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 فقد، المجال التجريبي والمجال النظري في كل من تطورًا جد مهم فت فيزياء الموادلقد عر 

قات التكنولوجية: بيظهور العديد من التطير مجتمعنا الحديث من خلال دورًا أساسيًا في تطو  تلعب

 .، والاتصالاتالمستشعرات، تخزين البياناتالإلكترونيات، 

 كترونيات الدقيقة وتخزين المعلوماتالإل وبشكل خاص تكنولوجيا النانومجال في دى البحث أ  

ل دمج العديد من الاجهزة مع بعضها من أج هاحجمفي  تقليصالى تطور الالكترونيات من حيث 

 بعدثورة علمية  1988، فقد شهدت علوم النانو سنة لأداءا سرعة الزيادة في مع تكلفةبأقل و البعض 

 Peter في فرنسا و Albert Fert قبلمن  (GMR) عملاقةمغناطيسية الالالمقاومة اكتشاف 

Grunberg  ـيعرف هذا المجال ب ،]2،[1في المانيا spintronique يكانيك الكم ع لموالذي يخض

حيت يتم استغلال خاصية دوران الالكترون بالإضافة الى شحنته في نقل وتخزين المعلومات 

   4]. ، [3وتشفريها

خزين تفي  اكثر المجالات استخداما ناصبح م spintroniqueال جمنظرا للتطور الذي شهده 

،  (GMR)أساسي تأثير  على  spin المغزليصمامات العزم الى  بالإضافة تهامعالجوفي  البيانات

اكتشاف تأثيرات والتي تستخدم في المستشعرات المغناطيسية ورؤوس قراءة الأقراص الصلبة كما تم 

 . (TMR) [5]تأثير المقاومة المغناطيسية النفقيةأخرى ، مثل 

لكترونية، الميكانيكية )البنيوية، الا لمادةل فيزياء المواد فهم الخصائص الفيزيائيةف اهدا بينمن   

ومعرفة خصائصها يسمح بتفسير النتائج التجريبية  موادالبنية تحديد  ان .التي ترتبط ببنيتها والضوئية(

الاخيرة اهتم الباحثين ففي السنوات . تطبيقهاالمجال المناسب لالفيزيائية والكيميائية لأجل التأكد من 

من  أصبحفقد بالتجربة الحقيقة، أقل تكلفة وسهلة التحقيق مقارنة  لأنها" التجربة الافتراضية" بالمحاكاة
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المحاكاة الكمومية التي تتطلب لهذه المواد باستخدام على البنية الالكترونية نظريا الممكن الحصول 

فقد اصبحت  فعاليةو  دقة أكثرولأنها  ab-initioالتعريف الدقيق للنظام والتي تستند للمبادئ الاولى 

والتي تعتمد على  الاكثر تعقيدا كلياهلل.... الاداة الاساسية لحساب الخصائص البنيوية والالكترونية 

والتي  ،الطاقة الكلية للنظام ما تكون دالة للكثافة الالكترونيةاساسها ان DFT  6]، [7دالة الكثافة نظرية

لقد بنيت عليها العديد من الطرق من بينها طريقة الامواج  [6]. ترتكز على نظرية هوهنبارغ وكوهن

  .Wien2k برنامج في المدمجة FP-LAPWالمستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل 

من طرف المهندس  1903 سنةاكتشافها في بعد حظيت مركبات هوسلر في السنوات الأخيرة 

الفيزيائية المختلفة بالاهتمام من طرف الباحثين بسبب خصائصها  Friedrich Heusler [8] الألماني

 ، البصريات، الموصلات الفائقة[10]الإلكترونيات أكثر المواد اهمية في مجال من  والتي تعتبر، [9]

    [12].الحيوي ، الطب[11]

والتي تعد من أهم الخصائص الالكتروني  عزم المغزليتتميز مركبات هوسلر بخاصية ال 

الرئيسي لاختيارنا لدراسة هذا النوع من هي السبب  خاصيةلالمرغوبة في مجال الالكترونيات، هذه ا

 المركبات.

دراسة الخصائص البنيوية، والالكترونية، والمغناطسية للسبائك التالية:  وه الهدف من عملنا

NaVZ2(Z = O, S) و ،NaMnZ2(Z = O, S) الخطوات التالية: اتبعنالإنجاز هذا العمل 

وتقريباتها، مبادئ طريقة الامواج  (DFT)نظرية دالية الكثافة الجانب النظري ويقدم الفصل الأول: 

   .Wien2k في المدمجة FP-LAPWوالكمون الكامل المستوية المتزايدة خطيا 
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 على سبائكونركز تحديدا  دنامعالنصاف أدراسة عامة حول المغناطسية والمواد الفصل الثـاني: 

 وخصائصها. Heuslerهوسلر 

ج في ئاتهم النأ، خاتمة عامة تلخص حصل عليهاتالنتائج الم اقشةومن تحليلعرض و الفصل الثالث: 

  .هذا العمل
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.1. مقدمة 

وذلك بفضل معرفة الخصائص الإلكترونية،  في التطبيقات التكنولوجية فيزياء المواد دورًا مهماعب تل

بح من الممكن الحصول على معلومات حول الخصائص )الهيكلية والميكانيكية والكهربائية والاهتزازية أصحيث 

 ، وتمشديد التفاعلامًا متعدد الجسيمات تشكل نظالتي  وذلك بدراسة حركة الإلكترونات والانوية، والحرارية(

تعرف بدالة الموجة )أن لكل  "معادلة شرودنغر" اروين شرودنغرمن طرف العالم عبير عنها بعبارة رياضية تال

وللأسف فإن الانتقال من نظام أحادي الإلكترون إلى  ،وهي اساس ميكانيك الكم جسيم دالة موجة خاصة به(

، وبالتالي كان من الضروري [1]دنجر أكثر تعقيدًاونات يجعل الحل المباشر لمعادلة شرو نظام متعدد الإلكتر 

 ر.غحل معادلة شرودن وذلك عن طريق البحث عن أشكال أخرى تحاول وصف خصائص النظام بشكل أفضل

ر ولأي غلمعادلة شرودنلإعطاء حل  سوف نقوم بتقديم مجموعة من التقريبات المختلفة في هذا الفصل

التي أثبتت  DFT المختلفة قبل ظهورتقريبات ال، نقدم معادلة شرودنغر و ما يليط أو معقد. فيظام ذري بسين

 .(، الديناميكية الحراريةةينو خصائص المختلفة للمواد )الهيكلية، المر النجاحها الكبير في معرفة 

.2.  معادلة شرودينغرSchrödinger 

يعتمد  ،"من خلال سلوك مكوناتها "الإلكترونات والنواةيمكن وصف الخصائص الفيزيائية للمادة 

 ،Erwin Schrödingerوضعها الزمن التي الوصف الدقيق لأي نظام مجهري على حل المعادلة المستقلة عن 

  :والتي تكتب من الشكل التالي

HΨ=EΨ                                             (1.I)             

H يانهاميلتون 

Ψ دالة الموجة 

E طاقة النظام  
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"الإلكترونات ، فيما بينها من الجسيمات المتفاعلة بلوري المكون من عدد كبيرنظام  يانهاميلتون

التفاعل مع الحقل  عبارة عن مجموع الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل بينها، وفي غياب"والنواة

 :الخارجي ويكتب

                              (2.I)                                                    H = Te + Tn + Vn−n + Vn−e + Ve−e 
 :حيث

Te = −∑
ħ²

2me

Ne
i ∇²i  : للإلكتروناتالطاقة الحركية. 

Tn = −∑
ħ²

2MI

N
I ∇²I  :الطاقة الحركية للأنوية. 

Vn−n = ∑ ∑
e2

4πε0

ZIZJ

|RI
⃗⃗⃗⃗ −R⃗⃗ J |

N
J>I

N
I=1  :نويةالطاقة الكامنة للتفاعل بين الأ. 

Vn−e = −∑ ∑
e2

4πε0

ZI

|ri⃗⃗⃗  −R⃗⃗ I |
N
I=1

Ne
i=1  .الكترون−الطاقة الكامنة للتفاعل نواة :  

 Ve−e = ∑ ∑
e2

4πε0

1

|ri⃗⃗⃗  −r⃗ j |

Ne
j>i

Ne
i=1  :الطاقة الكامنة للتفاعل بين الالكترونات. 

نات، الإلكترو في حالة نظام متعدد ، أما الهيدروجين فقطذرة في حالة  (I.1) يمكن ايجاد حلول للمعادلة

تقريبية المقبولة،  حلول من أجل إيجاد .يوجد حل دقيق لمعادلة شرودنغر لا بسبب التفاعلات الإلكترونية،

-Born نهايمرأوب-بورن التقريب الأول الذي يمكن تقديمه هو تقريب نحتاج إلى اجراء تقريبات.

