293-  6190.458-  6190.4878-  تباعد

  

و  EAFMMgOو الطاقة ضد فيرومغناطيسية للمركب Mn EFMالطاقة الفيرومغناطيسية مع المنغنيز III.6الجدول قدميُ 

من في البنية  Mn:MgOللمركب  Mnكذا طبيعة التزاوج المغناطيسي بين ذرتي المنغنيز   وΔEAFM-FMالدوران استقطاب فرقطاقة

  ).1×2×2(الشكل 

لاحظنا أن طاقة استقطاب الدوران التي تتمثل في فرق الطاقة المحسوب بين الطاقة ضد فيرومغناطيسية و الطاقة الفيرومغناطيسية  

كانت سالبة في كلا التقريبين وفي كلا الحالتين يشير هذا إلى أن الحالة ضد فيرومغناطيسية هي الأكثر استقرارا مقارنة بالحالة 

  Mn:MgOكب الفيرومغناطيسية للمر 
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  .و هذا ما تم ذكره سابقا يكون مركب ذو خاصية غير مغناطيسية بسهولة

Electronic Properties 

قبل التطعيم و بعده وفي  MgOفي هذا الجزء سنقوم بعرض و مناقشة عصابة الطاقة و كثافة الحالات الكلية للمركب 

×1.(  

(Bands structures)  

  .في حالة تقارب) ب(في حالة تباعد و 

قيمتها قدرت  التوصيل لعصابة قِمّة وأدنى التكافؤ

  .eV 0.07قيمته

 
  )ب(

                                                                            الثالث 

 مذكرة ماستر أكاديمي

يكون مركب ذو خاصية غير مغناطيسية بسهولةيميل إلى أن  Mn:MgOيمكننا القول بأن المركب 

Electronic Propertiesالخصائص الإلكترونیة

في هذا الجزء سنقوم بعرض و مناقشة عصابة الطاقة و كثافة الحالات الكلية للمركب 

×2×2(للخلية  GGAحالتي التقارب و التباعد، كل هذا بتقريب التدرج المعمم 

Mn:MgO (Bands structures)  عصابات الطاقة للمركب بنیة. 

في حالة تباعد و ) أ( Mn:MgOبنية عصابات الطاقة للمركب : III.18الشكل

 لعصابة قِمة أعلىالشكل و بحساب فجوة نطاق الطاقة التي هي بين 

  .أو تباعدهما Mnفي كلا الحالتين، تقارب ذرتي 

قيمتهبفارق قيمتها بعد التطعيم لاحظنا بأن قيمة فجوة الطاقة قبل التطعيم أكبر من

  
  )أ(

   الفصل

مذكرة ماستر أكاديمي

  

يمكننا القول بأن المركب 

III.1.5 الخصائص الإلكترونیة

في هذا الجزء سنقوم بعرض و مناقشة عصابة الطاقة و كثافة الحالات الكلية للمركب 

حالتي التقارب و التباعد، كل هذا بتقريب التدرج المعمم 

III.1.5.أ .

الشكل

الشكل و بحساب فجوة نطاق الطاقة التي هي بين  من خلال

في كلا الحالتين، تقارب ذرتي  ev 3.2بـ 

لاحظنا بأن قيمة فجوة الطاقة قبل التطعيم أكبر من
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Density of state (DOS  

 ،Mnالمطعم بالمنغنيز  MgOو مزيد من التفاصيل حول الارتباط المغناطيسي لأكسيد المغنيزيوم 

نعرض كثافة الحالات قبل ) 1×2×2(في حالتي التقارب و التباعد للبنية خليتها الأولية 

  )ب(

 بعد) ب(قبل التطعيم و) أ( في حالة التقارب

                                                                            الثالث 

 مذكرة ماستر أكاديمي

Density of state (DOS) الإلكترونیة كثافة الحالات .

و مزيد من التفاصيل حول الارتباط المغناطيسي لأكسيد المغنيزيوم  لفهم بنية النطاق بشكل أفضل

في حالتي التقارب و التباعد للبنية خليتها الأولية  (PDOS)غية تحديد الكثافة الكلية 

  .التطعيم و بعد التطعيم في حالتي التقارب و التباعد

 في حالة التقارب

  )أ(

في حالة التقارب Mn:MgOكثافة استقطاب الدوران للحالات للمركب: 1

   الفصل

مذكرة ماستر أكاديمي

  

III.1.5.ب.

