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 ، وؤُؼٚ ثٛظلار وثْٛلاٝ هًٜ ٟوٜٞ ثٛذشٌ ، هٜٞ ثلإ٣ْج١ ٟج لم َوٜٞ ،ثلح٠و لله ثٛيٌ هٜٞ دجٜٛٔٞ 

.وهًٜ ث٦ٛ وطقذ٦ ؤبصونٌ   

 ٢ٟ رث ًثؽٌٍَؤك ؤولا وٓذٚ ٗٚ شٍء ثٛشٌ٘ لله ثٛيٌ ٧وثني وؤُني وٌَْ لي ثلصجٍ ٧وث ثٛو٠ٚ ؤولا و
.ثلدىلى هَ وؽٚ ؤ١ لغوٚ ٧يث ثٛو٠ٚ ٦ُُ ٣ِوج ٜٛوذجه   

لى ثلأّضجى ثلدؤؿٌ إثلإفضٌثٝ ؤٟج دوو ؤصٔوٝ دإمٜض هذجًثس ثٛشٌ٘ و ؤسمً هذجًثس ثٛوٌُج١ و 
  ؤصىؽ٦ ٠ٗج،ث ثٛو٠ٚ وصىؽُه٦ و٣ظق٦ ليىٓذى٦ٛ وبر٦ٜ٠  ؤهذجء ثلإشٌثٍ هًٜ ٥ٙ بوكراع عمر

 هًٜ ٗٚ ٟج ٓو٦ٟ لي ٢ٟ ْٟجهوثس محمدي نسهر ثلجََٚ ٟن ٗٚ ثٛضٔوٌَ وثلإفضٌثٝ  ٛلأّضجى شٌ٘دجٙ
.طبر٥ هٍٜوصىؽُهجس في إلصجٍ ٧يث ثٛو٠ٚ وهًٜ   

داودي  ٛٔذى٦ٛ ًةجّز ثٜٛؾ٤ز و ثلأّضجى عيادي كمال اندين إلى ثلأّضجىثلجََٚ ٠ٗج ؤصىؽ٦ دجٛشٌ٘ 
. وهًٜ ٗٚ ْٟجهوثتهٞ ثلدٔوٟز ليث ثٛو٠ٚى ٛٔذى٦ٛ ٤ٟجٓشز ٥باحمد  

 ْٟجهوتهج ثلدٔوٟز لي،وإلى ٍٟلاةٍ هًٜ عياط زهية إلى ثلأّضجىر ٠ٗج لا ؤ٣ًْ ؤ١ ؤصٔوٝ دجٛشٌ٘ ثلخجص 
شٌ٘ ؤولا َِىصني ؤ١ . وٍُٟلاتي في لسبر صـىٌَ ثٛـجٓجس ثلجوَور و ثلدضؾوهر في ثلد٤جؿْ ثلججُز وثٛظقٌثوَز

. ثٛي٢َ ٓجٟىث بدْجهوتي٥ٗٚ ه٠جٙ  

ودإه٠ْ وؤسمً هذجًثس ثٛشٌ٘ إلى ٢ٟ ه٠ٜى٣ج فٌوُج ٢ٟ ى٧خ و٠ٜٗجس ٢ٟ هًً وهذجًثس ٢ٟ ؤسمً و 
ؤبصٚ هذجًثس في ثٛوٜٞ إلى ٢ٟ طجًىث ٤ٛج ه٠ٜهٞ فٌوُج و٢ٟ ٧ٌُ٘ٞ ٤ٟجًر ص٤نً ٤ٛج ّنًر ثٛوٜٞ وث٤ٛؾجؿ 

ََُُجء ثلإشوجهجس مضضجٟج دإّجصير هُوز وإ ٢ٟ ٟو٠ٍٜ رؤّجصيص٤ج ثٌٛ٘ثٝ ثٛي٢َ ثشٌُىث هًٜ ص٘ى٤٤َج دوثٌ
2014.  

 ،إلى ٗٚ ثلأطوٓجء ثٛي٢َ لم َذنٜىث هٍٜ د٤ظجةقهٞ  , 2014وثلى ٗٚ ٍٟلاةٍ هُوز  عج٣ُز ٟجّضٌ  
 ٗٞ ثلله هنّىث ٗٚ ٢ٟ ّجهوني ٢ٟ ٌَٓخ ؤو ٢ٟ دوُو وٛى د٠ٜ٘ز ؿُذز ٛ٘ٚ ٧ؤلاء ؤٓىٙ ؽَإلى, هه٠هٞ و

. منً ٗٚ  

 نورالهدى
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 عامة مقدمة
 ؤو ََُُجء ثلدىثه صٜوخ هوً ٗذنًث وٟه٠ج في ثٛضـذُٔجس ثٛض٤٘ىٛىؽُز ث٣ُِز بحُظ َلافق صـىًثس هوَور ثََُِٛجء ثٛظٜذز

في لرجلاس ثلحُجر ٢٠ُ ملالذج لؽ٢٘ ثٛذقظ في ثلخظجةض ثََُِٛجةُز ٠ٜٛىثه ثٛظٜذز وصؼٞ ٧ي٥ ثلخظجةض ثلد٤ٌجؿُْز، ثٛٔىي 

ثى لػجوٙ ثََُِٛجةُى١ إّض٤ضجػ مىثص ثلدىثه ثٛظٜذز ه٢ ؿٌَْ ص٤لُٞ فٌٗز ثٛيًثس .ثلدُ٘ج٣ُ٘ز وصىطُٚ ثٛ٘هٌدجء و ثلحٌثًر

ص٘ى١ ثٛيًثس و ثلجََتجس في ثلدىثه ثٛظٜذز ٤ٟضل٠ز في ؤش٘جٙ ٟضًٌ٘ر ص٠ًْ ثٛذٜىًثس . وثلإٛ٘ضٌو٣جس ثٛتي صش٘ٚ ثلدجهر ثٛظٜذز

[1.] 

وَووّ ُٟ٘ج٣ُٖ ثٛ٘ٞ ؤهثر ػٌوًَز ٛوًثّز ََُُجء ثلأؽْجٝ ثٛظٜذز،بحُظ صش٘ٚ ثلأّجُ ِٛهٞ صٌُٗخ ثٛيًثس وثلجََتجس و 

وٛٔو صـىًس ٣لٌَز ُٟ٘ج٣ُٖ ثٛ٘ٞ إ٣ـلآج ٢ٟ ثلدُ٘ج٣ُٖ ثٛ٘لاٍُّ٘ .ثٛٔىي ثٛتي صشو٧ّج وصٜق٠هج إلى دوغ ٟ٘ى٣جس ثٛذٜىًثس

وىٖٛ ٛظوىدز صِْنً دوغ ثٛلىث٧ٌ وهًثّز مظجةظهج ودجٛضجلي إ٧ضٞ ُٟ٘ج٣ُٖ ثٛ٘ٞ دوًثّز مظجةض ثلدىثه وىٖٛ دئّضنوثٝ 

ٟوجهٛز شىى٣ٌٌ و ص٘ى١ فٜىٙ ٧ي٥ ثلدوجهٛز طجلحز في فجٛز ثٛلىث٧ٌ ثٛذُْـز ٛووه لزوه ٢ٟ ثٛيًثس وثلجََتجس ؤٟج في فجٛز 

 [.2]ثلأ٣ل٠ز ثلدؤور ٤ُٜؾإ إلى ثٛووَو ٢ٟ ثٛضٌَٔذجس فىٙ ٧ي٥ ث٤ٛلٞ

وٓو ه٤ًّج ٧ي٥ . TiNثلذوٍ ٢ٟ ٧يث ثٛو٠ٚ ٧ى ثٛىطىٙ لدِهىٝ ؽُو بخظىص ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز وثلإٛ٘ضٌو٣ُز لدٌٗخ 

ثٛتي ص٠ْـ ٤ٛج دىطَ ثلخظجةض  (صوض٠و هًٜ ثلدذجها ثلأوُٛز) ab-initioثلخظجةض ْٟضو٠ٜنٌ ؿٌٓج ٟه٠ز صوهً دجٛـٌّ 

 .ثََُِٛى٠ُُٗجةُز ٜٛقجٛز ثلأّجُّز

 لإهجهر فْجح ثلحجٛز ثلأّجُّز ٤ٜٛلجٝ وُْ ثٛضٌَٔذجس ثٛتي ٓجٝ بهج ٗٚ (DFT)و ٓو ٗج١ ىٖٛ في إؿجً ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز 

 .WIEN2k[3]د٣ٌجٟؼ ثلمحجٗجر   و70 و60في ٤ّىثس  (...دى١ً ؤد٤هجلؽٌ،ٗى٢٧ شجٝ)٢ٟ 

 :ثٛو٠ٚ ثٛيٌ ٤٠ٓج د٦ في ٧ي٥ ثلديٌٗر صؼ٢٠ ؤًدوز ُظىٙ وٓو ٗج١ صٌصُخ ٧ي٥ ثِٛظىٙ ٗجلأتي

 ٟٙومٚ فىٙ ثلأؽْجٝ ثٛظٜذز :ثِٛظٚ ثلأو. 

 ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز :ثِٛظٚ ثٛغجني. 

 د٣ٌجٟؼ : ثِٛظٚ ثٛغجٛظWIEN2k. 
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 هٌع ث٤ٛضجةؼ ثلدضؤٜز دجلخظجةض ثٛذ٤ُىَز وثلإٛ٘ضٌو٣ُز و٤ٟجٓشضهج:ثِٛظٚ ثٌٛثدن. 
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[3] W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. A 1133, 140, (1965). 
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I-1مقدمة : 

ثلأؽْجٝ ثٛظٜذز وصوهً ؤَؼج في ثََُِٛجء ثلدىثه ثلد٘غِز ٧ٍ هذجًر ه٢ ىًثس ٟضٌثطز صشٜ٘ش دوو ص٘غِهج ٟن دوؼهج  

٧ي٥ ثٛٔىي ثٌٛثدـز ٧ٍ ثلدْؤوٛز ه٢ ثلخظجةض ثلدُ٘ج٣ُ٘ز ٠ٜٛجهر ثٛظٜذز ٟغٚ ثٛظلادز ثلدٌو٣ز، .ثٛذوغ دٔىي ًثدـز دنٌ ثٛيًثس

وثلخظجةض ثلحٌثًَز ثلد٤ٌجؿُْز ،ثلحٌثًَز ثٛ٘هٌدجةُز و ثٛذظٌَز وثهض٠جهث هًٜ ٣ىم ثلدجهر وثٛلٌوٍ ثٛتي ؤ٣شتش ُُهج لؽ٢٘ ؤ١ 

ؤو  (ثلدظ٤ىم ٢ٟ ثلدجء ثٛوجهٌ ثلجُٜو, ثلدىثه ثٛذٜىًَز وثٛتي صش٠ٚ ثلدوجه١)٣ظ٤َ ثٛيًثس إٟج إلى ىًثس ىثس لظؾ ٤٧وٍّ ٤ٟضلٞ 

 [.1])ثلدىثه ثٛظٜذز ًنً ثٛذٜىًَز ٟغٚ ٍؽجػ ث٤ٛىثُو ثلدْضنوٝ في ثلد٤جٍٙ)ىًثس ىثس لظؾ ًنً ٤ٟضلٞ  

ٌَؽن ٧يث د٤ْذز ٗذنًر إلى ؤ١ صىثصٌ ثٛيًر في ثٛذٜىًر . ثْٛٔٞ ثلأٗبر ٢ٟ هٜٞ ثلجىثٟو وثلأبحجط َضٌَٗ هًٜ هًثّز ثٛذٜىًثس

ُهى ؤَؼج ٢ٟ ؤّذجح صٌَٗ ثلأبحجط هًٜ ثٛذٜىًثس لأ١ ثلدىثه ثٛذٜىًَز لذج .َْهٚ ث٤ٛولرز ثٌَٛجػُز (ثٛضىثصٌ ٧ى مجطُز لشَُر ٜٛيًر)

 [.  1]ًجٛذُج مىثص ٗهٌدجةُز ؤو دظٌَز ؤو ُٟ٘ج٣ُ٘ز ؤو ٤ٌٟجؿُْز لؽ٢٘ إّضٌلالذج لأًٌثع ص٤٘ىٛىؽُج

I-2المواد البمورية :  