Oppenheimer. [2] 

.3 .أوبنهايمر -تقريب بورنBorn-Oppenheimer 

. يأخذ هذا التقريب 1927وبنهايمر سنة أالعالمان بورن و اقترحه دياباتيكي الكاظم، سمى التقريب الأي

ات، الإلكترونكبر بكثير من كتلة أات والنواة، حيث كتلة النواة الإلكترونبعين الاعتبار الفرق في الكتلة بين 
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 كبر من سرعة النواة، وبهذا يمكن إهمال حركة النواة مقارنة مع حركة الإلكتروناتأنات الإلكترو بالتالي سرعة 

 [3] .ونعتبرها ساكنة

         (3.I)      Helec = Te + Tn−e + Ve−e  و  Hnoyaux = Tn + Tn−n ≃ Vn−n 

تتحرك بشكل مستقل عن بعضها  لاالالكترونات ن ـأل مشكلة الجسيمات المتعددة، الا التقريب سههذا 
 تقريب هارتريى يسم لذلك هناك حاجة إلى تقريب آخر .اتالبعض بسبب وجود تفاعلات قوية بين الإلكترون

Hartree. [4] 

.4. تقريب هارتري Hartree  

على نموذج  1928عام  في Hartree قريب الذي قدمهلتقريب الحقل المتوسط، يعتمد هذا ايعرف بت

 الإلكترونات الأخرى في وباقي الأنوية عنمتولد يتحرك كل إلكترون في حقل متوسط  ،الالكترون المستقل

دالة الموجة للنظام الإلكتروني بجداء دوال الموجة الأحادية  وصفوبالتالي يصبح من الممكن  [5] .النظام

 الإلكترونية حيث: 

            )I.4(                            )N(r N)…. 2r( 2). 1r( 1=  approchée 

 

وبالتالي هذه الصعوبة في وصف غير مرتبطة، حرة  الإلكتروناتب على افتراض أن اعتمد هذا التقري

 Hartree-Fock فوك-هارتري تفاعل الالكترونات تقتضي المرور بتقريبات أخرى تقريب

.5.  فوك-هارتريتقريب Fock-Hartree 

لذي يمنع لنظام إلكتروني )ا غزلوذلك بإضافة مبدأ ال هارتريعلى تقريب  تحسين ،[6]ك و فأضاف 

إلكترون على  Nاحتمال لوضع  !N نفس الحالة الكمية( بحيث يوجدلتواجد في من ا غزلإلكترونين من نفس ال

N  [7] سلايترموضع وبالتالي يتم استبدال دالة الموجة الكلية بمحدد. 
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(5.I)                 𝜓(𝑟 1, 𝑟 2. . . . 𝑟 𝑁 =
1

√𝑁!
||

𝜓1(𝑟 1)𝜓1(𝑟 2). . . . . . . . . . . . . . . .

𝜓2(𝑟 1)𝜓2(𝑟 2). . . . . . . . . . . . . . .
.
𝜓𝑁(𝑟 1)𝜓𝑁(𝑟 2). . . . . . . . . . . . .

𝜓1(𝑟 𝑁)

𝜓2(𝑟 𝑁)
.
𝜓𝑁(𝑟 𝑁)

||      

1

√N!
 [8] )التوحيد( ثابت التعامد :  

المتعاكسة،  غزلطات بين الالكترونات ذات اليهمل هذا التقريب تفاعلا كميا هاما وهو طاقة الارتبا

 [9] .الكثافةدالة دت طريقة تعرف بنظرية جللتغلب على هذه الصعوبة و 

.6. نظرية دالة الكثافة Théorie de la Fonctionnelle de la Densité 
 ان ،1927 [11] (Fermi)فيرمي و  [10] (Thomas)صلها الى الاعمال الاساسية لتوماس أيعود 

 ρ(r)ية كثافة الإلكترونال بدلالة لإلكتروناتا نظام متعدد عن هو التعبير (DFT) مبدأ نظرية الكثافة الوظيفية

صبح أو  شرودينغرسمحت هذه النظرية بتبسيط معادلة  .[12] من أجل حساب الطاقةوالتخلي عن دالة الموجة 

 نظام الكتروني بدلالة كثافته حيث: ل الكلية طاقةالمن الممكن التعبير عن 

        (6.I)                                      𝐸 = 𝐸(𝜌) 

.6..1 كوهن -نظرية هوهانبرغHohenberg-Kohn 

، يمكن القاعدة الأساسية لنظرية دالة الكثافة كوهن بوضع-هوهانبرغقام كل العالمان  1964في عام 

 تعتمد على نظريتين: ]13[.أي نظام به عدة جسيمات متفاعلة في كمون خارجي  على تطبيقها

للأنوية، على أنها   𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) خارجيبه عدة جسيمات متفاعلة في كمون  لطاقة الكلية لنظاما النظرية الاولى:

 .الإلكترونيةأي انه يمكن معرفة خصاص نظام اذا تمت معرفة الكثافة  ρ(r) الإلكترونيةدالة وحيدة للكثافة 

 حيث: 

            (7.I)                      E[ρ] = Te[ρ] + Vee[ρ] + ∫Vext(r )ρ(r )dr    

            (8.I)                           FHK[n(𝑟 )] = Te[n(𝑟 )] + Vee[n(𝑟 )] 
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FHK[ρfond ] :  كوهن-هوهانبرغدالة. 

 𝑇[ρ] :الطاقة الحركية. 

V[𝜌] :الكترون-فاعل بين الكترونتطاقة ال. 

كوهن أن الحد الأدنى للطاقة الكلية للنظام يتوافق مع الكثافة الإلكترونية للحالة -هوهانبرغبين : النظرية الثانية

 حيث:  الأساسية

 (9.I)                    E(𝜌0) = min E[𝜌]                             

 𝜌0 : [14] الكثافة الإلكترونية للحالة الأساسية. 

.6..2 شام -معادلة كوهنKohn-Sham 

ترتكز على  [15]اقترح كل من كوهن ولو شام طريقة لاستخدام نظرية الكثافة الوظيفية  1965ي عام ف

خارجي الى جملة افتراضية غير متفاعلة تتحرك فيها الالكترونات الالكترونات المتفاعلة ضمن كمون تحويل 

شام الناشئ عن جميع الأنوية والالكترونات الاخرى لها نفس الكثافة تعطى طاقة كوهن -ضمن كمون كوهن

 شام بالعلاقة التالية:

          (10.I)         𝐸[𝜌(𝑟)] = 𝑇0[𝜌(𝑟)] + 𝑉𝐻[𝜌(𝑟)] + 𝑉𝑥𝑐[𝜌(𝑟)] + 𝑉𝑒𝑥𝑡[𝜌(𝑟)]          

𝑇0[𝜌(𝑟)] :.الطاقة الحركية للجسيمات الوهمية دون تفاعل 

𝑉𝐻[𝜌(𝑟)] ::كمونات هاتري وتعطى بالعلاقة    𝑉𝐻 = 𝑒2 ∫
𝜌(𝑟)

|𝑟−𝑟,|
𝑑3𝑟 , 

𝑉𝑒𝑥𝑡[𝜌(𝑟)] :كمون الانوية. 

𝑉𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]:  [16] .والترابطكمون التبادل 
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.6..3 طاقة التبادل والارتباط 

شام هو غموض عبارة كمون تبادل ارتباط ما يجعل حل -في طريقة كوهنالرئيسي  نقصيتمثل ال

لحد الأن لم يتم  لكن المعادلات صعبا نوعا ما، لذلك مر كمون تبادل ارتباط بالعديد م العمليات التقريبية،

 :لهذا الكمون. نذكر أهم التقريباتالشكل الدقيق التوصل الى 

.6..31. تقريب كثافة الموضع Approximation de la densité locale (LDA) 

لنظام الالكترونات  رح هذا التقريب من طرف كوهن وشام، الفكرة الأساسية لهذا التقريب هي اعتبارط

 ط بالعلاقة التالية:تبادل ارتباتكتب طاقة ال .[17] اللامتجانس كنظام متجانس محليا

           (11.I)                         Exc
LDA[𝜌] = ∫ 𝜌(𝑟)𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝜌(𝑟) 𝑑3𝑟    

Exc
LDA[n(r)]  :المنتظمارتباط لجسيمات غاز الإلكترون المتجانس )-طاقة تبادل (. 

 cوطاقة الارتباط  xيمكن تقسيم طاقة التبادل ارتباط الى طاقة التبادل 

          (12.I)              Exc
LDA[𝜌] = ∫ 𝜌(𝑟){

𝑥𝑐
ℎ𝑜𝑚[𝜌(𝑟)] + 𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚[𝜌(𝑟)]}𝑑3𝑟   

 ذا التقريب لا يستعمل إلالكترونية لا تكون منتظمة موضعيا و نعلم أنه في الأنظمة الحقيقية الكثافة الإل

 الكثافةفي حالة غاز إلكتروني منتظم لهذا السبب يستعمل تقريب آخر يأخذ بعين الاعتبار عدم التجانس في 

 .GGAالمعمم الالكترونية يعرف بتقريب التدرج 

.6. .2.3 تقريب التدرج المعممApproximation du gradient généralisé (GGA) 

يأخذ بعين الاعتبار عدم التجانس في الكثافة  تقريب التدرج المعمم هي تحسين لتقريب كثافة الموضع

 عبارة الطاقة بالشكل التالي:نكتب  ρ(r )،[18]∇ عبر تدرجها ρ(r)الالكترونية 

(13.I)                          Exc
GGA[𝜌(r )] = ∫ fxc

GGA[𝜌(r ), ∇𝜌(r )]𝑑3𝑟     

∇𝜌(r )   :تدرج الكثافة الالكترونية. 
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F : يسمى معامل تحسين يعتمد اساسا دالة الكثافة المحليةGGA على المستعملة. 

