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الإھداء

الذي وفقنا لھذا ولم نكن لنصل إلیھ لو لا فضل الله علی :نا أما بعدالحمد 

بي أمي و أاللذّان سھرا وتعبا على تعلیميالىأھدي ھذا العمل المتواضع
العزیزین  حفظھما الله لي 
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إلى أساتذتي الكرام و كل رفقاء الدراسة 

نھ جمیع وفي الأخیر أرجوا من الله تعالى أن یجعل عملي ھذا نفعا یستفید م
الطلبة المتربصین المقبلین على التخرّج
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مقدمة عامة
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.

هي نظ

هدفنا

LunixWIEN2k

:

، (ل:- 

-:

.WIEN2kخ:-

تحديد لنتائج : تحليل -

.
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الفصل الأول
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I -1ا فيه:

I -1 -1

يو

فيها,

.نفسه

.

I -1-2:

مثل يتم كتعلق بمعالجة ت

 ,.

 كيميائية هي

ف

نا منتمكن

.عض



.
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I -2ه:شب

جسم متجانس

كة , أ

تدتصن

)Bravais(

I -1 :(تصنيف	 1
خلية Face

centrée

Corps

centrée

Base

centrée

Simpleبسيطة

a ≠ b ≠ cα ≠ β

≠ γ ≠π/2
ثلاثية

Triclinique

a ≠ b ≠ c

α = γ= π/2≠ β Monoclinique

a ≠ b ≠ c

α = β = γ =π/2 Orthorhombi

que

a = b ≠ c

α = β = γ =π/2 Quadratique



الفصل الأول

5

a = b = c

α = β = γ =π/2 Cubique

a = b = c

α = β = γ

≠π/2,<120○
ثلاثية

Rhomboédriq

ue

a = b ≠ c

α = β =π/2,

γ=120○ Hexagonal

I -2:(2
1cubea=b=c90Nacl

2

Tetragonal

a=b≠c90S

3Orthrhombica≠b≠c90KN

4

Monoclinic

a≠b≠c90S

5Triclinica≠b≠c90CaS
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6

Trigonal

a≠ b=c= = ≠ 90
7Hexagonala=b≠c= = 90ZnO

Pشب-

-F

Iيرمز له بالرمز-

Cيرمز له بالرمز-

:هي

Pشب-

Iشب-

Fشب-

C I F

):I-1(شكل



الفصل الأول

7

I -3:

(cfc)NaCl ه

Fm3 m (225)a بالتقريب)a=0.4575nm(صرينمن عن

[8]:

،=N7Zيعنصر كيميائي

22He=78حيث

Zr ,40Z=,24d25sHe=,

91Zr92Zr93Zr94Zr90Zrمن28تبلغ 

 شكل)I -1(.

)I -2(شكل 
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I -4

. ...مثل ، 

)I-1(صائص لبعضملخص.

)I-3:( [10].نتريد خصائص

ZrN

105.23g/mol

7.09g/

2980 °

CFCمكعب

Fm3m)225 (

Ωµ12,0

cm5.6× 10 	Ω
22.7± 1.7

450Gpa

22.7 Gpa
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I -5

ZrN

.

-ZrN

.ل-

ZrNتطبيق -

-.

.ت-
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Π)DFT(:

Π1-

--

19643.[

Π-2

Schrödingerمنجر 1926

موجيةجسيم,ميكانيك

Ĥ … , , … , = ℏ	 ∂ ,… , , … ,∂t 																(1. )
Ĥ

, ,:

:
∶

		Ψ	 , ,
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			Ψ	 , , = f t 	ψ , , 																																										(2. )								
						f t = ħ 																																																																																									 3. 							

Ψ = ψ	 , , 	 ħ 																																																																 4. 	
Ĥψ = Eψ																																																																																														(5. )	(5. )	(E.

:E

Ĥ = + V				;				(		V = )																																																																									(6. )			Ĥ	 = + + 	 + 	 + 																																																													(7. 	)
= + + … + = ℏ ∑ 			 																																	 8. 	

	 = ℏ 																																																																																																							(9. )
	 		 = + 	 + 																																																																								(10. )

= ℏ − ℏ − ℏ … − ℏ = ℏ ∑ 										(11. )
	 = ℏ ∑ − ℏ ∑ 																																																										(12. 	)

-	 		 ل: 	

	 	 	 	-
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:	 	 -

V = 4 | − | + 4 | − | … + 4 − + ⋯ 														(13	. )	
V = 			4 	, + 	 Z Z		4 − + 	 − Z4 − 					(14. )									

	
-: r 	, rij

-R − RIJ

-r − RiI

Π-3

نظرية

N

:

-

-N

(ρ1
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ρ = ψ	 , … , … 																																							(15. )						
ρ)ة )

.

:( )
نكتب:  4)()

Ĥ	ψ	 , = E	ψ	 , 																																																																		(16. )
	ψ∗	 , 	Ĥ	ψ	 , = E	ψ	 , ψ

∗	 , 																												(17	. 	)	= 0	=(.

