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 انوعرف شكر

 
  الحمد

ه
  وصلى خير كل من ورزقنا خلقنا الذي لل

ه
 وشفيعنا احبيبن محمد نبينا على وسلم الل

 بعد : اأمه  والمرسلين بياءنالا وخاتم
 توفيقه حصـى منها نعمةو لا ت    القدير، و نشكـره على ما وهبنـا من نعـم لا تعـد    علىال ال  حمـد  ن

 المتواضع فـللهـه الحمـد و الشكـر .  العمل هذا بإتمام لنا
لا باسمه ووسمه علـى ما  ة ك  كل أستـاذة قسم علوم المادل انو الامتن بخالص الشكر متقده أ ثم
 مـه لنا من مساعدة في إتمام الدراسة .قده 
من  علـى ما قدمـه من  هذه    ، المشـرف علـى مذكرتـي وح  احمدقده لأستـاذ المحتـرم  اشكـر  و أ

، مساعد المؤطهر روقـاب م رادلأستـاذ المحتـرم  والإنجاز هذا العمل  نصـائح و إرشادات  م تابعة و  
ألـف    لهما الفضـل ، فـلـهما منهـي  انو كـ لي دربي  اراأنفـ، ملاحظاتو   لمسات  من    علـى ما قدمـه

 الفخـر.  و لي  ة ملؤهـا الاحترام و الوفـاء ، و لـهما الفـضلتحيهـ 
رئيسـاً، والأستاذ    لقبيشي أحمد م بالشكـر الجزيـل إلى لجنـة المناقشـة الأستـاذ المحتـرمتقـده كما أ

سـدون من نصائـح و ملاحظـات  ، على رحابة الصـدر وعلى ما سي  ممتحنـاالمحتـرم    علىبن غية  
 شكـرهم مسبـقـاً على ذلك .مـة على هذه المذكـرة ، فـأقيه 

 لفقيهر ابن خلدونرئيس مخبر فيزياءالمواد الأستاذ  شكـر  هـذه الفرصـة لأ  فـوهتو لا أ  
و الشكر    جاز م ذكهرتيان في  إليها و تمكيني من القيام بالحسابات التي احتجت  لاستقبالي

سى كله من  ان انمتابعته لي ووقوفه الى جنبي، دون  ل سويدة السائحموصول الى الأستاذ  
في    انالدراسـي من بدايتـه إلى نهايتـه، و إلى كل من كـ  ي حرفـاً في مجـال مشـواريعلمهن

 خدمة المدرسة على اختلاف المسؤوليات و الدرجـات .
 هذا البـحث من قريبٍ أو بعيدٍ.                جازنلإمساعدة  نشكـر كله من ساهم بال

خطأ يستوجب التصويب أن ي نبههنا على  ملاحظة: أنا جده شاكر لكل من قرأ الم ذكرة ووجد فيها  
 :البريد الالكتروني

ghahmed2012@gmail.com 
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2 

 

 :المقدمة العامة

 الحالة فيزیاء مجال يف العلماء أحرزه الذي التقدم إلى نالا نعيشها التي العلمية النهضة في الفضل یرجع

 التي المواد نم العدید تصميم يف ية انسناستفادة منه الا الذي المواد علم ظهور من ذلك على ترتب وما الصلبة

 اهتماما الصلبة الحالة فيزیاء علم نال الحياة، فقد مناحي مختلف في عملاقة قفزة إلى أدّت تكنولوجية تطبيقات لها

د تطبيقاته لتنوع كبير  .مجالاته وتعدُّ

و  عةالسری النفاّثة النوویة والطائرات الطاقة تاجان محطات مثل الحدیثة، التقنية ظمةنالا من العدید تطور ان

 الأساسية التصنيع مواد بأهمية الشعور إلى أدى ،واعهاأنبوالاتصالات  الحاسوب ظمةان وكذلك الفضاء، مراكب

، االيح المستعملة للمواد وبدائل جدیدة مواد عن البحث إلى بالإضافة هندسي، أو تطویر تصنيع لأي أولي كخيار

 وتركيباتها والكيميائية، يكية والفيزیائيةانالميك لخواصها يقعم بفهم إلا یتأتى لا المواد من المثلى الاستفادة انف

   [1].المحيطة بالعوامل وتأثرها البلوریة

 البنية تحدید إنّ ف لذلك و الإلكترونية ببنيتها وثيقا ارتباطا الصلبة للمواد الفيزیائية الخواص ترتبط

 ضروري للمواد الإلكترونية البنية معرفة نّ إ .الصلبة المواد لفيزیاء رئيسي هدف هي الصلبة للمواد الإلكترونية

    .تجریبيا تخصيصها بعد یتم لم التي الفيزیائية بخواصها للتنبؤ و عليها المتحصل التجریبية النتائج تفسير و لفهم

لكثافة ا نظریة ةدقّ  و فاعلية من دقتّها و فعاليتها الأولى المبادئ أساس على المبنية الحدیثة الحسابية الطرق تستمد

 ما تكون لنظام يةالكلّ  الطاقة نّ أ ىعل نظریةهذه الترتكز  Density functional theory (DFT)) [2]. الدّالية

 الموجية )دالة الموجة(. للدالة تابع هي الأخيرة وهذه الإلكترونية للكثافة دالة

ذكرة على  نجز في هذه الم   لثنائيات  المرونية و ترونيةالإلك البنيویة، الخصائص  دراسة یرتكز العمل الم 

 يانالث أمّا الأوّل، الجزء في، ((XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb :(ةاليتقنالا المعادن بور ثنائي) البوراید

 :التركيزات لمختلف   Ti1-xZrxB2للمركّب الصلب المحلول لدراسة فهو م خصّص 

(X= 0, 0.25, 0.5, 0.75 ,1)، الافتراضي البلوري  التقریب: ينالتقریب على بالاعتماد هذا و (VCA  )

  .المرتبة( Supercell) الكبيرة الفائقة الخلایا باستخدام والتقریب

تحصّل   الحسابات نتائج   المعروفة (،DFT) الدّاليةالكثافة  نظریة استعمال  یندرج في اطار  عليهاالم 

 -كترونإلإ بين التجاذبحيث تمّت معالجة   PP-PWالزائفة    لكموناتا أین تمّ استعمال طریق   ،لبالمبدأ الأوّ 

 برنامج في درجالم  (،   ultra-soft) ةالدقّ  عالي الزائف النوع الكمون طریقةب العميقة یةالذرّ  الطبقات في نواةال

   GGA-PBEالمعمم  التدرج تقریب طریق عن والارتباط التبادل كمون ومعالجة، Castep)) بيالكاست

(Perdew-Burke-Ernzerhof) . 

ذكرة  فقّت  لإتمامها تتمحور حول ثلاثة فصول مع مقدّمة عامة و خاتمة  التخرّجم   التي و 
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ق، XB2 عبارة عن بحث مكتبي لبعض ثنائيات البوراید لالأوّ  الفصل لخصائص البنيویة ل بالإضافة الى التطرُّ

یة والخواص الحراریة و الإلكترونية لكل مكونات المحلول الصلب و أهمية كل عنصر وثوابت المرونة النظر

 وجميع التراكيز بهذه التقریبات.  Supercellul  و تقریب الخلایا الفائقة VCAوالتقریب البلوري الافتراضي 

صِّص  يانالث الفصل في اأمّ  تعلقّ ب النظري ب انجللفقد خ   عليهاالتي تعتمد  (DFT) الدّالية لكثافةا نظریةالم 

 (. Castep) عنى بهذه النظریة، منها برنامج لتي ت  البرامج الحسابية ا

صّص الجزء الأوّل  الى دراسة  الخصائص البنيوية ، الالكترونية تمّ تقسيمه الى جزئين حيث خ  الثالث  الفصلو

أمّا الجزء ، ((XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb( الانتقاليةو المرونية  لثنائيات البورايد )ثنائي بور المعادن 

 لمختلف التركيزات:   Ti1-xZrxB2ي فتمّ تكریسه لدراسة المحلول الصلب للمركّبانالث

(X=0، 0.25، 0.5،    0.75 and 1)  الافتراضي البلوري التقریبين: التقریب  عتماد علىو هذا بالإ (VCA 

 المرتبة. (Supercell)  الفائقة الخلایا ( والتقریب باستخدام

 .عليها المتحصل النتائج لمختلف ةعام خلاصة مناقدّ  الأخير وفي
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-I1- :مقدمة 

 الأساسية التصنيع مواد بأهمية الشعور إلى ىأدّ  ،واعهاأنبالحدیثة  التقنية ظمةنلأا من العدید تطور نّ إ

، االيح المستعملة للمواد وبدائل جدیدة مواد عن البحث إلى بالإضافة هندسي، أو تطویر تصنيع لأي أولي كخيار

 وتركيباتها والكيميائية، يكية والفيزیائيةانالميك لخواصها عميق بفهم إلا یتأتى لا المواد نم المثلى الاستفادة إنّ ف

 .  [1]المحيطة  بالعوامل وتأثرها البلوریة

-2-I  ةاليتقنالاالعناصر: 

حالة أیةّ  مملؤة جزئيا في fأو   dها العناصر التي تكون فيه مدارات انب اليةتقنالایمكن تعریف العناصر 

 العناصر كيمياء دراسة عند المفيد ومن IlIBإلى  IB عشرة أعمدة من من مؤلفة قطعة الات أكسدتها تشكلمن ح

 :  [2]قسمين إلى تقسيمها اليةتقنالا

 الدوري لجدوللل السطر الأوّ  في وتقع اللون الأصفر( ) الرئيسية اليةتقنالا العناصر :  الأول -

 الدوري لجدولالسطر الأوّل ل في أسفل وتقع  )اللون الأحمر الفاتح( داخليةال اليةتقنالا رالعناص  ىیسم : يانالث-

 

 

   [3](: الجدول الدوري للعناصر I-1) الشكل
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I-2-1- ديوم انمجموعة السك B III : 

 الاكتينيوم يوم وانثنو اللا  Y  و الليوتيریوم Sc ذیومانالسك وهي عنصرین  على المجموعة هذه تشمل            

لمجموعة العناصر هذه البنية الالكترونية الخارجية   211 nsdn  [2].  التكافؤ  ثلاثيةو تكون مركبات 

-I2-1-1- ذيوم انمعدن السكSc: 

ولكن  المشكلة في  القشرة الأرضية  جزءا من المليون في الصخور الموجودة في 25یشكل نسبة 

 .   [2]الأخرى استخلاصه من العناصر الترابية النادرة 

-I2-1-2- ذيوم:انبنية السك 

 . [2]تكافؤ واحد إلكترونتحوي  dالطبقة الفرعية  4الدور  3المجموعة  إلىمعدن ینتمي  -

3d البنية الالكترونية هي  -
1
4s

2
[Ar] Sc 

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

  g/cm33.0 كثافته  -

 (Hexagonal Crystal System ) البنية الفراغية سداسية -

-I2-1-3- يوم:دأنأهمية السك 

استخلاصه  انوك ،يوم انورإلىتاجها من خامات انية قليلة منه یتم كمّ  إنّ دیوم التكنولوجية فاننظرا لقلة أهمية السك

تاجه بكميات كبيرة ثم  تطورت  طرق نات إلى أدّ التي أهميته النوویة  تبرز أنالتنقية والتصفية فقط  إلا بقدیما 