.7.   الكاملطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون 

نظرية دالة الكثافة تعتبر طريقة الامواج المستوية المتزايدة الأكثر دقة لحساب البنية  إطارفي 

     [19]. والتي تعتبر الطريقة الفعالة لحل معادلة كوهن شامالالكترونية للمواد الصلبة، 

.7.1.   ية المتزايدةطريقة الأمواج المستو 

 اندرسون ثم عرض ،[20] (APW) المتزايدةطريقة الامواج المستوية  سليتر نشر 1937 في عام

(Andersen) [21]، الأمواج المستوية المتزايدة خطيا طريقة (LAPW) لطريقة سليتر وهي تطوير (APW)،  

 Muffin-Tin "  MT " أنه في محيط النواة الذرية، تكن كمونات ودوال الموجة على شكل كمونسليتر  اعتبر

الذي يقسم الفضاء المحيط بالذرات  Rα من دائرة نصف نقطرها MT يوجد به تناسق كروي داخل المجالالذي 

 .(.1)  طقتين الشكلنالى م

 

 .Muffin-Tin "  MT ": تمثيل الكمون (.1)  الشكل

وتشمل كل  (Rα قطرهاكرة نصف  تحيط بها α ذرةحيث تحاط كل ذرة بكرة ) MT داخل الكرة: المنطقة الأولى

 شديدة الارتباط بها. والإلكتروناتمن الانوية 
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قة البينية التي تحيط بالكرات، او الفضاء غير المشغول بالكرات، وتشمل الالكترونات : المنطالمنطقة الثانية

  نوية.ضعيفة الارتباط بالأ

.7.2.  طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا 

 اندرسونيرها من قبل تم تطو  Linearized Augmented Plane Wave (LAPW)طريقة 

Anderse)) [21]  [22] تكون الدالة الأساسية داخل كرة " Muffin-Tin "   على شكل ترتيبات خطية للدالة

  القطرية ومشتقاتها بالنسبة للطاقة.

 المستوية الموجة لطريقة بالنسبة خطيا المزادة المستوية الموجة طريقة ايجابيات نلخصفي مايلي 

 :دةيزاتالم

 لموجي  نقاط لعدد الطاقة شرائط على الحصول يمكنK في الفضاء المعكوس في منطقة بريلوان الاولى ،

 .شريط كل طاقة نحسب دةيزاتالم المستوية الموجة طريقة في لكن

 طريقة في الطاقة شرائط حساب في الحساب زمن نقص LAPW مقارنة كثيرا أسرع فهي وبالتالي 

    APW. بطريقة

 المستوية الموجة طريقة مع مقارنة خطيا دةيزاتالم المستوية الموجة طريقة في سريع أصبح التقارب  

 .APW دةيزاتالم

.7.3 . الكمون الكاملذات طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا FP-LAPW 

    FP-LAPW "Full Potential Linearized Augmented Plane Waves"[23]  تكون الدالة

وتعتبر موجات هي مجموعات خطية من الدوال الشعاعية ومشتقاتها،  "Muffin-Tin" الأساسية داخل كرة
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يعطى حليلها ت MT تضمن هذه الطريقة استمرارية دالة الموجة على سطح الكرة ،مستوية في المنطقة البينية

 : بالعلاقة التالية

 
   

            
R r                                         r Y r  V

R r                                                       V
     r 

m
mm

k
k


















 



ikre
V               (14.I) 

 

 :كثافة الشحنة بالشكلتعطى ، نفس الطريقةب

 
   

            
R r                                         r Y r  

R r                                                       
     r 

m
mm

k
k


















 








ikre
         (15.I) 

.8.   برنامجWien2k 

 طريقة يعتمد مبدأ عمله على، DFT نظرية إطارهو برنامج حاسوبي يستعمل لإجراء الحسابات تحت 

وتطويره بمعهد "كيمياء  م هذا البرنامجيمتم تع، FP-LAPWالموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل 

  [24]. 1990سنة  Sorintin P و Schwartz K و Blaha P قنية في فيينا من طرفالمواد" في الجامعة الت

أنظمة النواقل الفائقة عالية الحرارة، المعادن، الاسطح  ،[25]يسمح هذا البرنامج بدراسة خواص البلورات 

 . [27]الجزيئات ،[26] الانتقالية المعدنية 
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 مقدمة

من المركبات تسمى مركبات فئة  اكتشافإلى يدة في مجال الإلكترونيات أدى البحث عن مواد جد

Heuslerبالإضافة  ،نيتها الإلكترونية القابلة للضبطالمواد المفضلة للعديد من التطبيقات نظرًا لب صبحت، أ

تطبيقها وتعد من أكثر المواد تنوعا التي يمكن  ،[1] ائص الفيزيائية المختلفةإلى أنها تتمتع بالعديد من الخص

تأثير  تم اكتشاف حيث ونقلها تخزين المعلوماتوالتي اصبحت اساسية في مجال  الالكترونياتفي 

احدث هذا الاكتشاف  .1988في عام  Peter Grunbergو Albert Fertقبل عملاقة من المغناطيسية ال

  Heuslerعرف اكثر على سبائكفي هذا الفصل سوف نت ،3]،[2 ثورة في مجال تكنولوجيا المعلومات

    . Spintronicsال الالكترونياتللاستخدام في مج ينالمرشح من أفضل وخصائصها التي تجعلها

II.1 .تصنيف المواد المغناطيسية 
من  بحيث يمكن للمادة أن تظهر أشكالًا مختلفة مغناطيسي عزم دبوجو  الموادتتأثر جميع  

، ويمكن يسي الخارجي(المغناطحقل الضغط وال) متغيرات أخرىا درجة حرارته المغناطيسية اعتمادًا على

 الى مايلي: حسب خواصها المغناطيسية تصنيفها

II.1.1 .مواد Diamagnétiques 

تكتسب  فان هذه الاخيرة H مغناطيسي تطبيق مجال عندحيث  مغناطيسي عزم متلكهي مواد لا ت  

طيسية بقابلية مغنا هذه المواد تتميز .H المغناطيسي س لاتجاه المجالمغناطيسيًا في الاتجاه المعاك عزما

 الأخيرهذا ، فإن وهي مستقلة عن المجال. في الواقع، يقدم أي جسم استجابة مغناطيسية، ومع ذلكسلبية 

تغير ، كما أن خواصها المغناطيسية لا تتأثر بقارنة بأشكال المغناطيسية الأخرىضئيلًا مغالبًا ما يكون 

 [4] (.الزئبق...الخالفضة، ) الموادهذه من بين  درجة الحرارة.
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II.2.1 .مواد Paramagnétisme 

له بحيث هذا الخير  ،حقل مغناطيسي تطبيقفي حالة  منظم غير غناطيسيمواد لها عزم مهي  

 الموادمن بين هذه  .موجبةبقابلية مغناطيسية المواد هذه . تتميز المغناطيسي اتجاه المجال نفس

   ...الخ(.المنغنيز، الألومنيوم)

II.3.1. مواد Ferromagnétisme 

هي مواد تتميز بمغنطة ذاتية )عدم وجود مجال مغناطيسي خارجي(، كما لها نفاذية مغناطسية  

يات حيث يمكن لهذه الثنا المغنطة الذاتية من تفاعل ثنايات القطب المغناطيسية. تنشأ هذه 𝜇𝑟≫1عالية 

أن تنتظم في اتجاه واحد وفي غياب حقل مغناطيسي خارجي حيث يكون لها عزم مغناطيسي كلي غير 

 .(..... الحديد، الكوبالت، النيكلمعدوم من بين هذه المواد )

ين ذرات بفيما بعد أن المغنطة الذاتية تنشا عن التفاعل السبيني المتبادل  الكميةلقد بينت النظرية  

 .المادة بسبب مبدأ باولي أو جزيئات

II.4.1. مواد Ferrimagnétisme 

حيث أن العزم المغناطيسي لنصف عدد الذرات في المادة  فرعيتينهي مواد تتكون من شبكتين 

الذرات، لكن عزومها المغناطيسية غير متساوية وبالتالي يكون اتجاهه عكسي بالنسبة للنصف الاخر من 

 .العزم المغناطيسي الكلي غير معدوم

II.5.1.  مواد Antiferromagnétisme 

حيث أن العزم المغناطيسي لنصف عدد الذرات في المادة فرعيتين هي مواد تتكون من شبكتين  

م عزومها المغناطيسية متساوية وبالتالي العز يكون اتجاهه عكسي بالنسبة للنصف الاخر من الذرات، لكن 

د الفاصل بين الطور وهي الح NT ، تتميز بدرجة حرارة تدعى درجة حرارة نييلالمغناطيسي الكلي معدوم

 يوضح العزم المغناطيسي للمواد (II.1الشكل) [4] .لامغناطسيالالطور و المغناطيسي 

Ferromagnétisme وAntiferromagnétisme ،Ferrimagnétisme 
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                                             (3                 )             (2                )             (1) 