وَض٠َُ بحجٛز ْٟضٌٔر ٣جبذز ه٢ , وُُهج ٤َضلٞ صٌصُخ ثٛيًثس في ثٌِٛثى بحُش صش٘ٚ لظـج ٤٧وُّج في ثلأدوجه ثٛغلاعز 

٢ٟ ؤ٧ٞ مظجةض ثٛذٜىًر ٧ى ؿىٙ ؤػلام ثلخُٜز .ثٛضٌصُخ ثلد٤ضلٞ و ثٛووًٌ ٛيًثس و ؽََتجس ثٛذٜىًر هًٜ ثلدوي ثٛـىَٚ

(a,b,c)وثَٛوثَج دنٌ ؤػلام ثلخُٜز ( , , )  . ًٜصٜوخ ثٛذ٤ُز ثٛذٜىًَز هوًث ٧جٟج في بروَو مظجةض ثٛذٜىًر ٟغٚ ٓجدُٜضهج ه

 [.2]، ثٛضىطُٚ ثٛ٘هٌدجةٍ، ٣ـجّ ثٛـجٓز مظجةض دظٌَز ومظجةض ٤ٌٟجؿُْز (ثلإ٣ِلاّ ثٛذٜىًٌ)ثلإ٣شٔجّ 

I-3الشبكة البمورية :  

ثٌَٛجػٍ ٠٤ٛؾ صٌصُخ ثٛىفور ثٛذ٤جةُز ثلأّجُّز ٠ٜٛجهر ثٛذٜىًَز وَضٞ ٧يث ثٛض٠غُٚ في دوو لانهجةٍ  ٧ٍ ٣ىم ٢ٟ ثٛض٠غُٚ 

وَض٘ى١ ثٛضٌُٗخ ثٛذٜىًٌ .في ثٌِٛثم (ثٛووًَز)٢ٟ ث٤ٛٔجؽ ثلذ٤وُّز ثلدٌصذز صٌصُذج شذُ٘ج ٟضىثٍَج َض٠َُ دجٛض٠جعٚ وثٛضٌ٘ثً ثلد٤ضلٞ 

 [.3]دئػجُز ثٛىفور ثٛذ٤جةُز ثلأّجُّز ؤو ثٛٔجهور ٛ٘ٚ ٣ٔـز ٢ٟ ٣ٔجؽ ثٛشذ٘ز
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I-4شبكات برافيه :  

 َىػقهج Crystal Systemsصظ٤َ ثٛشذ٘جس ثٛذٜىًَز إلى ؤًدن هشٌر شذُ٘ز ٟىٍهز هًٜ ّذوز ؤ٣ؼ٠ز دٜىًَز   

هوه شذُ٘جس دٌث٦ُُ ثلأًدن هشٌ وث٤ٛلٞ ثٛذٜىًَز ثْٛذوز لزووهر دووه ثٛـٌّ ثلد٤٘٠ز ٛضٌصُخ ث٤ٛٔجؽ ثٛشذُ٘ز ,(I-3)ثلجووٙ 

دُْـز إىث ٗج٣ش "شذ٘ز دٌث٦ُُ"وص٘ى١ . بحُظ ص٘ى١ ثٛذُتز ثلمحُـز دإٌ ٣ٔـز ٤ٟهج لشجعٜز بسجٟج ٜٛذُتز ثلمحُـز دإٌ ٣ٔـز ؤمٌي

،ؤو لشٌَٗر ثلجْٞ (F)٣ٔجؿهج ه٤و ثث٠ٔٛٞ ُٔؾ،وه٤وٟج صشض٠ٚ هًٜ ٣ٔجؽ إػجُُز في ٟىثػن مجطز ُئنهج ص٘ى١ لشٌَٗر ثلأوؽ٦ 

(I) ؤو لشٌَٗر ثٛٔجهور ،(C)[3][2]. 

شذُ٘جس  ث٤ٛلجٝ ثٛذٜىًٌ

 دٌث٦ُُ

مظجةض مُٜز 

 ثٛىفور

 ؤش٘جٙ شذ٘جس دٌث٦ُُ

 علاعٍ ثلدُٚ 

Triclinque 

P a ≠ b ≠c 

α ≠ β ≠ γ ≠ 
90°  

 ؤفجهٌ ثلدُٚ 

Monoclinique 

.C P a ≠ b ≠c 

α = γ = 90° 

≠β  
 ْٟضـٍُٜ ٟضوجٟو 

Orthorhombique 

P,C,I,F, a ≠ b ≠c 

α = γ = 90° = 

β  

 ٌٟدوٍ 

Tetragonal 

P,I a = b ≠c 

α = β= γ = 

90°  
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 ٟ٘وخ

Cubic 

P, I,F a =  b =c 

α = β =  γ  = 

90°  

 علاعٍ ثلدُٚ

Trigonal 

P  a = b =c 

α = β = γ <  

120°, ≠90°  

 ّوثٍّ

Hexagonal 

P a =  b ≠c 

α = β = 90°, 

 γ 
=120 ° 

  

 َىػـ ثلأ٣ل٠ز ثٛذٜىًَز ثْٛذوز وشذ٘جس دٌث٦ُُ ثلأًدن هشٌ :I-1ثلجووٙ

I-5 مركب نتريد التيتانيوم  خصائصTiN : 

 N ، ٥ًَٟٟوونيلا  ٧ى ه٤ظٌ ٠ُُٗجةٍ( ثٍِوس)ث٤ُٛضٌوؽنٌ ٌٟٗخ ٠ُُٗجةٍ َضٌٗخ ٢ٟ ه٤ظٌٌ   ٣ضٌَو ثٛضُضج٣ُىٝ

2 صىٍَو٦ ثلإٛ٘ضٌوني 7 وهوه٥ ثٛيًٌ 2 31 2 2s s pٌو٧ى هونً ثٜٛى١ وثٛـوٞ . ، وَ٘ى١ هًٜ ش٘ٚ ؽٌَء َض٘ى١ ٢ٟ ىًصن

  صىٍَو٦ ثلإٛ٘ضٌوني 22 و٦٠ًٓ ثٛيًٌ Ti و٥ًَٟ في ثلجووٙ ثٛووًٌ ٧ى ه٤ظٌ ٠ُُٗجةٍثٛضُضجصُىٝ . وثٌٛثةقز  2 23 4Ar d s 

 .[4]، وٛى٦٣ ٟووني ؤدُغ ُؼٍ(بدج ٦ُُ ٟجء ثٛذقٌ وثٜٛ٘ىً) مَُِ ثٛى١ٍ، ٓىٌ، ىو لدوج١ ؤٟجوٝ ٜٛظوؤ  ث٣ضٔجليٟوو١

TiN          ٧ى هذجًر ه٢ دٜىً د٤لجٝ ٟ٘وخ لشٌَٗ ثلأوؽ٦(cfc) ٢ٟ ٣ىم NaCl3 ، ٌٍٟص٦ ثِٛؼجةُزFm m( 255) ،

 I-4 ىًر ثٛضُضج٣ُىٝ صش٘ٚ شذ٘ز لشٌَٗر ثلأوؽ٦ ؤٟج ىًر ث٤ٛضٌَو ُضقضٚ ثلدىثٓن ثٛغ٠ُّج٣ُز ٠ٗج في ثٛش٘ٚ

http://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%A7_%D9%81%D9%84%D8%B2
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%A7_%D9%81%D9%84%D8%B2
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%A7_%D9%81%D9%84%D8%B2
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D9%82%D9%85_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D9%82%D9%85_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D9%82%D9%85_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%84%D8%B2_%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%8A
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 TiNثٛذ٤ُز ثٛذٜىًَز لدٌٗخ :I-4انشكم

 و ٧ى ٌٟٗخ طٜخ في هًؽز فٌثًر ثٌٌُٛز ٦ٛ مجطُز ثٛبرَْ ثٛي٧ذُز دٚ ٧ى ٌٟٗخ ٌّثٍُٟ٘ َض٠َُ دظلادز هجُٛز 

 [:5]ثلجووٙ لدىثلي َىػـ دوغ ثلخظجةض .ؤٟجوٟز ٜٛضإٗٚ ؤَؼج و٧ى ٟج ٌَِْ ثٛضـذُٔجس ثٛظ٤جهُز ثلذجٟز ٦ٛ 

 TiN ثلخظجةض وثلد٠َُثس

 ثٛذ٤ُز ثٛذٜىًَز

 ثٌَٟٛر ثِٛؼجةُز

 ثٛ٘ضٜز ثلدىُٛز ثلجََتُز 

 هًؽز فٌثًر ثلإ٣ظهجً 

 ثٛ٘ضٜز ثلحؾ٠ُز 

 عجدظ ثٛظلادز 

 ٟوجٟٚ ثلدٌو٣ز 

 عجدظ ثلخُٜز 

 ثلدٔجوُٟز

 ث٤ٛجُٜٓز ثلحٌثًَز 

cfc ٣ىم NaCl 

3Fm m ًٞٓ225 

61,874g/mol 

3200K 

5,22g/cm3 

18-21 GPa 

251GPa 

4,249Å 

20 cm 

29,1 1 1Wm K  

 TiNَىػـ مظجةض ٌٟٗخ : I-4الجدول
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I-6أهم إستخدمات نتريد التيتانيوم TiN: 

 :[7][6]٤٧جٕ ثٛووَو ٢ٟ ثلإّضنوثٟجس ٤ٛضٌَو ثٛضُضج٣ُىٝ ٢ٟ د٤ُهج

  َْٙضنوٝ في ثٛـلاء وىٖٛ ٜٛقِجف هًٜ ه٠ٌ ثلأهوثس ٢ٟ ؤؽٚ ٟٔجوٟز ثٛضأٗٚ،٠ٗج َضٞ إّضنوث٦ٟ ؤَؼج في لرج

 .ثلمجى٧ٌثس وؤًٌثع ث٤ََٛز

 َْضنوٝ في ؿلاء في ثٛـجةٌثس ثٛوٌَْ٘ز ؤو لح٠جَز ثلأّــ ثلد٤َُٛز وفي ثٛوًثؽجس ث٤ٛجًَز. 

  َْضنوٝ في ًٍثهز ثلأؿٌثٍ ثٛظ٤جهُز. 

  َصْضنوٝ ثلأًشُز ثٌُٛٓٔز ٢ٟ ٣ضٌَو ثٛضُضج٣ُىٝ في ثلإٛ٘ضٌو٣ُجس ثٛوُٓٔز، فُظ ؤ٦٣ لؽ٢٘ ؤ١ َ٘ى١ بدغجدز ٟىطٚ فجؽ

 .، َْضنوٝ ؤَؼج في ؤؽهَر ثلإّضشوجً" ٟوو١ فجؽَ"،وفي ٧يث ثُْٛجّ َظ٤َ ٣ضٌَو ثٛضُضج٣ُىٝ دإ٦٣ 

 طِز ثٛبرَْ ثٛي٧ذُز صٌِْ إّضنوث٦ٟ في ثلدىثه ثلخَُُز و ثلمجى٧ٌثس. 
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II- 1 الكثافة التابعيةتاريخ بداية نظرية(DFT): 

فُظ إهضبر ٗغجُز 1927في ؤوثمٌ  ث٣ٌَ٘ى ُنًٍٟو  ٛىَٜنٌ صىٟج٠٤ُٜٛىىػ ثٛيٌ وػو٦  DFT صوىه ؽيوً

 دش٘ٚ ٧1930يث ث٠٤ٛىىػ تم صـى٥ٌَ ٢ٟ ؿٌٍ هٌَثٕ في ٤ّز , صوضبر عجدغز ٗج٣ش ثلإٛ٘ضٌو١ ٠ٗضٌنً ؤّجٍّ في فنٌ ؤنهج

 إٓضٌؿ ّلاصٌ لظىىػ َوض٠و هًٜ هًثّز ثٌٛجٍ ثلد٤ضلٞ ٧يث ث٠٤ٛىىػ َوهً لظىىػ ٧جًصٌٌ ـ ُىٕ 1951وؤمنًث وفي ٤ّز  ,ؤمٌ

.  [1]ـ ّلاصٌ إّضو٠ٚ في ثََُِٛجء ثٛظٜذز في ثْٛذو٤ُُجس

 [.3[]2] 1990و ٗج١ ؤوٙ صـذُْ في لرجٙ ثٛذقظ في ثٛذ٤ُز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ثلجَةُز في ٤ّز

II -2 التابعيةلكثافةاالهدؼ الرئيسي لنظرية  :

 ٜٛ٘غجُز ىثس علاعز ٟضٌنًثس ُٔؾ و ؽوٜهج ٗٔجهور ٜٛقْجح، ٛيٖٛ صجدوُز٧ى ثّضذوثٙ ثٛوثٛز ثلدىؽُز دجٛوثٛز ثٙ

٧ى إهجهر طُجًز ٠ْٜٛإٛز ث٠٘ٛىُٟز وبرىَٜهج ٢ٟ  DFT ُجٛضوجٟٚ ٟوهج ٠ِٗهىٝ ًَجػٍ ؤو ََُُجةٍ ٧ى ؤّهٚ د٘غنً ، ٠ُذوؤ

 . [4]ْٟإٛز ٤ٛلجٝ ٟضووه ثلج٠ُْجس إلى ْٟإٛز ؤفجهَز ثلج٠ُْز

إًُنٌ شٌوه٣ٌٌ ثلدوجهٛز ثلأّجُّز ثٛتي َضونٌ فٜهج ٛىطَ ٣لجٝ َض٘ى١ ٟغلا ٢ٟ ثٛووَو ٢ٟ ثلجََتجس ؤو ثٛيًثس ٧ٍ ٟوجهٛز 

: ٛضجلي ثثٛش٘ٚ ً وص٘ضخ ه٣ًٜيثلدوٌوُز بدوجهٛز شٌوه (1887-1961)

(II-1) 

: ٌ٧جٟٜضى١ ٜٛؾ٠ٜز ثلدوًوّزٟؤع .  

