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 شكر و تقدير
خنيل سعبدخٌب و ٌحً ٌضع آخر هيسبح اهتحد ،اً  

 أشنراهوهعزوجوعوىخوفٌلهوٌبتئخيبيهذااهعيلاهيخواضع،و أً ٌسدي اهشّنر هيسخحلٌّه

 فوولاهى يب انخيل اهتحد

عوى اكخراحه يوضوع اهتحد ذىّ  . تونراع عيبر.ٌخلدى تفبئق اهخلدٌر وأوفى شنر و ايخٌبً هلأسخبذ د

 .كتوهه الإشراف عوٌه و يخبتعج اهتحذحخى يراحل انخيبهه 

 .وهلأسبخذث اهيٌبكشًٌ الأفبضل ٌخلدى تبهشنر هلتوههى يٌبكشج تحذٌب

 و ٌخلدى تأجزل شنر و أوفى حيد لأسبخذخٌب الأفبضل و أسخبذاخٌب اهفُضِوٌََبح عوى اجخهبدهى و يذبترخهى

ًٍ ، و ختوٌغهى رسبهج اهعوى تئخلبً و ضدق ًّ يُضِ  طٌوج عبى دراس

ًّ تبنورث هذا اهعيل إٌيب هً ذيرث غرسهى اهطٌّة  و ٌعخرف أ

 و لأسخبذٌب اهنرٌى اهدنخور تبحيد داودي اهذي نبً يوجأٌب هنل إشنبل و يرشدٌب فً نلّ عوٌضج

ًٌ  شنر خبصّ و عرفب

 و لأسخبذخٌب اهفبضوج عٌبط زهٌج نذاهم شنرٌ و عرفبً خبضًٌ

 .عوى اهٌضبئح اهذيٌٌجنيب اشنر اٌوة هغرٌسً

 

 و إهى زيٌلاخً وضدٌلبخً فً اهدراسجوإهى يً سبهى فً إخيبى اهتحد يً كرٌة أو تعٌد

 .هنلّ هؤلاء ٌخلدّى تشنر و ايخٌبً و خلدٌر وعرفبً
 

 

 

 

 

 

 

 



   
 

 الإٍداء

 ذّيًلإلى والدي العزيزيً ال... 

 .غرسا في حبّ العله و المعرفة

 و لميعلّنتيا الحرف الأوّلفي ملحقة عنر بً عبد العزيز

 .أجزل الله لها المثوبة 

 .و إلى طلّاب العله و ٍواة المعرفة في كلّ مكاٌ 

 .و إلىنً ساىد في إتماو ٍرا البحث ... 

 .ىَدي ٍرا الجَد المتواضع... 
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 مدخؿ
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 مدخــم
طوظبر دحسعش حلدىحد حلدغٕخؿُغُش ِٓ حلدىحػُن حلدظمذِش حٌتي طظوٍك رخٌىؼنً ِٓ حٌظـزُمخص حٌىهشرخثُش حٌتي طذخً في حٌظٕخهخص حلحذَؼش 

 .وخلدىٌذحص حٌىهشرخثُش  وحلمحىلاص حٌىهشرخثُش و أؿهضس كفق حٌزحوشس , 

وّخ حْ لذخ دوس ِهُ في طٕخهخص حٌظىٍٕىؿُش حلحذَؼش  ِٓ رنٌ ٘زٖ حلدىحد حلدغٕخؿُغُش  عٕذسط في بحؼٕخ هٓ حلخظخثض 

 طٕظُّخX , Yْ  كُغ حٌوٕظشَٓ X2YZحٌتي طٕظٍّ ٌغزخثه حلذخعٍش رحص حٌظُغش 𝑁𝑖2 𝑀𝑛𝑆𝑖حلدغٕخؿُغُش في حٌغزُىش  

  .[1] ٘ى هٕظش لا ِغٕخؿُغZٍ و حٌوٕظش حلأظمخٌُش ٌٍّوخدْ

  طظزٍىسفي رُٕش ِظّخعىش وِغظمشس ُ٘زُٕش ِىوزش 𝑁𝑖2 𝑀𝑛𝑆𝑖 ,Co2FeGa , Cu2MnAlِىِخ ِشوزخص ٘خعٍشم

𝐿2𝑙 [2] 

ولإؿشحء ٘زٖ ,  Lapwخـًُخ حلدظضحَذس حلدغظىَش حلدىؿش ؿشَمش حعظخذِٕخ حلدغٕخؿُغُش حلإٌىظشؤُش، حٌزُٕىَش، حلخظخثض ٌذسحعش

حطزوٕخ في حلصخص بحؼٕخ  , GGA ػّٓ حٌظمشَذ حلالضذحس حلدوُّ (DFT)حلحغخرخص في اؿخس ٔلشَش دحٌُش حٌىؼخفش حلإٌىظشؤُش 

 :حلخـىحص حٌظخٌُش 

  رخلاػخفش حلى طـزُمختهخ𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖طـشلٕخ حلى هّىُِخص كىي عزخثه ٘خعٍش حٌتي طٕظٍّ حٌُهخ عزُىش : حٌفظً حلاوي

 ثم لّٕخ روشع طفظٍٍُ كىي رشٔخِؾ حلمحخوخس GGA ,LDA وطمشَزختهخ DFTلّٕخ رششف ٔلشَش :  حٌفظً حٌؼخني

wien2k 

 :طٕخوٌٕخ لسظٍف حٌٕظخثؾ حلدظلظً هٍُهخ : حٌفظً حٌؼخٌغ 

 ػخرض حٌشزىش : حلخظخثض حٌزُٕىَش 

 دنحلدشح لذز حلدغٕخؿُغُش حلخظخثض ثم DOSحلحخلاص ػخفشنحٌـخلش، هظخرخص رُٕش:حلخظخثض حلاٌىظشؤُش 

 .حهٍُٗ حلدظلظً حٌٕظخثؾ لدخظٍف هخِش خلاطش لذِٕخ حلأخنً وفي
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I.1مقدمػػػػػػػة : 

حٌتي طظّظن بخىحص  حلدخدس حٌزوُش شىً ؿذَذ ِٓ حشىخي (Shape MemoryAlloys)حٌغزخثه حلدظزوشس ٌٍشىً طوذ

كُغ ُِىخُٔىُش خخسلش غنً ِظىحفشس في بصُن حلدىحد وحٌغزخثه حٌتي ؿشص حٌوخدس هًٍ اعظخذحِهخ في حٌظـزُمخص حلذٕذعُش وغنً٘خ؛

حٌظُظخُٔىَ أو ِخ َغًّ رخٌٕظٕىي أُ٘ -طوذ عزُىش حٌُٕىً, طظُّض طٍه حٌغزخثه رمذستهخ هًٍ حعظوخدس شىٍهخ حلأطٍٍ هٕذ طغخُٕهخ

-حلألدُٕىَ-و ِٓ حٌغزخثه حلدظذحوٌش أَؼخ في ٘زح حلمجخي عزُىش حٌٕلخط, أٔىحم حٌغزخثه حلدظزوشس ٌٍشىً وأهلا٘خ عوشح

 [1]. حٌتي طٕظٍّ ٌوخثٍش عزخثه ٘خعٍش𝑁i2𝑀n𝑆𝑖في ٘زح حٌفظً عٕظـشق ٌغزُىش,  حلى عزخثه ٘خعٍش رخلإػخفشحٌُٕىً

I.2 سبائؾ هاسمر   Heusler : 

 هٕذِخ وخْ َوًّ 1903ففٍ هخَ Heusler سمُض ٔغزش لدىظشفهخ فشَذسَه Heuslerعزخثه 

تم حلحظىي  (Al, In, Sn, Sb ,Bi)ِؼً  (sp)نهخغنً ِغٕخؿُغُش  ٌىٓ هٕذ حػخفش هٕخطش ألاكق (MnCu)هٍىغزُىش

( Ferromagnétisme)هًٍ عزُىش كذَذَش حلدغٕـش

 رخعظوّخي حلاشوش حٌغُُٕش  تم ِوشفش حٌوذَذ ِٓ 1929رمٍ فهُ حٌزُٕش حٌزٍىسَش وطشوُذ ٘زٖ حٌغزخثه غخِغ حلى غخَش 

 [2] حلخ......رُٕظهخ حٌزٍىسَش , حلدوٍىِخص هًٍ طشوُزهخ 

I .2 .1 الخصائص البمكرية  :

.  الى هخثٍظنٌ وفمخ ٌظشوُزهخ حٌىُُّخثHeuslerٍطظٕف عزخثه 

  حٌوخثٍش حلأولى ٍ٘ هخثٍش وخًِ ٘خعٍشFull-Heuslers ,   ًلذخ طُغش وُُّخثُش ِٓ حٌشىX2YZ ,  كُغX 

  فهٍ ٔظف ٔخلZًو  (Fe أو Mn) فهٍ هخدس Yحِخ Co  حوCu, Ni: ِٓ حلدوخدْ حلأظمخٌُش ِؼً

( Si,Ge) حوAl .

  حٌوخثٍش حٌؼخُٔش ٔظف ٘خعٍشsemi-Heuslers ًحٌغزُىش في ٘زٖ حٌوخثٍش طىىْ طُغظٗ ِٓ حٌشىXYZ[3]. 