 ،Ferromagnétisme ،(2) Antiferromagnétisme (1)للمواد:  يالمغناطيسالعزم  :II.1الشكل 

(3) Ferrimagnétisme 

II.2. سبائك Heusler 

أصبحت مجالًا من مجالات  ،Heuslerك المغناطيسية لسبائ ادنف المعانصأمنذ اكتشاف  

من قبل  1903 إلى عام Heusler لسبائك . يعود أول اكتشافم البحثي لتطبيقات الإلكترونياتالاهتما

مادة  التي تتصرف مثل Cu2MnAl لـ سبيكةأثناء عمله على  Friedrich Heusler المهندس الألماني

ثبت أ، 1963في عام  [5].يست مواد مغناطيسية في حد ذاتهامغناطيسية حديدية بينما عناصرها الخاصة ل

ون لهذه يمكن أن يك ، Cu2MnSb [6]كلسبائعزم المغناطيسي الفي المساهمة الرئيسية  أن ذرة المنغنيز هي

 .(II.2 الشكل) [7] لموصلات والموصلات الفائقةأشباه ا ن،داالمع فانصأالمركبات خصائص 

 
 Heusler التي تتشكل منها مركبات Zو X ،Y يوضح العناصرالجدول الدوري   :II.2 لشكلا
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II.1.2. البنية البلورية 

  :عائلتين رئيسيتي الى وفقًا لتركيبها الكيميائي Heusler سبائك صنيفيمكن ت  

II.1.1.2. كامل هوسلرFull-Heusler  

عنصر من  Zو عبارة عن معادن انتقالية Y و X ، حيث X2YZ من النوع يةئصيغتها الكيميا  

 ئيةمجموعة الفضاال) L2، هيكلها من النوع (.II.2.الشكل)في الجدول الدوري  V إلىIII المجموعات 

Fm3̅m n° 225)   في بنية مكعبةfcc  )من النوع) مكعب متمركز الأوجه Cu2MnAl كنموذج اولي، 

 بشكل عام في هيكلين:يتبلور هذا النوع 

 ئيةمجموعة الفضاال) كنموذج اولي Cu2MnAl  من النوع: مكعب عادي ولال هيكل ال (1

Fm3̅m  n° 225)  الذراتتأخذ حيث . [8,9]و X 8  الموضعc (1/4, 1/4, 1/4) ،بينما الذرات 

Y و Z   4 (0 ,0 ,0)  الموضع تأخذa  4 وb (1/2, 1/2, 1/2) [10] على الترتيب.  

  (n°216  𝐹4̅3𝑚 ئيةمجموعة الفضاال( Hg2CuTi من النوع  مكعب عكسيثاني: الهيكل ال (2

 الموضع  X تأخذ الذراتحيث ، Y[11] من العدد الذري للذرةأقل  Xلـلذرة  حيث أن العدد الذري

(1/2, 1/2, 1/2) 4b  4 (3/4 ,3/4 ,3/4)وd  ،بينما تأخذ الذرات Y  وZ الموضع 

     (1/4, 1/4, 1/4) 4c  4وa  (0, 0, 0)على الترتيب. 

 
مكعب  (b)مكعب عكسي و (a) :حيث full-Heusler X2YZ من النوع يمثل بنية سبيكة هوسلر: II.3 الشكل

 عادي. 
 .[12] يوضح البنيات المختلفة لمركبات كامل هوسلر II. (1 لالجدو  (
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 .full-Heusler البنيات المختلفة لمركبات كامل هوسلر: II.1جدول  

II.2.1.2. نصف هوسلرHalf-Heusler 

هيكلها من  غير متماثلةfcc تتبلور في بنية مكعبة  XYZ [8,9]. النوعمن الكيميائية  تهاصيغ 

 X ، Yالذراتحيث تأخذ  .(n°216 ،𝐹4̅3𝑚)المجموعة الفضائية  كنموذج اولي LiAlSi و C1bالنوع 

سبيكة يتوافق هذا النوع مع  ،4c (1/4, 1/4, 1/4)و  a4(0  ،0  ،0)  ،4b (1/2, 1/2, 1/2)مواضع الZ و

 . [11] من الاثنين من الخلية الأولية X  واحدةحيث يتم ازالة ذرة  X2YZ كامل هوسلر

 (II.2جدول) بنياتالترتيبات الذرية الثلاثة غير المتكافئة الممكنة لهذا النوع من الالجدول التالي يوضح  

[8]. 

 Half-Heuslerلسبيكة نصف هوسلر  C1b بنيةالاحتمالات المختلفة غير المكافئة في : II.2جدول

4c 4b 4 a نوع البنية 

Z Y X I 

Y X Z II 

X Z Y III 

تغيير في التراس يمكن أن يؤدي إلى اي التركيب البلوري الموصوف سابقًا لهذه السبائك هو ترتيب ذري، و 

 [13]يوضح البنيات المختلفة لمركبات نصف هوسلر (II.2جدول) .بنية الكترونية بخصائص جديدةظهور 

 .Half-Heuslerالبنيات المختلفة لمركبات كامل هوسلر : II.3جدول  

الموقع 
 المشغول

Z ،Y ،X ،X 
 

Z ،YX ،X 
 

Z ،YXX 
 

Z Y ،XX 
 

Z X ،YX 
 

Z YXX 
 

 XXYZ الشكل العام
 

𝑍 XX2 𝑍 X3 Y2 X2 X2 X2 X4 

 المجموعة
 الفضائية

F4̅3m- 216 
 

 

F4̅3m- 216 Fm3̅m-225 Pm3̅m-221 Fd3̅m-227 Im3̅m-229 

الموقع 
 المشغول

 4c ،4b ،4𝑎 

 

4c ،4b4𝑎  
 

4d4c ،4b4𝑎 
 

4d4b ،4c4𝑎 
 

4d4b4c4𝑎 
 

 

 XYZ الشكل العام
 

XZ2 XZ 
 

YZ 
 

X 
 

 

 المجموعة
 الفضائية

F4̅3m- 216 
 

 

Fm3̅m-225 Pm3̅m-221 Fd3̅m-227 Im3̅m-229  
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 Z= •.[14] و • =X= •  ،Yحيث:  Half-Heusler XYZمن النوع  يمثل بنية سبيكة هوسلر :II.4 الشكل

II.3. معدنية المواد نصف demi-métalliques 

من  Grooteالعالم  بواسطة لأول مرة إلى بداية الثمانينيات المعدن نصفمصطلح يعود ظهور  

التهجين بين أشباه معدنية ناتجة عن  المواد نصف حيث أن أصل ، Heuslerسبائك بنيةوصف اجل 

 spin  وأ spin down) وهو مادة تتصرف مثل المعدن في اتجاه دوران واحد[15] .ازلو العو الموصلات 

up) هذه الحالة في ومثل عازل كهربائي او شبه موصل في الاتجاه الاخر أي به فجوة عند مستوى فيرمي ،

 II. .[16](5 لشكلا(.٪100يكون الاستقطاب كليًا ويساوي 

 half-Heusler تم اكتشاف هذه الخاصية عن طريق إجراء حسابات النطاق على مركبات عائلة 

، مما يجعل هذا المركب أول نصف معدن تنبأ به حساب NiMnSb المركب وعلى وجه الخصوص على

الاكتشاف من الممكن إطلاق نشاط بحثي لاكتشاف مواد شبه معدنية [. جعل هذا 17،18بنية النطاق ]

 .جديدة

 
 ،Ferromagnétisme Non (A): افات الحالات واستقطاب الدورانتمثيل تخطيطي لكث :II.5 الشكل

(B) Ferromagnétisme، (C) demi-métalliques 
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II.4. تطبيقات سبائك Heusler 

لا توجد التي  العقد الأخير باهتمام كبير بسبب خصائصها المختلفة في هوسلر حظيت سبائك 

نوعا من بين أكثر المواد تو التي تعد ضرورية للعديد من التطبيقات التكنولوجية، و  في الكثير من السبائك

 :من بين هذه التطبيقات،  [3]الذاكرةستخدامها في أجهزة تخزين الطاقة و التي يمكن ا

 .1.4.IIهوسلر في اللكترونيات سبائك تطبيق (Spintronics) 

ه الشحنة الكهربائية، والإلكترونات، في أشباحاملات تعتمد الأجهزة الإلكترونية التقليدية على نقل 

تسخير دوران الإلكترون بدلًا من شحنته لإنشاء جيل  لسيليكون. ولكن حاول الفيزيائيونالموصلات مثل ا

ائر قوة من تلك التي تشكل الرقائق والدو و  الأصغر حجمًا، والأكثر تنوعًالإلكترونية جديد من الأجهزة ا

مما جعل لهذه الأجهزة  التطورات الأخيرة في مجال تكنولوجيا المعلومات والاتصالات، [19] الكهربائية اليوم

 [20] .ونقلها تخزين المعلومات وسرعة معالجة البياناتفي قدرة عالية الإلكترونية 

تدور على التي صمامات الل سبيل المثا، على اليوميةفي حياتنا  الإلكترونيات الدورانية نتعامل مع  