 . [2]بالمبادلات الأیونية استخلاصه 

I-2-2-1- معدن الليوتيريومY : 

یدات الثقيلة اثنفي مناجم اللا يومانثناللا م ویوجد مع1843در في سنة انتم استخلاصه من طرف العالم  مرس

الفلز المستخدم حيث یتم طحن وتهضيم الفلز باستخدام حمض الاستخلاص  على. طریقة استخلاصها تعتمد 

 .[2]معادن أملاح هذه ال

-I2-2-2- :بنية الليوتيريوم 

 . [2]تكافؤ واحد إلكترونتحوي  dالطبقة الفرعية  5الدور  3المجموعة  إلىمعدن ینتمي  -

4d البنية الالكترونية هي  -
1
5s

2
[Kr] Y 

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

  g/cm34.5 كثافته  -

 (Hexagonal Crystal System ) البنية الفراغية سداسية -
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-I2-2-3- :أهمية الليوتيريوم 

الأساس للفسفور ه إنّ  في السنوات الأخيرة أهمية كبيرة في حقل الالكترونيات حيث   لعنصر الليوتيریوم انك

، في فیستخدم في صناعة الميكروویه ان شاشات التليفزیون .كما علىالمستخدم في ظهور اللون الأحمر 

 .[2]تطویر إلىفاعلات النوویة الحدیثة والذي لا یزال یحتاج في الم تالرادارت،  كما له استخداما

 خارج الدراسة . Acالاكتينيوم  و  Laيومانثنالمعدنين اللا:  ملاحظة

-I2-3-1- يوم انمجموعة التيتVBI : 

لمجموعة    وHf والهافنيوم Zr الزركونيوم  Ti يوم وانالتيت وهي عناصر ثلاثة على المجموعة هذه تشمل  

ر هذه البنية الالكترونية الخارجية العناص  221 nsdn [2].و تكون مركبات رباعية التكافؤ 

-I2-3-2- يوم  انمعدن التيتTi: 

مركبات  نّ أ % من القشرة الأرضية فهو من العناصر المهمة والمنتشرة بشكل واسع إلاّ  0.6یشكل نسبة 

 FeTiO3  فة وتكون مركبات منوعة أهمها الایلمنيتضعي هذا المعدن تختلط بالصخور السيليسية بنسب  

 .TiO2 [2] والروتيل

-I2-3-3- يوم :انبنية التيت 

 . [2]الكترونات تكافؤ أربعةتحوي  dالطبقة الفرعية  4الدور  4المجموعة  إلىمعدن ینتمي  -

3d البنية الالكترونية هي  -
2
4s

2
[Ar]Ti  

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

  g/cm34.506 كثافته  -

 (Hexagonal Crystal System ) البنية الفراغية سداسية -

-I2-3-4- يوم :انأهمية التيت 

من المعادن المهمة المستخدمة في صناعة أجزاء محطة الفضاء الدولية لما یتمتع به من كثافة  Tiعتبر معدن ی  

متوافق حيویا  هنّ لألمفاصل الصناعية كما یستعمل في صناعة اة عاليودرجة الحرارة الة عاليمنخفضة و قساوة 

 [2] . (انالألو انومقاوم ضد التآكل وصناعة الصباغة ) لمع

-I2-4-1- معدن الزركونيوم Zr : 

من سيليكات  المكوّنهذا المعدن خام الزركون  القشرة الأرضية و من أهم مركبات % من 0.025یشكل نسبة 

 .   ZrO2 [2]من أكسيد الزركونيوم    المكوّنو خام البادوليت  ZrSiO4الزركونيوم 

    -I2-4-2- : بنية الزركونيوم 

 . [2] الكترونات تكافؤ أربعةتحوي  dالطبقة الفرعية  5الدور  4المجموعة  ىمعدن ینتمي إل -
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4dالبنية الالكترونية هي -
2
5s

2
 Zr [Kr] 

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

 g/cm36.52 كثافته  -

  (Hexagonal Crystal System )سداسيةالبنية الفراغية  -

-I2-2-3- : أهمية الزركونيوم 

في حمایة العاملين في مجال الطاقة النوویة لما یتميز به من ضعف شدید لامتصاص  Zrیستخدم معدن 

النيترونات كما یدخل في كثير من السبائك المعدنية وخصوصا الفولاذ حيث یزید من مقاومته للأكسدة فتصنع 

 .[2]الأكسدة في الأوساط المائية  الألومنيومس أجهزة الاحتراق كما یزید من مقاومة منه رؤو

-I2-3-1-  اديوم انفالمجموعةVB : 

لمجموعة    وTa  وميلاالتنت وNb  و نيوبيوم V  ادیوم انف وهي عناصر ثلاثة على المجموعة هذه تشمل

العناصر هذه البنية الالكترونية الخارجية   231 nsdn [2].التكافؤ  خماسيةو تكون مركبات 

-I2-3-2-   اديوم انفالمعدنV: 

ادیوم . انادیوم بالفئة المكعبة ممركزة الجسم ویعتبر مركب الاباتيت من أهم مركبات الفانیتبلور معدن الف

فولاذ كما یستخدم نقي .مع الكربون یزید قساوة ال انممتازة إذا ك ةيكيانیستخلص من خاماته . یتميز بصفات ميك

 .[2]وصناعة النوابض ومواسير عوادم السيارات اليةالعهذا الخليط لصناعة الأدوات المستخدمة في السرعات 

-I2-3-3-   اديوم:انفالبنية 

 . [2]الكترونات تكافؤ ثلاثةتحوي  dالطبقة الفرعية  4الدور  5المجموعة  إلىمعدن ینتمي  -

3d البنية الالكترونية هي  -
3
4s

2
[Ar]Ti  

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

    g/cm36.1 كثافته  -

   (BCC)  المكعبة ممركزة الجسم -

-I2-3-4-  اديوم:انفالأهمية 

ة إذ یزید من مقاومة المواد لغير شكلها، كما یزید انادیوم في صناعة التعدین لماله من قوّة ومتانیستخدم معدن الف

 [2] . ات الاسمنت فيزید من قساوتها من قوّة الفولاذ و یدخل مع مركب

-I2-4-1-   نيوبيوم المعدن Nb: 

وم في الطبيعة معا ویضمهما خام معقدّ ویتم فصلهما بصعوبة للغایة. له قساوة يلایوجد معدن النيوبيوم والتنت

 .[2] العادیة ةيكيانيكية ممتازة وسهل التشكيل بالعمليات الميكانمقبولة مما یجعله ذا خواص ميك
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-I2-4-2-  نيوبيومالبنية : 

 . [2]الكترونات تكافؤ ثلاثةتحوي  dالطبقة الفرعية  5الدور  5المجموعة  إلىمعدن ینتمي  -

3d البنية الالكترونية هي  -
3
4s

2
[Kr] Nb  

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

    g/cm36.4 كثافته  -

 (BCC) المكعبة ممركزة الجسم -

-I2-4-3-  نيوبيومالأهمية: 

یستخدم في الصناعات الكيمائية لعدم تأثره بالأحماض ویضاف للفولاذ لتثبيت الكربون داخله ومنع احتواءه 

ه یستخدم غلافا للوقود النووي. یقاوم إنّ م داخله، ونظرا لضعف امتصاصه للنيترونات فوكربيدات النيكل والكر

تخدم لتبرید المفاعلات النوویة. كما یستخدم في تأثير الصودیوم المنصهر أو خليط الصودیوم و البوتاسيوم المس

  .[2]فائقة التوصيل 

-I3-  أشباه الفلزاتMetalloids: 

 ها في الجدول الدوري  عند الخط الفاصل بين الفلزات و اللافلزات أعلاه وأسفلهانمك

-I3-1- خواصها: 

 لها بعض خواص الفلزات و بعض خواص اللافلزات  -

 فلزاتفلزات وأقل قابلية للكسر من اللاالغرفة و أقل قابلية للطرق من الصلبة عند درجة حرارة  -

 شبه موصلة للكهرباء  -

 ستاتينالأ -البولونيوم  –تيلریوم ال –تيمون نلأا -زرنيخ ال–يوم انجيرمال -سليكونال -بورونالعناصر : 8تشمل  -

-I3-2- بورون الB: 

وهو شبه فلز قليل الوفرة في الطبيعة وغالب یوجد  IIIAرأس المجموعة وتسمي باسمه المجموعة  علىیوجد 

في الطبيعة ویصعب استخراجه نقي . یشكل مواد  )نقي(شكل البورات ولا یوجد حر علىمتحد مع الأكسجين 

   .حراریة

-I3-3-  بورونالبنية: 

 تحوي إلكترون تكافؤ pالطبقة الفرعية  2الدور  3المجموعة  إلىمعدن ینتمي -

1sلكترونية هي البنية الا -
2
2s

2
2p

1
 

 صلب في درجة حرارة الغرفة  -

g/cm كثافته  -
3

2.08 

 (Rhombohedral crystal system) "معين" البنية الفراغية -
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-I3-4-  بورونالأهمية: 

اف الزجاجية ومواد العزل والبناء كما يلشكل مركبات في صناعة الأ علىة صناعات في عدّ  Bیستخدم  

اج البرسيليكات وفي صناعة الخزف  وفي صناعة الأسمدة والمنظفات كذلك في حمض یدخل في تركيب زج

هناك مضادات حيویة عضویة تحوي عنصر البورون وهو ضروري للنبات  نّ أالبوریك كمضاد ميكروبي كما 

 ویلعب دورا في الجدار الخلوي للنبات .

-I4-  الانتقاليةبوريد المعادن (Ti1-xZrxB2): 

يائية تحتوي عنصر البورون والذي یكون مرتبط مع عنصر أخر في الأغلب كهر هي مركبات كيم 

 وسلبية اقل من البورون وهي فلزات . 

-I4-1- واع البوريدات :ان 

 ریدات غنية المعدن .وقسمين بوریدات غنية بالبورون و ب إلىم البوریدات قسّ ت  

-II4-1-1- بوريدات غنية بالبورون: 

 إلىیصل  حتىالجدول الدوري طيف واسعا من مركبات البوریدات الغنية بالبورون تشكل العدید من عناصر  

خر وتتميز عموما بناقليه كهربائية مميزة آ إلىوتختلف خصائص البوریدات من مركب  YB66رید الاتيریوم وب

 وتستخدم في صناعة أشباه الموصلات كما لها خصائص مغناطيسية .