  كُغX :1)و  (0,0,0)طظّىلن في

2
,

1

2
,

1

2
Y( :1و  (

4
,

1

4
,

1

4
Z( :3و   (

4
,

3

4
,

3

4
) 

  طظزٍىس عزخثه ٘خعٍش في رُٕش ِىوزش FCC .( ًحٌشىI.1) [4] 

 

http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%85%D8%A7%D8%AF%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%B0%D9%83%D9%8A%D8%A9
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%85%D8%A7%D8%AF%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%B0%D9%83%D9%8A%D8%A9
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%85%D8%A7%D8%AF%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%B0%D9%83%D9%8A%D8%A9
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بحُغ َىىْ طشطُذ ٘زٖ حٌزسحص برض ػلاع أؿىحس رٍىسَش , ٕ٘خن طظُٕف ؿذَذ َغظٕذ هًٍ طشطُذ حٌزسحص دحخً شزىش رٍىسَش

: لسظٍفش   

.كُغ طظشطذ حٌزسحص رشىً طخَ ودلُك   :  𝐿21حٌزُٕش حلاوي  

.  هشىحثُش  Z وYفي ٘زٖ حٌزُٕش طىىْ ِىحلن حٌزسحص  : B2حٌزُٕش حٌؼخُٔش 

(   I.2حٌشىً )حٔلش ,  هشىحثُش A رخلاػخفش ي Z وYفي ٘زٖ حٌزُٕش طىىْ ِىحلن حٌزسحص  :  A2حٌزُٕش حٌؼخٌؼش 

  طشطُذ حٌزٍىسحص لؽىٓ أْ َغنً وؼنًح ِٓ حلخىحص حلدغٕخؿُغُش ٌٍغزخثهHeusler ٌِؼً ِغٕـش حٌظشزن ودسؿش كشحسس وىس  

[5] 

 

 

 

 

 

 

 

 رُٕش عزُىش ٘خعٍش : (I.1)حٌشىً
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I.22. الخصائص المغناطيسية  :

كُغ لؽىٓ ٌٍّشء في ٔىم وحكذ ِٓ عزخثه دسحعش عٍغٍش .   ِغٕخؿُغُش ِؼنًس ؿذح ٌلا٘ظّخَ خىحصHeuslerبسظٍه عزخثه 

: [6]و طظٕف ٘زٖ حٌغزخثه كغذ حلخظخثض حلدغٕخؿُغُش  حلى.ِظٕىهشِٓ حٌلىح٘ش حلدغٕخؿُغُش 

I.21.2. سبائؾ حديدية المغنطةFerromagnétisme : 

 طظُّض حلدىحد حلدغٕخؿُغُش حلحذَذَش (رذوْ وؿىد كمً خخسؿٍ لشغٕؾ)طظّظن ِىحد حلدغٕـش حلحذَذَش رخِظلاوهخ ٌٍّغٕـش حٌزحطُش 

𝜇𝑟)رٕفخرَش ِغٕخؿُغُش هخٌُش  ≫  طٕشؤ حلدغٕـش حٌزحطُش حٌفنًوِغٕخؿُغُش ِٓ طفخهً ػٕخثُخص حٌمـذ حلدغٕخؿُغُش كُغ لؽىٓ (.1

لذزٖ حٌؼٕخثُخص أْ طٕظلُ في حبذخٖ وحكذ و في غُخد حلحمً حلدغٕخؿُغٍ حلخخسؿٍ كُغ َىىْ لذخ هضَ ِغٕخؿُغٍ وٍُخ غنً ِوذوَ 

، ٌمذ رُٕض حٌٕلشَش حٌىُّٗ فُّخ روذ أْ حلدغٕـش حٌزحطُش طٕشخ هٓ حٌظفخهً حٌغزُني حلدظزخدي رنٌ رسحص أو ؿضَجخص (I.3حٌشىً )

 .حلدخدس رغزذ ِزذأ رخولي

حٌتي Ni )   ) وحٌُٕىً (Co)وحٌىىرٍض (Fe )طلهش خخطُش فنًوِغٕخؿُغُش هًٍ رٍىسحص حلدوخدْ  حلأظمخٌُش ِؼً حلحذَذ - 

≪:                           طظلمك فُهخ حٌششؽ   1.5
𝑑

𝑎
 

d : لـش حٌزسس. 

a : [7] .لـش حٌغلاف حلاٌىظشوني 

 حٌزنى حٌزٍىسَش ٌغزُىش ٘خعٍش   : (I.2حٌشىً )
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 عزخثه ٘خعٍش طىىْ كذَذَش حلدغٕـش حغٍذ Ferromagnétismeو ,  حٌتي طشزن في لرخي ِغٕخؿُغٍ ػوُف

 ٌٗ Xحٌوٕظش  (sp) حوظشف حْ طشوُض X2YZروذ حٌمُخَ رذسحعخص ِوّمش هًٍ حلخظخثض حلدغٕخؿُغُش في حٌغزُىش 

دوس ٘خَ ؿذح في حٔشخء حلخىحص حلدغٕخؿُغُش وّخ  َئػشفي حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ و طظُٕف ٔىم حلخخطُش حلدغٕخؿُغُش 

 [8].(.....فنًوِغٕخؿُغُش )

 

 

 

 

2.I.22.  سبائؾ حديدية مضادةAntiferromagnétisme : 

وّخ حنهخ , و لذزح طٕوذَ حلدغٕـشحٌزحطُش حَوٕذ بصن حٌوضوَ َغخوٌ طفش (I4.حٌشىً )طظُّض رظوخوظ حبذخ٘خص حٌوضوَ حلدغٕخؿُغُش  

.  وٍ٘ حلحذ حٌفخطً رنٌ حٌـىس حلدغٕخؿُغٍ و ؿىس حلحذَذٌ حلدؼخدNeel ) )𝑇𝑁طظُّض رذسؿش كشحسس طذهً دسؿش ًُُٔ 

  ْس الا حْ روؼهخ  َىىْ فنًوِغٕخؿُغٍ ِؼخد  فنًو ِغٕخؿُغٍ عزخثه ٘خعٍش ِولُهًٍ حٌشغُ ِٓ ح

Antiferromagné ْلا عُّخ  حٌوٕخطش حٌتي طىىY ٍ٘ Mn ,  طظزٍىس حٌغزخثه حلدؼخدس رزُٕشB2 ْوغخٌزخ َىى 

(x=Ni, Z=Al,In)[7]. 

 

 

 

 

 

 

 

طشطُذ حٌوضوَ في كخٌش فنًوِغٕخؿُغُش : I.3حٌشىً 

  طشطُذ حٌوضوَ في كخٌش فنًوِغٕخؿُغُش: I4.حٌشىً 
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I.22..3سبائؾ فيريمغناطيسية Ferrimagnetique  :

طظشخرٗ حٌفشلؽغٕخؿُغُش ِن حلدغٕخؿُغُش حلدؼخدس ِٓ كُغ أْ حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ ٌٕظف هذد حٌزسحص في حلدخدس َىىْ حبذخ٘ٗ هىغُخ 

 حٌ بصن رخٌٕغزش ٌٕظف هذد حٌزسحص حلأخشي وٌىٓ هضوِهخ حلدغٕخؿُغُش ٌُغض ِظغخوَش بحُغ طلهش ٌٍّخدس ِغٕخؿُغُش رحطُش

(. I.5حٌشىً )هضوِهخ لا َغخوٌ حٌظفش

و 𝑀𝑛2𝑉𝐴𝑙 و CoMnSb: ٘زٖ حلخخطُش ٔخدسس حٌىؿىد في عزخثه ٘خعٍش كُغ تم حٌىشف هٕهخ حلا في حٌغزخثه

𝑀𝑛2𝑉𝐺. 

 

 

 

 

 

I.3.2  تطبيقات سبائؾ هاسمر  :

طظظف عزخثه ٘خعٍش بخخطُش طزوش حٌشىش فهٍ طذهً حٌغزخثه حلدظزوشس ٌٍشىً طظّظن حٌغزخثه حلدظزوشس ٌٍشىً بخظخثض 

: فشَذس لا طظىحفش في وؼنً ِٓ حٌغزخثه وّخ لذخ طـزُمخص هذَذس ِٕهخ

I ..23 .1 تطبيؽ سبائؾ هاسمرفي الالكتركنيات (spintroniques :)

  تم حوظشخف طؤػنً حلدغٕخؿُغُش حٌوّلالش(GMR)  َلزً 1986في ِظوذدس حٌـزمخص حلدغٕخؿُغُش في هخ ِٓ P . غشؤزنًى

(. Grünberg)وA .ًفن(A. Fert) لذ أكذػض ػىسس في لرخي طىٕىٌىؿُخ حلدوٍىِخص .

  هًٍ spinفي كُخطٕخ حٌُىُِش، ِٓ خلاي طّخِخص حٌوضَ حلدغضلي spintroniquesلضٓ ٔشي حعظوّخي لإٌىظشؤُخص حٌذوسحُٔش 

، وحٌتي طغظخذَ في حلحغخعخص حلدغٕخؿُغُش وسإوط لشحءس حلألشحص حٌظٍزشوّخ طغظخذَ في رحوشس وطىي GMRأعخط طؤػنً 

َظىىْ طّخَ حٌوضَ حلدغضلي ِٓ ؿزمظنٌ فنًوِغٕخؿُغُظنٌ لؽىٓ طغُنً لـزُظهخ في وؿىد لرخي . MRAMهشىحثٍ حلدغٕخؿُغُش 

. رُٕهّخ ؿزمش سلُمش ؿذح ِوذُٔش غبر ِغٕخؿُغُش, ِغٕخؿُغٍ ػوُف 

 طشطُذ حٌوضوَ في كخٌش فنًوِغٕخؿُغُش: I.5حٌشىً 
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لغوً حلدمخوِش حٌىهشرُش ٌٍوُٕش َوظّذ هًٍ حبذخٖ حلدغٕخؿُغُش في حٌـزمخص حلدغٕخؿُغُش، وطىىْ حلدمخوِش أهًٍ في GMRحٌظؤػنً 

 حلدمخوِش هٕذِخ طىىْ ِغٕخؿُغُش حٌـزمخص في ٔفظ  روىظ،سهخوظصكخٌش أْ َىىْ حبذخٖ حلدغٕخؿُغُش في حٌـزمخص َ

 (I.3حٌشىً ).حلابذخٖ

 

 

 

 

 

 

 

 vannes de spinطّخَ حٌوضَ حلدغضلي : I.6حٌشىً 

 

  ِمخوِش ِغٕخؿُغُش ٔفمُش(Magnétorésistance à effet tunnel): ٌوطظىىْ ٘زٖ حلدمخوِش ِٓ ؿزمظن

فوٕذِخ طظً سمه حٌـزمش حٌشلُمش هذس ٔخٔىِظش . ِغٕخؿُغُظنٌ كذَذَظنٌ ورُٕهّخ ؿزمش سلُمش ؿذح ِٓ ِخدس هخصٌش 

َىىْ ِزذأ هٍّهخ رظـزُك لرخي , فُّىٓ ٌلإٌىظشؤخص حلأظمخي رنٌ حلدغٕخؿُغنٌ ؿزمخ ٌلخ٘شس ٔفك ُِىخُٔىخ حٌىُ

ِغٕخؿُغٍ خخسؿٍ هًٍ طٍه حٌوُٕش لؽىٓ ػزؾ حبذخٖ حلدغٕخؿُغُش في أٌ ِٓ حٌـزمظنٌ حلدغٕخؿُغُظنٌ رذوْ اٌضحَ ٌٍـزمش 

فوٕذِخ طىىْ حٌـزمظخْ حلدغٕخؿُغُظخْ في حبذخٖ وحكذ َىىْ حكظّخي ِشوس اٌىظشؤخص رنٌ حٌـزمظنٌ وزنً . حلأخشي 

حٌشىً )ِظخٍلا حٌـزمش حٌوخصٌش ، وارح وخْ حبذخٖ حلدغٕخؿُغُش في حٌـزمظنٌ حلدغٕخؿُغُظنٌ ِوىىعخ َمً حٌظُخس حلدخس رُٕهّخ 

I.4.) 