والتي تُستخدم في محركات الأقراص الصلبة  ،GMR المقاومة المغناطيسية العملاقة أساس تأثير

 اكم، HDDوالتي تستخدم في الحساسات المغناطيسية ورؤوس قراءة الأقراص الصلبة . [19]المغناطيسية 

الا ان تكنولوجيا المعلومات والاتصالات  ، (TMR) [21]النفقيةاكتشاف تأثير المقاومة المغناطيسية  تم

البيانات من خلال الألياف البصرية. الكثير من هذا النقل السريع نقل  في المستقبل  تتطلب معدل مرتفع من

  .laser [22]إلى الصمام الثنائي يعود لبيانات ل

.2.4.II المقاومة المغناطيسية العملاقة GMR 

 اكتشاف تأثير المغناطيسية العملاقة تم” Giant Magnetoresistance“ للجملةهي اختصار  

GMR  غرونبير من قبل 1986متعددة الطبقات المغناطيسية عام  في (P. Grinberg)  [21].فيرو 

(A. Fert)   يمكن  الحديد وأالكوبالت مثل  مغناطيسيتينفيرو يتكون صمام العزم المغزلي من طبقتين حيث
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ا في وجود مجال مغناطيسي ضعيف وتفصل يينهما طبقة رقيقة جدا معدنية غير مغناطيسية متغيير قطبيته

 II. .(6 لشكلا( الكروم أو النحاسمثل 

يجعل المقاومة الكهربائية للعينة يعتمد على اتجاه المغناطيسية في الطبقات  GMRان تأثير  

المغناطيسية وتكون المقاومة أعلى في حالة أن يكون اتجاه المغناطيسية في الطبقات معاكسة، بعكس 

المركبات هي أفضل  Heusler سبائكحيث ان المقاومة عندمـا تكون مغناطيسية الطبقات في نفس الاتجاه، 

 درجات حرارة على مستوى فيرمي ومستوى ٪100صمامات الدوران بفضل استقطابها الدوراني بنسبة  لصنع

 Co2MnG [13] .عالية جدا. مثل: صمامات الدوران القائمة على كوري

 
 Vannes de spin صمام العزم المغزلي: II.6 الشكل

.3.4. II مقاومة مغناطيسية نفقية (TMR) 

 1975 واكتشفتها جولير عام ، " Magnetoresistance a effet tunnel "هي اختصار للجملة     

طبقة معدنية غير حيث تم استبدال  GMRالمقاومة المغناطيسية العملاقة تركيبها يشبه تركيب ، [23]

فيمكن للإلكترونات  نانومتراتمغناطيسية بطبقة من مادة عازلة حيث عندما يصل سمك الطبقة الرقيقة عدة 

تطبيق مجال مغناطيسي خارجي على العينة يمكن ضبط  الية عملها بحيث عند .الانتقال بين المغناطيسين

عندما يكون اتجاه الطبقتين  اتجاه المغناطيسية في أي من الطبقتين المغناطيسيتين بدون إلزام للطبقة الأخرى،

 ات بين الطبقتينالإلكترون ، فإن احتمال انتقالديديين متماثلالمغناطسيتين مغنطة القطبين المغناطيسيين الح
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متعاكستين  الطبقتين المغناطيسيتينكانت  إذاما أ، أكبر ، مما ينتج عنه تيارأكبر عبر الطبقة العازلة يكون

وبالتالي ينتج عنه تين عبر الطبقة العازلة يكون أقل، ، فإن احتمال انتقال الإلكترونات بين الطبقفي الاتجاه

حيث نجدها في رؤوس القراءة التي تستخدم لقراءة المعلومات الموجودة على الاقراص الصلبة  .قلأتيار 

  [24].التقنيةيعمل بهذه  MRAMظهور نوع جديد من الذاكرات الى  بالإضافة الحديثة،
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.1.  مقدمة 
 حيث   NaMnZ2 و    NaVZ2للمركبات   والنتائج  مناقشة الحسابات سوف نتطرق الى    الفصلهذا    في        

(Z = O, S)    الأمواج طريقة  التي تشمل دراسة الخصائص البنيوية، الالكترونية، المغناطيسية، وذلك باستخدام

  DFT [2,1].نظرية دالة الكثافة    في اطار  Wien2Kالمدمجة في برنامج    (FP-LAPW)الخطية  المستوية  

 .(GGA) [3]الارتباط استخدمنا تقريب التدرج المعمم ولحساب كمون التبادل و 

.2.  تفاصيل الحساب 
الاربعة         للمركبات  والمرونية  المغناطيسية،  الالكترونية،  البنيوية،  الخصائص  دراسة      NaVZ2  تم 

Z)  حيث   NaMnZ2و  = O, S)  الكاملة  التي تنتمي لعائلة هوسلر  Full-Heusler   في الحالة المغناطيسية

الشبكة(  حيث تم حساب واللامغناطيسية.   التشكل،  ،   a(A°)ثابت  التماسك، طاقة  الطاقة،  طاقة  بنية أحزمة 

الكلية والجزيئية(كثافة     في المنطقة الاولى لبريلوان Kpoints=3000   تهيئة عدد النقاط و مع اختيار    الحالة 

:  RMTحيث    ،Wien2Kبرنامج    وبيانات لتحديد الخصائص السابقة تعطى حالة تكافؤ لكل ذرة    .المركبات   لكل

 .يوضح ذلك  ..1 الجدول ، شعاع الشبكة العكسية: Gmax، نصف قطر الكرة

           .لكل مركب Wien2K برنامج بيانات :.1 الجدول          

 RMT(u.a) RMT*Kmax حالة التكافؤ  المركب

 
Gmax 

 

NaVZ2 Na [Ne] 3s1 

V [Ar] 3d3 4s2 

Z=O  [He] 2s2 2p4 

Z=S [Ne] 3s2 3p4 

Na =2 

V =2 

Z =2 

Z =2 

 
9 

 
14 

NaMnZ2 Na [Ne] 3s1 

Mn [Ar] 4s2 3d5 

Z=O  [He] 2s2 2p4 

Z=S [Ne] 3s2 3p4  

Na =2 

Mn =2 

Z =2 

Z =2 

 
9 

 
14 

 

https://fr.wikipedia.org/wiki/N%C3%A9on
https://fr.wikipedia.org/wiki/Argon
https://fr.wikipedia.org/wiki/N%C3%A9on
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.3.   الخصائص البنيوية 

، تتمثل الخطوة الجد مهمة في تحديد الخصائص البنيوية لنظام  (ab-initio)  الأول  أفي حساب المبد         

 معين في حالته الأساسية، والتي من خلالها يمكن تحديد الخصائص الفيزيائية الأخرى.

 

.1.3.  كامل هوسلرالبنية البلورية لسبائك Full-Heusler 

المركبات          Z  حيث NaMnZ2 و NaVZ2  تنتمي  = O, S))    الكاملة  هوسلرلعائلة  Full-Heusler  

  ئية مجموعة الفضا ال)  كنموذج اولي  Cu2MnAl   من النوعمكعب عادي  تبلور في هيكلين: هيكل أول  التي ت

Fm3̅m  n° 225)،   ثانيو النوع    هيكل  من  عكسي  الفضاال(  Hg2CuTi  مكعب     n°216 ئيةمجموعة 

𝐹4̅3𝑚) الجدول ، .2. [4] 

 .Hg2CuTiو Cu2MnAlتموضع الذرات لكل مركب في كل من الهيكلين   : .2 الجدول  
 4a البنية  المركب

(0, 0, 0) 

4b 

(1/2, 1/2, 1/2) 

4c 

(1/4, 1/4, 1/4) 

4d 

(3/4, 3/4, 3/4) 

NaVZ2(Z
= O, S) 

Hg2CuTi 
Cu2MnAl 

Z1 
V 

V 

Na 
Z2 
Z 

Na 

Z 

NaMnZ2(Z
= O, S) 

Hg2CuTi 
Cu2MnAl 

Z1 
Mn 

Mn 
Na 

Z2 
Z 

Na 

Z 

.3. .2مغناطيسيةالمغناطيسية الحديدية والل   في حالة ات  استقرار المركب  دراسة   (FM/NM )                      

 حسابات للتحديد الخواص البنيوية بالقرب من التوازن لنظام معين يتميز بقيم مختلفة لثوابت الشبكة،        

 والتي تعطى بالعلاقة التالية:  الحالة لمرنقهان نطبق معادلة  الأساسية الخلية لحجم كتابع الكلية الطاقة

                ( )
00

0

0
)1(

)( VV
B

B
V

V

V
V

BB

B
EVE

B

−


+







−









−
+=



                      (1.III) 



 النتائج والمناقشة                                                                                                 الفصل الثالث 

 

33 
 

على الترتيب: الطاقة الكلية، حجم التوازن، معامل الانضغاط، المشتقة الأولى لمعامل     𝐸0  ،𝑉0  ،𝐵  ،𝐵حيث  

 الانضغاط.