: ثٛووثٙ ثلدىؽُز .

: ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٜٛؾ٠ٜز .

 

 

   1 2 1 2, ,...... , ,......N Nr r r r r r 

http://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1
http://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%86%D8%B1%D9%8A%D9%83%D9%88_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%85%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%86%D8%B1%D9%8A%D9%83%D9%88_%D9%81%D9%8A%D8%B1%D9%85%D9%8A
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D8%A9_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%D9%86%D8%AC%D8%B1
http://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D8%A9_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%D9%86%D8%AC%D8%B1
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: وَ٘ضخ ثلذجٟٜضىني هًٜ ثٛش٘ٚ ثٛضجلي

[5](II-2) 
2 2 222 2

,0 0 0

1 1 1
....

2 4 8 8

j iR i jr i

i i i j i j i ji j i j i ji e

e Z Ze Z e

i M m R r r r R R   

 
      

  
    

  
      

 :فُظ

me : ُٚٛٗضٜز ثلإٛ٘ضٌو١ ىثس ثٛوe  

Mi
 i  ىثس ثٛو٣ُٚٛىثر٧ٍ ٗضٜز ثٙ: 

  ٚوثلإٛ٘ضٌو٣جس هًٜ ثٛضٌصُخيه ثلأوٙ وثٛغجني في ثلدوجهٛز ثْٛجدٔز ثٛـجٓز ثلحٌُٗز ٤ٜٛىثلحلؽغ .  

 إٛ٘ضٌو١ هًٜ –ص٤جٌُ إٛ٘ضٌو١ , إٛ٘ضٌو١- بذجهح ثَى١, ؤَى١-دُٔز ثلحووه بسغٚ ثٛـجٓز ثٛ٘ىٛى٣ُز  ث٤ٛجبذز ه٢ ص٤جٌُ ؤَى١

. ثٛضٌصُخ

: ثلدوجهٛز هًٜ ٧يث ثٛش٘ٚ ص٘ى١ هىَظز هًٜ ثلحٚ ولذيث صْضو٠ٚ هور صٌَٔذجس ٛضذُْـهج و٧ٍ ٗجٛضجلي

II  3-أوبنهايمر- بورن تقريب :

وىٖٛ لأ١ ثٛيًثس بزضَٜ ه٢ ثلجََتجس وؤنهج بسضٜٖ بسجعلا , لا لؽ٢٘ صـذُْ ٟوجهٛز شٌوه٣ٌٌ ٠ٗج ٧ٍ هًٜ ثلأ٣ل٠ز ثلجََتُز

ٌٟر ٢ٟ  (1836)نهجلؽٌ ثٛيٌ ٤َض هًٜ ؤ١ ٗضٜز ث٤ٛىثر ؤٗبرح حؤو-ٛيٖٛ إهض٠و في ثلحٚ هًٜ صٌَٔخ دى١ً, في ثلمججٙ ث٤ٛىوٌ

ٛيٖٛ لؽ٢٘ هو ثلإٛ٘ضٌو٣جس , إى١ ٣ضىٓن ؤ١ ثلإٛ٘ضٌو٣جس بسضٜٖ ٌّهز ؤػوجٍ ٟؼجهز ٌْٛهز ث٤ٛىثر, ٗضٜز ثلإٛ٘ضٌو٣جس

وبدج ؤ١ ثٛوثٛز ثلدىؽُز صوض٠و هًٜ ٟىثٓن ث٤ٛىي ُٔؾ وُِٛ هًٜ , ودظىًر صٌَٔذُز صضقٌٕ في لرجٙ ٗهٌدجةٍ ٤ٛىي عجدغز في ثٌِٛثى

 :[7]إى١ لؽ٢٘ ٗضجدز ثٛوثٛز ثلدىؽُز ثُٜٛ٘ز ٠ٗج ٍَٜ , ٌّهضهج

 (II-3)  

 

 : [8]ٟو٤ج٥ إلعجٙ ثٛـجٓز ثلحٌُٗز ٤ٜٛىثر بحُظ صوضبر ّج٤ٗز ؤٟجٝ ثلاٛ٘ضٌو٣جس وَ٘ى١ فو ثلأ٣ىَز د٤ُهج عجدش

     , .tot noclei elctron elctron nuclei  
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 (II-4)  0.NN NNV cte   

: ؤٌ َظذـ ثلذجٟٜضىني ثٍٜٛ٘ ٜٛؾ٠ٜز ٟؤَٛ ٢ٟ ٧جٟٜضىني إٛ٘ضٌوني و٧جٟٜضىني ٣ىوٌ هًٜ ثٛش٘ٚ

(II-5) 
 

(II-6)  
 e e ee eNV V        

e: ٠ًَْ ثلذجٟٜضىني ثلإٛ٘ضٌوني. 

: إى١ ٟوجهٛز شٌوى٣ٌٌ ٛلإٛ٘ضٌو٣جس ٧ٍ

     , , ( , )e e e ee eN er R V V r R E r R        
 

                                                     (II-7)   
 

 .٧ي٥ ثلدْإٛز ثلأمنًر لا لؽ٢٘ فٜهج دجٛـٌّ ثٌَٛجػُز ثلدوٌوُز ٛيٖٛ ٣ْضنوٝ صٌَٔخ ؤمٌ ٠ًَْ صٌَٔخ ٧جًصٌٌ ُىٕ

:فوك- تقريب هارتري  4- II  

:تقريب هارتري  1-4- II 

إٛ٘ضٌو١ ؤٌ ص٘ضخ - هض٠و صٌَٔخ ٧جًصٌٌ ُىٕ هًٜ لظىىػ ثلإٛ٘ضٌو١ ثلدْضٔٚ في ثٛذوثَز وىٖٛ دئلعجٙ فو ثٛضِجهٚ إٛ٘ضٌو١ٌ

 : ثٛش٘ٚثٛوثٛز ثلدىؽُز ثُٜٛ٘ز ٜٛؾ٠ٜز ٗؾوثء ٛووثٙ ثلحجٛز ٛ٘ٚ إٛ٘ضٌو١ هًٜ

 

     1 2
1

, ........... 1
N

i i
i

r r r


                                                                                    (II-8)  

: [8]و ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٠ٗؾ٠ىم ثٛـجٓجس ثلدىثُٔز ٛ٘ٚ فجٛز ثٛ٘ضٌو٣ُز ٗجٛضجلي

NN eV  
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(II-9)   
: إى١ ٟوجهٛز شٌوه ٣ٌٌ صظذـ

(II-10)   
 

 :هًٜ ثٛش٘ٚ  إٛ٘ضٌو١ َظذـ ثلذجٟٜضىني-وبدإ١ ثلإٛ٘ضٌو٣جس في فجٛز صِجهٚ هثةٞ و دئهمجٙ فو ثٛضِجهٚ إٛ٘ضٌو١

(II-11) 
22 2

2

,0 0

1 1 1

2 4 4 2

e
e i ij

i ji I i j

e e

m r R r R 


      

 
  


  

 

(II-12) 

 

(II-13) 
 

: وصوـً ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٜٛؾ٠ٜز ح

(II-14) 

 

: ودوو إهمجٙ فو ثٛضوجٟو لصو

(II-15) 

 

. فْخ ٟذوؤ ثٛضٌجiΨٌَ ٧ي٥ ثلحٜىٙ بسغٚ ث٠ُٔٛز ثلدضىّـز ٜٛـجٓز لامضُجً ٍُِٗ ٙ

َظذـ  (ٟوجهٛز ٧جًصٌٌ(إى١ ٟوجهٛز شٌوى٣ٌٌ. رؤطٌٌٌوثٛتي بذوٚ ث٠ُٔٛز iΨٟذوؤ ثٛضٌجٌَ ٧ى ؤف٢ْ ثمضُجً :ٟلافلز

 .ٍثةو ث٠٘ٛى١ ثٛ٘ىٛىٟبي و ثٛوثٛز ثلدىؽُز ٤ٜٛلجٝ jU ثٛشذ٘ز  لؼؼن ٠٘ٛى١ rjفي ثلدىػن  j ثلإٛ٘ضٌو١

iE 

   , ,i ir R r R 

0

1 1 1

4 2
n i i i i j i ji

i jr r
         


 

e i ij  

e e e

e n n n     

e e

n e n

n e e

n n

  
 

 
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II-4-2فوك– تقريب هارتري :

ُىٕ دإ١ َٔن ٗٚ إٛ٘ضٌو٣نٌ في ٟوثً ؽَةٍ وثفو و برضٚ ثلإٛ٘ضٌو٣جس ثلدوثًثس ثلجََتز ىثس -ص٤ض ؿٌَٔز ٧جًصٌٌ  

ثلدْضىي ثٛـجٓز ثلأٓٚ و ٟج صذًٔ ٢ٟ ثلدوثًثس ًنً ثلدشٌىٛز صوهً دجلدوثًثس ثلإُضٌثػُز وَىطَ ٗٚ ٟوثً ؽََتٍ دىط٦ِ بصوج 

 :[9]مـُج ٠ٜٛوثًثس ثٛيًَز ٠ٗج في ثلدوجهٛز

(II-16) 

 

( iΧ)وىٖٛ دٌِع ؤ١ ثلإٛ٘ضٌو١ في ٟوثً ثٌَٛٙ , و٢ٟ ؤؽٚ إلغجه ؤٓٚ ؿجٓز لغخ هو ثلحٌٗز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ثلدٌَُٛز في ثلحْجح

 :ٟىؽىه في لرجٙ ث٤ٛىي ودُٔز ثلدوثًثس ٣وو٧ج عجدغز ٠ٗج في ثلدوجهٛز ثلأصُز

          
1 1

1 1 1 1 1
N N

core

j j i ij j

j j

J K X X
 

 
    
 

  

(II-17) 

  )ٛٔىُ ثٛ٘ذنًهجٟٚ ُىٕلؽغٚ ث 1if Fock-Operatoir ) ٜٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٛلإٛ٘ضٌو١i 

: دجٛش٘ٚ ثلأتي" ُىٕ-ٟوجهٛز ٧جًصٌٌ"وص٘ضخ ٟوجهٛز ث٠ُٔٛز ثٛيثصُز 

(II-18) 

 

 إٛ٘ضٌو١ N إفض٠جٙ ٛىػن  Niٓجٝ ُىٕ بحْجح صٌَٔخ ٧جًصٌٌ وىٖٛ دئهمجٙ ٟذوؤ ّذنٌ ٤ٛلجٝ ثلإٛ٘ضٌو٣جس بحُظ صىؽو 

Nٟىػن  .