(17	. على(	

ψ
∗	 , 	Ĥ	ψ	 , 	 … = ρ 																											(18	. )			Ĥ = ρ 																																																																																							 19	. 	Ĥ = + + 																																																																										 20	. :ion-è(

F = + 																																																																																									 21. 		F + = ρ 																																																															 22. 	
F		حيث 
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F = ψ
∗ , + ψ	 , … 												 23	. 	

	 ρ = ψ Ĥ ψ = ψ (T + V + )		 ψ 																																								 24.																														= ψ (T + V) ψ + ψ ( ) ψ 																												 25.
E = E 	= + ρ r 		 																																														 26.

ρ(F

ρ (TN5.[

Π-4-

196565
Ĥ Ф = ξ 	Ф 																																																																																								 29. Π

Ф ( )ξ 	
Ĥ = + 	 + 	 + 	 																																																												 30. Π	

Ĥ = ℏ + 		 `| `| ` + 	 + 																									 	31. 	
مؤثر:
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:-

:.

E = − 	 − 																																																							 . 32 	5.

	ρ(r) = 	Ф 	∗ 	( )	Ф 	( )																																																																				 33. 	 	
Π-5:

		E	 32.
(Local Density Approximation) LDACottenier	S. 2002 .

		ECottenier	S. 2002 :

	 	ρ r = ρ r ξ 	 	ρ r 	 dr																																																 34. 	 	
.ξحيث 

[Singh D. J. 1994].
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Generalized Approximation

Gradient(GGA),[Cottenier S. 2002].

ρ(	ξρΔ,ρ(	ξ
LDASingh	D. J. 1994.

Π-6-

ℏ + 		 `| `| ` + +	 Ф = ξ Ф
35.

		حيث:  
:H	-

:

Ф ( )
DFT :

:

Ф ( ):
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--

-

Ф ( ) = ∑ 	Ф 																																																																								 36	. 	
:

Ф	
[Haroun M. 2002]..

	
H − ξ = 0																																																																														 37. 	

H

S

ρ[Singh D. J. 1994] :

ρ = 2 |	Ф | 																																																																							 38.
ρ = 1 − β ρ + βρ 																																																																			 39.

.معامل βيمثلiحيث 

	Ф
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.Cottenie][2002الشامكونأوفوك -ھارتريالمعادلاتحلولل):مخطط التكرار .	1شكل(

معادلة كوھان و شام تعطى كالتالي:

2 . σ 		4 `| `| ` Ф ξmФ 			 40. 		
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Π-6ملاحظة:

[Singh D. J. 1994] :

E = E ↑	, ↓	 																																																																																								 41.
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IIIWien2K:

III-1

.  8جريب 

9.

	كاليف عالية 10 .

III -2Wien2K:

p.Blaha , K. Schwarz, G. Madsen, D.Kvasnicka and J. Luitz
full-potential (linearized)بطريقة 

augmented plane-waveLAOWlocal orbitals
ذمن1990

WIEN93 ،WIEN95WIEN97.( . لا سيما من حيث
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P2001 .[
WIEN2kLunixبرنامج 

DFT

III-3Wien2K:

wien2k,نوعها

SCF

Wien2KXCeysDen



برنامجwien2k: منها

•

•x.

•

•

•

•x.

.لكهربائية•
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III -4WIEN2K:

,

cas.structinit_lapw.

) NN(: يستعملcas.struct،

.

f

fcase.outputnn.

SGROUP:case.struct

case.struct sgroup

case.struct

SYMMETRY:

case.struct .

LSTART:

5)(LSDA,Perdew et Wang9213,14)GGAs Perdew al 96 et

Perdew al 96 3لبية
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KGEN:شبكةيولدKمنZ.B (

KZB

DSTART:لقة فرعيةSCFكثافة

Lstartلقة لحتهيئةب.كما يسمحSCFعملية

run_lapw[Blaha P. et al 2001].:

LAPW0: 	MT

]Dohmen

2001[.

)LAPW1:

(cas.vectordiagonalization

LAPW2)(RHO:cas.vector

MT

LCORE:]P .2001بلاها[

MIXER:

(

؛ LAPW0 ،LCOREMIXERتنفيذ

LAPW1LAPW2[Blaha P. et al 2001]..

(SCFمن حلقة بعدcas.scfملف
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.III-1(:Wien2K[Blaha P. et al 2001]شكل(
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IV-1

,)ZrN(لعينة

.)Wein2kGGAبرنامج

IV-2

IV-2-1case-directory:

case-directory

W2webIV-2(.

IV-1:(w2web
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IV-2-2case.struct:

"ZrN structStructGen")IV-2(

)IV-2ZrN struct

a=4.6077 ° , ,ɣcfc ,

Z= 40Z=72,0 =

.91	 .)IV-3(شكل)0,5,0,5,0,5)0,0,0(,=
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)IV-3(شكل 

-IV(.شكللفيةنفسحيث يبقى يتم save structureبالضغط على 

4(

ZrNملف حفظ :)IV-4شكل( struct
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IV-2-3

ZrN structهيWein2k

x nn  غايةdStart

]4 :[

NOx symmetry.