-I4-1-2-  بوريدات غنية بالمعدن: 

 ة:لىاتشكيل البوریدات الغنية بالمعدن وتكون هذه البوریدات ذات الخصائص الت إلى الانتقاليةتميل الفلزات 

 خاملة كيميائيا -

 صهار مرتفعةانذات نقطة  -

 يكيةانلها العدید من التطبيقات الميك -

 لزركونيوم ي بورید اانيوم وثاني بورید التيتانوث الألومنيومي بورید انومن هذه السبائك ث

-I5- :تعريف السبيكة 

 هاعليالسبيكة هي خليط من عنصرین أو أكثر یمكن الحصول فإنّ  ،من اجل تحسين صفات المعدن النقي 

بالصهر أو التلبيد ویسمي العنصر الأكبر نسبة في السبيكة بالعنصر الأساس وتسمي السبيكة عادة باسمه والذي 

 .[4] تكون معدنية أو غير معدنية نأة للسبيكة یمكن المكوّنى العناصر الأخر نّ أیكون معدنا في حين 
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-I5-1- واع الأطوار في السبيكةان: 

-I5-1-1- المحلول الصلب: 

ين للسبيكة ببعضهما في الحالة الصلبة .حيث تختفي ذرات المكوّنول الصلب من تذویب العنصرین لیتكون المح 

 س لا یمكن التميز بين مكوناته .انتحت المجهر كتركيب متجالمذاب بين ذرات المذیب فيبدو المحلول الصلب 

 

-I5-1-2- الصلبة المحالىلواع ان: 

 :المحلول الصلب البيني -أ

 ماكلّ  ،اصغير المضافة الذرات حجم انك وكلما ، البلورة ذرات نوع أقلّ حجما من  إضافية ذرة وجود عن عبارة

 [1] .وأسهل أسرع تغلغلال انك

 :لىحلإالإ المحلول الصلب -ب

 البلورة . مستوى ذرات بإحدى شائبة ذرة إحلال هو

 .   [1]الذارت الكبيرة عادة ما تتغلغل بين ذارت البلورة بالإحلال نّ أ حيث انحجم المكعلى ویعتمد التغلغل  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 تكوين السبائك بالإحلال والبيني(:  I-2) الشكل
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عتمد على ت وروذري هيوم حددها على قواعد صلب محلول لتكوین بعضهما في العنصرین انذوب قابلية وتعتمد

 [5] :  یلي فيما إیجازها یمكن عامة عوامل إرشادیة عدة

 الذرات قطر في الفرق لا یزید بحيث الحجم، في متقاربة والمذاب المذیب من كل ذرات تكون ان ینبغي -1

 15 % عن

 البلوري التركيب نفس والمذاب المذیب من لكل یكون ان یجب -2

 إذا تتكون لا الصلبة فالمحاليلالكهروكيميائية  صائصالخ نفس والمذاب المذیب من لكل یكون ان یجب  -3

 محددة  كيميائية خواص كيميائي له مركب لتكوین شدید ميل هناك انك

 العكس وليس أقل، تكافؤ ذي آخر في أعلى تكافؤ ذو فلز یذوب ان الأسهل -4

 ذلك وتأثير ذرة، لكل إلكترونات التوصيل عدد متوسط أهمية إلى مرة لأول تباهنالا روذري هيوم لفت -5

 .صلبة محاليل من بدلاا  مركبات فلزیة وتكوین التركيبية التغيرات على

 ةالإرشادیالقواعد  ههذ ان وبالرغم من المذاب تردد مع المذیب ذرات دتردّ  یتقارب أو یتساوى ان یجب -6

 لا يوه آخر، عنصر في ما عنصر انذوب قابلية على ذاتها للحكم حد في كافية ليست هاان إلاّ  ضروریة

 كل في )الطور( انالاتز منحنيات وتحليل لدراسة التجریبية المحاولة عن الأحوال في جميع تغني

 ونسب الإذابة . الحرارة ودرجة الضغط من الممكنة الظروف

-I6- الذري تشارنالاة آلي: 

 حالة يفف  .لها ةنالمكوّ  الذرات على نوع وكذلك لها، البلوري التركيب على مادةأیةّ  في تشارنالاة يآل وتتوقف

 الذاتي تشارنالا عندئذ النوع هذا ویسمى المذیب ذرات نوع نفس من المنتشرة الذرات تكون النقية الفلزات

 B ، A هو كما عنصرین متقاربة ذرات ة منالمكوّن الصلبة لاليالمح حالة في اأمّ  .الفراغات طریق عن ویتم

  الذرات  حجوم تكون بالإحلال المحلول انك فإذا ، المحلول عةطبي على یعتمد تشارنالاة يآل نوع نّ إف  الصلب

B، A بين  بالقفز یكون تشارنالا نّ إف الذري، الحجم صغيرة بينية شوائب به انك وإذا التبادلي تشارنالا یسهل ولذا

  [5] .البينية الشبكية المواقع

-I7-  متكافئةالغير المركبات: 

لها تركيبة عنصریة لا یمكن تمثيل نسبها من  ، صلبة ،عضویة هي مركبات كيميائية دائما تكون غير

عن طریق المحلول الصلب بالإحلال أو البيني )التغلغل(  أسة تنشانالأعداد الطبيعية الصغيرة وهي مركبات متج

 . 1و   0.75 ، 0.5 ، 0.25 ، 0یأخذ القيم   xحيث  Ti1-xZrxB2منها 
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-I7-1- يوم اني بوريد التيتانالمركب ثTiB2 : 

كسدة ومقاوم التآكل للأ مضاد  ،یعتبر من السيراميك شدید الصلابة وله توصيل حراري ممتاز 

ویمكن تشكيله عن طریق التفریغ  الألومنيومفي صهر  مهبطيهستخدم كمادة ول ی  بقموصل كهربائي م ،يكيانالميك

 الكهربائي 

 الخصائص البنيوية : - أ

شكل ال البنية إلىینتمي  سداسية   TiB2 

  γ=120°و    α =β=90°ثوابت الخلية   

:الموضعين ذرة : ثلاثة ذرات هي Ti  ،(0.0.0في الموضع )  ذرتي B في   تحتوي الوحدة البنيویة على 

 

 (  I-3) الشكل في موضح هو كما (2/3.1/3.1/2( و ) 1/3.2/3.1/2) 

  

 

 

      

 

 

 

 

 بعض الخصائص الفيزيائية:  - ب

 

  TiB2  يوماني بوريد التيتانث الفيزيائية لمركببعض الخصائص (:  I-1) الجدول 

 TiB2 الخواص

g/cmالكتلة الحجمية
3

 4.52 

 g/mol 69.489   كتلة الجزئ

 C 2980°صهارندرجة الا

 الرمادي الداكن إلىالرمادي  اللون 

  TiB2 البنية السداسية لمركب ثاني بوريد التيتانيوم(:  I-3الشكل )
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-I7-2- ي بوريد الزركونيوم انالمركب ثZrB2: 

 صهار.نوذلك الارتفاع درجة الا ليةاعر بدرجة اصهنیعتبر من السيراميك المقاوم للا

 الخصائص البنيوية :-أ

البنية إلىینتمي  سداسية     شكلال  ZrB2 

  γ=120°و    α =β=90°ثوابت الخلية   

:الموضعين ذرة : ثلاثة ذرات Zr  ،(0.0.0في الموضع ) و ذرتي B في   تحتوي الوحدة البنيویة على 

  .( I-4) الشكل في موضح هو كما (2/3.1/3.1/2( و ) 1/3.2/3.1/2) 

 

 

 

 

 

 

 

 :بعض الخصائص الفيزيائية-ب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ي بوريد الزركونيومانث بعض الخصائص الفيزيائية لمركب(:  I-2) الجدول

 ZrB2 الخواص

g/cmالكتلة الحجمية
3 

 6.085 

 g/mol  112.85كتلة الجزئ

 C 3246° صهارندرجة الا

 الزركونيومثاني بوريد  لسداسية لمركبالبنية ا(:  I-4) الشكل 
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-I8- ثوابت المرونة: 

س انتجم   ،في الوسط المرنحيث  ،ة ثوابت خاصة كما هو معروف في فيزیاء الأجسام الصلبةوربلّ شبكة لكل 

 .[6-7] ون هوك انحسب ق اا يمرتبطة خطّ هذه الثوابت الاجهادات والتشوهات تكون 

 في الحالة العامة شكل المؤثر

1-I))  

 ویمكن تعریف العلاقة العكسية 

2-I)) 

        حيث :

kl
σو مؤثر الاجهادij

εمؤثر التشوه                                                           

ijkl
C  وij

ε  ثوابت المرونة مؤثرات من الرتبة الرابعة لمعاملي المرونة ومؤثر  اليالتو علىهي

ijklتناظر یمكن تخفيض عدد المعاملات المستقلة للمؤثر لأسباب ال و، التشوهات
C  ویضع  21 إلى 81من

 .[8]ية باستخدام مؤشرات جدیدة انفي شكل متماثل من الرتبة الث

 

 

 

 

 

 مؤثر المرونة یعطي :

3-I))  

  Cij= 

 

 

 

klijkl
C

ij
εσ .=

klijkl
S

ij
σε .=

 في البلورة تالاجتهادا(:  I-5) الشكل



البنيوية الخواص                                                                                        الأول  الفصل  

 

16 

 ثوابت الضغط المحوریة: و التي ت عبرّ على  : القطریة المرونة ثوابت cii  معi ≤ 3  . 

 صّية:  الق المرونة ثوابتcii    معi ≥ 4   قصالمرونة و التي ت عبرّ على ثوابت. 

  فتل: ال مرونة ثوابت cij معj ≤ 3 ≠i   الفتلو التي ت عبرّ على ثوابت  قطریةالتسمي ثوابت خارج . 

تسمي ثوابت المرونة  ضغاط طوليانالقص لناتج عن  إجهادالتي تقيس   j > 3و   i ≤ 3مع  cijالثوابت 

 .[9]المختلطة 

-I8-1- السداسية : ورةالبلّ  مرونة معاملات 

 :نّ إبالنسبة للتناظر السداسي ف

 

4-I))  

  

 

 

 :[9-10-11] أنّ أي 

 طضغال معامل حساب یمكن Cijالمرونة  ثوابت من طلاقاان

 بواسون و معامل المرونة الطولي  القص  ومعامل ومعامل 

 هيل . - روس - فویت تقریبات باستعمال

-I8-2-  ط الحجمي ضغمعامل الB : 

 [12-13] في الحجم للتغير الصلب الجسم مقاومة یقيس

                 : Voigtتقريب فويت 

5-I))  

 

   : Reussتقريب روس 

6-I))              
                    : Hillتقريب هيل 

 7-I))                        

 

 

( ){ }
231312332211 2

9

1
CCCCCCBV

+++++=

( ){ }1

231312332211 2
Rـ SSSSSSB +++++=

2

RV

H BB
B

+
=

( )
121166

1212

332211

665544

2

1

≠

≠

≠

CCC

CCC

CCC

CCC

+=

=

=

=
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-I8-3-   معامل القصG: 

 للمستویات بالنسبة  یةالذرّ  المستویات قات زلاان أو الصلبة المادة قساوة یحدد الذي معامل القص هو

 : [12-14]اليطلاقا من ثوابت المرونة كالتانحسب معامل القص و ی   .الأصلية

  : Voigtتقريب فويت  

 8-I)) 

 

  : Reussتقريب روس 

9-I)) 

            :Hillتقريب هيل  

 10-I))               

-I8-4-  بواسون  معاملν : 

 تكون 0.1 من أقل .المتجاورة الذریة المستویات بين الرابطة نوع دنحدّ  أیضا خلاله بواسون من معامل 

 [12-13-14] 0.25 القيمة تكون الروابط الأیونية حالة في اأمّ  تساهميةال الذرات بين الروابط

     : Voigtتقريب فويت 

 11-I))                                       

     : Reussتقريب روس 

 12-I))                                  )
+

(= RR

RR

R

BG

GـB

3

23

2

1
υ 

                    : Hillتقريب هيل 

13-I))                                        
2

υυ
υ

RV

H +
= 

-I8-5-  يونغمل المرونة معا E  : 