(II-19) 

 0HOF H xT V V   

i i i if x x

1 2, ........................ Nr r r
  
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: ٟغلا ؤوٙ إٟ٘ج٣ُز ٧ٍ

(II-20) 

: عجني إٟ٘ج٣ُز

(II-21) 

هثٛز ثلدىؽز ٧ٍ لر٠ىم ٗٚ ثلحووه ٟن ثلأمو دونٌ ثلاهضذجً . فو ٤ِِٛ ث٤ٛىم Niه٤و صـذُْ ٗٚ ثٛضذوَلاس لضظٚ هًٜ 

. ٛضظذـ دش٘ٚ لزوه َوهً لزوه ّلاصٌ ()و()ثلإشجًصنٌ 

(II-22) 

 

المعامل 
1

!N
. ث٤ٛلجُٟز ٧ى عجدظ 

II-5  فيرمي–نظرية توماس :

ُنًٍٟ ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٌٛجٍ ثلإٛ٘ضٌو٣جس ثلدضؾج٣ْز ٗوثٛز ٛ٘غجُز ثلإٛ٘ضٌو٣جس ٌٛجٍ -  طجى صىٟج1927ُفي هجٝ 

ٟضؾج٣ِ و ىٖٛ دئؽٌثء هور ص٠ُْٔجس ه٤ظٌَز هًٜ ٤ٟـٔز دٌُٛى١ فُظ ؤمٌ صُْٔٞ إهضبر ثٛ٘غجُز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز عجدغز في ٗٚ 

 [:10]٤ٟـٔز ٢ٟ ثلد٤جؿْ ثلد٠ْٔز إى١ ص٘ضخ ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٤ٛلجٝ 

(23II-) 

ُنًٍٟ - ٣لٌَز صىٟجُ وُنًٍٟ ٧ٍ صٌَٔخ ٟىػوٍ ٛ٘غجُز ثلإٛ٘ضٌو٣جس لا َإمو دونٌ ثلإهضذجً إًصذجؽ ثلإٛ٘ضٌو٣جس في صىٟجُ

: ٣إمو ثٛش٘ٚ ثٛضجلي

(24II-) 

 

 
 

 

 

 

1 11

1 2

1

1
. .............

!
N N

r N R

N

r N R

r r r
N

 
 

 

       1 2 31 2 3
............

Nr r r N r
   

       1 2 31 3 2
............

Nr r r N r
   

 i r
dr   

 

     
   532

2 32
'3 1

3 '
2 2 2 '

TF

r rh
dr v r r dr drdr

m r r

 
     

  
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: ٠ٗج ؤؽٌَش بر٤ُْجس لذي٥ ث٤ٛلٌَز

. ؤولا ُوٚ ثٛضذجهٙ ثلدٔضٌؿ ٢ٟ ؿٌٍ هٌَثٕ

II-25)) 

. عج٣ُج ُوٚ ثلاًصذجؽ

(II-26)  

 

II-6 نظرية هوهينبارغ :

٧ى  (٠ٗى١ ثلأ٣ىَز )ه٠ٚ ٧يث١ ثٛوجلدج١ هًٜ ؤمو ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٤ٛلجٝ ثلإٛ٘ضٌو٣جس ثلدضِجهٜز في ث٠٘ٛى١ ثلخجًؽٍ 

 هثٛز وفُور ٛ٘غجُز r[10] فُظ :

(II-27)     

: فُظ ٓجٟج دجٛبر٧ج١ هًٜ ؤ١ ثٛ٘غجُز ثٛتي صوـٍ ثلحو ثلأهنى ٧ٍ ٛ٘غجُز ثلحجٛز ثلأّجُّز ثٛتي دجٛش٘ٚ ثٛضجلي

(II-28) 

: فُظ َوبر ه٢ هثٛز ثٛـجٓز

 

(II-29)  

(II-30) 

 

 

4

3

1

3

0,056

0,079

c






 



   0
MiN


  

3

4
TFD TF xC dr    

     

     HK ext r
F V r dr   
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: دئّضنوثٝ صٌَٔخ ٧جًصٌٌ.٠ٗى١ ثٛـجٓز ثلحٌُٗز و٠ٗى١ ثٛضِجهٚ ٛلاٛ٘ضٌو٣جس هًٜ ثٛضٌصُخ 

(II-31) 

 G ٌٌبسغٚ ثٛـجٓز ثلحٌُٗز ٛلإٛ٘ضٌو٣جس ٍثةو ثٌِّٛ دنٌ ؿجٓز ثٛضِجهٚ ثلحُُٔٔز وؿجٓز صِجهٚ ٧جًص  .

 .HKF ٗى٢٧ ؤ١ ٗغجُز ثلحجٛز ثلأّجُّز ٧ٍ ٗغجُز ثلحو ثلأهنى-٠ٗج ؤعذش ٧ى٤٧ذجًى

II-7 ن شامهمعادلة كو: 

شجٝ هًٜ صٌنً بصٜز إٛ٘ضٌو٣جس ػ٢٠ ٠ٗى١ فٍُٔٔ إلى بصٜز إُضٌثػُز ًنً ٟضِجهٜز - ه٠ٚ ٗى1965١في ٤ّز  

شجٝ ث٤ٛجشب ه٢ ؽُْٞ وفُو ٟن ثٛذٔجء هًٜ ٣ِِ ثٛ٘غجُز ٤ٜٛلجٟنٌ ٜٛقظىٙ -صضقٌٕ ثلإٛ٘ضٌو٣جس ُُهج ػ٢٠ ٠ٗى١ ٗى٢٧

  :[11][12]هًٜ ؿجٓز ثلحجٛز ثلأّجُّز فُظ صوـً ٗغجُز ثفض٠جٙ صىثؽو ثٛشق٤ز ح

(II-32) 

 ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٛلإٛ٘ضٌو٣جس و  HK 
ؿجٓز ٧جًصٌٌ ـ ُىٕ صوـً ح  :

(II-33) 

(II-34) 

.  ثٛـجٓز ثلحٌُٗز ٜٛؾ٠ُْجس في فجٛز ثٛضِجهٚفُظ 

  V٠ٗى١ ثٛضِجهٚ إٛ٘ضٌو١ ـ إٛ٘ضٌو١. 

HV  ٌٌ٠ٗى١ ٧جًص .

0  ثٛـجٓز ثلحٌُٗز ٛلإٛ٘ضٌو٣جس ثلحٌر .

xV٠ٗى١ ثٛضذجهٙ ٛلإٛ٘ضٌو٣جس وثٛيٌ َوٌٍ ٗجٛضجلي :

 

   
 

'1
2. '

2 '
HK

r r
F drdr G

r r


 
  



     *

i ir
r r   

e T V  

 0HOF H xT V V   
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(II-35) x HV V V           0 1 2 31 2 3

0

.........
nn

i i i i i i

n

   


            

cV  ٠ٗى١ ثٛضٌثدؾ وثلدوٌٍ ٗجٛضجلي :

(36-II) 

: صظذـHKF إى١ ثٛوثٛز

(II-37) 

(II-38) 

xc x cV V V   ٛضٌثدؾ ودجٛضجلي هثٛز ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ٧ٍ ث ـ٠ٗٙى١ ثٛضذجه٧ى :

(II-39) 

: ٟوجهٛز ٗى١ ـ شجٝ

(II-40) 

٤٤٘ٛج لضضجػ إلى صٌَٔذجس بزٜظ٤ج ٢ٟ ٗى١ .شجٝ صٔىه٣ج إلى ٗغجُز ثلج٠ٜز ثلحُُٔٔز ٣ِْهج ُهٍ هُٓٔز ؽوث-ٟجهثٟش طٌُز ٗى١

 . شجٝ ًنً ٟوٌٍ-إًصذجؽ في ٟوجهٛز ٗى١-صجدن ؿجٓز ثٛضذجهٙ

 

0cV T T 

0HKF V T T T   

 0 x x cT V V V   

     0 H Xc extV V V       

       ei xc i i iT V r V r r r      
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 .[13]َىػـ لسـؾ ٤ٛلٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز :II-1ثٛش٘ٚ
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II-8 الترابط-طاقة التبادل : 

ثٛووَو ٢ٟ ثٛـٌّ ٛضقْنٌ ؿٌَٔز ٧جًتي ـ ُىٕ ثٛتي صٔضٌؿ دإ١ ثلإٛ٘ضٌو٣ُنٌ لذ٠ج ثفض٠جٙ ثٛىؽىه ٦ِْ٣ في  ثّضو٠ٜش

و٧يث ثلآضٌثؿ مجؿب ٛيٖٛ ه٤و ثّضو٠جٙ ٟٔوثً وثّن ٢ٟ ه٤جطٌ ثٛٔجهور ٤ّظٚ إلى ٟٔوثً ثٛـجٓز ٠ًَْ بحو ٧جًصٌٌ ,ثِٛؼجء

. ـ ُىٕ و٧ى ٟٔوثً ثٛـجٓز ثلأٌٓح إلى ث٠ُٔٛز ثٛضؾٌَذُز ولا لؽ٢٘ بذجو٥ٍ

في ثٛىثٓن ؤ١ ثلإٛ٘ضٌو٣نٌ في ثلدوثً ثلجََتٍ َضقٌٗج١ دـٌَٔز برجُق هًٜ ؤٗبر ْٟجُز صِظٜه٠ج ه٢ دوغ و لا ٤َِظلا١ 

وؤ١ ٌُّ ثٛـجٓز دنٌ ث٠ُٔٛز ثٛضؾٌَذُز و٠ُٓز ثٛـجٓز فو ٧جًصٌٌ ُىٕ ,َوهً ٧يث ثٛضإعنً دضإعنً ثلاًصذجؽ . (ثلآضٌثح ٢ٟ دوؼه٠ج)

   .[14] ٧ٍ ؿجٓز ثلاًصذجؽ

(II-41) 

II-9تقريب الكثافة المحمية LDA  : 

دإمٌي صضؼ٢٠ ًجٍث إٛ٘ضٌو٣ُج (ثٛـجٓز ثٛضذجهُٛز ـجٛضٌثدـُز ثلحُُٔٔز) ٧ى ثٛضٌَٔخ ثٛيٌ َْضذوٙ في ىٖٛ ثلدىػن 

ثٛضٌثدـُز دش٘ٚ -لا١ ثٌٛجٍ ثلدضؾج٣ِ ٧ى ثلج٠ٜز ثٛىفُور ثٛتي بروه ُُهج ثٛـجٓز ثٛضذجهُٛز)ٟضؾج٣ْج َض٠ضن دجٛ٘غجُز ٣ِْهج 

: [15]وصوـٍ دجٛولآز ثٛضجُٛز(صجٝ

(II-42) 

: ثٛضٌثدؾ - ودئّضنوثٝ ٟذوؤ ٟوثً ّذنٌ ص٘ضخ ؿجٓز ثٛضذجهٙ

(II-43) 

: ثٛضٌثدؾ صْٔٞ إلى ٠ْٓنٌ-ٟن ثٛوٜٞ ؤ١ ؿجٓز ثٛضذجهٙ

(II-44) 

 

  . .exact H F Lcorrelation
   

      LDA

xc xcr r dr     

         3,LDA

xc xcr r r dr          

     xc x c      
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: ولحْجح ٗغجُز ثلإٛ٘ضٌو٣جس َضٞ ثلج٠ن هًٜ ٗٚ ثلدوثًثس ثلدشٌىٛز ؤٌ

(II-45) 

II-10تقريب التدرج المعمم  :

 ؤٌ ؤ١     𝜌 𝑟∇ هبر ثٛضوًػρ (r)ثلدْضنوٟز فجُٛج ؤميس دونٌ ثلإهضذجً صٌنً ٗغجُز ثلاٛ٘ضٌو٣جس  LDA صظقُقجس

إى١ ؿجٓز . GGA صوجه صٌبصضهج ْْٜٜٗز لد٤شىً صجَٜىً في صٌَٔخ ثٛضوًػ ثلدو٠ٞ ُٛزٗغجُز ثلدـٛٚث٤ٛضُؾز ثلمحظٚ هُٜهج في صٌَٔخ 

: [16]ثٛش٘ٚ ثٛضٌثدؾ ص٘ضخ هًٜ- ثٛضذجهٙ

(II-46) 

II-11الكمون الكاذب :

ودوو٧ج د٤ْىثس ٓجٝ ٠ُٜ٧ج١ , ؤع٤جء هًثّز ٜٛقجٛز ثٛيًَز ثٌُٛٓٔز1934ٓوٟش ٧ي٥ ثٛـٌَٔز ٢ٟ ؿٌٍ ٌٍُٟ في 

إ١ ؿٌَٔز ث٠٘ٛى١ ,  بروَو مىثص ؤ٣ظجٍ ث٤ٛىث1950ٚٓوفي ٤ّز, دئّضنوثٝ ثٛـٌَٔز في فْجح ْٟضىَجس ثٛـجٓز ٛلأٛ٘ج٣جس

. [16] ٠ٗؾ٠ىم ٛووثٙ ثلدىؽز ٜٛقجلاس ثٛيًَز ثلدشٌىٛزKΨثٛ٘جىح صوـٍ ثٛوثٛز 

(II-47) 

cلؽ٢٘ ؤ١ ص٘ى١ ٟضوجٟور ٟن ٗٚ ثلحجلاس ثٜٛٔذُز   هثٛز ثلدىؽز

k .