طغظخذَ في سإوط حٌمشحءس حٌتي طمىَ رمشحءس حلدوٍىِخص هًٍ حلألشحص حٌظٍزش حلحذَؼش رخعظخذحَ حلدمخوِش حلدغٕخؿُغُش 

 َوًّ رىحعـش حلدمخوِش حلدغٕخؿُش حٌٕفمُش ، ووزٌه طغظخذَ MRAMوّخ َىؿذ ٔىم ؿذَذ ِٓ حٌزحوشس . حٌٕفمُش

 [8] .في حلحغخعخص ِؼٍّخ في أٔلّش حٌىزق حلحذَؼش في حٌغُخسحص
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I.2.3.2تطبيقات اخرل : 

  ٍطظُّض بخظخثض ُِىخُٔىُش خخسلش لأنهخِؼً حٌزُٕخْ حلدمخوَ ٌٍضلاصي طغظخذَ في حلجخٔذ حلذٕذع  . 

 كُغ لغذ أْ َظىُف شىً حلجٕخف ِن حٌزُجش حلمحُـشحٌـخثشحص حلأؿٕلش حٌزوُش حلدغظغٍش في . 

  رفؼً ِمخوِظهخ ٌلاؿهخدحص في لرخي طٕخهش حٌفؼخء . 

 

 

 

 

 

 

 

ِمخوِش ِغٕخؿُغُش ٔفمُش :I.7حٌشىً 

http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%B7%D8%A7%D8%A6%D8%B1%D8%A7%D8%AA
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%B7%D8%A7%D8%A6%D8%B1%D8%A7%D8%AA
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%B7%D8%A7%D8%A6%D8%B1%D8%A7%D8%AA
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 : IIحٌفظً 

 DFTٔلشَش حٌىؼخفش حٌظخروُش 
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II.1 . نظرية الكثافة الكضيفية :

II.1.1 .مقػػدمة : 

. وىعٍُش سَخػُش ِٓ أؿً كً ِشخوً حٌىُ ٌوذَذ ِٓ حلاؿغخَ (DFT)طغظخذَ ٔلشَش حٌىؼخفش حٌىكُفُش 

-حٌىظشوْ, ٔىحس-طفخهً ٔىحس)ٔىَش ِىؿزٗ  وحٌىظشؤخص عخٌزش حٌتي طظفخهً وهشرخثُخ رىحعـش شلٕختهخ أفخلدىحد حٌظٍزش برظىٌ هًٍ 

ِشىٍش حٌوذَذ ِٓ ( حٌـخلش وحٌذحٌش حلدىؿُش)وَـٍك هًٍ حٌزلغ هٓ كٍىي لذزح حٌٕلخَ حٌوُخني . (اٌىظشوْ-ؤىحس , حٌىظشوْ

 spinربلعخي طفخهً . (حلجغُ-Nأو )حلجغُ 

II-1-2معادلة شركذينجر  :

+ أَىٔخص  )َٕـشِٕـٍك وً حٌذسحعخص حٌىُّش ٌٍٕلخَ حٌىىحٔتي ٌٍزٍىسحص، َىطف ٔلخَ حلجغُّخص رطوظبر ِوخدٌش ششو

:         حلدظفخهٍش رخلدوخدٌش ششودَٕـش حٌظخٌُش (حٌىظشؤخص

(     1.II    )𝑬𝛙= 𝛙H 

H :  ْ٘خٍِظى

ψ :  دحٌش ِىؿُش

E :    ؿخلش حلجٍّش

:  طىظذ ٘خٍِظىْ ٘زح حٌٕلخَ وخٌظخلي 

H= 𝑻𝑵+𝑻𝒆+𝑽𝒆𝑵+𝑽𝒆𝒆+𝑽𝑵𝑵     (2.II) 

H =−𝒉 𝟐

𝟐
 

∆
𝑹   𝒊

𝟐

𝑴𝒊
−𝒊

−𝒉 𝟐

𝟐
 

∆𝒓  𝒊

𝟐

𝒎𝒆
𝒊 −

𝟏

𝟒𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐𝒁𝒊

 𝑹   𝒊− 𝒓  𝒋  
𝒊,𝒋 + 𝟏

𝟖𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐

 𝒓  𝒊− 𝒓  𝒋  
𝒊≠𝒋 + 𝟏

𝟖𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐𝒁𝒊𝒁𝒋

 𝑹   𝒊− 𝑹   𝒋  
𝒊≠𝒋  

𝑴𝒊:ُٗوظٍش ٔىحس رحص حلاكذػ𝑅  𝑖 

𝒎𝒆 :  ُٗوظٍش حلاٌىظشوْ رحص حلاكذحػ𝑟 𝑖 

−𝑕 2

2
 

∆
𝑅   𝑖

2

𝑀𝑖
𝑖=𝑇𝑁 : حٌـخلش حلحشوُش ٌلأىَش

𝑇𝑒 =
−𝒉 𝟐

𝟐
 

∆𝒓  𝒊

𝟐

𝒎𝒆
𝒊 :حٌـخلش حلحشوُش ٌلإٌىظشؤخص 
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𝟏

𝟒𝝅𝜺
 

𝒆𝟐𝒁𝒊

 𝑹   𝒊− 𝒓  𝒋  
𝒊,𝒋= 𝑉𝑒𝑁 :طفخهً وىلدبي رنٌ حلإوظشؤخص و حلأٔىَش 

𝟏

𝟖𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐

 𝒓  𝒊− 𝒓  𝒋  
𝒊≠𝒋 𝑉𝑒𝑒  طفخهً وىلدبي رنٌ حلاوظشؤخص:  =

𝟏

𝟖𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐𝒁𝒊𝒁𝒋

 𝑹   𝒊− 𝑹   𝒋  
𝒊≠𝒋 =  𝑉𝑁𝑁  :[1] ,[2].طفخهً وىلدبي رنٌ حلأىَش 

II.3.1تقريب بكرف ابنهايمر Born-Oppenheimer : 

 Born-Oppenheimerِٓ حؿً طزغُؾ كً حلدوخدٌش حٌغخرمش ٔغظوًّ طمشَذ رىسْ حرٕهخلؽش

بدخ أْ وظٍش حلاٌىظشوْ طغنًس فخٌظخلي َىىْ حٌظٕمً وزنً ِمخسٔش ِن حٌٕىحس حٌؼمٍُش ٔغزُخ َىىْ طٕمٍهخ طغنً ؿذح ورخٌظخلي ٔمىَ 

رخلعخي حٌـخلش حلحشوُش ٌٍٕىحس  

 𝑻𝑵=0:أٌ أْ 

cte =𝟏:    أٌٔؤخزكذطفخهلالأٔىَشفُّخرُٕهخػخرضو

𝟖𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐𝒁𝒊𝒁𝒋

 𝑹   𝒊− 𝑹   𝒋  
𝒊≠𝒋 = 𝑉𝑁𝑁 

 = H( II.3):              و ِٕٗ َظزق حلذٍّظىُٔش حٌىٍٍ ٌٍـٍّش ِىىْ ِٓ لعٍظىُٔش حٌىظشوني ولعٍظىُٔش حٌٕىحس هًٍ حٌشىً 

𝑽𝑵𝑵+ 𝑯𝒆 

 𝑯𝒆= 𝑻𝒆+ 𝑽𝒆𝒆+𝑽𝒆𝑵(     II.4):  كُغ 

𝐻𝑒 :  ٘خٍِظىْ حلاٌىظشوني

: و ِٕهّوخدٌشششودَٕغشٌلإٌىظشؤختهٍ

𝑯𝒆𝝍𝒆(r,R)=[𝑻𝒆+ 𝑽𝒆𝒆+𝑽𝒆𝑵]𝝍𝒆(r,R)       (5.II) 

 .فىن -٘ز٘خلدغؤٌشحلأخنًسلالؽىٕلٍهخرخٌـشلخٌشَخػُشحلدوشوفشٌزٌىٕغظخذِظمشَزآخشَغّىظمشَزهشطشٌ
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II.4.1 فكؾ -تقريبهارترمHartree-Fock : 

أوي ِٓ حلظشف طمشَذ كُغ حفظشع أْ وً اٌىظشوْ َظلشن رشىً ِغظمً في كمً  [3] وخْ ٘خسطشٌ 1928في هخَ 

وِٕٗ  َظغنً حلدشىً ٌذَٕخ ِٓ هذد وزنًِٓ حلاٌىظشؤخص الى اٌىظشوْ , ِظىعؾ حٌزٌ طٕظـٗ حلاٌىظشؤخص وحٌٕىي حلأخشي 

 :ورخٌظخلي َىظذ حلذخٍِظىُٔش  ٌٍـٍّش وخٌظخلي, وكُذ

H= 𝑯𝒊𝒊 (6.II) 

:كُغ   

𝑯𝒊 = −𝝀 𝟐

𝟐𝒎
𝚫𝒊 + 𝑼𝒊 ( 𝒓𝒊 ) + 𝑽𝒊 ( 𝒓𝒊 )             (7.II) − 

𝒆𝟐𝒁𝒌

𝟒𝝅 𝒓𝒊−  𝑹𝒌
𝟎  𝒌 𝑼𝒊 ( 𝑟𝑖 ) 

 . kفُلملالأٔىَشiبسؼلاٌـخلشحٌىخِٕشٌلإٌىظشوْ=

𝑹𝒌
 .لؽؼٍّىػوخلأٔىَش :   𝟎

𝑉𝑖 (𝑟𝑖 ) = − 𝟏

𝟖𝝅𝜺𝟎
 

𝒆𝟐

 𝒓  𝒊− 𝒓  𝒋  
𝒊≠𝒋 :  ٌلؽؼلاٌىّىٔخٌفوخٌٍهشطش 

: هًٍ حٌشىً (II.7) طىظذ حلدوخدٌش

𝑯𝒊=−
𝒉 𝟐

𝟐𝒎
𝚫𝒊+V (ri)(8.II) 

 : طىظزذحٌشحلدىؿشحٌىٍُشٌٍـٍّشوـذحءدوحلالحخٌشٌىلالإٌىظشؤخطوٍىخٌشىً

 𝚿𝒊
𝑵
𝒊=𝟏  (𝒓𝒊)         (9.II)                    (=𝒓𝟏𝒓𝟐 ……𝒓𝑵)𝛙 

 : وطىظزخٌـخلشحٌىٍُشٌٍـٍّشوّـّىهخٌـخلخطخلدىحفمشٌىٍلخٌشحٌىظشؤُش

E= 𝑬𝒊(10.II)                     

 :ارلظوخدٌشششودَٕـشٌلإٌىظشؤخطظظزق

[−𝒉 𝟐

𝟐𝒎
𝚫𝒊+𝑼𝒊(𝒓𝒊) +𝑽𝒊(𝒓𝒊) ]𝚿𝒊 (𝒓𝒊) = 𝜺𝒊𝚿𝒊 (𝒓𝒊)    (11.II)  
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ٌزٌه . antisymmetricػً حِظُ رنٌ فىن أْ حٌذحٌش حلدىؿُش لذخسطشٌ لا برظشَ ِزذأ حعظزوخد رخولي، لأٔٗ ٌُظ 1930في هخَ 