هال -الإجهاد  بين النسبة نّ أ یونغ العالم اكتشف   مقدارا دائما تساوي المرنة المرونة  للمادة مرحلة في تشوُّ

 . [12-13-14]الواحدة للمادة ثابتا

 

 

( ){ })++(+++++= 665544231312331211 3
15

1
CCCCCCـCCCGV

( ){ }1

665544231312331211 34415
Rـ SSSSSSـSSSG )++(+++)++(=

2

RV

H GG
G

+
=

)
+

(= VV

VV

V

BG

GـB

3

23

2

1
υ
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     : Voigtتقريب فويت  

  14-I))                                            ( )VVV GE υ12 += 

  : Reussتقريب روس  

15-I))                             ( )RRR GE υ12 += 

   :Hillتقريب هيل 

16-I))                               
2

RV

H EE
E

+
= 

-I9- الحرارية: الخواص 

 :  Debye temperature θDديباي  حرارة درجة -أ

 باستعمال  للمواد   الصوتية للأمواج المتوسطة من السرعة طلاقااندیباي  حرارة درجة بحساب ی مكن 

 :[15] التاليةالعلاقة 

17-I)) 

 n  الحجم وحدة في اتالذرّ  عدد  

يالذرّ  الحجم                                                       Va  

انبولتزم ثابت     kB  

كنبلا ثابت     h  

Vm العلاقة : من تحسب و الصوتية جللأموا المتوسطة السرعة  
18-I)) 

Vl العلاقة : من تحسب و الطولية الموجة سرعة 

19-I)) 

Vt العلاقة : من تحسب و العرضية  الموجة سرعة 

20-I)) 

ρ : الحجمية الكتلة 

-I10- الإلكترونية الخواص: 

 ناقلة، نصف ومواد عازلة مواد ناقلة، مواد وهي أصناف ثلاثة إلى ناقليتها حسب الصلبة المواد صنفت  

   الطاقة فجوة مقدار وعلى للمادة"  Band structure"  زمالح   تركيب أساس على التصنيف هذا اعتمد ولقد

mD V

Nh
υ

π4

3

2
θ 31

)(=
/

31

33

12

3

1
υ /

))+((=
ـ

lt

m VV

21

ρ3

43
v /

)
+

(=
GB

l

21

t ρ
v /

)(=
G
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  "Gap Energy" ،التوصيل حزمة تفصل  التي "Band conduction" التكافؤ حزمة عن  "Band 

valence" واقلالن في ومنعدمة لالنواق صافان في وأقل العوازل في كبيرة تكون حيث . 

 حزمة إلى بالإلكترونات المملوءة التكافؤ حزمة من الإلكترون تقالان الكهربائي التوصيل یتطلب

 من تقالنالا من یتمكن لكي طاقة یكتسب ان الإلكترون على یجبه نّ أ أي بينهما المحظورة الفجوة عبر التوصيل

 الفرق أنّ ف ناقلة النصف المواد  إلى بالنسبة اأمّ  ، Eg  قةالطا بفجوة الطاقة هذه على ویطلق حزمة إلى حزمة

 في الطاقة فجوة قيمة من بكثير أقل تكون التي الطاقة فجوة قيمة في یكمن العازلة المواد وبين بينها الأساسي

 .   [22] العازلة المواد

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : "Electronic band structure"الالكترونية  الطاقة شرائط - أ

 الطاقة شرائط على نتحصل الكامل الكمون مع "LAPW" خطيا المزادة المستویة الأمواج طریقة لباستعما

 ZrB2 و TiB2   للمركبات الأولى "ZB" انبریلو منطقة في التناظر عالية نقاط بين واصلة خطوط وفق

          المعكوسة الشبكة فضاءالمعروفة في    hcpالسداسية  للبنية الأولى انبریلو منطقة  ( I-7) الشكل  یبين

 "Reciprocal Space" [23] التناظر عالية بنقاط المميزة و. 

  

Γ(0،0،0) 

A(0،0،1/2) 

K(1/3،1/3،0) 

H(1/3،1/3،1/2) 

M(1/2،0،0) 

L(1/2،0،1/2) 

 

 تركيب الحزم الطاقوية في المواد(:  I-6) الشكل
 

 السداسية لبنيةل بريلوان منطقة في التناظر عالية نقاط(:  I-7) الشكل  
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 -1-ΙΙ مقدمة:  

طریق العالم  منبعبارة ریاضية  الأنویةحركة مجموعة من الالكترونات و  تم التعبير عن 1926في     

، لكن للأسف هذه المعادلة تمتلك حل هي أساس فيزیاء الكمو(  Erwin Schrödinger) شرودينغر اروين

إیجاد حل  نّ إمضبوط فقط في حالة واحدة وهي نظام نووي أو جزیئي یحتوي  على إلكترون وحيد ، لهذا السبب ف

 غلب الحالات هي مهمة جد معقدة ویكون حلها مجرد تقریب. أهذه المعادلة في ل

من القيمة التي  انبحيث یقترب قدر الإمك شرودينغرية هو إیجاد حل لمعادلة الهدف الأساسي في الفيزیاء الكمّ 

هو  ن في مجال المادة ویا بالنسبة للفيزیائيير عن نظام فيزیائي حقيقي من العوائق الفيزیائية التي تشكل تحدّ تعبّ 

 تظام الجزیئات المشكلة للبلورات.      نالفهم الدقيق لا

في هذا الفصل سنقوم بتقدیم مجموعة من الطرق أو التقریبات المختلفة المستعملة في حساب الخصائص     

 هوهنبارغلى نظریة ( التي تعتمد ع DFT) ة يالدّ ال الكثافةالفيزیائية في الأجسام الصلبة، سنقوم بتقدیم نظریة 

ب نظري في هذا العمل بعد هذا سنقوم بتقدیم انوالتي سيتم استخدامها كج -Khon (Hohenberg) وكوهن

واع انالمستعملة في العمل وكذلك أهمية ترميز التبادل والارتباط مع مختلف  وشام كوهنشرح خاص بمعادلات 

 ... GGA، LDAمن الوظائف مثل : 

-2-ΙΙ 1926:للبلورة شرودينغر معادلة  

في مختلف حالات حركة  Ψ للنظام الموجةيكا الكم والتي تعيين شكل انوهي المعادلة الاساسية لميك            

  و تكتب :[1] للمادة الفيزیائية الخصائص فهم المتبادل ومن ثمّ  او تأثيراته " الأنویة  و الإلكترونات "الجسيمات 

1-ΙΙ()  
 

2-ΙΙ() 

 

 H: المؤثرّ                  هاميلتون

يةالكلّ  الطاقة  للنظام   :E 

 :كتبو ی ی عبرّ عنه ریاضيا بمجموع الطاقتين الحركية و الكامنة هاملتونالمؤثر  نّ إ

3-ΙΙ() 

4-ΙΙ() 

 

5-ΙΙ() 

 

:Te       للإلكترونات الحركية الطاقة  

:Tn     ویةنللا الحركية الطاقة    

:Ve-e تنافر طاقة( رونإلكت-إلكترون التفاعل طاقة(  

:Ve-n تجاذب طاقة(  نواة-إلكترون التفاعل طاقة(  
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:Vn-n تنافر طاقة(  نواة-نواة التفاعل طاقة(  

 

6-ΙΙ() 

 

7-ΙΙ() 

 

 

8-ΙΙ() 

 

9-ΙΙ() 

 

10-ΙΙ() 

 

 

 وجود حالة في ، أمّا فقط الهيدروجين ظمةان حالة في بدقة الزمن عن المستقلة المعادلة لهذه حلول إیجاد یمكن

 إیجاد أجل ومن ،رغشرودين لمعادلة دقيق حل یوجد لا الإلكترونية، التفاعلات بسبب و الإلكترونات، متعدد نظام

 . أوبنهايمر بورن تقریب هو الأول التقریب .تقریبات إجراء إلى بحاجة فنحن مقبولة، تقریبية حلول

-3-ΙΙ 1927:أوبنهايمر بورن تقريب  

 أنّ  باعتبار المعادلات حل یتم هنّ إف بكثير، أكبر وسرعتها النواة بكتلة مقارنة جدا ةصغير الإلكترونات كتلة نّ أ بما

 :[2]  )ساكنة ( متحركة غير الأنویة

 

11-ΙΙ() 

  

12-ΙΙ() 

 

 هاميلتون تقسيم یتم حيث، رغشرودين معادلة تبسيط إلى" adiabatic"  أدیاباتيك والمسمى التقریب هذا یهدف

 [3] : النووي والجزء الإلكتروني ءالجز جزأین، إلى يالكلّ 

13-ΙΙ() 

14-ΙΙ() 

15-ΙΙ() 

 

 

16-ΙΙ() 

 

17-ΙΙ() 

18-ΙΙ() 

 

 

 

)(
=ˆ

)(
=ˆ

)(
=ˆ

=ˆ

=ˆ

B

B

nn

i

en

i

ee

n

i

e

e

rr

eZZZe
V

rr

Ze
V

rr

e
V

h
T

m

h
T

-2πε4

-πε4

1

-2πε4

1

∇
μπ8

∇
π8

α

2

α

0

2

α

2

0

α

2

0

2

12

2

2

2

2

∑

∑

∑

∑

∑

cteV

T

nn

nn

=ˆ

=ˆ 0

nene vvMm >< ⇔

nnn

eneeee

ne

VTH

VVTH

HHH

ˆ+ˆ=ˆ

ˆ+ˆ+ˆ=ˆ

ˆ+ˆ=ˆ

netot

netotnn

eeee

EEE

EEH

EH

ˆ+ˆ=ˆ

)ˆˆ(=ˆ

ˆ=ˆ

ψψ

ψψ



الدّالية  الكثافة مفاهيم أساسية حول نظرية                        الثانيالفصل   
 

 

27 

 بشكل تتحرك لا الإلكترونات نّ إف ذلك ومع ، المشكلة حل لـسهّ   )الحرارة ثابت ( الأدیاباتيكي التقریب هذا

 .آخر تقریب إلى حاجة هناك لذلك إلكترون،-إلكترون یةقوّ  تفاعلات وجود بسبب البعض بعضها عن مستقل

-4-ΙΙ 1928 :هارتري تقريب 

 حقل في مستقل بشكل یتحرك إلكترون كل أنّ  یفترض أین المتوسط، الحقل بتقریب أیضا عرفی   التقریب هذا

 مشكلة إلى متعددةال جسيماتال مشكلة لحوّ ی   التقریب هذا نّ إف وبذلك ،الأنویة و الإلكترونات ناتج عن متوسط

 مباشر بجداء الإلكتروني للنظام الموجية الدالة وصف الممكن من یجعل وهذا5]  ، [4  )مفرد (دواح إلكترون

 Ne: للإلكترونات ليالك   العدد :بحيث [6] الإلكترونية الأحادیة الموجة لدوال
19-ΙΙ() 

                                                 
  : الإلكترونات جميع طاقات مجموع تساوي النظام طاقة نّ إف اليوبالت

20-ΙΙ() 

 
 :اليالت النحو على هارتري معادلة تسمى والتي الواحد الجسيم ذات رغشرودين معادلة كتبوت  

21-ΙΙ() 

 
                                       :حيث

 

22-ΙΙ() 

 

Vi لهارتري الالفعّ  الكمون 

Ui الأنویة حقل في للإلكترون الكامنة الطاقة 

 

23-ΙΙ() 

  

 

 

24-ΙΙ() 

 

25-ΙΙ() 

 

-5-ΙΙ 1930:فوك-هارتري تقريب  

 الالكترون نّ لأ ،لباولي الاستبعاد مبدأ تنتهك [6]لهارتري ةيلموجالدّالة ا نّ أ فوك-فلاديميربينّ   1930في عام

 لهأهم إلكترونين أيّ  لتبادل بالنسبة"antisymmetric"  متماثلال غير  الموجة دالة و ميونرف عن عبارة

  "سلاتر محدد"ب لهارتري الموجة دالة دالاستب طریق عن العيب هذا بتصحيح فوك-فلاديمير فقام ،هارتري

[7] 
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   :حيث

26-ΙΙ() 
 

                                                  

: 
!