(II-48) 

(II-49) 

 برْٔ ٟوجهٛز شٌوى٣ٌٌ k طفٍ

(II-50) k k k  

     *

r ir r r   

       3, , , ,GGA

xc r r f dr               

c

k k c c kb   

0k k

  

c c

k k k k kc

      
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: دضوىَغ لضظٚ هًٜ

(II-51) 

: ؤَؼج ٣وٌٍ

(II-52) 

: إى١

(II-53) 

(II-54) 

: ٟن ؤ١

(II-55) 

: إى١ ص٘ضخ ثلدوجهٛز دش٘ٚ لسضظٌ ٗجٛضجلي

(II-56) 

(II-57) 

(II-58) 

cV:٠ٗى١ ؽوح ثٜٛٔخ ثْٛجٛخ . 

RV: ٠ٗى١ ثٛضوثُن ثلدىؽخ. 

 

P c RV V V 

c c c c

k k k k k kc
      

c c c

k k k  

c c c c c

k k k k k k k k c k kc c

  


              
  

 c c c c

k k k k k k k kc

          

 c c c

R k k k k k kc
V        

  c

R k k kH V     

2

2
e R k k k

P
V V

m

  
      

 
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II-12تابعيةنظرية الكثافة ال: 

صضؼ٢٠ ثٛـٌَٔز صٌَٔخ في ثٛضٌصُخ ثلإٛ٘ضٌوني ٜٛيًثس وثلجََتجس ثٛتي شهوس إ٧ض٠جٟج ؤٗغٌ ٤ٟي ؤوثمٌ ثثٛغ٠ج٣ُجس 

 و٣لٌَز DFTَز صجدنو٢ٟ ثلدهٞ ثلإؿلام إلى ثٛضشجد٦ و ثلإمضلاٍ دنٌ ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٙ. ث١ٌٔٛ ثلدجػٍ وفتى وٓض٤ج ثلحجػٌ

٧جًصٌٌ ُىٕ،ٍُِ ثلأمنًر َوبر ه٢ ثٛوثٛز ثلدىؽز ٟضووهر ثلإٛ٘ضٌو٣جس لزوه ّلاصٌ ثٛتي صض٘ى١ ٢ٟ لر٠ىهز هوثٙ ٟىؽُز ؤفجهَز 

إ١ ثٌِّٛ . ثٛتي صْضو٠ٚ هوثٙ ٟىؽُز ؤفجهَز ثلإٛ٘ضٌوDFT١ ، وٗيٖٛ دج٤ْٛذز ٤ٛلٌَز ثٛ٘غجُز ثٛىكُُِزNثلإٛ٘ضٌو١ دووه 

َز صْضو٠ٚ ٗغجُز ثلإٛ٘ضٌو١ في وطَ لشَُثس ث٤ٛلجٝ دولا ٢ٟ ثٛوثٛز ثلدىؽُز ثلدْضو٠ٜز في ٣لٌَز صجدن٧ى ؤ١ ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٙ

: [17]  ٠ٗج َإتيρ(r)ُىٕ، وصىطَ ؿجٓز ث٤ٛلجٝ ثٛو٣ُج دىطِهج هثٛز ثٛ٘غجُز -٧جًصٌٌ

(II-59    )
       

   

 
1

2
2

1 2

1 1 1 2

1

2 2

N M
r rA

i i xcr rr
i A A

r r dr dr drdr
r R r r

 
 

  
 

  
             

    

:  فُظ

. لؽغٚ ثٛـجٓز ثلحٌُٗز ٛلإٛ٘ضٌو٣جس (ثلحو ثلأوٙ )

 (٣ىثر-ثلإٛ٘ضٌو١)لؽغٚ صإعنًثس ثٛضؾجهح دنٌ  (ثلحو ثٛغجني)

. لؽغٚ ؿجٓز ثٛض٤جٌُ ثلإٛ٘ضٌو٣ُز(ثلحو ثٛغجٛش)

شجٝ - وثلدوٌُز ٢ٟ ثٛوجلدنٌ ٗى١ (صذجهٙ- ثلاًصذجؽ)لؽغٚ ثٛوثٛز ٛـجٓتي  (ثلحو ثٌٛثدن)

(II-60) 

(II-61) 

(II-62) 

 

     xc xcr r r
dr     

  

 
k

i ir c 


 

   
2

1

N

ir
i

r


 
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1-III المحاكاة تعريؼ: 

و٧ٍ صضؼ٢٠ دظِز هجٟز دوغ ثلخظجةض ,ٛشُب ؤو كٌٍ ٟج فٍُٔٔ ؤو ه٠ُٜز وثٓوُز  (لزجٗجر) ه٠ُٜز صُٜٔو ٧ٍ ثلمحجٗجر

صْضنوٝ ؤَؼج في ثٛووَو ٢ٟ ثُْٛجٓجس ثلده٠ز ثٛتي بزوٝ ثلإ٣ْج١ فُظ .ثلأّجُّز ْٜٛىُٗجس ث٤ٛلجٝ ثلدجهٌ ثلمجٌه ثلدو٤ُز د٦ 

 [ 1].صضؼ٢٠ لزجٗجر لظجىػ  ث٤ٛلٞ ثٛـذُوُز و ثلإ٣ْج٣ُز  ٛضىُّن ثلدوثًثس وثِٛهٞ فىٙ وكجةَ صٜٖ ث٤ٛلٞ

ػ٢٠ دٌثٟؼ  (ثٌَٛجػُز)وصوٌٍ ؤَؼج هًٜ ؤنهج ه٠ُٜز صُٜٔو ٛلج٧ٌر فُُٔٔز في وؽىه لر٠ىهز ٢ٟ ثلدوجٟلاس ثلحْجدُز 

بحُظ برجوٙ ثلمحجٗجر ؤ١ بسغٚ وصٔوٝ ثٛظِجس ثلد٠َُر ْٜٛىٕ ٣لجٝ لرٌه ؤو ََُُجةٍ , ثٛ٘ىٟذُىصٌ ثلدضٔوٟز ٢ٟ ؤؽٚ ثٛوًثّز وثٛضُُٔٞ

 [2].دىثّـز ّٜىٕ ٣لجٝ آمٌ لػجٍٗ ثلأوٙ

2-IIIتعريؼ عام لبرنامج المحاكاة WIEN2k : 

صإِّ ٢ٟ  ,vienne صـىً بدوهو ٠ُُٗجء ثلدىثه بججٟوز ثٛض٤٘ىٛىؽُج حWIENد٣ٌجٟؼ ثلمحجٗجر 

 صـىً ثٛبر٣جٟؼ  1990  وٗج١ ؤوٙ إطوثً ٦ٛ ٤ّز Schwarz K Blaha P,Sorintin P et Trickey S,ؿٌٍ

 WIEN93, WIEN95, WIEN97ثلدىثُْ ٤ٟهج  هور ٌٟثس و ؤؽٌَش ٦ٛ هور بر٤ُْجس وسمٍ فْخ ثٛوجٝ

ثٛيٌ َو٠ٚ دىثؽهز صـذُُٔز ٌَّوز وطٌُز ؤمٌي صو٠ٚ ٟذجشٌر هًٜ ثلإ٣ض٣ٌش (٤ْٛ2013ز )٤ّWIEN2kْضو٠ٚ د٣ٌجٟؼ 

[.3] 

 بحجٛز ؤمٌي UNIX( LINUXوَو٠ٚ في ٣لجٝ صشٌُٚ  FORTAN90   َ٘ضخ دــــWIEN2kد٣ٌجٟؼ 

 intel[.)4] بدوجلججس هُٓٔز Pc ٟضجفز هًٜ ؤؽهَر ث٠٘ٛذُىصٌ ثٛشنظٍ ٧UNIXى إطوثً ٢ٟ ٣لجٝ صشٌُٚ  ,

 . َضش٘ٚ ٢ٟ هور دٌثٟؼ ْٟضٜٔز ص٤ِو ٧ُ٘ٚ فْجدجس إٛ٘ضٌو٣ُز ٛلأؽْجٝ إهض٠جهث هًٜ ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز

 :ثٛ٘غنً ٢ٟ مظجةض ثلدىثه برْخ دجٛبر٣جٟؼ ٤ٟهج 

 ٗغجُز ثلحجٛز وْٟجفجس ُنًٍٟ,هظجدجس ثٛـجٓز. 

 ٗغجُز ثْٛذنٌ وٟوجٟٚ ثٛذ٤ُز ٛلأشوز ,ٗغجُز ثلإٛ٘ضٌو١x. 
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 ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز,٤٧وّجس ثٛضىث١ٍ,ثٛٔىي ثٛيًَز,ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز. 

 ٍصوًػ ثلحٔٚ ثٛ٘هٌدجة. 

 ٌصَثوػ ّذنٌ ٟوثً, إّضٔـجح ثْٛذن . 

  ؿَُ إطوثً وإٟضظجص ؤشوزx. 

 ٛذظٌَزثلخظجةض ث. 

-III3خوارزمية برنامج WIEN2k: 

 (III-1انشكم) ٟىػقز في WIEN2kلسضَٜ إّضنوثٟجس د٣ٌجٟؼ 

ثلدٌفٜز ثلأولى ٢ٟ ثلحْجح ٧ى ثٛضهُتز ثٛتي صض٘ى١ في ص٤ُِو ّْٜٜز ٢ٟ ثٛبرثٟؼ ثلإػجُُز ثٛظٌنًر ثٛتي ص٤ضؼ هثمٚ ثٛبرثٟؼ 

 .ثٌٛةُُْز

, ٣init lapwٔىٝ دجٛض٤ُِو دئّضو٠جٙ ثلأوثٌٟ في مؾ ,و٣وٌٍ ثٛذ٤ُز بحجٛز (هًثّز ٟجهَز )٣ذوؤ في هُٛٚ ٌُهٍ بحجٛز ؤمٌي 

 :و٣ضذن ثلخـىثس ثٛضجُٛز 

 NN  : ٌَووه ثلدْجُجس دنٌ ؤٌٓح ثلجنًث١ إلى فو ٟون( َوٌٍ بدوجٟٚ ثلدْجُز f ٙ2 وهجهر ٟج َوجه)  َْجهو في

 .بروَو ٠ُٓز ٣ظَ ٓـٌ ثلمججٙ ثٛيًٌ

 SGROUP : ثِٛؼجةُز ثٌَٟٛرلػوه (spacegroup) َوٌٍ في ثلدَٜ , ٜٛذ٤ُزcas.struct , َٜٟ لغوٚ ٢ٟ

 .cas.struct-sgroupثلإمٌثػ ثلدَٜ 

 SYMMETRY :ٌ٠ٜٛؾ٠ىهز ثِٛؼجةُز ٜٛذ٤ُز ٢ٟ ثلدوٜىٟجس ثلمحضىثر في ثلدَٜ  د٣ٌجٟؼ َووه ه٠ُٜجس ثٛض٤جك

cas.struct (ٟىٓن ثٛيًر,٣ىم ثٛشذ٘ز) ثلدظِىُجس و ه٠ُٜجس , ولغوه ثلمج٠ىهز ثلد٤ضل٠ز لدنضَٜ ٟىثػن ثٛيًثس

 .ثٛووًث١ ثلدىثُٔز

 LSTART : بروه ثُُِٛ٘ز ثلدوثًَز ثلدنضِٜز لحْجح د٤ُز ثٛوظجدز َوني ,ثٛ٘غجُز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ٜٛيًثس ثلحٌر ص٤ضؼ

 13,14(deux GGAs Perdew et al(,LSDA  ,Perdew et Wang92 )5لطضجً    ثٛـٌَٔز 
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دجلإػجُز إلى ىٖٛ ٧يث ثٛبر٣جٟؼ َـٜخ ؿجٓز ثِٛظٚ ثٛتي صِظٚ فجلاس ثٜٛٔخ و ثٛض٘جُؤ هجهر .هًٜ ثٛضىثلي  (96

 Ry 6-  [.5] صإمو      

 KGEN: ٤َضؼ شذ٘ز ٣ٔجؽKٙفي ٤ٟـٔز دٌَُٜى١ ثلأولى ثٌٛنً ٓجدٜز ٛلإمضَث ) (IBZ و ٧ٍ بروه هوه ث٤ٛٔجؽ K 

 .في بصُن ؤلضجء ٤ٟـٔز دٌَٜىث١ ثلأولى

 DSTART : ص٤ضؼ ٗغجُز إدضوثةُز ٜٛووًثسSCF لأوٙ صـجدْ ٜٛ٘غجُز ثٛيًَز ث٤ٛجبذز ه٢ ثٛبر٣جٟؼ 

LSTART. 