 يعطى معامل الانضغاط بالعلاقة التالية:  

                                                         
2

2

V

E
VB



=                              (2.III) 

 تعطى المشتقة الأولى لمعامل الانضغاط بالعلاقة التالية:

                                                
'1

0 1

B

B

PB
VV

−








 
+=                     (3 .III) 

Z)حيث   NaMnZ2 و  NaVZ2 بدلالة الحجم للمركبات الطاقة الكلية    تم حساب          = O, S)   في الحالة

بإستعمال تقريب التدرج   Hg2CuTiو  Cu2MnAlالحديدية واللامغناطسية في كل من الهيكلين    المغناطسية

 . (4،  3، 2و  .1ل اشك الاأنظر ) ،PBE (Perdew-Burke-Ernzerh)في مخطط   GGAالمعمم 

                        
 .(FM/NF)في الحالة  Cu2MnAlو Hg2CuTi  في كلا الهيكلين NaVO2 تغيرات الطاقة الكلية للمركب: .1 شكلال
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 (FM/NF)في الحالة  Cu2MnAlو Hg2CuTi  في كلا الهيكلين NaVS2 تغيرات الطاقة الكلية للمركب: .2 شكلال

 

 

                         
 (FM/NF)في الحالة  Cu2MnAlو Hg2CuTi  في كلا الهيكلين NaMnO2 تغيرات الطاقة الكلية للمركب: .3 شكلال
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 (FM/NF)في الحالة  Cu2MnAlو Hg2CuTi  في كلا الهيكلين NaMnS2 تغيرات الطاقة الكلية للمركب: .4 شكلال

الأ         الأأ (   .4،3،2،1شكال )نلاحظ من خلال  السبائك  اربعة  ن  النوع    اراستقر أكثر  الهيكل من  في 

Cu2MnAl  ة والذي يوافق أدنى طاقةالحديديفي الحالة المغناطسية.  

 الانضغاطيةمعامل  ،  a(A°)ثابت الشبكة البلورية    الخصائص البنيوية والهيكليةل التالي يوضح  و الجد         

B(GPa)  الانضغاطية  والم للمعامل  الأولى  باشتقة  لمرنقهان،    ماستخد وهذا  الحالة  مقارنة  ث معادلة  النتائج  م 

أما بالنسبة  ،  NaMnO2  [4]و    NaVO2بالنسبة للمركبين    لدراسة سابقة  مع النتائج النظريةالمتحصل عليها  

 : .3الجدول للمقارنة، النتائج مدونة في  دراسة سابقةفلا توجد  NaMnS2و   NaVS2للمركبين  
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البلورية  :  .3  الجدول   لكل    Bالانضغاطية    والمشتقة الأولى للمعامل B(GPa) معامل الانضغاطية،  a(A°)ثابت الشبكة 
                        .Hg2CuTiو Cu2MnAl  يكلينفي كل من اله اتمركب

   FM   FM 

[4]  
  NM  

 a(A°) B البنية  المركب 

(GPa) 
B a(A°) B 

(GPa) 
B a(A°) B 

(GPa) 
B 

NaVO2 Hg2CuTi 
Cu2MnAl 

5.56 

5.29 

94.01 

163.3 

4.77 

4.61 

5.56 

5.29 

93.22 

160.7 

5.18 

4.46 

5.48 

5.26 

113.59 

168.71 

4.38 

3.94 

NaMnO2 Hg2CuTi 
Cu2MnAl 

5.70 

5.39 

82.58 

123.2 

3.38 

5.31 

5.65 

5.40 

80.94 

122.1 

4.78 

4.59 

5.45 

5.16 

111.54 

175.05 

4.40 

4.44 

NaVS2 Hg2CuTi 
Cu2MnAl 

6.49 

6.33 

53.52 

78.60 

4.14 

4.48 

 - 

 - 

 - 

 - 

 - 

 - 

6.35 

6.26 

66.35 

86.02 

4.52 

4.30 

NaMnS2 Hg2CuTi 
Cu2MnAl 

6.57 

6.50 

49.00 

61.23 

4.92 

3.54 

 - 

 - 

 - 

 - 

 - 

 - 

6.26 

6.08 

63.29 

94.07 

2.92 

4.09 

 

ات  نلاحظ من خلال الجدول أن القيم النظرية التي قمنا بحسابها متوافقة مع القيم الموجودة في الدراس        

الأأبما  ،  [4]  السابقة السبائك  اربعة  ن  العادي  في    اراستقر أكثر  النوع  المكعب  الحالة    Cu2MnAlمن  في 

  الهيكل فقط.نختصر الدراسة القادمة في هذا   فإننا، ة الحديديالمغناطسية 

.3.3 .طاقة التماسك  𝐸𝑐𝑜ℎ ل( و  𝐸𝑓𝑜𝑟  التكوين )التشكُّ

Z)حيث    NaMnZ2 و NaVZ2 للمركبات والتشكل    حساب طاقة التماسك لجزء نختصرافي هذا      = O, S) 

 . .4 موضحة في الجدول ودراسة سابقة النتائج النظرية لأنه اكثر استقرارا  Cu2MnAlفي هيكل  

 

 .3.3..1 طاقة التماسك  𝐸𝑐𝑜ℎ 

 ، والتي تُعرَّف بأنها  𝐸𝑐𝑜ℎلها  للمركبات نقوم بحساب طاقة تماسكمن اجل دراسة الاستقرار الفيزيائي         

  طاقة التماسك  للذرات المعزولة المكونة للمركب، تعكس  مجموع الطاقات الكليةو الكلية للمركب    الطاقة  بين  الفرق 

 : يتم حسابه من العلاقة التالية [5]. في الحالة الصلبةمع بعضها البعض الذرات  بها بط تتر  القوة التي

           𝐸𝑐𝑜ℎ(NaVZ2) = 𝐸𝑡𝑜𝑡
NaVZ2_𝑏𝑢𝑙𝑘

− [Etot(Na) + Etot(V) + 2Etot(Z)]              ( .4 III)     

              𝐸𝑐𝑜ℎ(NaMnZ2) = 𝐸𝑡𝑜𝑡
NaMnZ2_𝑏𝑢𝑙𝑘

− [Etot(Na) + Etot(Mn) + 2Etot(Z)]         (  .5 III)    
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 .3.3..2 )طاقة التكوين )التشكُّل 

بين  الفرق    والتي تُعرَّف بأنها،  تجريبيا  المركبات   تحضيرمن اجل دراسة الاستقرار الكيميائي وامكانية          

بالعلاقة    هاحساب  يمكنوالتي  نقية  التها  في حال  العناصر المكونة لهذه البلورة  مجموع طاقات و لبلورة  ل  الكلية  الطاقة

 التالية: 

             𝐸𝑓(NaVZ2) = 𝐸𝑡𝑜𝑡
NaVZ2_𝑏𝑢𝑙𝑘

− [𝐸𝑡𝑜𝑡
Na_𝑏𝑢𝑙𝑘 + 𝐸𝑡𝑜𝑡

V_𝑏𝑢𝑙𝑘 + 2𝐸𝑡𝑜𝑡
Z_𝑏𝑢𝑙𝑘]                   ( .6 III) 

  

               𝐸𝑓(NaMnZ2) = 𝐸𝑡𝑜𝑡
NaMnZ2_𝑏𝑢𝑙𝑘

− [𝐸𝑡𝑜𝑡
Na_𝑏𝑢𝑙𝑘 + 𝐸𝑡𝑜𝑡

Mn_𝑏𝑢𝑙𝑘 + 2𝐸𝑡𝑜𝑡
Z_𝑏𝑢𝑙𝑘]               ( .7 III) 

 
NaVZ2(Z للمركبات الأربعة ()التشكُّلطاقة التماسك والتكوين  ..4 الجدول       = O, S)   وNaMnZ2(Z = O, S) . 

 NaVO2 NaVS2 NaMnO2 NaMnS2 القيم الطاقة 

E𝑡𝑜𝑡(Ry) 

 

 2524,6446- النظرية

 

-3820,4667 -2943,1769 

 

-4239,0638 

 

Ef(Ry)  النظرية 
[4] 

-0,38 

-0,78 

-0,24 

- 

-0,27 

-0.66 

-0,19 

- 

Ecoh(Ry)  النظرية 

[4] 

-1,5638 

-1,32 

-1,2992 

- 

-1,1156 

-1,07 

-0,9158 

- 

    التي قمنا بدراستها  لمركبات لسالبة    التماسك والتشكل  طاقةلاحظ أن قيم  ن  ..4  الجدولمن خلال         

 . هذه القيم تحفز التجريبيون على تحضير هذه المركبات مستقبلا. تجريبيا تحضيرها  يمكنبالتالي  و 

.4.  الخصائص الالكترونية 

ب         نقوم  الجزء  هذا  و في  للمركبات   مناقشةدراسة  الكلية  الحالات  وكثافة  الطاقة    NaVZ2  أحزمة 

NaMnZ2    حيث  (Z = O, S) في المكعب العادي من النوع  Cu2MnAl  المغناطيسية الحديدية    في حالة

(FM )  .مع تحديد الطبيعة الالكترونية لها 
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.4..1  أحزمة الطاقة 

في الفضاء   في منطقة بريلوان الاولى  ،Kنقوم بدراسة تغيرات الطاقة للإلكترون بدلالة الشعاع الموجي          