لفهم بنية النطاق بشكل أفضل

غية تحديد الكثافة الكلية بٌ 

التطعيم و بعد التطعيم في حالتي التقارب و التباعد

في حالة التقارب -1

III.19الشكل

  .التطعيم
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  )ب(

  .بعد التطعيم)ب(قبل التطعيم و)أ( في حالة التباعد

للأسفل على لاحظنا أن هناك فرقا في كثافة الدوران للأعلى و كثافة الدوران 

يقل الفرق بعد التطعيم بشكل معتبر في حالتي  

لاحظنا أنه توجد قمم على مستوى فيرمي هذه القمم ناتجة في 

  .حول مستوى فيرميMn:MgOيساهم المنغنيز بشكل كبير في كثافة الحالات الاجمالية للمركب 

 

 

                                                                            الثالث 

 مذكرة ماستر أكاديمي

 في حالة التباعد

  )أ(

في حالة التباعد Mn:MgOكثافة استقطاب الدوران للحالات للمركب : 20

لاحظنا أن هناك فرقا في كثافة الدوران للأعلى و كثافة الدوران ،فمتناظريتم توزيع كثافة الإلكترون بشكل غير 

 .بحيث استقطاب الدوران للأسفل أكثر منه في الأعلى ،مستوى طاقة فيرمي

لاحظنا أنه توجد قمم على مستوى فيرمي هذه القمم ناتجة في كما في حالة التقارب بشكل كبير،يكون و  ،التقارب و التباعد

يساهم المنغنيز بشكل كبير في كثافة الحالات الاجمالية للمركب  dالأصل من قبل المحط 

   الفصل

مذكرة ماستر أكاديمي

  

في حالة التباعد -2

III.20الشكل

يتم توزيع كثافة الإلكترون بشكل غير     

مستوى طاقة فيرمي

التقارب و التباعد

الأصل من قبل المحط 
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 الخاتمة

كسيد المغنيزيوم وهذا بناءا على المغناطسية لأ ، الضوئية وكترونيةالال ،ويةيفي هذا العمل قمنا بدراسة الخصائص البن

  : والنتائج المتوصل اليها متمثلة في النقاط التالية   Siestaالمطبقة على برنامج  LDA و  GGAبتقريب  DFTحسابات

  .هي قيم متقاربة بامتياز مع القيم التجريبية و النظرية المتاحة MgOالعوامل البنيوية للمركب 

 .3.27evمباشرة ومقدرة ب  طاقويةفجوة ورة هي نصف ناقل تحليل بنية العصابة المحسوبة بين أن البل: الخصائص الالكترونية 

والنقل مع فهم طبيعة التجاذبات التي تحدث بين ذرات المركب  التكافؤصل الحالات التي شكلت عصابات أايضا مكننا من تحديد 

  .المدروس

  .أخطاء الحسابأظهرت هذه النتائج تماثلا مع القيم التجريبية و النظرية السابقة و المتاحة في حدود 

  .ومغناطسية ليس لديه خاصية فير  MgO المركبأظهرت النتائج أن : الخصائص المغناطسية 

ن أة و يطوال الموجمكننا من الحصول على معلومات عن قيم الثوابت الضوئية للمادة في مدى واسع من الأ: الخصائص الضوئية 

  . شبه موصلة MgOمادة 

كما يوفر ارشادات عملية ،MgOمزود بالمعلومات الكافية حول أهم الخصائص للمركب خير نتمنى ان يكون هذا العمل في الأ

  .للبحوث التجريبية المقبلة 



     الملخص
 

 

 

  الملخص

ضمن تقريب  DFTباستخدام نظرية دالية الكثافة  MgOفي هذا العمل قمنا بدراسة نظرية لخصائص مركب أكسيد المغنيزيوم 

قمنا بدراسة الخصائص البنيوية، الإلكترونية، الضوئية و المغناطيسية . LDAو تقريب الكثافة الموضعي  GGAالتدرج المعمم 

تم تحديد أبعاد البلورة من خلال حساب ثوابت الشبكة ثم  Siesta.باستخدام برنامج  B4في مرحلة بلورية  MgOللمركب 

نصف ناقل ذو عصابة ممنوعة في  MgOأظهرت هذه الدراسة بأن المركب .حساب فجوة الطاقة و كثافة الحالات الإلكترونية

ذو  MgOو كذلك أظهرت النتائج أن المركب . Wurtziteالكترون فولط و ببنية مستقرة من نوع 3.27اتجاه مباشر بقيمة 

حُضيت نتائجنا باتفاق جيد مع النتائج النظرية و التجريبية السابقة ، هذا يؤكد بأن إجراء الحسابات على . خاصية غير مغناطيسية

  . وسيلة مناسبة للتنبأ الصحيح DFT-LDAو  DFT-GGAوى مست

 MgO، خصائص MgO ،DFT ،LDA ،GGA ،Wurtzite:الكلمات المفتاحية

Abstract 

In this work, we performed a theoretical study of magnesium oxide (MgO) properties, using the density function 

theory (DFT) within the generalized gradient approximation (GGA) and the local density approximation (LDA). We 

studied the structural, electronic, optical and magnetic properties of the MgO in a B4 crystal phase using Siesta Code. 

The crystal dimensions were determined by calculating the lattice constants, then calculating the energy gap and the 

density of the electronic states. This study shows that the compound MgO is a semiconductor with a band in a direct 

direction with a value of 3.27 electron volts and with a stable Wurtzite structure. The results also show that the 

compound MgO has non-magnetic property. 

Our results are in good agreement with the previous theoretical and experimental results, which confirms that the 

calculations by DFT-GGA and DFT-LDA are a suitable method for correct prediction. 

Keywords: MgO, DFT, LDA, GGA, Wurtzite, properties of MgO. 
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