 حٌىظشوْ في N حكظّخي ٌىػن  !Nكغٓ فىن  طمشَذ ٘شطشٌ ورٌه ربدخخي ِزذأ حٌغزنٌ ٌٕلخَ حلاٌىظشؤخص بحُغ طىؿذ  

N ِىػن (𝒓𝟏𝒓𝟐 ……𝒓𝑵) 

لصش رظـزُك ِزذأ حعظزوخد رخولي، ورخٌظخلي فبْ دحٌش ِىؿش حلإٌىظشوْ س طىظذ في رلحغخد عزنٌ حلإٌىظشؤخص  و كً ِوخدٌش ششو

. شىً لزذد علاطش

 (12.II)   
𝝋𝟏(𝒓𝟏) ⋯ 𝝋𝟏(𝒓𝒏)

⋮ ⋱ ⋮
𝝋𝒏(𝒓𝟏) ⋯ 𝝋𝒏(𝒓𝒏)

 
𝟏

 𝑵 !
(=𝒓𝟏𝒓𝟐 ……𝒓𝑵)𝛙 

𝟏

 𝑵 !
ػخرض حٌظوخِذ  : 

II.2 نظرية الكثافة التابعية DFT : 

.  أٔٗ لؽىٓ حٌظوزنً هٓ ؿخلش ٔلخَ اٌىظشوني رذحٌش وؼخفظٗحٌىكُفُش ٘ىحلدفهىَ حلأعخعٍ ٌٕلشَش حٌىؼخفش 

كُغ طوظّذ ؿشَمش طىِخط فنًٍِ هًٍ  ,هًٍ َذ حٌوخلدخْ طىِخط وفن1927ًٍِكهشص حٌفىشس حلاعخعُش لذزٖ حٌٕلشَش هخَ 

 هًٍ حٌىؼخفش حلاهظّخد٘زح حٌّٕىرؽ أهـً طىسس هٓ اِىخُٔش . لظىرؽ اكظخثٍ ٌظمشَذ حٌظىصَن حلإٌىظشوني كىي حٌزسحص

 .ٌىٓ ٘زح حٌّٕىرؽ أهـً ٔظخثؾ ػوُفش  لانهّخ حلعلا حلاسطزخؽ  رنٌ حلاٌىظشؤخص .  حلإٌىظشؤُش لحغخد حٌـخلش حلحشوُش

II.1.2 .ككهف - نظريةهكهنبارغ:Hohenberg et Kohn  

 :ٔلشَظنٌ ٌٍظـزُك هًٍ أٌ ٔلخَ ِٓ حلجغُّخص حلدظفخهٍش و طمىَ هًٍ ٔلشَش لخرٍشٍ٘

ٌٕلخَ ِظوذد ( حلاوؼش حعظمشحس)في حلحخٌش حٌذُٔخ  (r)و حٌىؼخفش  (𝑉𝑒𝑥𝑡)ٕ٘خن هلالش رنٌ حٌىّىْ حلخخسؿٍ  : نظريػػػة الاكلػػىاؿ

حلاٌىظشؤخص  

 (13.II)]            (r)E=E [ 𝝆 

 ووً, ٍ٘ رش٘خْ أْ حٌىؼخفش حٌتي طوـٍ حلحذ حلأدنى ٍ٘ وؼخفش حلحخٌش حلأعخعُش ٌٍـغُّخص رخٌؼزؾ:الثانيػػةنظريػػةاؿ

: خظخثض حلحخٌش حلأعخعُش ٍ٘ دحٌُش ٌىؼخفش حلإٌىظشؤخص وخٌظخلي

 (14.II) E= minE (𝝆) 
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E [ρ(r)] =𝑭𝑯.𝑲[ρ(r)] + ∫ Vₑₓ (r) ρ(r) d r   (15.II)  بحيث                               = <ᴪ│ T 

+ U │ᴪ> (16.II) (𝛒)𝑭𝑯.𝑲 

T, U :  ًص وحٌـخلش حلحشوُش هًٍ حٌظشطُذ  ٌلإٌىظشؤُخوّىْ حٌظفخه

: رخعظخذحَ طمشَذ ٘خسطشَفىن لصذ 

drd𝒓′+G(𝛒)  (17.II) 𝟏
𝟐
 𝟐

𝝆(𝒓)𝛒(𝐫)

 𝒓−  𝒓′  
=(𝛒)𝑭𝑯.𝑲 

بسؼً حٌـخلش حلحشوُش ٌلإٌىظشؤخص صحثذ حٌفشق رنٌ ؿخلش حٌظفخهً حلحمُمُش و ؿخلش طفخهً  G(𝛒)كُغ 

 𝑭𝑯.𝑲. [4]وهىٔؤٔىؼخفشحلحخٌشحلأعخعُشُ٘ىؼخفشحلحذحلأدنى -وّخأػزظهىٕ٘زخسى ,٘شطشٌ

II.2.2 .  معادلة ككهف شاـKohn-Sham   :  

شخَ وؼخفش حلإٌىظشؤخص وّـّىم وؼخفش حلجغُّخص ِن حعظخذحَ ِزذأ حٌظغخَش ٌٍلظىي هًٍ ؿخلش حلحخٌش -حهظبر وى٘ٓ

: حلأعخعُش، بحُغ طوـً وؼخفش حكظّخي طىحؿذ حٌشلٕش د

 (18.II)𝚿𝒊(𝒓) 𝚿𝒊
∗(𝒓)( = r )𝛒 

:  طوـً ِٓ حٌشىً 𝑬𝑯.𝑭(𝝆) و  ؿخلش ٘خسطشٌ فىن𝑬𝒆(𝝆)صٌلإٌىظشؤُخدحٌُشحٌـخلشحٌىٍُش

𝑬𝒆= T+V(19.II)        

T : ًحٌـخلشحلحشوُشٌٍـغُّخطفُلخٌشحٌظفخه 

V : اٌىظشوْ - ْوّىٔخٌظفخهلإٌىظشو 

(20.II) 𝑬𝑲𝑭= 𝑻𝟎+( 𝑽𝑯+𝑽𝒙) 

𝑇0 :حٌـخلشحلحشوُشٌلإٌىظشؤخطخلحشس 

𝑉𝐻 : ٌوّىنهشطش 

𝑉𝑥 :وّىٔظزخدلالإٌىظشؤخطىحٌزَُوشفذ:𝑽𝑯V -=𝑽𝒙 

𝑉𝑐: 𝑽𝒄وّىٔخسطزخؿخلإٌىظشؤخص ٌذَٕخ  = 𝑻 − 𝑻𝟎 

 𝑬𝑲𝑭= T+V+𝑻𝟎-𝑻𝟎:               حرْ 
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(21.II)  𝑽𝑯+(𝑽𝒙 + 𝑽𝒄) +𝑻𝟎 =

(𝑉𝑥 + 𝑉𝑐 )=𝑉𝑥𝑐 حسطزخؽ  –  وّىْ طزخدي

 :ٍ٘و رخٌظخلي دحٌش حٌـخلش حٌىٍُش 

E(𝝆)=𝑻𝟎(𝝆)+𝑽𝑯+𝑽𝒙𝒄+𝑽𝒆𝒙𝒕(𝝆)(22.II)                          

: شخَ طىظذ رخٌشىً - ِوخدٌش وى٘ٓ

𝜺𝒊𝚽𝒊(𝒓)=( 𝑻 +𝑽𝒆𝒊(𝒓)+𝑽𝑯(𝒓)+𝑽𝒙𝒄(𝒓))𝚽𝒊(𝒓)(23.II) 
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خىحسصُِشكً ِوخدٌش وى٘ٓ شخَ : II.1                                      حٌشىً 
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II.3 . التقريبػػػػات :

 حٌىؼخفش حلإٌىظشؤُش فهٍ بسؼً رذلش وؼخفش كغخدفوٕذ  , Khon- Sham ٘خِش ؿذح حعخعهخ  ِوخدلاصDFTطوظبر ٔلشَش 

حٌزٌ )حلاسطزخؽ -غنً لخرٍش ٌٍظـزُك لأْ وّىْ حٌظزخدي DFT  طزمًرٌه،وِن. اٌىظشوْ في كخٌش طفخهً  N ٔلخَ ِىىْ ِٓ

حلاسطزخؽ -حٌظزخديوٌزٌه ِٓ حٌؼشوسٌ الغخد أكغٓ طمشَذ ٌىّىْ . ِخ صحي لرهىلا (لػظىٌ أَؼخ هًٍ طظلُق ٌٍـخلش حلحشوُش

 : َىؿذ رشىً هخَ ٔىهنٌ ِٓ حٌظمشَذ. ٔغظـُن حٌوًّ ٌىٍ

II.1.3 تقريب الكثافة المكضعLDA : 

: اسطزخؿفُهزححٌظمشَذ وخٌظخلي  -بحُؼظوـىـخلشطزخديَظوخًِ ِن ٔلخَ غنً ِظـخٔظ وؤٔٗ ِظـخٔظ ِىػوُخ، 

𝑬𝒙𝒄
𝑳𝑫𝑨(𝛒) =  𝝆 𝒓 𝜺𝒙𝒄(𝝆)𝒅𝒓(24.II) 

  :حسطزخؿذ-ورخعظخذحلشزذأعزُٕظىظزـخلشطزخدي

𝑬𝒙𝒄
𝑳𝑺𝑫𝑨(𝛒 ↑, 𝛒 ↓) =  𝝆 𝒓 𝜺𝒙𝒄(𝛒 ↑, 𝛒 ↓)𝒅𝒓(25.II) 

II.2.3   المعمـالتدرجتقريب GGA :

 هبر طذسؽ  𝜌 𝑟حلدغظخذلزخًٌُخأخزطزوُٕخلاهظزخسطغنًوؼخفشحلإٌىظشؤخصLDAطظلُلخص 

∇𝜌 𝑟  أَؤٔخٌٕظُـشحلمحظٍوٍُهخفُظمشَزىؼخفشحلدىػنLSDA ارٔـخلشطزخدي, طشبصظهخوغٍغٍشلدٕشىسطخٍَىس  ٔوُذ- 

 :اسطزخؿفُظمشَزخٌظذسؿخلدوّّظؤخزحٌشىلاٌظخلي

𝑬𝒙𝒄
𝑮𝑮𝑨(𝛒 ↑ (𝐫), 𝛒 ↓ (𝐫)) =  𝒇(𝛒 ↑, 𝛒 ↓, 𝛁𝝆 ↑, 𝛁𝝆 ↓)𝒅𝒓𝟑(26.II)      

II.4أساسات حؿ معادلة ككهف شاـ  :

1.4.IIطريقة الأمكاج المستكية المتزايدة APW :