X lstartطريقةLSDA.

KGenXk points500هو.

NOZrN.outputd  .

continue with run Scf.

IV-5:(Wein2kشكل(
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IV-2-4SCF:

SCFstart scf cycle

SCF  منLAPW0غايةMIXER

LAPW0اسح

LAPW1عصابة

LAPW2)RHO

LCORE

MIXERخ

IV-6:(SCFشكل(

start SCF cycleبالضغط على 

.
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IV-2-5

Optimize

:-8 ,-4 )IV-7(شكل 2 ,0 ,

.IV -7:(optimizme(شكل 

.)plot)IV-8بالضغط على -
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):IV -8(شكل

IV-2-6 تهيئـــــــــــة عامـــــــــــــــــل

*	:

*	6.0 Ry -K500

	,نقطة  	هو 	
ZrN.scfتنفيذ ملف	*قيمة ناتج 

موضحةعليها
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	*بدلالةلطاقة):IV-9(شكل
-9.5=*	.

IV -2-7

K:

KK

	*ناتج

7 8 9 10 11

-7308,210

-7308,208

-7308,206

-7308,204

-7308,202

-7308,200

E
(R

Y
)

Rmt.Kmax

 B
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IV-10:(pointشكل( K.

6000=point K             .

:

	ب-
-9.5=*	6000=point K

-

1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000
-7308,2100

-7308,2098

-7308,2096

-7308,2094

En
er

gi
e(

R
y)

poin K
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IV-11:(

-=4.6028 حيث تمشكل طفيف  ب°

IV-3:

الجزءفيعلیھاالنتائج المتحصل حیث نستخدمالإلكترونیة, خصائصالبعضفي ھذا الجزء بحسابنقوم 

point=6000	*=9,5قیم كل منو، طول الخلیة في حالة الاستقرارثابتكالسابق K

.الناتجین

IV-1-3

بالامشغولة كليا سفلىطاقة 

, ت, 
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.ناقلية عاليةتا.

IV-11شكل(

)réciproque(نتحصل على شكللwein2kعلى نضغطTasks

Bandstructure

.تب
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IV-12شكل(

12عند 
مع

.

IV-2-3

توضعة,

0.0.0) (2/1 .2/1 .2/1:
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)IV-13

.

IV-3-3

)DOS

هي تسمح لنا كذلك بمعرفة طبيعة 
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IV-14شكل (

حيث:

A:لمركبليمثل
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B:,لنتريد,للمركب

C:s,p,d

:Ds,pللنتريد

IV-4شةتحل:

IV-4-1

لا تكتسب كلفنفرصيشغله طاقة

، فالأعلىلميتم,

".يدعى 

.

. عند 

توصل يكلفن

0بعد

IV-4-2:

فيتم تقسيمها يمكننا تحليل

IV-4-2-1: − 14ev		, − 16ev	
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. تساهم 

-A: طاقة عصابة

-B:يطاقة, لليت

.

-C فهي مهملة

-DS

IV-4-2-2ثاني− 		, − 	:

كثافة تتميز

.

بالنسب

-A:للمركب.

-B:.

-C:لإلdSp

-D :p

S

IV-4-2-3− 		, − 	 − 		, − 	:
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.كل المنحنیات وھذا راجع  لغیاب الإلكتروناتلا تتشكل الروابط الكیمیائیة في ھذا المجال  في

للنتريدIV-15(:d-egd-t2g(شكل 

مركب لل

تت
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.لل

ة,

.

-

عصابة معمميز-

هي .

مركب لل

تت
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WIEN2K

ZrNتباس(DFT)( Fp-LABE)

(GGA). ZrN

:ZrN نظريةDFT,,WIEN2KLSDA.

Résumé

La structure électronique des Nitrure de zirconium est fondamentalement

intéressante et technologiquement importante. Avec le code de simulation WIEN2k, nous

avons effectué des calculs de propriétés électroniques ZrN en utilisant la théorie de la

fonctionnelle de la densité (DFT) dans une base d’ondes plans augmentées et linéarisées, avec un

potentiel complet (FPLAPW)

dans l’approximation de gradient généralisé (GGA). Les paramètres de maille, les densités d’états

et les structures des bandes d’énergie dans ces composés ont ainsi été déterminés. Les résultats

obtenus sont en accord avec la littérature et les résultats expérimentaux disponibles.

Mots-clés: ZrN, théorie de la fonctionnelle de densité,

WIEN2k. densité locale approximation LSDA Spin

Abstract

The electronic structure of Nitrure de zirconium is fundamentally interesting and

technologically important. With the WIEN2k simulation code, we have performed ab initio

calculations of electronic properties for ZrN

using the full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) approach within the

density functional theory (DFT) in the generalized gradient approximation (GGA). Lattice

parameters, density of states and energy band structures in these compounds have been

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

.SpinLSDAapproximationdensitylocal: ZrN, Density Functional Theory (DFT),Keywords
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