لتحديد طبيعة المركبات ان كان موصلا،   GGA التقريب  وباستعمالالتناظر العالية نقاط  متضمنة المعكوس، 

للمركبات الطاقة    لأحزمةالخصائص العامة  نجد أن    دراسة والملاحظات من خلال ال  الخ......عازلا، نصف ناقل

، بينما توجد بعض الاختلافات في تفاصيل  ا الكيميائيةبها البلوري وبيئته متشابهة نوعيا بسبب تشابه تركي الاربعة  

 ↓ spin dn) )والسفلي ↑spin up) )نطاق الغزل العلوي وضح أحزمة ت  (8 ،7  ،6و   .5) لاشك، الاالبنية
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 . GGA وفق خطوط التناظر العالية وبإستعمال التقريب NaVO2أحزمة الطاقة للمركب  :.5 الشكل
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 . GGA التقريب وباستعمالوفق خطوط التناظر العالية   NaVS2أحزمة الطاقة للمركب  :.6 الشكل

-10

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

10

W          L             G                X      W   KW          L             G                X      W   K

E
n

e
rg

y
 (

e
V

)

NaMnO2

-10

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

E
n

e
rg

y
 (

e
V

)

Eg= 1.99 eV

 

 . GGA وفق خطوط التناظر العالية وبإستعمال التقريب NaMnO2أحزمة الطاقة للمركب  :.7 الشكل
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 . GGA وفق خطوط التناظر العالية وبإستعمال التقريب NaMnS2أحزمة الطاقة للمركب  :.8 الشكل

التكافؤ و عند  ↑spin up) ) النطاق الغزل العلوي أحزمة  في  داخل  ت      التوصيلمستوى فيرمي بين أحزمة 

 ↓spin dn) )يالغزل السفل  بينت أحزمة الطاقة  كما  للمركبات الأربعة مما يدل على انها تحمل خاصية معدن.

  للمركبين ،  eV62,2=gE    ،eV1.99=gE  مستوى فيرمي قيمتها  عند غير مباشرة    (gap)فجوة نطاق    وجود   عن

NaVO2 وNaMnO2   نطاق  ، وفجوة  على الترتيب(gap)  مستوى فيرمي قيمتها  عند   مباشرة  eV47=0,gE  

وران بنسبة  إلى استقطاب د تؤدي  هذه الفجوات  وبالتالي فإنها تحمل خاصية شبه موصل،    ،NaVS2للمركب  

معادن مغناطسية  نصف  تحمل خاصية    أن هذه السبائكومنه يمكن القول     ،[6]  ٪ على مستوى فيرمي100

فلا يحتوي    NaMnS2  ما المركب أ،  وهي خاصية مُهمّة جدا في سبائك هوسلر  demi-métalliquesحديدية  

 . وبالتالي يمكن القول أن هذا المركب يحمل  خاصية معدن (gap)فجوة نطاق على 
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.4..2   كثافة الحالةDOS 

 :TDOS) أحزمة الطاقة الإلكترونية، قمنا بحساب كثافة الحالات الكلّيةمن أجل معرفة أصل بنية          

Total density of states)    والجزيئية (PDOS: Partial density of states)ات للمركب  NaVO2 وNaVS2، 

NaMnO2، NaMnS2 تقريب    باستعمالGGA ،(ينالشكل انظر .5  و .6) . 

   استقطاب حيث تعرف علاقة    f(E(  طاقي نحسب الكثافة الكلية في مستوى فيرمي من أجل إثبات وجود مانع     

 . [7]  (P)  الإلكترونات 

                                           p =
ρ↑(Ef)−ρ↓(Ef)

ρ↑(Ef)+ρ↓(Ef)
                                           ( .5 III) 

  ρ ↑ (Ef)  :أعلىالغزل ت عند مستوى فيرمي في حالة مقدار كثـافة الحالا . 

 ρ ↓ (Ef)  : أسفل الغزللات عند مستوى فيرمي في حالة مقدار كثـافة الحا. 

  كثافة الحالات الإلكترونية ب   ي مرتبطةوه  P = 1  في حالة مركباتنا فهي نصف معادن لأن قيمة الاستقطاب       

DOS. 

طاقوية الأقل  لأنّ المستويات ال)مُستوى فيرمي(،    eV 0و -eV6  :بالمستوى الطاقوي انطلاقا من  اهتمّيْنا

 التفاعلات الالكترونية. هي أكثر استقرارا ولا تُساهم في 

   :𝐍𝐚𝐕𝐙𝟐  المركّب

 ( P)والمدار    ،Vصر  للعن  (d)المدارات  فإن المساهم الرئيسي هو    ،PDOSوفقًا للكثافة الجزئية للحالات        

أمّا   .Vناتجة عن المساهمة الكبيرة لذرات    NaVZ2 في الكثافة الكلّية للحالة و أنّ مغنطة المركّب   Z  للعنصر

هذه الخاصية و كذا   Vلذرات  (  3d)فهي ناتجة عن المساهمة التشاركية الكبيرة لمدارات  صفة الناقلية المعدنية  

  انظر الشكل )  ، Zلذرة   (p)وبالتهجيــن مع مـدارات    Vخاصية المغنطة، لأنّها تساهم بشكل واضح مع ذرات  

. 9   10و) . 
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NaVZ2(Z للمركب للمدارات TDOS كثافة الحالة : .9الشكل  = O, S) والجزئية  PDOS. 

   :نلاحظ  10و  .  9 الشكلمن خلال 
     

 . Zللعنصر  (P-S)ات لمدار ل ة كبيرةمساهم  :-eV4الى   -eV6 المجالمن  ✓

 .  Z للعنصر (P)لمدارلفتعود فقط لمساهمة  -eV2الى  -eV4المجال  ما من ✓

 .  Vللعنصر (eg -d)فتعود للمساهمة الكبيرة للمدار  مستوى فيرمي eV0الى   -eV2 المجال من ✓
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الضئيلة  مع المساهمة    Vللعنصر   ( eg -d)  تعود الى المساهمة الكبيرة  eV4الى    eV0من المجال    ✓

 . الكثافة الكلّية للحالة لكلا المركبين في  Z للعنصر (P-S) ات للمدار 

 

NaVZ2(Z للمركب  TDOS كثافة الحالة :.10الشكل  = O, S) والجزئية PDOS  المحسوبة بواسطةGGA  . 

 

 : 𝐍𝐚𝐌𝐧𝐙𝟐  المركّب

 (P)المدار  و   ،Mnصر  للعن  (d)المدارات  فإن المساهم الرئيسي هو    ،PDOSوفقًا للكثافة الجزئية للحالات      

 .Mnناتجة عن المساهمة الكبيرة لذرات  NaMnZ2 أنّ مغنطة المركّب في الكثافة الكلّية للحالة و  Z للعنصر

هذه الخاصية    Mnلذرات    (3d)اهمة التشاركية الكبيرة لمدارات  فهي ناتجة عن المسأمّا صفة الناقلية المعدنية  

 انظر، ) Zلذرة  (p)وبالتهجيــن مع مـدارات    Mn، لأنّها تساهم بشكل واضح مع ذرات  و كذا خاصية المغنطة

 . (12و  . 11  الشكل
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NaMnZ2(Z للمركب للمدارات TDOS كثافة الحالة :.11الشكل  = O, S) والجزئية  PDOS. 

 

 : نلاحظ  12و   .11 الشكلمن خلال 

 

 . Z  للعنصر (P-S)ات لمدار ل ة كبيرةمساهم  :-eV4الى   -eV6 المجال من ✓

 .  Mnللعنصر  (d)لمدارلفتعود فقط لمساهمة  -eV2الى   -eV4من المجال  ✓

 .  Zللعنصر (P-S) ات للمدار  فقط لمساهمةفتعود  مستوى فيرمي eV0الى  -eV2المجال   ✓
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  في الكثافة الكلّية للحالة  Mnللعنصر  (eg -d) فقط الى مساهمة المدارتعود  eV4الى  eV0المجال  ✓

 لكلا المركبين. 

 

NaMnZ2(Z للمركب  TDOS كثافة الحالة :.12الشكل   = O, S) والجزئية  PDOS  المحسوبة بواسطة.GGA   

 

.5.  مغناطيسية الخصائص ال 

.5..1  العزم المغناطيسي 

    NaVS2  ،NaMnO2  ،NaMnS2  و NaVO2  للمركبات   totM  تم حساب العزم المغناطيسي الكلي       

يوضح  .  .9 الجدول    . GGA  بإستخدام تقريب   (   S, O, V, Na )  Mn,  والعزم المغناطيسـي الجزيئي لكل ذرة

 ذلك. 
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 .GGA الاربعة والجزئي لكل ذرة منه باستخدام تقريب ات: قيم العزم المغناطيسي الكلي للمركب.9 . جدول         

 NaM VM MnM Z1M Z2M intM totM المركب
NaVS2 0.002 1.86 - -0.1 -0.1 0.32 1.99 

NaMnS2 0.004 - 3.99 -0.1 -0.1 0.30 4.10 

NaVO2 0.01 1.79 - -0.07 -0.07 0.34 2.00 

NaMnO2 0.009 - 3.82 -0.09 -0.09 0.35 4.00 

 [4]دراسة سابقة 
NaVO2 

NaMnO2 
0.01 

0.009 

1.79 

- 

- 

3.82 

0.07- 

0.09- 

0.07- 

0.09- 

0.34 

0.35 

2.00 

4.00 

 ، Oو   Naذرات  المغناطيسي لقيم العزم  بينما    بشكل كبير في العزم المغناطيسي الكلي  V  تساهم ذرات        

S في كل من المركبين ضئيل  NaVO2 و  NaVS2 ، 

  ، Oو  Naذرات  قيم العزم المغناطيسي لبينما    بشكل كبير في العزم المغناطيسي الكلي  Mn  تساهم ذرات        

S  في كل من المركبين  ضئيل  NaMnO2 وNaMnS2. 

