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وزارة التعلين العالي و البحث العلوي

- ورقلت–هرباحجاهعت قاصذي 

massoudazagaite@gmail.com   :البريذ الإلكتروني

.الهدف الرئيسي من دراسة الخصائص القاعدية عموما لممعدن هو التنبؤ بإمكانية استخدامه في تقنية معينة

:تعريف( 3     
الخاصية المرنة نقول عن جسم صمب أنو مرن إذا 
كان يتشوه بتطبيق قوة عميو ويعود لشكمو الأصمي 

تتعمق بمجموعة من الخصائص  وفور زواليا 
الأساسية لمحالة الصمة وىي معادلة الحالة 

eos)), درجة ,دوبايدرجة الحرارة ,التمدد الحراري
كما تعتمد عمى نوع الروابط بين ,الانصيار

في العينة  ذراتونوع الروابط بين  المستويات الذرية
.التي تشكل البنية المستقرة

لا يوجد تعريف بسيط لممعدن إلا أنو أي عنصر يحتوي عمى الخصائص المعدنية يمكن تصنيفو كمعدن وتشتمل ىذه 
التغير في ىذه  و( سيولة التشكيل في درجة حرارة عادية,التوصيل الحراري والكيربائي,الممعان )الخصائص عمى 

خصائصيا أىمية  لدراستالتكنولوجيا فإن  والخصائص يودي إلى تغير الاستخدامات ونظرا لأىمية المعادن في الصناعة 
كبيرة أيضا  وذلك لمعرفة الاستخدام الصحيح ليا وقد تطرقنا في بحثنا ىذا إلى دراسة الخاصية المرنة وذلك باستعمال 

.DFTنظرية الكثافة التابعية

لفيسياءا قسن

فيسياء الوىاد هاسترتخرج لنيل شهادة  هعلقت

نظريت الكثافت التابعيت  بستخذامالخصائص الورنت في هعذى دراست 

عوار بىكراعو الأستار  باحوذ داوديتحت إشراف الأستار ,هسعىدة  زقعيطإعذاد الطالبت 

:DFT التاعيةلمحة عامة عن نظرية الكثافة (
اىتم مكانيك الكم بدراسة خصائص بعض المواد باستخدام 

 ومعادلة شرود نجر وحموليا لعدد محدد من الذرات 
الجزيئات أما في الأنظمة المعقدة تستخدم العديد من 

من بينيا   ولمحصول عمى معمومات جد دقيقة  التقريبات
واليدف منيا ىو إيجاد   DFTنظرية الكثافة التابعية
الكيمائية للأنظمة من خلال معرفة  والخصائص الفيزيائية 

wien2kحيث يتم الحساب في برنامج .البنية الإلكترونية
:الفكرة الرئيسية في 

ىي ( Density Functional Theory) DFTنظرية 
التخمي عن  استعمال الدوال الموجية واستبداليا بدالة 

والدافع وراء . الكثافة الإلكترونية التي يمكن قياسيا معمميا
.  ىذا ىو تقميل عدد المتغيرات التي تدخل في الحساب

لنعطي مثالا إذا أردنا التعامل مع ذرة كذرة كربون ، التي 
تحتوي عمي ستة إلكترونات، فإن الدالة الموجية لمذرة 

 yومتغير  xمتغير )سيكون بيا ثمانية عشر متغيرا 
ولذا، فإن حل معادلة (. لكل إلكترون بالذرة zومتغير 

الضروري لحساب طاقة الذرة وبيان شكل )شرود نجر 
سيتطمب حل مصفوفة حجميا ثمانية عشر صفا ( مداراتيا

لكن باستخدام نظرية دالية الكثافة .وثمانية عشر عمودا
، سيمكننا من الحصول عمي نفس الحل DFTدفتي 

،باستخدام ثلاثة متغيرات فقط 
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