وٌىظخرشدحٌشِىؿشحلاٌىظشؤخطؤخزعٍظششىً ,  ِٕشش عٍظش ؿشَمش حلدىؿش حلدغظىَش حلدظضحَذس1937هخَ 

حٌشىً ) رخٌزسحطبٌىّٕـمظُٓحلمحُؾوحٌزَُمغّخٌفؼخء (خٍُشحٌٕلً )وّىْ حو ِخَغًّ   , M.Tدحٌشحلاٌىظشؤخطخلخخطشرىّىْ

II.1) 
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 .بهخطشٍّىٍّٕخلأٔىَشوحلاٌىظشؤخطشذَذسحلاسطزخؽM.Tحلدٕـمش حلأولى دحخً حٌىشس 

 .وطشّلالاٌىظشؤخطؼوُفشحلاسطزخؿزخلأٔىَش ,برُـزخٌىشحصحٌزُُٕشحلدٕـمشحٌؼخُٔشحلدٕـمش

 M.T َّؼً ٔظف لـش حٌىشس𝑟𝛼كُغ 

: كُغ طوـً رخٌشىً حٌظخلي 

𝛟 𝒓 =  

𝟏

𝛀
𝟏

𝟐 
 𝑪𝑮𝒆

𝒊(𝑮+𝑲)𝒓
𝑮                               𝒓 > 𝒓𝜶

 𝑨𝒍𝒎𝑼𝒍 𝒓 𝒍𝒎 𝒀𝒍𝒎 𝒓 𝒓 < 𝒓𝜶

 (27.II)            َٓح :

Ω  :َّؼٍلـّخلخٍُشحلدىكذس 

𝑌𝑙𝑚 :حٌىشوَش(حٌظىحفمُش)س حٌذحٌشحلذشِىٔی .

  𝐶𝐺 :ِوخِلاص حٌٕشش .

: سطىىْؽوكٍىي ِوخدٌش ششودَٓ

  كٍىي شوخهُش دحخً حٌىشسM.T 

  M.T شىٍىّىْ : II.2حٌشىً 
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 ِىؿشِغظىَشفُخلدٕـمشحلإللخُِش 

𝑈𝑙 𝑟 : حلحٍىي حلدٕظلّش لدوخدٌش ششودَٕغش ٌٍـضء حٌشوخهٍ حٌزٌ َىظذ ھ ٌ   :

 −
𝒅𝟐

𝒅𝒓𝟐
+

𝒍 𝒍+𝟏 

𝒓𝟐
+ 𝑽 𝒓 − 𝑬𝒍 𝒓𝑼𝒍 𝒓 = 𝟎   (28.II)             

𝑉 𝑟   : َّؼً حلجضء حلخخص رخٌىّىْ حٌىشوٌ و𝑈 بسؼً حٌـخلش حلخـُش  ,

 حٌظوخِذ هٕذ طٕظهٍ ششوؽطىىْ ِوخِذس ٌىً حلحخلاص حٌزحطُشحٌمٍزُش،  (II.28)  فُلُٓ أْ حٌذحٌش حٌشوخهُش حلدوشفش في حٌولالش 

 طظزق ِوخدٌش ششودَٕغش وخٌظخلي 𝐸2 و 𝐸1 حلدىحفمش ٌٍمُُ حٌزحطُش 𝑈2 و 𝑈1أؿلاٌذوحلاٌشوخهُش M.Tِٓكذود وشس 

(𝑬𝟏 − 𝑬𝟐)𝒓𝑼𝟏𝑼𝟐 = 𝑼𝟐
𝒅𝟐𝒓𝑼𝟏

𝒅𝟐𝒓
− 𝑼𝟏

𝒅𝟐𝑼𝟐

𝒅𝟐𝒓
(29.II)             

حلخخطش رخلأِىحؽ 𝐶𝐺رذلاٌش حلدوخِلاص 𝐴𝑙𝑚ٕٔشش حلدوخِلاص M.Tهًٍ عـق حٌىشس 𝜙(𝑟)وٌؼّخْ اعظّشحسَش حٌذحٌش

. APWفي حٌـشَمشطغًّ ِوخِلاص حٌظغخَش𝐸𝑙حلدغظىَش في حلدٕـمش حٌزُُٕش، حلدوخِلاص حٌـخلىَش

روذ حلحغخرخص حلجبرَشلضظً هًٍ 

𝑨𝒍𝒎 =
𝟒𝝅𝒊𝒍

𝛀
𝟏
𝟐𝑼𝒍 𝑹𝒍 

 𝑪𝑮𝒋𝒍  𝑲 +  𝒈 𝑹𝜶 𝑮 𝒀𝒍𝒎
∗ (𝑲 + 𝑮)(30.II)  

:  حٌذوحي حٌزحطُش حلدوشفش د

Gطظزق ِظىحفمش ِن حٌذوحي حٌشوخهُش في وشس M.T أعخعُش  ورخٌظخلي ٔظلظً هًٍ دحٌش𝐴𝑃𝑊𝑠 حٌذوحي𝐴𝑠كٍىي ھ ٌ

. G  ٔظلظً هًٍ هظخرش حٌـخلش حلدىحفمش ٌٍّوخًِ 𝐸𝑙  حلدىحفمش ٌٍـخلش M.Tِوخدٌش ششودَٕغش دحخً وشس 

 

II.4 .2 خطيا المستكيةالمتزايدة الأمكاج طريقة LAPW :

:  كُغ حدخً روغ حٌظغُنًحص هٍُهخ فظظزق حلدوخدٌش وخٌظخليAPWؿىس حٌوخلم حٔذسعىْ ؿشَمش 
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𝛟 𝒓 =  

𝟏

𝛀
𝟏

𝟐 
 𝑪𝑮𝒆

𝒊(𝑮+𝑲)𝒓
𝑮                                                      𝒓 ∈ 𝑰

 [𝑨𝒍𝒎𝑼𝒍 𝒓 𝒍𝒎 +𝑩𝒍𝒎𝑼𝒍 𝒓  ]𝒀𝒍𝒎 𝒓 𝒓 ∈ 𝑺

              (31.II) 

𝐵𝑙𝑚  :[6] ِوخِلاص ِشظمخص حٌذحٌش حٌشوخهُش فُّخ َظوٍك رخٌـخلش 

𝑈𝑙، وحٌذحٌش(APW) طوشف ِؼً دحٌش حٌـشَمش  𝑙حٌذحٌش 
(1)

(𝑟)𝑌𝑙𝑚 (𝑟)  بزؼن ٌششؽ حٌظخلي 

-II(32 )𝒓𝑼𝒍(𝒓)=r𝑼𝒍
(𝟏)

(𝒓)  
𝒅𝟐

𝒅𝒓𝟐
+

𝒍(𝒍+𝟏)

𝒓𝟐
+ 𝑽 𝒓 − 𝑬𝒍  

𝑈𝑙في حلحخٌش حٌلأغزُش حٌذوحي 
 أٌ حلاعظّشحسَش ِن حلدىؿش حلدغظىَش في (M.T) حلاعظّشحسَش هًٍ عـق وشس  حلدؼّىٔش𝑈𝑙 و(1)

𝑈𝑙حلدىخفجش ٌٍذحٌش 𝑩𝒍𝒎حلدوخِلاص أَٓ APWEP-L طظزق دحٌش أعخعُش ٌٍـشَمش APWارْ حٌذحٌش . حلخخسؽ
(1) 

 هًٍ طوظّذAPWsدحخً حٌىشس حٌذحٌش.  حٌزُُٕش طىىْ حلدىؿش  حلدغظىَش حٌىكُذس في حلدٕـمشAPWsLلذخ ٔفظ ؿزُوش حٌذحٌش 

 ِوٕخٖ أْ APWsس شوخهُشيحٌظشطُزخص حلخـُش طٕظؾ أكغٓ دح. E لٍُلا هٕوظخرش حٌـخلش 𝒍  لدخ بزظٍف APWsحٌذحٌش حٌذحٌش

 : رخٌشىELً هًٍ حٌذحٌش حلدشظمش وحٌـخلش لؽىٓ أْ طٕظشش𝑈𝑙حٌذحٌش 

𝑼𝒍 𝑬,𝒓 = 𝑼𝒍 𝑬, 𝒓 +  𝑬 − 𝑬𝒍 𝑼𝒍 𝑬,𝒓 + 𝟎  𝑬 − 𝑬𝒍 
𝟐              (𝟑𝟑 − 𝑰𝑰) 

𝐸  0: كُغ − 𝐸𝑙 
 [5]. بسؼً حلخـؤ حٌشرخهٍ ٌٍـخلش 2

II.5برنامج  Wien2k: 

 .S و .Schwarz , P .Blaha )Kرخلجخِوشحٌظمُٕشفُفُٕخوبسٕششلعٕـشفوُُّخءِوهذفيwien2kحلمحخوخسبسظـىَشرشٔخِؾ

Trickey)  حؿشَض هًٍ , في حلحخعذWien2k  هذس برذَؼخص ِٓ حؿً برغنٌ وطغهًُ حعظوّخلذخ كُغ طغًّ كغذ 

. Lunixَوًّ ٘زح حٌبرٔخِؾ في ٔلخَ طشغًُ ((wien2k 14هٍّٕخ عُىىْ في رشٔخِؾ  , عٕش ٔشش٘خ 

وَظىىْ ٘زح حٌبرٔخِؾ ِٓ هذس رشحِؾ ِغظمٍش لاؿشحء هٍُّخص كغخرُش ٌٍزُٕش حلاٌىظشؤُش في حلدىحد حٌظٍزش و ٘زح حهظّخدح هًٍ 

:  كُغ لؽىٓ ِٓ خلاٌٗ كغخد  DFTٔلشَش حٌىؼخفش حٌىكُفُش 

  حلخظخثض حٌزُٕىَش, حلخظخثض حلاٌىظشؤُش. 