٧ي٥ ثٛووًر لؽ٢٘ .ثٛضٔوٝ ؤَؼج ٟوٌوٍ فتى صٔجًح ثلحٚ,SCFدوثَز ثلحْجح صظجفخ ٗيٖٛ ٗضجدز ٗٚ ثلدوملاس ٜٛووًر  

 :مـىثس في ٧يث ثٛبر٣جٟؼ 5ٍ٧و صضإَٛ ٢ٟ  ,run _lapwؤ١ ص٘ى١ ٟض٠ْ٘ز دجلأوثٌٟ في مؾ 

 LAPW0(POTENTIEL) : ٧يث ثٛبر٣جٟؼ َٔىٝ بحْجح ث٠٘ٛى١ ٟغٚ لر٠ىم ٠ٗى٣جس ٗىٛىٟخVC و 

 َْٔٞ LAPW0.َْضو٠ٚ ثٛ٘غجُز ثلإٗضٌو٣ُز ثُٜٛ٘ز ٟغٚ إهمجٙ ثلدوـُجس  ٠ٗVXCى٣جس ؿجٓز ثٛضذجهٙ ثٛضٌثدؾ 

 . و٤ٟـٔز ملاُٛز وفْجح ٠ٗى١ ثٛضذجهٙ ثٛضٌثدؾ هوهَج هًٜ ثٛشذ٘ز MT(muffin-tin)ُؼجء إلى لرجٙ 

 LAPW1(BANDES) :٧ي٥ )ٟظِىُز ثٛضشجدٖ وث٠ُٔٛز ثلد٠َُر وثٛشوجم ثلد٠َُ , ٧يث ثٛبر٣جٟؼ لغو ثلذجٟٜضىني

صإمو ؤٗبر ؽَء ٢َٟٛ ؤَؼج ٧ي٥ ثلأمنًر صجٟز .  دـٌَٔز ثلإلضٌثٍ(cas.vector)ثلإ٣ـلآز برِق في ثلدَٜ 

 .ثلحْجح

 LAPW2(RHO) :َٜٟ ٚ٣ْضو٠(cas.vector) ًٍٟٗغجُز إٛ٘ضٌو١ (بسوَو)ٛضىُّن , لحْجح ؿجٓز ُن

َوبر ه٤هج )في ٤ٟـٔز ملاُٛز  (صشٌؿ دضىُُٔجس ٌٗوَز) MTثٛض٘جُؤ ثلد٤ضل٠ز و ٗغجُز ثلإٗضٌو١ ثٛوثمُٜز ٛ٘ٚ ُؼجء 

  (.ٌدْْٜٜز ُىًٌ

 LACOR :فْجح فجٛز ثٜٛٔخ في ثلجَء ثٌٛ٘وٌ ٠ٜ٘ٛى١. 

 MIXER :(ثلخلاؽ)  ٌثٛشٍء )٧يث ثٛبر٣جٟؼ هًٜ ثٛ٘غجُجس ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ٜٜٛٔخ و فجلاس ٣ظَ ثٜٛٔخ لػضى

ثلأّجٍّ في ثٛضق٠ُٚ لزظىًر هثمٚ لرجٙ ثٌٛ٘ر و ٢٘ٛ دوغ ث٤ْٛخ ثلدؤوَز صؼجٍ ٢ٟ ؤؽٚ ث٤ٛضجةؼ ثلجوَور 

 LAPW0:هجهر ثلدوجلج َوٌٍ ؽَء طٌنً ُٔؾ َـذْ في ٧يث ثٛبر٣جٟؼ ,ٜٛ٘غجُجس ثُٜٛ٘ز دئّضو٠جٙ ثلأوثٌٟ ثٛضجُٛز

,LACOR ,MIXERثلأ٤ٍٟز ثلدـذٔز ثٛتي بسٌ في ثٛبر٣جٟؼ  ؤًٜخ     LAPW1,LAPW2     
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 َٜٟcas.scf ٤َضؼ دوو صٔجًح هوًثس scf (في نهجَز ثلدَٜ) ٜٛـجٓز ثُٜٛ٘ز ثلمحْىدز. 
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 Wien2k[3.]لسـؾ َىػـ د٤ُز د٣ٌجٟؼ :III-1انشكم

III-4خطوات الحساب : 

III-4-1ــ إنشاء ممحق لTiN :  

 (III2-ش٘ٚ )  ٤٣TiNشب ؽىٛز في ٧ي٥ ثلحجٛز برش إّٞ 

 

 TiNإ٣شجء ؽىٛز ٛـــ :III2-انشكم

           III-3ش٘ٚ "  TiN.struct"دوو ىٖٛ ٣ٔىٝ َئ٣شجء َٟٜ ؤمٌ ُجًى ٠ًَْ 
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 " TiN. struct" َٟٜ ُجًى:III-3ثٛش٘ٚ

 :  لطضجً

 :و٣ٔىٝ دئهمجٙ ثلدوـُجس ثٛضجُٛز  III4-٣ضقظٚ هًٜ ثٛىثؽهز ثلدىػقز في ثٛش٘ٚ 

90ثَٛوثَج ٓجة٠ز , a=4,24Åعجدظ ثلخُٜز ثلد٘وذز ,٣cfcىم ثلخُٜز ٟ٘وخ لشٌَٗ ثلأوؽ٦ ,  TiNثٛو٤ىث١       

٣ظَ ثٛٔـٌ , ((N Z=7ؤٟج دج٤ْٛذز ٙ ,RMT=2 Bohr ٣ظَ ثٛٔـٌ ثٛيًٌ ,Ti ( Z=22)ثٛيًٌ دج٤ْٛذز ٙ  ثٛووه

 و دج٤ْٛذز ٛـــــ Ti ( 0,0,0)ٟىثػن ثٛيًثس  ػ٢٠ وفور ثلخُٜز دج٤ْٛذز ٙ,  RMT=1,9 Bohr ثٛيًٌ

N(0.5,0.5,0.5). 

ثلدَٜ ثلأّجٍّ لذيث ثٛبر٣جٟؼ ٟىػـ في .  TiN. struct لضظٚ آُٛج هًٜ save structureَٜٟه٤و ثٛؼٌؾ هًٜ ًٍ 

  :III-4-ثٛش٘ٚ
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 ٣TiNجُير َىػـ ثلدوـُجس ثٛذ٤ُىَز ٙ:III4-ثٛش٘ٚ

III-4-2 دوو إ٣شجء ثلدَٜ ثلأّجٍّ: تهيئة الحساب "TiN.struct" ٣ضذن ثلخـىثس ثٛضجُٛز : 

 

  ٣Wien2kجُير مـىثس ثلحْجح في د٣ٌجٟؼ :III-5 انشكم
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٣لافق دوغ ثٛضِجطُٚ ثلأمٌي في ثلخـىثس . وٟذ٤ُز في ثلخىثًٍُٟز x dstartح وص٤ضهx nnٍ مـىثس ثلحْجح صذوؤ ح 

 : ثٛضجُٛز

  ه٤وx symmetry  ًلطضج No. 

 x lstart  لطضجً ؿٌَٔزLSDA. 

 x kgen لطضجً هوه ث٤ٛٔجؽ  K=500. 

 Wien TiN. outputdًلطضج  No  ّذنٌ–٢ٟ ؤؽٚ فْجح إّضٔـجح. 

III-4-3 حساب scf:ًدوو ثٛضهُتز لطضج "continue with run scf"٣ضقظٚ هًٜ هوًثسscf   ٠ٗج في

 .start scf sycle ٣ؼٌؾ هًٜ scf صـذُْ هوًثس ٛذوثَز .Ry 0,0001 بحُظ صإمو هٓز فْجح ثٛـجٓز III-6ثٛش٘ٚ

 

  Wien2kفي "SCF cycle"٣جُير :III- 6انشكم

 .لا ٣ٌنً ؤٌ شٍء في ث٤ٛجُور
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III-4-4دضهُتز فؾٞ ثلخُٜز دضٌُنً في فؾٞ ثٛؼٌق دئّضو٠جٙ ٣ْخ ٟتىَز في ٣جُور ٣ٔىٝ:  تهيئة حجم وحدة الخمية 

xoptimize (-10,-5,0,2)و ٣ضذن ثلخـىثس ثلدىثُٛز في ثلأمنً ٣ؼٌؾ هًٜ ,  ٟغلاplot. 

 

 ٣Wien2kجُير فؾٞ وفور ثلخُٜز في د٣ٌجٟؼ : III-7انشكم

 :دوو ثٛضهُتز ٣ضقظٚ هًٜ ث٤ٛضجةؼ ثٛضجُٛز 

  ٞ٤ٟقنى ثٛـجٓز دولاٛز ثلحؾV=a3)). 
 ٟى٣ًج٢ً َىػـ لسضَٜ ثلدوجٟلاس َٜٟ. 

دئّضنوثٝ ٟوجهٛز .  ٛضُُٔٞ ثلحو ثلأهنى ٜٛـجٓز(B)وٟضىّؾ ثلإ٣ؼٌجؿُز   a0 و٧ٍ ٠ُٓز ٟوجٟلاس ثلخُٜز في وػن ثٛضىث١ٍ
 :ٟى٣ًج٢ً ثٛضجُٛز

[ 4]  III-1)    ) 
  '

0 00 0 0
0 ' ' '

0 0 0

/
1

1 1

V V BB B V
V E V

B B B

 
     

  
 

 :و٧ٍ صضوْٜ دإًدوز ٢ٟ ثلدوجٟلاس

0E:ثٛـجٓز ه٤و ثٛضىث١ٍ. 

0V:ٚه٤و ثٛضىث١ٍفؾٞ  ثلخُٜز لؽغ . 

0B: َٚز ه٤و ثٛضىث١ٍؽثػي١ثلإٟضىّؾ لؽغ. 

'

0B: ْٛؼٌؾٙ دج٤ْٛذز َزؽثػي١ثلإٟضىّؾ ٟشض. 
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III-4-5هظجدجس ثٛـجٓز دجُٛٔجٝ دجٛؼٌؾ هًٜ بسغٚ:  تمثيل عصابات الطاقة Tasks,ً٣ٔىٝ دئمضُجband 

structureثم ٤٣ٌٔ هًٜ ثلأًٍثً دجٛضٌصُخ ه٤و ثٛىطىٙ إلى  Edit .TiN  َٜٟ ٣وًػ ؿجٓز ُنًٍٟ فيTiN.insp ٚ٠٘٣ 

 .٠ٗج ٧ى ٟىػـ في ثٛش٘ٚ ثلدىثلي ٣ضقظٚ هًٜ لسـؾ ٛوظجدجس ثٛـجٓزثلخـىثس 

 

 ٣Wien2kجُير مـىثس بسغُٚ هظجدجس ثٛـجٓز في د٣ٌجٟؼ : III8-انشكم

III-4-6صجً ٣ل:  الإلكترونية تمثيل كثافة الشحنةElectron density plots  ٢ٟ Tasks ػ٢٠ ثٛٔجة٠ز 

 ٣ومٚ ثلدظِىُز ثلد٤جّذز ٠ْٜٛضىٌ edit TiNه٤و ثٛىطىٙ إلى , و٣ؼٌؾ هًٜ ثلأًٍثً وثفور صٜىي ثلأمٌي دجٛضٌصُخ

 .ثلدنضجً ٣ضذن ثلخـىثس وفي ثلأمنً ٣ضقظٚ هًٜ لسـؾ ٗغجُز ثٛشق٤ز 
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 Wien2kفي د٣ٌجٟؼ.٣جُير صىػـ مـىثس بسغُٚ ٗغجُز ثٛشق٤ز: III9-انشكم