            :Slater-Pauling بولينج  -سلاترقاعدة 

     III).8(                               B 𝜇) ndN2– tZ =( B𝜇 )dnN– upN= ( tM 

                             Mt = ) Zt–12) 𝜇B                             (9.III) 

tM   : العزم المغناطيسي الكلي للمركب. 

upN وndN   : والاقليةالسبين الاغلبية عدد حالات . 

tZ   : مجموع الكترونات التكافؤ للمركب . 

الكترون في طبقة    16و   14على  التي قمنا بدراستها    Full-Heusler  الكاملة  تحتوي سبائك هوسلر

للمركبات   خلية  وحدة  لكل  NaVZ2(Z  التكافؤ  = O, S)  و NaMnZ2(Z = O, S) حيث الترتيب   : على 

41 =tZ  (  الصوديوم لذرة  واحد  لذرة    Na  ،5الكترون  لذرة    V  ،4الكترونات    Z  2  ،)16 =tZالكترونات 

سبين    هو عدد حالات  6 =ndN،  (Z  2  الكترونات لذرة  Mn  ،4الكترونات لذرة    Na  ،7الكترون واحد لذرة  )

  الغزل السفلي بينت أحزمة الطاقةكما   f(E(  عند مستوى فيرمي (gap)وجد فجوة نطاق ت  لأنه الاقلية
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( (spin dn ↓(الاشكال  .5  8،  7  ،6و)  ،لكل وحدة خلية قيمته  مما ينتج عنه عزم مغناطيسي صحيح :  

2=tM،  4 =tM،   للمركبات  NaVZ2(Z = O, S)   و NaMnZ2(Z = O, S)   ومنه يمكن القول على الترتيب ،

عن   عبارة  المركبات  هذه  معدنيأن  نصف  لقاعدة    ةمواد  خاضعة    Slater-Pauling  بولينج  -سلاتر وهي 

 .III.6) المعادلة ) الموضحة في
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 لةامالك هوسلرات للمركبية، المغناطيسية بدراسة الخصائص البنيوية، الإلكترونفي هذا العمل قمنا      

Full-Heusler NaVZ2 و NaMnZ2حيث (Z = O, S)مكعب عادي من النوع الذي يتبلور في بنية 

Cu2MnAl الأمواج المستوية طريقة  حيث استخدمنا في دراستنا، متماسكة ومستقرة(FP-LAPW)  المدمجة

إرتباط استخدمنا حيث أنه لحساب كمون تبادل  DFT نظرية دالة الكثافة في اطار Wien2Kفي برنامج 

 .(GGA)تقريب التدرج المعمم 

 كانت النتائج المتحصل عليها كالتالي:

  :الخطوة الأكثر أهمية هي تحديد الخصائص الهيكلية لنظام معين في حالته الخصائص الهيكلية

من الهياكل. وفقًا  ينمختلف نوعينعلى  Full-Heusler هوسلر كاملائك سبالأساسية يمكن أن تحتوي 

والذي يسمح بتحديد  Cu2MnAlفي الطور المغناطيسي من النوع ة مستقر نا اتكون مركبتلحسابات الحالة، 

 ، الكثافة.V، وحجم aوسائط التوازن المقابلة مثل ثابت الشبكة 

 الطاقة والكثافة الحالة الإلكترونية: من أحزمة الخصائص الإلكترونية و المغناطيسية(DOS) ،ا  وجدن

،  eV62,2=gE مستوى فيرمي قيمتها عندغير مباشرة  )gap(فجوة نطاق  وجود عن )gap(ة فجو 

eV1.99=gE ،للمركبين NaVO2 وNaMnO2 نطاق ، وفجوة على الترتيب)gap( مستوى فيرمي  عند مباشرة

أحزمة النطاق في داخل وت، وبالتالي فإنها تحمل خاصية شبه موصل ،NaVS2مركب لل eV47=0,gE قيمتها

 .↑spin up) ) الغزل العلوي

 NaMnZ2 و NaVZ2أما بالنسبة للخصائص المغناطيسية، قمنا بحساب إجمالي العزم المغناطيسي لـ 

مساهمة  بدور كبير في الظاهرة المغناطيسية مقارنة   Vوكذلك العزم المغناطيسي لكل ذرة. فنلاحظ أن ذرة 

NaVZ2(Z،في المركب بباقي الذرات  = O, S)  كذلك ذرة وMn  في مساهمة بدور كبير في هذه الظاهرة
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NaMnZ2(Zالمركب  = O, S)  لقاعدة  ات الاربعة خاضعة٪ والمركب100استقطاب الدوران ، مع وجود

 .Pauling-Slater :12)- tZ =( tM ـ بولينج  -سلاتر

 التجريبية لزيادة تعزيز التطبيقاتنأمل أن يكون هذا العمل التمهيدي بمثابة مرجع لمزيد من الدراسات   

spintronic  مت دراستهالهذه المركبات التي ت NaVO2 وNaVS2، NaMnO2، NaMnS2 ،  نقترح دراسة

  نا.الخاصة ب Full-Heusler الكاملة هوسلر سبائك وكخطوة إضافية لتأكيد استقرار الخصائص المرونية

                                     

    

 

 

 



 
 
 
 
 
 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ملخص
وذلك  Full-Heusler هذا العمل، قمنا بدراسة الخصائص البنيوية والالكترونية، المغناطسية للمركبات من النوع كامل هوسلر في

استعملنا  ، DFTفي اطار نظرية دالة الكثافة  Wien2Kالمدمجة في برنامج  (FP-LAPW)الأمواج المستوية باستخدام طريقة 
لأجل حساب كمون التبادل والترابط، تم دراسة الاستقرار الفيزيائي للمركبات في التركيب البلوري ( GGA – PBE) تقريب التدرج المعمم

ومعاملات الانضغاط ، العزوم  a(A°) قمنا بحساب ثابت الشبكة   Hg2CuTi ، النوع  ، Cu2MnAlالنوع   المكعبي في الهيكلين:
 ،NaVS2و NaVO2  للمركباتالطاقة وكثافة الحالة الكلية والجزيئية  حزمة Cu2MnAl،   للنوع الأكثر استقرارا  المغناطيسية
NaMnO2، NaMnS2 بولينج -سلاتروهي خاضعة لقاعدة  ةومنه يمكن القول أن هذه المركبات عبارة عن مواد نصف معدني 

Slater-Pauling ،Mt = (Zt– 12)μB   حيث تسمح هذه الخصائص لمركباتنا بأن تكون مرشحة لتطبيقاتspintroniques. 
 

Résumé 
Dans ce travail, nous avons présenté une étude de premier principe des propriétés structurales, 

électroniques et magnétiques des composés Full-Heusler. Cette étude est basée sur la méthode des 

ondes planes linéairement augmenter à potentiel total (FPLAPW), dans le cadre de la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT), implémentée dans le code de calcul Wien2k. Pour le potentiel 

d’échange et corrélation, nous avons utilisé l’approximation de gradient généralisée (GGA-PBE). 

Nous avons commencé par étudier la stabilité physique et chimique des composés dans de type 

Cu2MnAl, Hg2CuTi. D’après nous avons calcul les paramètres de maille optimisés, les modules de 

compression et le moment magnétique pour le plus stable Cu2MnAl. La structure de bande 

électroniques et la densité d’état totale et partielles montrent que NaVO2 et NaVS2 

, NaMnO2, NaMnS2  sont des demi-métaux ferromagnétiques qu’est on bon accord avec la règle de 

Slater-Pauling, Ces caractéristiques permis les composés d’être des bons candidats pour les 

applications spintroniques 

  Abstract 
In this work, we have used the first principal calculation to study the structural, electronic properties 

and magnetic of Full-Heusler compounds. Full potential linearized Augmented Planes waves (FP-

LAPW) method was used in the frame work of the density functional theory DFT which is 

implemented in the Wien2k calculation code. For the exchange and correlation potential, we have 

used GGA-PBE. we have studied the physical and chemical stability of both compounds in 

Cu2MnAl, Hg2CuTi type. we have calculated the optimized lattice parameters a(A°), bulk moduli and 

magnetic moment for the most stable Cu2MnAl,. The electronic band structure and the total and partial 

density of states show that NaVO2 et NaVS2 , NaMnO2, NaMnS2 are ferromagnetic demi-metals 

which are in good agreement with the Slater-Pauling rule. These characteristics indicate that our 

compounds are good candidates for spintronics applications.  

 
 