  حٌـخلش حٌىٍُش 

  و حلاعظمـخد حٌغزُني (حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ )حلخظخثض حلدغٕخؿُغُش 
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 حلخظخثض حٌزظشَش 

  ٍطذسؽ حلحمً حٌىهشرخث 

  حٔزوخع وحِظظخص حلاشوشX 

  (....حٔظخٌبي )حلخظخثض حٌذَٕخُِىُش 

II.6 خكارزميةWien2k : 

لزً أْ َٕظمً الى كغخد خظخثض حلدىحد حلدخظٍفش، هًٍ حلدشء أْ َز٘ذ الى كغخد وُّخص حلأعخعُش ِؼً وؼخفش حلإٌىظشؤخص، 

: ٘زح حلحغخد حلأوي َمخَ في ػلاع خـىحص. وكخثف لزذدس حلمحظٍّش وحٌـخلش حٌٕلُفش

 : case.struct برؼنً ٍِف حٌزُٕش  :1الخطكة 

:  وخٌظخليab-initio ِٓ رُخٔخص case.structَظُ اهذحد رُٕش حلدٍف 

 حهذحدحص حٌشزىش 

  ِىحػن حٌزسحص 

: Initialisationحٌظهُجش حو حٌظّهُذ :الخطكة الثانية

1) NN ( أروخدحلجىحسحلألشد :) ٘زح حٌبرٔخِؾ َغظوًّ حلدٍفcase.struct وحٌزٌ طىىْ فُٗ حلدىحلن حٌزسَش في خٍُش 

ِٓ حؿً كغخد أروخد حلجىحس حلألشد ٌىً حٌزسحص وَظلمك ِٓ أنهخ لا طظـخوص أٔظخف حلألـخس حٌزسَش , حٌىكذس لزذدس

. case.outputnnحٌٕظُـش طلهش في ٍِفّخشؿخص َذهً . حلدشحفمش ارح وخْ ٕ٘خن بذخوص طؼهش خـؤ

2) SGROUP :  لػذد لرّىهخص حٌفؼخء ٌٍزُٕش حلدوشفش في حلدٍفcase.struct حٌٕظُـش طلهش في ٍِف 

case.struct.sgroup 

َىٌذ حٌبرٔخِؾ حٌزٌ َغّق بحغخد هٍُّخص حٌظٕخكش ٌٍّـّىم حٌفؼخثٍ كُغ حلدوٍىِش :(SYMMETRY)حٌظّخػً  (3

 case.struct.stحٌىحسدس طىىْ في حلدٍف 

َٕظؾ حٌىؼخفش حلاٌىظشؤُش ٌٍزسحص حلحشس ولػذد وُفُش حٌظوخًِ ِن حٌزسحص حلدخظٍفش في كغخد  : LSTARTرشٔخِؾ  (4

 كتى لغذ وؼخفش حلحخلاص حٌزسَش dstartهظخرش حٌـخلش كُغ أْ ٘زح حٌٕلخَ َٕظؾ حٌىؼخفخص حٌزسَش حٌتي َغظخذِهخ 

 ,in0, in1, in2 و inmوحٌتي لذخ لرّىهش ِٓ حلدٍفخص ِٓ حؿً ادحستهخ وحٌتي ٍ٘ , scfحلأوٌُش ِٓ خلاي كغخرخص 
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inc وّخ َغظـُن كغخد ػخرض حٌـخلش ٌٍزسحص حلدظـخوسس في حلخٍُش رخلإػخفش الى رٌه لػذد حٌىّىٔخص حٌزسَش ولؼظخس 

كُغ أْ حٌـخلش حٌىٍُش ٌٍوٕظش طىىْ لزذدس . ِٓ أؿً ِمخسٔش حٌىؼخفخصlapw5وؼخفش طىخفئ حٌزسحص حٌتي َغظخذِهخ 

 .lstart و lapws oفٕغظـُن ِٓ خلا٘خ كغخد حٌـخلش حلدشظشوش وّخ حْ حلدوخلجش حلدخظٍفش طىىْ في 

5) KGEN : ٘ى رشٔخِؾ َٕظؾ شزىش ٔمخؽ يKفي ِٕـمش رشٍَُىْ حلأولى حٌغنً لخرٍش ٌلاخظضحي  . 

6) DSTART : ٘زح حٌبرٔخِؾ َٕظؾ ٌٕخ وؼخفش حٌشلٕش ٌٍزٍىس حلارظذحثٍ فيcase.Clmsum هٓ ؿشَك طشوُذ 

 حٌظّؼُلاص حٌظىحفمُش ٌٍشزىش وهذد ِوخِلاص فىسٌ ٌٍىؼخفش LMحلدوٍىِخص ِن لُُ  ( case.rsp).حٌىؼخفخص حٌزسَش 

 case.in1 .. و  case.in2حٌزُُٕش طوـً ػّٓ 

 :  scfحهذحد دوسس :الخطكة الثالثة 

 حٌتي طظّؼً في برمُك حٌظمخسد رنٌ حٌـخلش و حٌظمخسد scfروذ أشخء وخفش حلدٍفخص حلدذخلاص حٌؼشوسَش، ٔششم في هٍُّش كغخد 

:  وخٌظخلي SCFو طظُ دوسس 

 LAPW0 ( حلمحظٍّش) كغخد حٌىؼخفش حلمحظٍّش 

 LAPW1 (حٌوظخرخص)   (حٌمُُ حٌزحطُش و حلدظـهخص حٌزحطُش )لػغذ فشق حٌظىخفئ 

 LAPW2( RHO) لػغذ وؼخفش حٌظىخفئ ِٓ حلدظـهخص حٌزحطُش 

 LCOREلػغذ حٌذوحي حلأعخعُش و حٌىؼخفخص  

 MIXER[4],[5],[7] بزظٍؾ حلدذخلاص وحلدخشؿخص ٌٍىؼخفخص 

 

 

 

 

 

 

 



 DFTنظرية الكثافة التابعية  الثانيالفصؿ 

   22 
 

 

[1]ZAHIA AYAT., thèse de magister, université d’Ouargla 2006. 

[2] E. SHRODINGEr. Ann. Physik, , (1926). 

[3] P. HOHENBERG, W. KOHN, Inhomogenous Electron Gas, Phys. Rev. 

136 (1964) B864. 

[4] W. KOHN, L.J. SHAM, Self -Consistent Equations Including Exchange 

and Correlation Effects, Phys. Rev.  

[5] 2013, جامعة سطيف ,شهادة دكتوراه في العلوم , بري السعدي   

[6]REGGAD ABDERRAHMANE,Université Ibn Khaldoun – Tiaret,2013 

 [7] BLAHA. K. SCHWARZ,G. MADSEN. D. KVASNICKA. J. LUITZ, 

"User’s Guide, WIEN2k 14.2", 2014 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

    
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :IIIالفصل 

 مناقشة النتائج
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III.1ة ػػػػمقدـ :

ٌمذ حكذع حوظشخف عزخثه ٘خعٍش ػىسس وزنًس في حلمجظّن حٌوٍٍّ ٌزٌه كخصص ح٘ظّخَ ٘خثً عىحءح في حلجخٔذ 

كُغ َىؿذ هذد ِٓ حٌزلىع كىي خظخثض ,حٌظـشَبي حو حٌٕؼشٌ رغزذ حلخظخثض حلخخسلش حٌتي طظّظن بهخ 

 .𝑋2𝑌𝑍عزخثه ٘خعٍش ِٓ حٌشىً 

. Ni2MnSi[1] رظلذَذ حلخظخثض حٌزُٕىَش، حلاٌىظشؤُش، حلدغٕخؿُغُش ٌغزُىش في هٍّٕخ ٘زح عٕمىَ

وتم اؿشحء ٘زٖ . wien2kو حلدذلرش في رشٔخِؾ  ( LAPW)حعظخذِٕخ ؿشَمش حلدىؿش حلدغظىَش حلدظضحَذس خـًُخ 

 كُغ أٔٗ لحغخ د وّىْ طزخدي حسطزخؽ حعظخذِٕخ DFTحلحغخرخص في اؿخس ٔلشَش دحٌُش حٌىؼخفش حلإٌىظشؤُش 

 GGA  حلدوُّ حٌظمشَذ

2.III الخصائص البنيكية  : 

III.2.1العينة𝐍𝐢𝟐MnSi: 

حٌتي طظُّض هٕىؼنًِٕخلدشوزخطزخخطُشحٌغزُٕخلاٌىظشوني و خخطُش طزوش حٌشىً ٍ٘ ِٓ ِشوزخص ٘خعٍش 

ِىوزش هّىِخ طظزٍىس عزُىش ٘خعٍشفي رُٕش , كُؼظظُّضطٍىخٌغزخثىزمذستهخهٍىخعظوخدسشىٍهخحلأطٍُوٕذطغخُٕهخ

. وٍ٘ فنًوِغٕخؿُغُش𝐿21(  fcc )ِظّخعىش وِغظمشس 

:   ٌظلذَذ حلخظخثض حٌغخرمش  َوـً حٌظىصَن حلاٌىظشوني ٌٍوٕخطش حٌىُُّخثُش هًٍ حٌشىً 

Ni: 1𝑠22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝64𝑠23𝑑8 

Mn:1𝑠22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝64𝑠23𝑑5 

Si : 1𝑠22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝2 
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  2.2. III انشاء دليؿcase-directory : 

 حٌزٌ َظُ فُٗ رظوُنٌ هذد حٌزسحص و حعُ حلدشوذ Ni2MnSi ٔغُّٗ ٔمىَ في حوي خـىس ربٔشخء دًٌُ

( III.1حٌشىً)

 

 

 

 

 

 

 

 

 w2webحٌٕخفزس حٌشثُغُش ي :III.1ٌشىًح

III.3.2 ادخاؿ المدخلات الرئيسية لمممؼ  case.struct :

: لادخخي حلدذخلاص ٔظظزن ِخٍٍَ 

 في حٌوُٕش ٌذَٕخ : برذَذ هذد  حٌزسحصNi2MnSi  رسحص حسروش .

  هًٍٔؼغؾStructGen 

  ٔمىَ رخدخخي حلدوٍىِخص حٌظخٌُش في حٌىحؿهش( ًحٌشىIII.2) 
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 حٌوٕىحْ

 ٔىم حلخٍُش

a، b، c 

α،β،γ  

 1حٌزسس 

 2حٌزسس

 3حٌزسس

Ni2MnSi  

Fccِٗىوذ لششوض حلاوؿ  

5.696𝐴∘ 

90∘ 

Ni :(0,0,0)  1)و

2
,

1

2
,

1

2
) ,RMT=2.18 

Mn ( :1

4
,

1

4
,

1

4
) ,RMT=2.18 

Si ( :3

4
,

3

4
,

3

4
) ,RMT=1.85  

 

  ًٍٔمىَ بحفق حٌوًّ رخٌؼغؾ هSaveStructure ْطغّق ٘زٖ حلخـىس ,وسدٌ فظلهش حٌىحؿهش رٍى 

 (Ni2MnSi.inst)طٍمخثُخ ربٔشخء ٍِف حلإدخخي ٌبرحِؾ حٌزسس حلحشس 

 
 Ni2MnSiحلدذخلاص حٌشثُغُش ي : III.2حٌشىً 
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  ًروذ حدخخي بصُن حلدوٍىِخص وّخ َىػلش حٌشى( ًحٌشىIII.2) ٔظؤوذ ِٓ ِذخلاطٕخ رخعظوّخي رشٔخِؾ 

Xcrysden  ًوّخ َىػلٗ حٌشى ( ًحٌشىIII.3) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

.III4.2 تهيئة الحساب : 

  روذ حٔشخء ٍِف لخهذس حلدٍفخصstructNi2MnSi  ٔمىَ روٍُّش تهُجش حلحغخد ِٓ خلاي 

 : ؤظزن حلخـىحص حٌظخٌُش xdstart حلى حْ ٔظً حلى حلخـىس xnnكُغ ٔزذأ د .(III.4حٌشىً )

 
 Wien2kٔخفزس تهُجش حلحغخد في   : III.4حٌشىً 

 

 MnSi Ni2حٌزُٕش حٌزٍىسَش: III.3حٌشىً 
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: ٔمىَ رخؿشحء حٌظغُنًحص حٌظخٌُش

 No لطظخس x symmetryهٕذ .1

 GGA لطظخس حؿشَمشxlstartفي  .2

 k points  = 100 ٔؼن في حٌزذحَش  هذد حٌٕمخؽ  xKGenهٕذ  .3

-perform spin)  لصذ عئحي ViewNi2MnSi.outputdروذ حلخـىس  .4

polarizedcalc)لطظخسYes حٌشىً)فظلهش خـىحص ؿذَذس .حٌغزنٌ –   لحغخد حلاعظمـخد 

5.III.) 