1

N
 .التوحيد ثابت

 :وتكتب الواحد، الجسيم نظامل الجدیدة فوك-هارتري معادلة إلى المحدد هذا یقودنا

 
 

27-ΙΙ() 

 

 هو كمون التبادل الذي یعطي بالعلاقة: هارتري فوكو تقریب  هارتريوالفرق بين تقریب 

 

 

28-ΙΙ() 

  

 

 هاما ياكمّ  تفاعلا فوك  -هارتري تقریب یهمل الواقع ففي ما، نوعا ثقيلا الحساب یصبح التقریب هذا باستخدام

 على r الموضع في إلكترون وجود احتمال)یعتمد  المتعاكس الغزل ذات الإلكترونات بين الإرتباطات طاقة وهو

 طریقة وهي الصعوبات هذه على للتغلب للغایة وواعد الفعّ  بدیل هناك( 'r   الموضع في الإلكترونات وجود

 .DFT [8])  ) الدّالية لكثافةا  بنظریة تعرف عملية

-6-ΙΙ  الدّالية لكثافةا  نظرية ( DFT) : 

نظریة  الكثافة  نّ إف المتعددة، الإلكترونية الموجات دوال على تعتمد والتي السابقة الطرق عكس على

 الإلكترونية دالة  الموجة استبدال مع واحد جسيم في جسيم  N لـ الكمومية المشكلة صياغة إعادة هي  الدّالية

 معادلة بتبسيط النظریة هذه سمحت. الحسابات في ساسيأ تغيركم   الإلكترونية بالكثافة )الموجية الدوال(  المتعددة

        :الشكلب النظام طاقة تكتب و إلكترونات  بكثافة Ne يةالكلّ  الإلكترونات عدد استبدال تمّ  اليوبالت رغشرودين

29-ΙΙ() 

                                                     

-1-6-ΙΙ 1927:فيرمي – توماس نظرية  
 

 الإلكترونات لكثافة كدالة سةاناللامتج الإلكترونات لغاز الكلية الطاقة فيرمي و توماس صاغ 1927 سنة يف

 لا موضعي تقریب وهو انبريلو منطقة على تقسيمات عدة بإجراء وذلك ، 10] ، [9سانمتج لغاز المعروفة

 منطقة كل في ثابتة الإلكترونية الكثافة تعتبر تقسيم آخر عنده انّ  حيث الإلكترونات، ارتباط الاعتبار بعين یأخذ

 .المقسمة انبريلو مناطق من
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  : للنظام الكلية الطاقة تكتب إذن

 30-ΙΙ() 

                                                                                    

     :                                   سانالمتج الغاز كثافة تعطى

31-ΙΙ() 

 

فيرمي طاقة  :Ef 

 :  سانمتج لغاز الحركية والطاقة

32-ΙΙ() 

 

 :هي فيرمي-لتوماس الحركية الطاقة

33-ΙΙ() 

 

 

 

 ارتباط الاعتبار بعين تأخذ لا الإلكترونات لكثافة موضعي تقریب هي فيرمي-توماس نظریة نّ إف ذكرنا كما و

  .الإلكترونات

-2-6-ΙΙ 1964 :كوهن-هوهنبارغ نظريتا  

 [11] وكوهن هوهنبارغ نظریتي على  الدّاليةنظریة  الكثافة  ترتكز

 : الأولى النظرية

( هي  الأنویة) كمون  Vext خارجي كمون مع تفاعل في الأساسية الحالة في جسيمي نظاملية الكلّ  الطاقة 

 .الإلكترونية كثافته رفتع   إذا معرفتها یمكن مالنظا خصائص جميع نّ أ أيr)(  تدالة وحيدة لكثافة الإلكترونا

  

 :حيث

34-ΙΙ() 

 

( ) ( )drrVr ext∫ρ  : نواة-إلكترون التفاعل طاقة 

35-ΙΙ() 

 

 

F(ρ)  :كوهن -هوهنبرغ دالة                                  

  T  :الحركية الطاقة 
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  eeV  : إلكترون -إلكترون فاعلالت طاقة 

:يةانالث النظرية

 للحالة الإلكترونية لكثافةلقيمة  قلأ مع یتوافق للنظام الكلية للطاقة الأدنى الحد نّ أ على النظریة هذه تنص

 الأساسية

36-ΙΙ() 

  

  E(ρ) . بمعرفة للنظام الإلكترونية الخصائص حساب یمكننا

  

-3-6 -ΙΙ 1965:شام-كوهن معادلة  

 یجعل باولي مبدأ نّ أ كما الإلكترونية، كثافتها خلال من دقيق بشكل الإلكترونات حركة وصف یصعب  

  .الغایة هذه ولتحقيق  الاعتبار بعين اخذها یجب التي المختلفة الدوال بسبب تعقيدا أكثر الأمور

 غير ( مستقلة وناتلإلكتر علىف نظام باستخدام،  [8]المشكلة هذه على التغلب وشام كوهناقترح  1965 سنةفي 

 للنظام الإلكترونية r)( الكثافة نفس لدیها یكون بحيث ، Veff(r)  الةفعّ  خارجية لكمونات تخضع  )متفاعلة

 ولي.با مبدأ الاعتبار بعين ذالأخ الحقيقي، مع

 :ب شام-كوهن معادلات تعطى

 

37-ΙΙ() 

 
 

 

38-ΙΙ() 
 

 

)(ri


 : لة الموجة للإلكترون داi 

)(rVion


 الأنویةكمون  : 

)(rVH


 ویعطي بـ :هارتري كمون  : 

 

39-ΙΙ() 

 

 

 : Veff(r)  فعالة خارجية لكمونات تخضع

40-ΙΙ() 
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)(rVH


 هارتريكمون  : 

)(rVion


rVext)(او  


 الأنویة:كمون  

XCV : كمون التبادل و الترابط یعطى بـ: 

41-ΙΙ() 

 

 

 

42-ΙΙ() 

 

 

43-ΙΙ() 

 

 

 بـ : شام-كوهن معادلةوتصبح 

 

44-ΙΙ() 

 

 طاقة تعطى و

 :ب شام-كوهن
45-ΙΙ() 

 

 

:Ts  واحد لجسيم رونيةالإلكت الحالات أساس على كتابتها یمكن المستقلة، للإلكترونات الحركية الطاقة Ψi 

:EH  الإلكترون لكثافة الذاتي بالتفاعل المرتبطة يالكولوم التفاعل طاقة أو هارتري طاقة. 

 یتم الحرة، الإلكترونات حالات وصف في مهما دورا الحركية والطاقة هارتري طاقة من كل تلعب

 طاقة بين الفرق إلى بالإضافة علةالمتفا غير الإلكترونات وطاقة الحقيقية الحركية الطاقة بين الفرق اخذ

 Exc :ب المعرفةالارتباط    و التبادل طاقة عبارة في هارتري وطاقة الحقيقية التفاعل

 

46-ΙΙ() 

 

-4-6-ΙΙ  شام-كوهن معادلة حلول:  

 نالكموو للكثافة استخدامها حسب وهذا  الدّاليةنظریة  الكثافة  على مبدئيا الطاقة عصابات حسابات معظم ترتكز

 : [12،1 ]الأساسية الموجة دالة تعطى اليوبالت ،شام-كوهن ومدارات

47-ΙΙ() 
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 :حيث

ijC  :الموجة لدالة النشر معاملات 

: )(rj الموجة دالة. 

 القيمة عند الكلية لطاقةا تكون بحيث مشغول مدار لكل ijCالمعامل تعریف یتطلب شام-كوهن معادلة حل

 بين التنافر وجود وبحكم الحساب، لتسهيل الأولى انبريلو منطقة في التناظر اليةع النقاط على وتطبق الدنيا،

 rin)(للشحنة الأولية الكثافة دخلتأ   المطلوب التقریب تحقيق ولأجل تكراریة حلقة تستخدم الإلكترونات

  .في الحساب

 :حيث

)(rin  :الشحنية الكثافة أي الإلكترون لشحنة الأولية الكثافة 

 :تعطى شام-كوهن معادلة حلول

48-ΙΙ() 

 

KSH :شام-كوهن هاملتون. 

 

-7-ΙΙ ارتباط–التبادل وظائف:  

  كوهن نهج في الرئيسي فالعيب .ارتباط  التبادل كمون وصف دقة مدى على تعتمد  الدّاليةنظریة  الكثافة  نّ إ

 حل یجعل ما " Exchange −Correlation – energy  "   ارتباط  التبادل كمون عبارة غموض هو شام

 .صعبا المعادلات

 

49-ΙΙ() 

 

 المضبوط الشكل إلى التوصل یتم لم نالآ فلحد التقریبية، ارتباط - التبادل كمونات من العدید اعتماد تم لذلك

 .الكمون لهذا

 -1-7-ΙΙ  الموضع كثافة تقريب LDA: 

 الذي( LDA) الموضعية الكثافة تقریب وشام كوهن اقترح ارتباط، -التبادل وظيفة مشكلة حل أجل من

 . [13]سانالمتج الإلكترونات غاز حدود من قریبة الصلبة المواد أغلب في یعتبر

 متناهية أجزاء في سانمتج غير لنظام ارتباط -لالتباد طاقة تقدیر الممكن منه نّ أ هي LDA الأساسية في الفكرة

  .سانالمتج غير للنظام المحلية الكثافة تساوي كثافة ذو سانالمتج الإلكترونات غاز نتائجب  الصغر

( ) 0ε =iKS CH

XCXC VVV +=
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 .r)( كثافة ذو سانالمتج الإلكترونات بغاز الخاصة ارتباط - التبادل طاقة اختيار یمكننا لهذا

 

50-ΙΙ() 

  

 

 :الارتباط في ومساهمة التبادل في مساهمة إلى ارتباط– التبادل وظيفة تقسيم یمكن

51-ΙΙ() 

 

-2-7- ΙΙ المعمم التدرج تقريب GGA  :   

 نّ أ غير موحدة، إلكترونية كثافة افترض اليوبالت الإلكترون، غاز نموذج على LDAتقریب  اعتمد

 جميع نّ أ اعتبار یمكننا عام وبشكل س،انالمتج الإلكترون غاز عن كثيرا تختلف الجزیئية أو الذریة ظمةنالا

 التدرج تقریب ظهور إلى أدى ما هذا موضعيا، تختلف الإلكترونية الكثافة نّ أ أي سة،انمتج غير الحقيقية ظمةنالا