III-4-7٣ٌشـ:  تمثيل كثافة الحالة Density of state٢ٟ Dos إ٣ـلآج ٢ٟ ٓجة٠ز  Tasks ٣ٔىٝ دضضذن 

 .ثلخـىثس ثلدىػقز في ثٛش٘ٚ ٣ضقظٚ هًٜ لسـؾ ٗغجُز ثلحجٛز في ثلأمنً

 

 

 ٣Wien2kجُير صىػـ مـىثس بسغُٚ ٗغجُز ثلحجٛز في د٣ٌجٟؼ :III10-ثٛش٘ٚ
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ُهٞ ََُُجء ثلدىثه . كٚ ثٛضـىًثس ثلحوَغز في ََُُجء ثلدىثه ثلد٘غِز ثٛ٘غنً ٢ٟ ثلجهىه دوٛش ِٛهٞ ؤُؼٚ ْٜٛىٕ ثلدىثه في

٧يث ثلأمنً َٜٔٚ .ثلمحجٗجر صٜوخ هوًث ٧جٟج في بروَو ٧ي٥ ثلخظجةض.َضـٜخ ثلدوٌُز ثلأّجُّز ٜٛنظجةض ثٛذ٤ُىَز وثلإٛ٘ضٌو٣ُز لذج

٣ولرز ثٛلىث٧ٌ ثٛتي َظوخ ؤو ,فُظ لا لؽ٢٘ ثٛىطىٙ إُٛهج دٚ و مـنًر في ثلدنضبرثس. ٢ٟ ٣ِٔجس بذٌَذُز دج٧ؼز ثٛغ٢٠

  [1][2][3].َْضقُٚ برُٔٔهج بذٌَذُج ٠ُُج دنٌ ث٠٤ٛىىػ وثلمحجٗجر

 في فنٌ ٧ي٥ ثلدوٌُز صؤهٌ إلى ُهٞ ٣TiNٌَٗ في هًثّض٤ج هًٜ ثٛذقظ ه٢ ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز و ثلإٛ٘ضٌو٣ُز لدٌٗخ 

و٧ي٥ ثلأمنًر , في ثٛىثٓن ٗٚ ثلخظجةض ثََُِٛجةُز صٌصذؾ ٟذجشٌر دجلخظجةض ثلإٛ٘ضٌو٣ُز. ثلخظجةض ثلأّجُّز ٠ٜٛجهر ثٛظٜذز

 [.4].صٌصذؾ إًصذجؿج وعُٔج دجلخظجةض ثٛذ٤ُىَز

 . و بروَو ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز وثلإٛ٘ضٌو٣ُز ,وثلذوٍ ٢ٟ ٧يث ثٛو٠ٚ ٧ى هًثّز ثلخظجةض ثََُِٛجةُز

ثٛيٌ َْضنوٝ ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز . WIEN2kفي ٧ي٥ ثلديٌٗر تم إؽٌثء ثٛو٠ُٜجس ثلحْجدُز دئّضو٠جٙ د٣ٌجٟؼ 

(DFT[)4.] 

IV-1الخصائص البنيوية : 

 وٗضجدز ٗٚ ثلدوـُجس ثلجى٧ٌَز (struct) ٣ذوؤ دض٘ى٢َ َٟٜ ثٛذ٤ُز WIEN2Kفي د٣ٌجٟؼ  ٠ٗج وػق٤ج ّجدٔج

 .(...ثٌَٟٛر ثِٛؼجةُز.٣ظَ ثٛٔـٌ ثٛيًٌ)ٜٛو٤جطٌ ثٛتي صضإَٛ ٤ٟهج ثلخُٜز ثٛو٤ظٌَز ٠ٜٛجهر ٟن ثلدوـُجس ثٛذ٤ُىَز 

 ٤ٟهج ٣ٔىٝ دض٠غُٚ ٤ٟقنى ثٛـجٓز k pîont و Rmt*Kmax و لطضجً ثُؼٚ ٠ُٓز ٙدوو صوٌََ ثٛذ٤ُز ٣ي٧خ ثلى ثلحْجح

 .دولاٛز ثلحؾٞ وبروَو ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز ٦٤ٟ 

IV-1-1 الحساب خطوات: 

٣ظٚ إلى ٧ي٥ فجٛز دوو بسغُٚ هور  ,a و٣ٌنً في ٠ُٓز TiNؤوٙ مـىر ٣ٔىٝ دجٛذقظ ه٢ فجٛز ثلإّضٌٔثً ٠ٌٜٛٗخ 

 :٤ٟق٤ُجس ٜٛـجٓز دولاٛز ثلحؾٞ ثلدنـؾ ثلدىثلي َىػـ ثلدنـؾ ثلد٤جّخ
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 ٤ٟقنى لؽغٚ صٌنًثس ثٛـجٓز دولاٛز ثلحؾٞ:IV-1انشكم

  a=4,2626 Åوصإمو ٠ُٓض٦ 

IV-1-2 إختيار أفضل قيمة لػ Rmtmin*Kmax : 

 َوٌٍ هًٜ ث٦٣ ثلحو ثلأهنى ٤ٛظَ    Rmtmin بحُظ (  ٤ّRmtmin*Kmaxٔىٝ دض٠غُٚ ثلد٤قنى ثٛـجٓز دولاٛز 

 .( شوجم ثلدىؽز ثلأهؼ٠ٍ في ثِٛؼجء ثلدو٘ىKmaxُ ,ٓـٌ ثٌٛ٘ر

 و ث٤ٛضجةؼ 500وصإمو ٠ُٓض٦  nombre de k pîont  و٣غذش في 10ُٞٓ ثلى7 ٢ٟ  ٣Rmtmin*kmaxٌنً في ٠ُٓز 

 :لشغٜز في ثلد٤قنى ثلدىثليثلمحظٚ هُٜهج 
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 Rmt*Kmax ٤ٟقنى لؽغٚ صٌنًثس ثٛـجٓز دولاٛز:IV-2انشكم

 .إى١ لطضجً ٧ي٥ ث٠ُٔٛز9,5لصو ؤ١ ٠ُٓز ثلحو ثلأهنى ٢ٟ لر٠ىم ثٛـجٓجس ثٛتي ص٘ى١ ُُهج ثٛـجٓز ؤٗغٌ إّضٌٔثً ٤ٟجّذز ٜٛووه 

IV-1-3 إختيار أفضل قيمة لػ nombre de k point : 

 200 ٢ٟ nombre de k poîntو٣ٌنً في ٠ُٓز  , ٣9.5إمو ث٠ُٔٛز   و ٣Rmtmin*Kmaxغذظ في ٠ُٓز 

ٜٛقظىٙ هًٜ هٓز ؽُور وصُٜٔٚ  (في ثِٛلجء ثلدوجِٗ ) بحُظ لغخ ؤ١ َ٘ى١ هوه ث٤ٛٔجؽ في ٤ٟـٔز دٌَٜىث١ ثلأولى 1000إلى 

 :وث٤ٛضجةؼ ثلمحظٚ هُٜهج لشغٜز في ثلد٤قنى ثلدىثلي .[5]وٓش ثلحْجح 
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 nombre de k pîont  ٤ٟقنى لؽغٚ صٌنًثس ثٛـجٓز دولاٛز :IV-3 انشكم
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 . إى١ لطضجً ٧ي٥ ث٠ُٔٛز 800لصو ؤ١ ٠ُٓز ثلحو ثلأهنى ٢ٟ لر٠ىم ثٛـجٓجس ثٛتي ٧ٍ ؤٗغٌ إّضٌٔثً ٤ٟجّذز ٛووه 

IV-1-4 أفضل قيمة لمحجم تحديد: 

٣ٔىٝ دض٠غُٚ  = Rmtmin*Kmax 9,5  و٠ُٓز 800k =  nombre de point دوو ثمضُجً ث٠ُٔٛز (V=a 3بحُظ) 

 .٤ٟقنى صٌنًثس ثٛـجٓز دولاٛز ثلحؾٞ

 

 (9.5,800)٤ٟقنى لؽغٚ صٌنًثس ثٛـجٓز دولاٛز ثلحؾٞ :IV-4 انشكم

 :دوو بسغُٚ ثلد٤قنى ٣ضقظٚ هًٜ ٠ُٓز ثلجقٞ

  ^3]V=130,6479 [a.u  

  :بحُظ

[6]1au=1 bohr=0,529117Å / a0
3

  (bohr)=V0 *4a0  ( Å) =( V0*4)1/3*0,529117  

  :إى١ ٠ُٓز عجدظ ثلخُٜز

a0=8,0548  bohr = 4,2624Å 

 
  :ثٛـجٓز ه٤و ثٛضىث١ٍو٠ُٓز 
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 Ry1817,408820-E0= 

IV-1-5مناقشة النتائج : 

 وٟشضْ ٟوجٟٚ ثلإ٣ؼٌجؿُز,B0 ٟوجٟٚ ثلإ٣ؼٌجؿُز,a0ٝ ٛوًثّجس ّجدٔز ٛغجدظ ثلخُٜزٌلؽغٚ ثُٛٔٞ ثلمحْىدز و ّ: IV-1 ثلجووٙ

B'. 

 ٝ ٛوًثّجس ّجدٔزٌّ ثُٛٔٞ ثلمحْىدز  
a0 Å4,2624* Å b4,260.Å

a 4,255 

B0 (GPa)269,2144* (GPa)282a  

B' *5,3677 4,89 a 

 

a: [ , 7]ثلدٌؽنb: ٣ضجةؾ٤ج: *[                      8]ثلدٌؽن   

٣لافق ؤ١ ثُٛٔٞ ثلدضقظٚ هُٜهج ٌَٓذز ٢ٟ ثُٛٔٞ ثٛضؾٌَذُز و ثٛوًثّجس ثْٛجدٔز ٟن إمضلاٍ طٌنً َوىه ّذذ٦ ٛضٌَٔذجس ٣لٌَز 

 .ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز

IV-2الخصائص الإلكترونية  :

 ص٢٠٘ ؤلعُز ثلخظجةض ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ٠ٜٛجهر في برُٜٚ وُهٞ ؿذُوز ثٌٛوثدؾ دنٌ لسضَٜ ثٛو٤جطٌ ثٛتي صومٚ في صٌُٗخ 

٧ي٥ ثلدجهر، ودجٛضجلي في لسضَٜ ثٛلىث٧ٌ ثٛتي صٜوخ هوًث ٟه٠ج في صوٌََ ثلخظجةض ثََُِٛجةُز وبرىٌ ٧ي٥ ثلأمنًر هظجدجس 

 .ثٛـجٓز ٗغجُز ثلحجٛز وٗغجُز ثٛشق٤ز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز
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IV-2-1عصابات الطاقة :  

دوو فووط  ) scf بروه ثٛـجٓجس ثلد٤٘٠ز ٛلإٛ٘ضٌو١ دولاٛز شوجم ثلدىؽز إ٣ـلآج ٢ٟ ؿجٓز ُنًٍٟ ثلدضقظٚ هُٜهج ٢ٟ فْجح  

 : بحُظ ( ٣ضقظٚ هًٜ ثٛـجٓز ثُٜٛ٘ز وؿجٓز ُنًٍٟ scfثٛضٔجًح دنٌ ثٛضٌ٘ثًثس ثلدضىثُٛز في ثلحٜٔز

0.9058349091 Ry =EF   ٍْ٘(في ٤ٟـٔز دٌَٜىث١ ثلأولى)٧ي٥ ثٛـجٓجس لشغٜز في ثِٛؼجء ثٛو. 

 

 TiNهظجدجس ثٛـجٓز لدٌٗخ  َىػـ:IV-5 انشكم

إدضوثءث ٢ٟ ثٛـجٓز ثٛو٣ُج لضى ثٛـجٓز  (هظجدز ثٛض٘جُؤ و هظجدز ثٛضىطُٚ)٣لافق ؤ١ هظجدجس ثٛـجٓز ثلدضقظٚ هُٜهج ٟضـجدٔز 

 ) هذجًر ه٢ ٟوو١ لأ١ هظجدجس ثٛـجٓز لا برضىٌ هًٜ هظجدجس لش٤ىهز٣TiNْض٤ضؼ ٢ٟ ىٖٛ ؤ١ ثلدٌٗخ ,ثلأهًٜ 

Gap=0.) 