 َوظبر Ni2MnSi لاْ No لطظخس perform antiferromagnetic calcهٕذِخ ٔظً حلى   .5

 فنًوِغٕخؿُغُش

 

 

 

 Ni2MnSiعزنٌ _ كغخد حلاعظمـخد : III.5 حٌشىً 

 

III.2.5 حسابSCF: 

  روذ حلأظهخء ِٓ حلخـىحص حٌغخرمش ٔمىَ بحغخدSCF ورٌه رخعظوّخي حلاِش  (runsp_lapw) في 

Konsole. [2] 



 مناقشة النتائج الثالثالفصؿ 

   28 
 

 

III.6.2 تهيئة عامؿ 𝑹𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏* 𝑲𝒎𝒂𝒙( عامؿcut-off : )

 حٌتي طىىْ فُهخ لُّش حٌـخلش ػخرظش 𝑹𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏* 𝑲𝒎𝒂𝒙ِٓ حؿً الغخد لُّش 

(( III-1)حلجذوي")scfNi2MnSi."لّٕخرخعظخشحؿمُّشحٌـخلشحٌىٍُشحلدىحفمشٌىٍمُّشِٕخلجذحءِٕخلدٍف

. حٌزَُىػلظغنًحطخٌـخلشرذلاٌشلُّشحلجذحء( III.6)ٔشسمخٌشىOrigin8ًبشزىحعـشرشٔخِؾ

𝑹𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏* 𝑲𝒎𝒂𝒙 E(Ry) 𝑹𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏* 𝑲𝑴𝑨𝑿 E(Ry) 

5 -8980.53874966 7.5 8980.82515522-  

5.5 8980.69668979- 8 -8980.82746517 

6 8980.77373336- 8.5 -8980.82838359 

6.5 8980.80503890- 9 8980.82872691- 

7 8980.81903454- 9.5 -8980.82886461 

 

 

5 6 7 8 9 10

-8980.85

-8980.80

-8980.75

-8980.70

-8980.65

-8980.60

-8980.55

-8980.50

E
(R

y
)

R
MTmin

* K
MAX

 E(Ry)

 

 

𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛طغنً حٌـخلش رذلاٌش  : III.1حلجذوي  * 𝑀𝐴𝑋 

  R*Kطغنً حٌـخلش رذلاٌش : III.6حٌشىً 
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  لانهخ حفؼً لُّش طؼزض فُهخ حٌـخلش 𝑹𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏* 𝑲𝑴𝑨𝑿 =9لطظخس  

III .7.2 تهيئة عدد النقاطK :  

تهُت ٘زٖ حٌٕمخؽ ِٓ حؿً ,  في ِٕـمش رشٍَىحْ حلأولى ِٕـمش حٌفؼخء حٌوىغٍ Kطوشف هًٍ أنهخ هذد حٌٕمخؽ 

فٕـذ لُُ حٌـخلش حٌظخٌُش   𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏* 𝑲𝑴𝑨𝑿=9ِن حلاكظفخف د . أكغٓ كذ وحلظش ولض كغخبي

K E(Ry) 

100 -8980.82872691 

200 8980.83304196- 

300 8980.83110119- 

400 -8980.83152237 

600 8980.83154945- 

 

 
 

100 200 300 400 500 600

-8980.833

-8980.832

-8980.831

-8980.830

-8980.829

-8980.828

E
(R

y
)

K

 E(Ry)

 
 

 

 Kطغنً حٌـخلش رذلاٌش : III.2حلجذوي 

 Kطغنً حٌـخلش رذلاٌش هذد حٌٕمخؽ : III.7حٌشىً 
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  K=400ٔلاكق حْ لُّش حٌـخلش  طؼزض هٕذ حٌمُّش  (III.7حٌشىً )ِٓ خلاي 

III.8.2تحسيف الطاقةoptimisation du calcul: 

ٔمىَ في ٘زٖ حلدشكٍش رظلذَذ حٌـخلش حلدؼخٌُش حٌتي طىىْ فُٗ حلخٍُش في كخٌش حعظمشحس وَظُ رٌه ِٓ خلاي هٍُّش 

optimize( ًحٌشىIII.8) 

 
 optimizeٔخفزس  : III.8حٌشىً 

 ًٔمىَ رخطزخم بصُن حلاوحِش حلدىػلش في حٌشى( III.8:) 

  فيx optimize ُُ(, 23, 1, 0, 1, -2 -): ٔمىَ رخدخخي حٌم 

  حٌشىً (هٕذِخ َٕظهٍ حلحغخد طلهش حٌٕظخثؾ فيIII.9( 

 

 

 

 

 

 

 

 

 طغُنًحص حٌـخلش رذلاٌش حلحـُ:III.9حٌشىً 
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EOS2 ، Murnaghan ،  Birchلُُ ِظغنًحص حلحخٌش ٌىً ِٓ ِوخدٌش حلحخٌش  :: III.10حٌشىً  − Murnaghan 
 (III.3)ِٓ حٌشىً حٌغخرك لؽىٓ حعظخشحؽ ػخرض حٌشزىش و ِمخسٔظهخ رخٌٕظخثؾ حٌٕلشَش كغذ حلجذوي 

 (°𝐴)ػخرـــــــض  حٌشزـــــــــــــــىش 

 (𝑎)∆ ٔظُـش كغخرٕخ [3]حٌٕظُـش حٌظـشَزُش

6.696 6.704 0.008 

 ِمخسٔش ٔظخثؾ كغخرٕخ ِوشٔظخثؾ بذشَزُش: III.3      حلجذوي 

 0.008ِٓ حلجذوي ٔلاكق حْ حٌٕظخثؾ ِظمخسرش و ٔغزش حلخـؤ طغخوٌ 

III.3الخصائص الالكتركنية  :

  طوذًَ ٍِف حٌزُٕش"𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖. 𝑠𝑡𝑟𝑢𝑐𝑡" ػخرض حٌشزىش ربدخخي لُّشa ٍُٗهٕذ حٌظىحصْ حلدظلظً ه

  . 𝑎 𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑕𝑎𝑛 ِٓ ِوخدٌش ِنًٔخغخ"𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒"في ِشكٍش 
  تهُجش أٔلّش حلاعظوذحدحص حلاوٌُش"𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑎𝑙𝑖𝑧𝑒 𝑐𝑎𝑙𝑐𝑢𝑙𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 " رؤخز لُُ ٔظخثؾ حلدشكٍش 

𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡)كغخرخص حلحذ حلادنى ٌـخلش  = 𝑅𝑀𝑇 و400  𝑚𝑖𝑛 ∗ 𝐾𝑚𝑎𝑥 =    9    ). 

 حد كٍمش طف"𝑆𝐶𝐹 𝑐𝑦𝑐𝑙𝑒" .  
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III.2.3. عصابات الطاقة: 

طشىً ٘زٖ حٌمُُ ٔـخلخص طغًّ هظخرخص حٌـخلش , ٍ٘ لظزؿش ٌمُُ حٌـخلش حٌتي لؽىٓ حْ َظخز٘خ حلاٌىظشوْ دحخً حلدىحد حٌظٍزش 

رىحعـش هشع  (III.11حٌشىً )وحخشي لشٕىهش " هظخرش حٌظىطًُ, هظخرش حٌظىخفئ "طٕمغُ حلى ٔىهنٌ هظخرخص ِغّىكش 

 .[4][5] حٌوظخرش حلدّٕىهش ٔمىَ رظظُٕف حلدىحد حلى ٔخلً حو شزٗ ٔخلً حو هخصي

 

 

 

 

 

 

 

عخبهخ و سسمهخ رظزخم حلخـىحص ٔمىَ رقWien2k  رخعظخذحَ 𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖و ٌٍلظىي هًٍ هظخرش حٌـخلش ي

: حٌظخٌُش

 ُفظق ِغخكش هًّ ؿذَذس رخع"Band struct" ؤغخ ٍِفخص ٔظخثؾ كغخد"SCF cycle" 

 .فُٗ

 هًٍ حٌىحؿهش حٌشعىُِش ٌٍبرٔخِؾ ِن "Tasks" حلدىؿىدس في لخثّش "Band Struct"طٕفُز رشحِؾ ٔخفزس 

.edit"طوذًَ ٍِف  insp"ٍٍِِفٍربدخخي لُّش ِغظىٌ فخس ِٓ  : 

"𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖. 𝑠𝑐𝑓2𝑢𝑝"ٌطغخو EF = 0.7473077438 

 لسـؾ ٌوظخرش حٌـخلش: (III.11حٌشىً )
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𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖. 𝑠𝑐𝑓2𝑑𝑛 ٌطغخوEF = 0.7473077438 

 

 

 

 

 

 

 

 

: III.12حٌشىً 

 𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖هظخرش حٌـخلش ٌٍّشوذ  

٘ى ِشوذ 𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖أٔخلدشوذIII .12حٌشىً ٔلاكق ِٓ خلاي

 : ِوذُٔغىحءرخٌٕغزشٌغزُٕؤهٍىؤوعزُٕؤعفلأَخٌظلخِىٍّٕوظخرظُخٌٕمٍىحٌظىخفئ هًٍ حٌٕلى حٌظخلي 

 برض [X-K]و[W-L]َىؿذ حٌظلخَ رنٌ هظخرتي حٌظىخفئ و هظخرش حٌٕمً في حلابذخ٘نٌ : رخٌٕغزش ٌغزنٌ حهًٍ 

 ِغظى فنًٍِ 

 [X-K]وّخ حْ عىَخص ؿخلش ِظذحخٍش برض ِغظىي فنًٍِ في حلابذخٖ 

 [X-K]َىؿذ طلاِظ  رنٌ هظخرتي حٌٕمً و حٌظىخفئ : رخٌٕغزش ٌغزنٌ حعفً 

 III.2.3كثافة الحالات DOS : 

 :لحغخد وؼخفش حلحخلاص ٔمىَ رخطزخم حلدشحكً حٌظخٌُش

 ُفظق ِغخكش هًّ ؿذَذس رخع"𝐷𝑂𝑆" ؤغخ ٍِفخص ٔظخثؾ كغخد"𝑆𝐶𝐹 𝑐𝑦𝑐𝑙𝑒"ُٗف . 