 . تدرجها و الإلكترونات كثافة على یعتمدوهو  GGA المعمم

    :اليالت الشكل على الطاقة عبارة كتابة تمت التعدیل هذا وبفضل

52-ΙΙ() 

 

 :الارتباط في ومساهمة التبادل في مساهمة إلى ارتباط– التبادل وظيفة تقسيم یمكن

53-ΙΙ() 

 

 

-3-7- ΙΙ للسبين للغزل " الموضع كثافة تقريب" LSDA: 

 التمييز الضروري ومن . المغناطيسية ظمةنالا أجل من LSDAالتقریب  وشام كوهن انالعالم استخدم

 نزولا، و صعودا الغزل لكثافتي وظيفة هي الإرتباط و التبادل طاقة ،حيث الطاقة نفس انیملك إلكترونين نبي

 هذه في ارتباط-تبادل طاقة عبارةو نازل خرىأ  و صاعدا الغزل حالة في المرتبطة الإلكترونات كثافة تعين التي

 :[14]تكون الحالة

54-ΙΙ() 

 

 .البنيویة الخصائص وصف أجل من جيدة نتائج تعطي الموضع كثافة وتقریب للغزل الموضع كثافة تقریب

 

( ) ( )[ ] rdrrE XC

LDA

XC

3ρρερ ∫ )(=

[ ] [ ] [ ]rErErE LDA

C

LDA

X

LDA

XC ),(+),(=),( ρρρ

( ) ( )[ ] ( )[ ]( ) rdrrE XC

GGA

XC

3  ∇ρρε   ρ ∫ ,=

[ ] [ ] [ ]rErErE GGA

C

GGA

X

GGA

XC ),(+),(=),( ρρρ

[ ] ∫ 3↓∇ρ↑∇ρ↓ρ↑ρ↓ρ↑ρ rdfELSDA

XC )...(=.
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 ΙΙ -8- لكمون الزائف والأمواج المستوية:ا

وتعتمد     الدّاليةیستعمل الكمون الزائف وصفا كميا للتفاعلات الالكترونية وذلك في إطار نظریة  الكثافة        

تعتبر هذه  ، فورييكمون الزائف، عبر الطریقة التحویلية لـ الناتج بين الأمواج المستویة وال انأساسا على الاقتر

 .[15] في تجسيد المواد( ما)اختصار الالكترونات الباطنية  وسریعة الى حد  الطریقة جد دقيقة

-8- ΙΙ 1- طريقة الكمون الزائف   :       

ى تصغير نظام مة من أجل تبسيط الحسابات، تعتمد أساسا علطریقة الكمون الزائف هي طریقة مصمّ 

لكترونات التكافؤ وذلك في كمون زائف متكون من  كمون إرونات الكلية( إلى نظام )متعلق بویه + الالكتان)

 للإلكتروناتالحساب یتم تحدیده فقط  نّ إوكمون الالكترونات الباطنية )شدیدة الارتباط(، ومع هذا ف الأنویة

 المختارة. 

المدارات الباطنية تمتلك طاقة منخفضة متموقعة قریبا من النواة  انتقریب في الحقيقة وما یفسر بشكل جيد هذا ال

 ها قليلة الحساسية مع الوسط ولا تشارك في أي روابط كيميائية . أنّ كما 

.وتحدد الخصائص الفيزیائية والكيميائية.           بالمقابل المدارات التكافؤیة اقل تموقعا وتمتد بعيدا عن النواة

من اجل تبسيط حساب البنى الالكترونية وذلك بإلغاء الحالات الباطنية  فارميساسية تم طرحها من قبل الفكرة الأ

تأثير الالكترونات الباطنية تم استبداله بكمون زائف فعال وهو ما یعادل استبدال كمون خارجي  اناي  أو القلبية

 [16]ویه( بكمون ضعيف جدا  ان)إلكترون ـ  

-8- ΙΙ 2-لزائفة بمعيار محفوظ :الكمونات ا        

والذي یتم وضعه  انفيليبس كلاين مشاء الذي طرحه نبصورة ملحوظة عن طریق الا  ةالزائف اتتطورت الكمون

nlmبثلاث أعداد  كمية  شرودينغرفي معادلة   تعرف كل حالة الغزلمباشرة في عبارة بدون  إذا یمكن كتابة  ..

 كل:دالة الموجة بالش

55-ΙΙ() 

 

lnRحيث   هو الجزء الشعاعي .

mlY  هو التوافقي الكروي .

lnRالجزء الشعاعي شرودينغرمعادلة  في باعتبار التناظر الكروي للذرة، یمكن اعتبار Rفقط لدالة    فقط لدالة.

 الموجة. 

 

( ) ).()(=.. .. θθφ mllnnlm YrRr
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-8- ΙΙ 3-دربيلت:انئق الليونة لفالكمون الزائف الفا  

سلسلة  ینشأ كمونات زائفة جدیدة بحيث تكون دوال الموجة الزائفة ان دربيلتانفاستطاع 1990في عام   

ولهذا سميت بالكمونات الزائفة الفائقة السلاسة .الهدف من هذه الكمونات هو  [17]في داخل المنطقة الباطنية 

ید المدارات المتمركزة وذلك عن طریق استعمال نصف قطر قص التقليص في قيمة طاقة القص اللازمة لتحد

 أكبر من المستعمل في الكمون الزائف بمعيار محفوظ.

-8- ΙΙ 4- : نظرية بلوخ 

، الذرات تكون مرتبة بطریقة  الصفر المطلقوفي درجة حرارة  اليةمثفي بلورة ه ان على بلوختنص نظریة   

 :بحيث  اليةمثدوریة 

56-ΙΙ() 

 

R  الشبكة المباشرة. شعاع 

 :التاليةیمكن كتابة دالة الموجة بدلالة أشعة الشبكة بالعبارة 

57-ΙΙ() 

 

Kشعاع الشبكة المعكوسة : 

 بدمج المعادلتين نحصل على دالة الموجة وحيدة   التي تكتب في شكل مجموعة امواج مستویة :

 

58-ΙΙ() 

 

ائي من الامواج المستویة لكن عمليا العدد محدود بطاقة القطع هنلايدة نحتاج الى عدد لكتابة دالة موجية وح أي

cutE  هذه الطاقة تسمح بتحدید عدد الامواج المستویة این یحقق الشعاعG+K : ما یلي 

 

59-ΙΙ() 

 

 

 

 ساب .الزیادة في طاقة القطع یزید من عدد الامواج المستویة لي زیادة زمن الح

 

-8- ΙΙ 5-  طريقة الأمواج المستوية: 

وكل  وذلك بدمج المبادئ المتعلقة بطریقة  PAW [18]بتطویر خوارزمية  وكلبيتر بلقام  1994 عام

تكتب دالة الموجة في سياق طریقة .   LAPW خطيا الكمونات الزائفة من جهة وطریقة الأمواج المستویة

PAW   بتركيب عدة حدود: 

)+(=)( RrVrV

( ) iGr

G

iKr

i eKCer ∑ψ =)(

( ) rGKi

Gi eKCr )+(
=)( ∑ψ

cutEGK
m

≤
2

2
2

+

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 تویة. موجة مس - 

 دالة موجة زائفة.  -

  مدارات ذریة وذریة زائفة ممتدة. -

طریقة الأمواج المستویة لا تحدد ( موجة مستویة ومدار ذري )لتفادي الجهد في الحسابات المزدوجة   

ها معاملات انهذه الأخيرة یتم معالجتها على  انمعاملات  المدارات الذریة في إطار التباین ، بالإضافة إلى 

وجة مستویة. القيم الناتجة عن هذه الحسابات كالطاقة الكلية وغيرها تكون متكونة من ثلاث مساهمات متعلقة لم

 ترتيبا بالموجة المستویة مع زوج من المدارات الذریة الممتدة.

بالنسبة لمساهمة المدارات فينسب إلى  كل ذرة على حدى وهذا ما یعني تقليص الحساب لغياب الترابط بين 

 دارات للمواقع المختلفة.  الم

ها حالات تكافؤیة وهذا ما یعطي نتائج أحسن من انّ تعالج الحالات النصف باطنية على  PAW تستطيع طریقة

 .[19]ظمة المغناطيسيةنطریقة الكمون فائق السلاسة بالنسبة للا

- ΙΙ 9- برنامج الحساب(CASTEP        : ) 

 DFT الدّالية كثافةال  الكم ویعتمد على دراسة نظریة في إطار نظریةيكا انهو برنامج متخصص في مجال ميك   

 باستعمال طریقة الكمونات الزائفة لمحاكاة خصائص الأجسام الصلبة ویسمح باستخلاص المميزات الالكترونية

یؤدي  بيالكاست نّ أالبنيویة والضوئية وغيرها دون الحاجة إلى القيام بتجربة حقيقة أو بالأحرى یمكن القول ب و

في مجال نظریة المواد المكثفة. یمتلك برنامج  CDGتم تطویره من قبل مجموعة تجارب رقمية افتراضية.  

 . 90 فورترونوهو مكتوب باستعمال   2002ذ سنة عدة إصدارات من بيالكاست

- ΙΙ 10- الدّاليةالكثافة  نظرية وآفاق محدودية : 

 هذه قدمت .الكيميائيةو الفيزیائية الأبحاث من كثير اهتمام محلهي  DFT  الدّاليةنظریة  الكثافة  نّ إ

 واجهتها التي الصعوبات من كثير على وتغلبت للمواد والكيميائية الفيزیائية الخصائص من العدید النظریة

 ظمةان وصف في التقریبات استعمال منها المشاكل، بعض يانتع مازالت هاان إلا السابقة والنظریات التقریبات

 الأساس هي لازالت  الدّاليةنظریة  الكثافة  ان . أخرى دالة على دالة لاختيار دقيقة قواعد هناك فليست ددة،متع

 .القصور هذا على للتغلب مستمر تطور في دائما وهي المعروفة التقریبات بين من والأحسن
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- ΙΙ 11  التقريب البلوري الافتراضي(VCA) : 

، نستعمل التقریب البلوري الافتراضي  ا،صلب عناصر متعددة والتي تعطي محلولا لمعالجة السبائك المختلطة من

 .[24]لتركيب ل X النسبة الذریة  لتغيير فيل

 الذریة الذي نسبته  ZrB2 إلى" x-1 "الذي نسبته الذریة  TiB2 تنتقل من المركب  Ti1-xZrxB2 وریةالسبيكة البلّ 

x .   ية ووحدة التركيب لها حجم الخلّ  أنّ لمركبات غير المتكافئة في نسب الذرات ز لمعظم االشئ المميّ  أنّ جد لقد و

  عرف هذه بقاعد فيجارد ت    .(Symmetry) یتغير بسلاسة مع التكوین او التركيب لكن لا یتغير التماثل

Vegard    . لتكن الخاصية الفيزیائيةf(x) للسبيكة  Ti1-xZrxB2   هي مجموع نفس الخاصية للمركبينTiB2 

 .[25]الترتيب  على   "x" و " x-1 "ة مضروبة في النسب الذری  ZrB2و 

23-I)) 

 

 :[26] إلىبقاعد فيجارد بالشكل الت عطيللسبيكة الذي ي   a(x)مثل ثابت الشبكة البلورية 

24-I)) 

- ΙΙ 12  تقريب الخلايا الفائقة(Supercellule): 

