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   DFTانكثافت انتابؼٍت َظشٌت 
 
 DFTتسمح لنا نظرية الكثافة التابعية     

(  الطاقة الكلية) بتحديد خصائص الحالة الدنيا 
للجملة وذلك من خلال توابع كثافة 

ويتم تطبيق هذه النظرية , الالكترونات

شام التي تنتقل  –بالاعتماد على صيغة كوهان 

بنا من هاملتوني لجسيمات متعددة والكترونات 

متفاعلة في كمون إلى هاملتوني وحيد 

  [3] .لمجموعة من الجسيمات في كمون زائف
على   DFTوتعتمد نظرية الكثافة التابعية 

نظريتين أساسيتين وجدتا من طرف العالمين 

 [2] .وكوهانهوهانبرغ 

 :  شام –معادلات كوهان    

)  اساس هذه الطريقة هو فصل الجزء المعلوم 
 .  عن جزء غير معلوم( الطاقة الحركية

  
 
 
 {TO}  الطاقة الحركية لنظام غير متفاعل 

J  : التفاعل الكولومبي. 
 

 

وكٍفٍت   WIEN2kانًحاكاة بشَايح  

  استخذايه

.   UNIXيعمل هذا البرنامج تحت نظام التشغيل 

ويتكون هذا البرنامج من عدة برامج مستقلة 

لإجراء عمليات حسابية للبنية الالكترونية في 

المواد الصلبة وهذا اعتمادا على نظرية الكثافة 

 [4] .التابعية 

   انُتائح وانًُاقشت
 

نقوم بمناقشة النتائج التي سنتحصل عليها من 

على أساس  k-pointخلال تغيير عدد النقاط 

قيمة الطاقة الكلية ومقارنتها بالدراسات 

السابقة والنتائج التجريبية ومنها تحديد 

 [1] .المجاميع المستقرة للسيليسيوم

 وتكنولوجيا الموسوعة العربية لمصطلحات التربية [ 5]  

 .2000الرياض .التعليم                              

 .عمان.معجم التقنيات التربوية ( 1997) الصوفي [ 6]  

 خطت انؼًم
خصائص واستخدامات السيليسيوم 

 نظرية الكثافة التابعيةDFT 

 برنامج المحاكاةwien2k   وكيفية

 استخدامه

 النتائج والمناقشة 

ملخص عام للدراسة 

 انهذف

 الأقم انطاقت باستؼًال   نتحذٌذ انهٍاكمانبٍُىٌت والانكتشوٍَت نًدايٍغ انسٍهٍسٍىو دساست انخصائص

 .Wien2kبشَايح باستخذاو  GGAيغ تقشٌب انتذسج انًؼًى  DFTَظشٌت انكثافت انتابؼٍت 

 انكهًاث انًفتاحٍت
برنامج المحاكاة .  DFTنظرية الكثافة التابعية 

wien2k   .مجاميع السيليسيوم 

 انًقذيت 

يا أههها أٌ تكىٌ يحم دساست ػهى َطاق واسغ وتزاٌذ هزا الاهتًاو , بخصائص فٍزٌائٍت وكًٍٍائٍت راث أهًٍت تكُىنىخٍت وتقٍُت   تتًتغ يدايٍغ انسٍهٍسٍىو

  . فً انؼقذ الأخٍش بسبب تطبٍقاتها انًحتًهت فً انكتشوٍَاث انُاَى وانهٍزس.

mailto:meriembenaida@gmail.com
mailto:meriembenaida@gmail.com