  طٕفُز رشحِؾ ٔخفزس"𝐷𝑂𝑆" حلدىؿىدس في لخثّش "𝑇𝑎𝑠𝑘𝑠" هًٍ حٌىحؿهش حٌشعىُِش ٌٍبرٔخِؾ  

 )III.13حٌشىً)
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 DOSٔخفزس رشحِؾ : III.13الشكل 

 

  روذ حوّخي وً خـىحصDOS ًطلهش ِٕلُٕخص وؼخفش حلحخلاص كغذ حٌشى (III.14) 
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 𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖كثافة الحالات ل: III.14الشكل 



 مناقشة النتائج الثالثالفصؿ 

   36 
 

III.1.2.3 مناقشة DOS :

، حٌزٌ لؽؼً لرّىهش ِٕلُٕخص وؼخفش حلحخلاص حٌىٍُش  (III-14)رظفش هخِش ٔلاكق في حٌشىً 

 :𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖ٌٍّشوذ

 ِٓeV -(10 )حلىeV- ( 6) ؿخلش ِٕخفلش طٕشؤ ِٓ كخٌش(s) ٌٍوٕظش Si 

 ِٓ حٌوظخرش حلدظىحؿذس رخٌمشدeV5 ٔخبذش هٓ حلحخٌش(p) ٌٍوٕظش Si 

  حٌوظخرخص كىي ِغظىي فنًٍِ ٔخبذش هٓ طشحوذ حلحخٌش"d " ٌٍوٕظشNi ِن حلحخٌش "d " ٌٍوٕظشMn 

 حٌىحػق حْ وؼخفش حلحخٌش ِٓNi وMn-3d فلخٌش ,  لسظٍفشNi ِشغىٌش وٍُخ كُغ لا طىؿذ وؼخفش

 . بسٍه هضَ ِغٕخؿُغٍ طغنً فهٍ لا طغخُ٘ في حلدغٕخؿُغُشNiٌزٌه ف , كخلاص روذ ِغظىي فنًٍِ 

  حٌزسس في Mn حلمجخي حلدّظذ ِٓ فيeV-4حلى eV 2 َلهش حٔمغخَ ِظزخدي (exchange 

splitting) ًرنٌ كخٌش حٌغزنٌ حهًٍ وحعف  .

III.4 الخصائص المغناطيسية : 

1.4.III انعزو المغناطيسي واستقطاب انسبين  :

:  ٌٍّىحد طوشف رخٌولالش  (𝐸𝐹)هٕذ ِغظىٌ فخسٍِ  (P)اْ ؿهش حعظمـخد حلاٌىظشؤخص 

P = 𝜌↑ 𝐸𝐹 −𝜌↓(𝐸𝐹)

𝜌↑ 𝐸𝐹 +𝜌↓(𝐸𝐹)
 

𝜌 حَٓ َوشف ↑  𝐸𝐹  و𝜌 ↓ (𝐸𝐹)ٍِرذلاٌشوؼخفشكخلاطخٌغزُٕخلدشغىٌشهٕذِغظىَفخس( 𝐸𝐹 )

 طئوي ٌٍظفش في كخٌش حلدىحد حٌلاِغٕخؿُغُش  P,اشخسسعزُٕؤهٍىىعزُٕؤعفٍوٍىخٌظىحلي↓و↑حٌغهّنٌ

paramagnetique))و حلدىحد ػذ ِغٕخؿُغُش (anti-ferromagnetique)  وطئوي ٌٍظفش هٕذ حٌوزىس

, 𝑇𝐶 الى حلحخٌش حٌلاِغٕخؿُغُش رخعظخذحَ دسؿش كشحسس وىسٌ  (ferromagnetique) ِٓ حلحخٌش حلدغٕخؿُغُش

𝜌 حرح وخٔض حكذي حلحخٌظنٌ  ↑  𝐸𝐹 حو𝜌 ↓ (𝐸𝐹)  ًٍِِوذوِش فخْ حعظمـخد حلاٌىظشؤخص هٕذ ِغظىي فن

𝐸𝐹 ٌَىىْ وخِلا ح  (P=100% )
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𝛽ٔؤخز لُُ حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ  َلهشٔظخثـٕخ و  (III.4)حلجذوي   , scf.Ni2MnSiِٓ حلدٍف  ((

 [3]كغخد بذشَزُش كغذ حلدشؿنٔظخثؾ

 ِمخسٔش رنٌ حٌٕظخثؾ حٌظـشَزُش و حلمحغىرش ٌٍوضَ حلدغٕخؿُغٍ : (III.4)حلجذوي 

 .ِٓ خلاي حلدمخسٔٗ رنٌ حٌمُُ حٌظـشَزُش و حٌمُُ حلمحغىرش ٔلاكق حنهخ ِظمخسرش 

  [3].[6] حٌٕظخثؾ  حلمحغىرش تم ِمخسٔظهخ رخلدشؿن 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 𝑀𝑁𝑖(𝜇𝛽) 𝑀𝑀𝑛 (𝜇𝛽) 𝑀𝑆𝑖(𝜇𝛽) 𝑀𝑡𝑜𝑡 (𝜇𝛽) 

 3.81 - 3.339 0.263 [3]ٔظخثؾ بذشَزُش

 3.79 0.027- 3.26 0.22 ٔظخثؾ كغخرظٕخ
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 خلاصـة

 ِوظّذَٓ هًٍ ؿشَمش حلدىؿش 𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖  ٌغزُىشلّٕخ في بحؼٕخرذسحعشحلخظخثظخٌزُٕىَش،حلاٌىظشؤُش،حلخظخثظخلدغٕخؿُغُش

 ..GGA ورٌه في حٌظمشَذ DFT في حلإؿخس حٌوخَ ٌٕلشَش حٌىؼخفش حٌذحٌُش Wien2kحلدغظىَش خـُخ حلدذلرش في رشٔخِؾ 

. وخٔظـُذسِمخسٔشِوخٌمُّخٌظـشَزُش a(𝐴°)ِوؼُ حٌٕظخثؾ  حلدظلظً هٍُهخ ٌؼخرض حٌشزىش 

 .فىؿذٔخأٔـزُوشحلدشوذ  ِٕفجشحٌٕىحلٍفُخلحخٌظُٕخٌغزُٕؤهٍىؤوحٌغزُٕؤعفًحِخ حلخظخثض حلاٌىظشؤُش   -

  بذّن (5ev-)حلى(-ev10)  وؿذٔخ حْ عزذ طشىً هظخرش حٌـخلش في حلمجخي حٌـخلٍ ِٓ  حِخ وؼخفشحلحخلاطخٌىٍُش -

 حلمجخي ِٓ.   لا طغخُ٘ في حلدغٕخؿُغُش  Niوّخ لاكلٕخ حْ  , Siٌٍزسس )  (s, pحٌىظشؤخص حٌغىٌ حٌـخلٍ

eV(-4)  حلىeV(2)  َلهش ؿٍُخ حٔمغخَ طزخدلي في رسسMn 

رخٌٕغزش ٌٍخظخثض حلدغٕخؿُغُش، تم برذَذ حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ حٌىٍٍ، حلجضثٍ و حلخخص رخلدٕـمش حٌزُُٕش ٌٍّشوذ -

𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖 ٘غٍش رخعظخذحَ طمشَذGGA ٍٍطغخوٌوخٔض لُّشحٌوضِخلدغٕخؿُغُخٌى  

𝑀𝑡𝑜𝑡 = 3.79𝜇𝛽3.81 ووخٔض لشَزش ِٓ حٌٕظُـش حٌظـشَزُش𝜇𝛽. 

 :اْ ِخ ألصضٔخٖ في ٘زح حٌوًّ دفوٕخ الى ؿشف الض ح سكخص وأفىخس أخشي لذ طىىْ ِٕـٍمخص لأهّخي أخشي

ثم ٔمىَ بدمخسٔش حٌٕظخثؾ  و ِوشفش طؤػنًٖ هًٍ خظخثض عزُىش  (sp) روٕظش حخش ِٓ هٕخطش  Siلؽىٕٕخ طغُنً حٌوٕظش  -

٘خعٍش 

 حلذذف ِٓ  ٘زٖ حٌذسحعش  حوظشخف عزُىش ٘خعٍش ؿذَذس بخظخثض ؿُذس  -

 

 

 

 



 

    
 

 

 

 

 

 

 

 

 ٍِخض
  في (ab initio)حلذذف ِٓ هٍّٕخ كغخد حلخظخثض حلذُىٍُش و حلاٌىظشؤُش و حلدغٕخؿُغُش رخلاعظوّخي حلدزخدة حلاوٌُش 

 في ٘زٖ حٌـشَمش GGA  في لخهذس  حلاِىحؽ حلدغظىَش ِظضحَذس خـُخ  في طمشَذ حٌظذسؽ DFTحلحغخد هًٍ حعخط 
 حٌتي طٕظٍّ 𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖لّٕخ  رظلذَذ حٌؼىحرض حٌزٍىسَش وؼخفش حلحخلاص و هظخرش حٌـخلش و حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ  ٌغزُىش 

 .ٌوخثٍش ٘خعٍش حٌىخٍِش
 . حلاعظمـخد, حٌوضَ حلدغٕخؿُغٍ , ٔلشَش حٌىؼخفش حٌىكُفُش, عزخثه ٘خعٍش: كهمات المفتاحية

 

résumé 

Le but de notre travail compte les caractéristiques structurelles et les premiers 

principes électroniques et l'utilisation magnétique (ab initio) dans le compte sur 

la base de DFT dans les vagues plane de base écrit en arrondi gradient GGA de 

montage De cette façon, nous avons identifié des constantes cristallines densité 

d'états et de la bande de l'énergie et le moment magnétique de 

l'alliage𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖 qui appartiennent à la famille des Hassler complète. 

Mot-clé: Alliage Hassler, théorie fonctionnelle de densité, moment 

magnétique, polarisation. 

 

Abstract 

The goal of our work account the structural characteristics and 

Electronic and magnetic use first principles (ab initio) in the account on 

the basis of DFT in waves planar mounting base written in rounded 

gradient GGA In this way we have identified crystalline constants 

density of states and energy band and the magnetic moment of the 

alloy𝑁𝑖2𝑀𝑛𝑆𝑖 that belong to the family ofHasslerfull. 

Keyword: Alloy Hassler, Density Functional Theory, magnetic moment, 

polarization. 