ساسية( للشبكة و التي تحتوي على ذرّة تيتانيوم و ذرّتي بور، فإننّا و الابتدائية )الأالبنية البلوریة انطلاقا من 

 ی مكن تمدید هذه الخلية بإضافة خلایا أخرى لنحصل على خلية )ب نية( بلوّریة " كاستيبباستعمال البرمجي  " 

متدة  على التركيزات و هذا العدد كافي للحصول  8بينما عدد ذرّات البور  4عدد ذرّات التيتانيوم فيه  2x1x2م 

" مع عدم الاحتفاظ بالتناظر  %TixZr1-xB2  "x = (0 ، 25 ، 50 ،75 ،100 )التي نرغب في دراستها للمركّب  

 (.ΙΙ-1) الشكلللبنية )انظر 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

( ) ( ) ( ) ( )
22

1xf ZrBTiB xfXxxf ++=

( ) ( ) ( ) ( )
22

1x ZrBTiB xaXxxaa ++=
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Supercell TiB2 Supercell Ti0.75Zr0.5B2 Supercell Ti0.5Zr0.5B2 

Supercell Ti0.25Zr0.75B2 Supercell ZrB2 

 TixZr1-xB2  للبنية %x( =0  ،25  ،50 ،75 ،100 )التركيب الكتلي (:  ΙΙ 1 -) الشكل
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-1-ΙIΙ مقدمة: 

 لما وذلك العلمي، البحث في كبيرة أهمية الكيميائية للمركبات والحسابية تيةانالكو الدراسات اكتسبت

 البنيویة، الالكترونية  و  خصائصها دراسة خلال من المركبات هذه عن ودقيقة مةقيّ  معلومات من تقدمه

 كبيرا دعما النظریة الحسابات تطبيقات قدمت  ریة(، حيث و الحرا )الكهربائية، الميكانيكية، المغناطيسية الفيزیائية

 أو التجریبية الوسائل استخدام عن بعيدا المدروس، للجسم الدقيقة المعرفة من مكننات   كوْنها الصلب، الجسم لفيزیاء

 . ]1 [و في كثير  من الأحيان تكل فة باهظة المعقدة التجارب في الخوض

 لوصف ضروري أمر فهو للإلكترون، الكمية الطبيعة في بالنظر وذلك الكم، يكانميك على الحسابات هذه تستند

 . ]2 [ لدیها الطاقة ومستویات دیناميكية

مركبات مفيدة لتطویر المواد المتقدمة ، ((XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nbت عتبر ثنائيات البوراید  

)أكبر من  اليةعصهار انالمركبات تتحمّل نقاط هذه  نّ لأ اليةالعللتطبيقات التكنولوجية ذات درجات الحرارة 

دة ، ذات معاملات تمدد ها موصلات حراریة وكهربائية جيّ نّ أ إلى، بالإضافة  اليةعدرجة مئویة( وصلابة  3000

. یتم استخدام ثنائي بوراید المجموعة [1] اليعحراري منخفضة ، مقاومة للتآكل والأكسدة ، واستقرار حراري 

IIIB المقاومة في تطبيقات متخصصة ، مثل الدروع المقاومة للصدمات ، وأدوات القطع ، والطلاءات  االيح

للتآكل، والأقطاب الكهربائية ذات درجة الحرارة المرتفعة ، والحراریات لعمليات التصنيع ذات درجات الحرارة 

محتملة لتطویر مواد یمكنها تحمل درجات الحرارة  مرشحة IIIBثنائي بوراید المجموعة  نّ أ. كما [4-2]ةاليالع

المتآلف على سطوح  ZrB2-TiB2[، غالبا ما یتم ترسيب طلاء مركب 4-2للغایة والبيئات القاسية ] اليةالع

 . Cu-Cr-Zrالسبائك  
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-2-ΙIΙ الفيزيائية الخصائص حساب: 

من نوع (( -أ-III-1)الشكل ظر ان) بنية بلوریة سداسية XB2  ( X= Sc, Ti, V,Y ,Zr, Nb: (تمتلك  

AlB2  مجموعة الفضاء(P6 / mmm  والتي یمكن تصویرها على 191، رقم ، ) ّها طبقات قرص العسل من ان

 (( -ب-III-1)الشكل ظر ان) سداسية مغلقة ومعبأة اليةتقانالبورون مفصولة بطبقات معدنية 

 باك- لمنخورست المعياریة الطریقة باستعمال وذلك  الأولى بریليون منطقة في الذاتي التماسك عمليةتمّت 

(Monkhorst-Pack) فليتشر برویدن  خوارزمية  باستعمال و(BFGS  Broyden-Fletcher-Goldfarb-

Shanno ). ّالبنية إیجاد اجل من سریعة وسيلة وهي وریة،البلّ  للبنية  )التوازن( الاستقرار على وضعية  للبحث 

.   5𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚𝑒0.5-10 ×  المساویة يةالكلّ  للطاقة التقارب معيار اخترنا دراسةال هذه في طاقة أدنى ذات

زیاح ان، مع  𝑒𝑉/Å 0.01 یساوي ( Hellmann-Feynman ) انفاینم انلهيلم العظمى الأیونية القوى

في  مجموع النقاط ، بينما(ECut= 420 eV )، أمّا الطاقة الحركية للقطع  3Å−10 × 0.5أعظمي یساوي 

    (.10 10 8نقطة ) 56الأولى بریليون منطقة
B: 1s

2
 2s

2
 2p

1
 

 Sc: 1s
2
 2s

2
 2p

6
 3s

2 
3p

6
 3d

1
 4s

2
 

2
4s 

2
3d 

6
3p

2 
3s 

6
2p 

2
2s 

2
: 1sTi 

2
4s 

3
3d 

6
3p

2 
3s 

6
2p 

2
2s 

2
: 1sV 

2
5s 

1
4d 

6
4p 

2
4s 

10
3d 

6
3p 

2
3s 

6
2p 

2
2s 

2
: 1sY 

2
5s 

2
4d 

6
4p 

2
4s 

10
3d 

6
3p 

2
3s 

6
2p 

2
2s 

2
: 1sZr 

2
5s 

3
4d 

6
4p 

2
4s 

10
3d 

6
3p 

2
3s 

6
2p 

2
s2 

2
: 1sNb 
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: الكرة   XB2 لمُركبات  2x2x2 السداسية البنية   :( -ب-III-1)الشكل 

 الزرقاء تعبرّ عن المعادن الانتقالية أمّا الخضراء تعُبرّ عن ذرّات  البورون.

X B 

 للخلية الابتدائية  XB2 السداسية لمُركبات البنية   :( -أ-III-1)الشكل 
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-3-ΙIΙ  :الجزء الأوّل 

 ((XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb( الانتقاليةالمعادن  وندراسة ثنائيات البورايد )ثنائي بور

-3-ΙIΙ1- الخصائص البنيوية: 

 تمّ   c(Å) و   a(Å) البنيویة المعاملات جميع ،اتللمركب الفيزیائية الخصائص لوصف أولى كخطوة

 الخلية وحجمو  المحسنة البلوّْریة البنية ثوابت  ،ل طاقةقّ والتي تعطي كذلك أ  GPa 0 . ضغط في وذلك تحسينها

V(A
3
   (III 1-) الجدول في سجلةم  عليها   المتحصل النتائج والمدروسة  مركباتلل (

 

تبعة في الدراسة سليالتجریبية ما یدع متقاربة بشكل جيدّ مع الثوابت طة الم  مة و الى الط مأنينة الى أنّ الخ 

  و ی شجّع على دراسة باقي الخصائص الفيزیائية 

 

 

 

 

V(Aكذا حجم المركّب وc(Å) و  a(Å)  البلوریة الشبكة يثابت حساب (:III.1)  الجدول
3
 لبعض  (

 .طول الرابطة بين كل الذرات، بالإضافة إلى XB2مركبات البورید 

a(A                                           المركب
0
) c(A

0
) c/a X-B B-B V(A

3
) 

ScB2 
3.146037 3.525803 1.12 2.478 1.799 30.222 

3.148
a

 3.517
 a

 1.12
 a

 تجریبيا   

YB2 3.295582 3.863409 1.17 2.71 1.903 36.338 

TiB2 
3.035514 3.223058 1.06 2.352 1.745 25.720 

3.038
 a

 3.239
 a

 1.07
 a

 تجریبيا   

ZrB2 
3.176044 3.542131 1.11 2.549 1.833 30.943 

3.130
b

 3.533
 b

 1.13  1.807
 b

 تجریبيا 

VB2 2.998124 3.027797 1 2.299 1.731 23.570 

NbB2 3.112632 3.320315 1.06 2.447 1.797 27.859 

a تجریبية قيم  ]5 [المرجع 

b تجریبية قيم  ]6 [المرجع 
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-3-ΙIΙ2 -  كثافة مستويات الطاقة 

 بور ثنائي) البوراید ثنائيات لمركبات (DOS) الطاقة حالات كثافة حساب  (III.2)  الشكلی مثلّ 

  التقریب  في  Castep البرمجي  باستخدام، ((XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb( الانتقالية المعادن

GGA-PBE.  الزائفة    للكمونات لالمبدأ الأوّ باستعمالPP-PW   نظريةإطار  في وهذا  برنامجال في  درجالم 

)م ستوى  eV0و    -eV 12 و المحصورة بين المستوى الطاقوي  DOS أطياف تشير ، الدّاليةالكثافة 

 حالات أساسي بشكل هعلي ویسيطر تقریباا متشابهاا التكافؤ جزء یكون لجميع المركبات  بالنسبةه نّ أ إلى   فيرمي(

s و p لذرة  B   بالإضافة إلى dأطياف من السفلي التكافؤ جزء في.  اليةتقنالا لذرّات المعادن DOS ،  والتي 

و قد  (، Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb )  (d)و B (2p) (EFفيرمي)  مستوى من بالقرب ت شكّل ترابط هجيني متين 

المستویات الطاقویة الأقل  ن)م ستوى فيرمي(  لأ eV0و    -eV 12 طلاقا من   انيْنا  بالمستوى الطاقوي اهتمّ 

 - DOS - الطاقة حالاتكثافة تكشف منحنيات   هي أكثر استقرارا و لا ت ساهم في  التفاعلات الالكترونية. 