  . ٣ٔجؽ مجطز ٜٛض٤جكٌ في ٤ٟـٔز دٌَٜىث١ ثلأولى (…Z.K.X .W) بسغٚ ث٤ٛٔجؽ
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:ٌَٗلؽغٚ ثلد 

ثلإٛ٘ضٌو٣جس في  (هظجدز ثٛض٘جُؤ)بسغٚ ثلخـىؽ هثمٚ ثٛوظجدز ْٟجًثس ٛلإٛ٘ضٌو٣جس ، بحُظ بسغٚ ثلدْجًثس برش ْٟضىي ُنًٍٟ

 .(إفض٠جٙ وؽىه ثلإٛ٘ضٌو١)ُض٠غٚ ثلحجلاس ثلد٤٘٠ز ٛلإٛ٘ضٌو٣جس  (هظجدز ثٛضىطُٚ)فجٛز إّضٌٔثً ؤٟج ُىّ ْٟضىي ُنًٍٟ

 .    [9]دجلدٔج٣ًز دج٤ٛضجةؼ ثْٛجدٔز لافل٤ج ؤ١ ٣ضجةؾ٤ج ٟضـجدٔز ٟن ٣ضجةؼ

IV-2-2الإلكترونية كثافة الشحنة :  

 Tiدج٤ْٛذز ٙ (0,0,0)٧ٍ ثٛ٘غجُز ثٛتي ٢ٟ ملالذج لؽ٢٘ ٟوٌُز ؿذُوز ثٌٛوثدؾ بحُظ ٣إمو ثلدْضىٌ ثٛيٌ لؽغٚ ثٛيًر 

  وثلمحوه دجٛشوجمN دج٤ْٛذز (1/2,1/2,1/2)  و 0,0,1. 

 

 في ثلدْضىٌ TiNَىػـ ٗغجُز ثٛشق٤ز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز لدٌٗخ  :IV-6 انشكم 0,0,1. 

 .٢ٟ ملاٙ ثٛش٘ٚ َضذنٌ ؤ١ ثٌٛوثدؾ هذجًر ه٢ ًوثدؾ ٟوو٣ُز
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IV-2-3كثافة الحالات DOS: 

ؤٗبر ؽَء ٢ٟ .٧ى ٟٔوثً ََُُجةٍ َؤهٌ إلى ُهٞ ثلحجلاس ثلإٛ٘ضٌو٣ُز في ثلدجهر و صإعن٧ًج هًٜ ثلخظجةض ثََُِٛجةُز 

مظجةض ث٤ٛٔٚ ثلإٛ٘ضٌوني ٟذني هًٜ ؤّجُ ٟوٌُز ٗغجُز ثلحجلاس و ٧ٍ ص٠ْـ ٤ٛج ٗيٖٛ بدوٌُز ؿذُوز ثٌٛوثدؾ ث٠ُُ٘ٛجةُز في 

 .إ٣ضٔجلاس ثٛشق٤ز دنٌ ثلدوثًثس و ثلدجهر 

 ٣لافق ؤ١ TiN لدٌٗخ DOS total دج٤ْٛذز لد٤قنى ثٛ٘غجُز ثٍٜٛ٘ ( ٓذٚ ْٟضىي ُنًٍٟ )[-8-,2]في ثلمججٙ  

ثلحَٟز هٌَؼز ودجٛضجلي إفض٠جٙ وؽىه ثلإٛ٘ضٌو٣جس و إفض٠جلذج َؤهٌ إلى إفض٠جٙ وؽىه ًوثدؾ ؤٗغٌ صوٙ هًٜ 

 .إّضٌٔثً ثلدٌٗخ 

ٗغجُز ثلحجلاس ػوُِز ؽوث و ٧يث َوٙ هًٜ ٣ْذز وؽىه ثلإٛ٘ضٌو٣جس ػوُِز ودجٛضجلي ػوَ  [ -2,0]في ثلمججٙ  

 .صش٘ٚ ًوثدؾ

 .   ثلحَٟز هٌَؼز إفض٠جٙ وؽىه إٛ٘ضٌو٣جس( دوو ْٟضىي ُنًٍٟ )[0،4]في ثلمججٙ  

ثلحَٟز ػوُِز إى١ ( ٓذٚ ْٟضىي ُنًٍٟ )[-8-,2]٣لافق في ثلمججٙ  (َىٝثٛضُضج١) Tiدج٤ْٛذز ٛ٘غجُز ثلحجٛز ٛيًر  

 .صش٘ٚ ثٌٛوثدؾ ػوَُ

إفض٠جٙ وؽىه إٛ٘ضٌو٣جس ٣ْض٤ضؼ ٢ٟ ىٖٛ ؤ١ ىًر ثٛضُضج٣ُىٝ ( دوو ْٟضىي ُنًٍٟ)ثلحَٟز هٌَؼز  [4,0]في ثلمججٙ  

 .صشجًٕ في ث٤ٛجُٜٓز

وؽىه ( ٓذٚ ْٟضىي ُنًٍٟ)ثلحَٟز هٌَؼز إفض٠جٙ  [-8-,2]في ثلمججٙ  (ث٤ٛضٌَو) Nدج٤ْٛذز ٛ٘غجُز ثلحجٛز ٛيًر  

 .(فجٛز ثلإّضٌٔثً)إٛ٘ضٌو٣جس إى١ صش٘ٚ ًوثدؾ ٣ْض٤ضؼ ٢ٟ ىٖٛ ؤ١ ىًر ث٤ٛضٌَو صشجًٕ في ثٛض٘جُؤ

 .ثلحَٟز ػوُِز( دوو ْٟضىي ُنًٍٟ )[0,4]في ثلمججٙ  

[ .9]ث٤ٛضجةؼ ثلدضقظٚ هُٜهج ٌَٓذز ٢ٟ ث٤ٛضجةؼ ثْٛجدٔز في  
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 . N و Ti وثلجََتُز ٛيًتيTiNثُٜٛ٘ز لدٌٗخ  DOSَىػـ ٗغجُز ثلحجلاس :IV-7 ثٛش٘ٚ

 

 TiNفي ٌٟٗخ  d-t2g, d-eg في ثلحجلاس Tiَىػـ ٗغجُز ثلحجلاس ثلجََتُز ٛيًر : IV-8 ثٛش٘ٚ
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 الخلاصة العامة

ؤهثر ؽو ٟه٠ز في هًثّز مظجةض ثلدجهر، ٤٧جٕ ثٛووَو ٢ٟ ثٛبرثٟؼ ثلدْضنوٟز في ثلمحجٗجر وٗٚ د٣ٌجٟؼ ثلمحجٗجر ثٛووهَز 

 .َض٠َُ دئؽجدُجس لسضِٜز في ثلإّضو٠جٙ ه٢ ثِمٌ

ٛو٦َ ثٛووَو ٢ٟ ثٛضـذُٔجس في لرجٙ ثََُِٛجء ثٛظٜذز لأ٦٣ لؽضٜٖ مظجةض ٟه٠ز ط٤جهُج  (ثلدٌٗخ ثلدوًوُ) ٣TiNضٌَو ثٛضُضج٣ُىٝ 

 .TiNو ثلذوٍ ٢ٟ ٧ي٥ ثٛوًثّز بروَو ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز و ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ٛــ 

 و صٌَٔذجس ثٛ٘غجُز (DFT) ثٛيٌ َوض٠و ؤّجّج هًٜ ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز WIEN2kفي ٧يث ثٛو٠ٚ إّضنو٤ٟج د٣ٌجٟؼ 

 ثٛتي صوضبر ٗنـىر ؤوُٛز لحْجح لسضَٜ ثلخظجةض ٤٠ٓTiNج بحْجح ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز ٛــ .ثلمحُٜز و صٌَٔخ ثٛضوًػ ثلدو٠ٞ 

لأ١ ٧ي٥ ثلأمنًر لا لؽ٢٘ ؤ١ برْخ إلا في فجٛز ثٛضىث١ٍ ؤو ثلحجلاس ثلدْضٌٔر ٠ٜٛجهر  (ثٛؼىةُز ... ثلإٛ٘ضٌو٣ُز )ثلأمٌي 

 .ثلدوًوّز

وٗيٖٛ هظجدجس ثٛـجٓز، ٗغجُز ثٛشق٤ز  (ثلخظجةض ثٛذ٤ُىَز )صىط٤ٜج إلى ثلذوٍ وىٖٛ دضقوَو لسضَٜ ثثٛغىثدظ ثٛذٜىًَز 

 ثلإٛ٘ضٌو٣ُز 

 .(ثلخظجةض ثلإٛ٘ضٌو٣ُز)و ٗغجُجس ثلحجٛز 

 .٣ضجةؾ٤ج ثلدضقظٚ ثلدضؤٜز دجلخظجةض ثٛذ٤ُىَز في فجٛز ثٛضىث١ٍ ٟضىثُٔز ٟن ث٤ٛضجةؼ ثٛضؾٌدُز ثلأمٌي ٟن إمضلاٍ طٌنً 

 .ؤٟج دج٤ْٛذز ٜٛنظجةض ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ُج٤ٛضجةؼ ٗج٣ش ٟضىثُٔز ٟن ث٤ٛضجةؼ ثٛضؾٌدُز ثلأمٌي 

 . دـٌَٔز دُْـز، برظ٤ٜج هًٜ ٟوٜىٟجس ٢ٟ ؽج٣خ وثّن ََُِٛجء ثلدىثهWIEN2kصو٤٠ٜج ُُِٗز إّضنوثٝ د٣ٌجٟؼ 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

Abstract 

The electronic structure of TiN is fundamentally interesting and technologically important .With 

the use of WIEN2k simulation; we have performed ab-initio calculations of electronic properties 

for TiN within the density functional theory (DFT) , local density approximation LDA and in the 

generalized gradient approximation GGA. By this method, we have determined the lattice 

parameters, bulk modulus, density of states, electronic charge density and energy band 

structures. 

The results are found to agree with the available experimental data. 

Key-words: TiN, WIEN2k, ab-initio calculations, density functional theory, DFT, LDA, local 

density approximation, generalized gradient approximation GGA. 

 

Résumé 

La structure électronique de TiN est fondamentalement  intéressante et technologiquement  

importante.  Avec le code de simulation WIEN2k,nous avons effectué des calculs (ab- initio) 

des propriétés électroniques de TiN en utilisant la théorie de la fonctionnelle de la densité 

(DFT) dans l’approximation LDA  et dans l’approximation de gradient généralisé GGA. Avec 

cette méthode, nous avons déterminé les paramètres de maille, les modules de compressibilité, 

la structure de bande d’énergie, la densité de charge électronique et la densité d’état. 

Les résultats obtenus sont en accord avec les résultats expérimentaux disponibles. 

Mots-clés : TiN, calculs ab-initio, théorie de la fonctionnelle de densité, WIEN2k, LDA, 

approximation de densité locale; approximation de gradient généralisé GGA. 

 

ممخص 
 ٤٠ٓج بحْجدجس WIEN2kدئّضو٠جٙ د٣ٌجٟؼ ثلمحجٗجر .  ؤلعُز ؤّجُّز وص٤٘ىٛىؽُز دجٌٛز ٤ٛTiNضٌَو ثٛضُضج٣ُىٜٝٛذ٤ُز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز 

  (DFT)  ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُزدئّضو٠جٙ ، و TiN ٜٛنظجةض ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ٛــab- initioٟوض٠ور هًٜ ثلدذجها ثلأوُٛز 
 ٤٠ٓج دضقوَو ثٛغىثدظ ثٛذٜىًَز، ٟوجٟلاس ثلإ٣ؼٌجؿُز،ٗغجُز  GGA وصٌَٔخ ثٛضوًػ ثلدوLDAٞ٠في صٌَٔخ ثٛ٘غجُز ثلمحُٜز 

 .ثلحجلاس، ٗغجُز ثٛشق٤ز ثلإٛ٘ضٌو٣ُز ود٤ُز هظجدجس ثٛـجٓز
 .ث٤ٛضجةؼ ثلدضقظٚ هُٜهج ٗج٣ش ٟضىثُٔز ٟن ث٤ٛضجةؼ ثٛضؾٌَذُز ثلأمٌي

، صٌَٔخ DFT، ٣لٌَز ثٛ٘غجُز ثٛضجدوُز ab- initio، فْجدجس دجلدذجها ثلأوُٛز TiN ،WIEN2k: انكهمات المفتاحية
 .GGAصٌَٔخ ثٛضوًػ ثلدو٠ٞ ، LDAثٛ٘غجُز ثلمحُٜز 

 