ا  ، TiB2، خاصة المركبات: Fermi مستوى طاقة من بالقرب حاد نسبيا بواد   مفصولة  الترابط حالات نّ أ أیضا

ZrB2 ،VB2 و NbB2 الزائفة  الفجوة باسم والمعروف(pseudogapحيث ی عرّف نظام ،) هذا الزائفة الفجوة 

 هو للحالات الكليّة كثافةال في الزائفة فيرمي و وجود هذه الفجوة طاقة حول الإلكترونية الحالات كثافة خفاضانب

 ی رجّح  تشكيل و، TiB2 ، ZrB2المذكورة أعلاه، و هو أكثر وضوحا في    ربعةللمركبات الأ مشتركة سمة

 (. Ti، Zr)  (3d، 4d)و B (2pالتهجين القوّیة  بين: ) الثنائية إلى تأثيرات السبائك في الزائفة الفجوة

 السلبية تكون. B وذرّات اليةتقنالاللمعادن  الكهربائية السلبية لخلا من أعلاه المذكورة النتائج تفسير یمكن

 الأیونية الرابطة من أقوى التساهمية B-B في الترابط قدرة نّ إف اليوبالت هذه المعادن، من أعلى B لـ الكهربائية

X-B  .(الجدولفي ظر أطوال الروابط ان  (1.III)). الزائفة  الفجوة نّ إحسب بعض الباحثين ف(pseudogap ) 

 نفسه هو الفائقة الموصلية فجوة شكل نّ أ الفائقة و البعض الآخر یفترض الموصلية حالة تدمير یتم عندما تحدث

قدّمة إلى الزائفة الفجوة نظام ملاحظة اعتبر  الزائفة،  و هناك من الباحثين من الفجوة شكل  . الفائقة الموصلية م 
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 XB2البورايد ثنائي مركبات  لبعضلطاقة كثافة مستويات ا(:  III.2)  الشكل 
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-3-ΙIΙ3 -   المرونية خصائص: 

لها القدرة على الرجوع إلى شكلها و أبعادها الأصلية بعد  التيخاصية الأجسام  هي Elasticity المرونة

صلي الأو رجوعه إلى شكله .لإجهاد المؤثرا تشكل به بعد زوال  الذي: عدم بقاء الجسم على الشكل أي تشكيلها  

ل بطبيعة العناصر الكيميائية الداخلة في تركيب تلك البلورة ورة في المقام الأوّ وترتبط الخواص الفيزیائية للبلّ 

 الإجهاد بين العلاقة  Cijوبالمواقع التي تشغلها تلك العناصر بالنسبة لبعضها البعض  وتعكس الثوابت المرونية  

  بالعلاقة: والتشوه 

                                                  σij= Cij εkl 

 

ه بينما  εklالاجهاد، أمّا  عن تعبرّ  σijحيث:   ثابت المرونة Cijفي مثلّ التشوُّ

 

  

 

 

 

 

 

 

𝐶66أو خمسةٌ إذا اعتبرنا   مرونة ثوابت   ستةّ هناك =
𝐶11−𝐶12

2
  Hexagonal في التركيب السداسي مستقلة    

 من بالعدید وثيقاا ارتباطاا ، الصلبة للمادة مهمة خاصية وهي ، المرنة الخاصية ترتبط .البلوّري   ر  للتناظ كنتيجة

 ومعامل  دیباي حرارة صهار، درجةنحرارة الا ، درجة النوعية الحرارة مثل ، الأساسية الفيزیائية الخصائص

 .الحراري التمدد

  

 أصل المرونة الخطيّة ):III.3(  الشكل
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  غير متماثلة المناحي ((XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb المركّبات المدروسة:  لجميع  المرونة ثوابت نّ إ

قدََّمة  .( III-2)الجدول  في م 

 

تحصّل  نظریة الأخرى، بالإضافة الها جد متقاربة مع النتائج التجریبية و أنّ ها عليالملاحظ من خلال النتائج الم 

 هذه في المحوري   الضغط   إلىالية الع المقاومة   و التي تعكس  جداا ،الية ع C33 و C11 المرونية الثوابت  أنّ ى ال

في هذه  )الفتل(  القص نّ أاقل بكثير من باقي القيم أي C13 و C12ية القصّ  المرونية الثوابت .الاتجاهات

ذكرة م   يكيانالميك الاستقرار معایير ل ما یمكن .الاتجاهات اقّ  حققة في جميع المركبات المدروسة في الم 

 والخاصة بالشبكة السداسية هي:

 
 

قدّرة بوحدة  XB2مركبات البورید  لبعض المرونة ثوابت: ( III-2)الجدول   (GPa)والم 

 C11 C12 C13 C33 C44 C66 النتائج                                           المركب

ScB2 حساباتنا 

 حسابات أ خرى

455.3 

497
a

 

59.3 

43
a

 

76 

13
a

 

348.5 

362
a

 

190 

184
a

 

198 

YB2 
 حساباتنا

 حسابات أ خرى

298.6 

362
a
     

100.2 

68
a

 

75 

93
a

 

333.1 

327
a

 

166 

162
a

 

99.2 

TiB2 

 291.65 253.91 447.7 89.32 58.22 641.5 حساباتنا

Exp1 660 48 93 432 260 244 

Exp2 654.5 56.5 98.4 454.5   263.2 250 

ZrB2 

 240.66 248.11 419.47 111.2 56.08 537.41 حساباتنا

Exp1 504.4 90.5 112.0 427.4   240.9  

Exp2 557.5 68.1 138.3   437.9 245.9 240 

VB2 275   225.6 466 121.7 114.2 664 حساباتنا 

685 سابات أ خرىح
c

 113
c

 123
c

 494
c

 226
c

  

NbB2 243.3 215.8 429.8 179.1 99.7 586.4 حساباتنا 

601 حسابات أ خرى
a
     107

a
 185

a
 437

a
 220

a
  

a
[5]، [6 ,7]

c
 ،[7]

exp2
 ،[8]

exp1
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 فویت یتم تقدیر معامل الضغط و القص بدلالة الثوابت المرونية باستعمال تقریب  ، السداسي في النظام

Voigt وروسReuss  و هيلHill (VRH) تللمركبا XB2  عليها   المتحصل النتائجو  ةاليالتو   بالعلاقات

 :  (III 3-)الجدول في سجلةم  

 : Bط الحجمي عامل الضغم

 في الفصل الأول ((I-5ظر العلاقة  ان Voigtتقريب فويت 

 في الفصل الأول ((I-6ظر العلاقة  ان Reussتقريب روس   

      في الفصل الأول   ((I-7ظر العلاقة  ان  Hillهيل تقريب   

 : Gمعامل القص 

 في الفصل الأول ((I-8ظر العلاقة  ان Voigtتقريب فويت 

 في الفصل الأول ((I-9ظر العلاقة  ان Reussتقريب روس   

    في الفصل الأول  ((I-10ظر العلاقة  ان  Hillتقريب هيل   

 : νبواسون  معامل

 في الفصل الأول ((I-11ظر العلاقة  ان Voigtويت تقريب ف  

 في الفصل الأول ((I-12ظر العلاقة  ان Reussتقريب روس   

 في الفصل الأول  ((I-13ظر العلاقة  ان  Hillتقريب هيل   

  :  Eمعامل المرونة الطولي   

 في الفصل الأول ((I-14ظر العلاقة  ان Voigtتقريب فويت 

 في الفصل الأول ((I-15ظر العلاقة  نا Reussتقريب روس   

 في الفصل الأول  ((I-16ظر العلاقة  ان  Hillتقريب هيل   

 ;  ( C33
2
 –C12

2
) > 0 

 C12 )-2 C13
2
> 0;  (C11 +   C33 

 ;  C11 C33 –C13
2
 > 0 
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 هي المادة صلادة ان أي  .والتآكل والتغلغل، الخدش، مقاومة على المادة قدرة وهي :(Hardness) ةبالصلا

 هاانب الصلادة تعرف كما حمال،الأ تأثير تحت متماسكا سليما سطحها بشكل الاحتفاظ من مكنهات   التي الخاصية

 .وتحمّل الخدش أو الاختراق مقاومة على المادة قدرة

 : اليةالتفيكرز باستخدام العلاقة  ة حسببتم حساب قيمة الصلا

1-III)) 

 

 

 

 

 

قدّرة بوحدة الجيقا باسكال و الصلابة القص ،قيم معاملات الضغط، یونغ :(III 3.)  الجدول ، بالاضافة (GPa)الم 

 Hill (VRH)و هيل  Reussوروس Voigt فویت بجميع التقریبات:   ν وG وE و B بة بواسون:  الى نس

 XB2ت .للمركبا

 TiB2 ScB2 YB2 VB2 NbB2 ZrB2                                           المركب

B
v
(GPa) 244.95 186.81 158.96 278.82 279.82 227.92 

B
R
(GPa) 240.19 184.82 158.94 272.23 278.22 227.03 

B
H
(GPa) 242.57 

250
a

 

185.82 

 

158.95 

 

275.52 

282
a

 

279.02 227.48 

248
b

 

 

E
v
(GPa) 575.32 418.01 309.36 561.25 506.44 513.69 

E
R
(GPa) 563.58 412.92 296.78 549.74 487.76 503.17 

E
H
(GPa) 

569.45 

581
a

 
415.47 303.11 

555.50 

563
a

 

497.13 

 

508.44 

533
b 

489
exp

 

G
v
(GPa) 259.49 185.45 131.57 240.98 211.31 228.44 

G
R
(GPa) 254.11 183.1 124.83 236.26 201.92 222.52 

G
H
(GPa) 256.79 

260
a

 

184.27 128.2 238.62 

241
a

 

206.62 225.48 

229
b

 

ν
v
(GPa) 0.108 0.127 0.175 0.164 0.198 0.124 

ν
R
(GPa) 0.108 0.127 0.188 0.163 0.208 0.130 

ν
H
(GPa) 0.108 0.127 0.182 0.164 

0.203 0.127 

0.14
b

 

B/G 

 

0.95 

0.96
a

 

1.01 

 

1.24 

 

1.15 

1.17
a

 

1.35 1.01 

1.19
b

 

Hv 49.88 36.61 22.28 37.68 28.48 42.21 

[9, 10]
a

 ،  [11]
b
   ،[12]

exp
  

708.0137.192.0 GKHV 
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 ملاحظة: 

 :للمركبات المدروسة أعلاه للحالات الكليّة الكثافة في الزائفة وجود الفجوة

 XB2 : X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb))    و التي هي أكثر و ضوحا  فيTiB2 ، ZrB2 ،نتيجة تأثيرات 

قارنة  Ti, Zr)  (3d, 4d)و B (2pالقوّیة  بين: ) التهجين (، بالإضافة الى تميزّ هذین الم ركبين بصلابة قویة م 

ركّبين  (، ممّا جعلنا نسلطّ  (III 3.)  الجدولبالمركبات الأخرى )أنظر   TiB2 ، ZrB2الضوء على هذین الم 

 Ti1-xZrxB2لمحلول الصلب:  بتخصيص الجزء الثاني من الدراسة لهما و هذا من خلال البحث في ا

-4-ΙIΙ يانالجزء الث : 

 Ti1-xZrxB2  (X= 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1)للمركّبدراسة المحلول الصلب 

-4-ΙIΙ 1-  المركبTi1-xZrxB2  : 

قا مختلفة هناك  الدّاليةتغيُّر التركيزات في شبكة بلوّْریة ما و هذا باستعمال نظریة الكثافة  مع للتعامل ط ر 

 :منها

 بإجراء یسمح مما ، الفنية الناحية من طریقة أبسط الأسلوب هذا یوفر(: VCA) الافتراضي البلوري التقریب. 1

 یتجاهل.  المضطربة ظمة غيرنالا حسابات تكلفة )تركيزات مختلفة( بنفس المضطربة ظمةنالا على الحسابات

VCA یكون ان المحتمل من موقع كل في افتراضية ذرة وجود ویفَترض محتمل المدى قصير ترتيب أي 

 حول الموضعية التشوهات مثل تأثيرات النهج هذا یتجاهل. ةعلىالف اتالمكوّن سلوك تعتبره والتي مضطرباا

 .الذرات

 و خاصة من ناحية الوقت مع للغایة مكلفّ نهج هذا:  المرتبة (Supercell)الكبيرة  الفائقة الخلایا استخدام. 2

 الصغيرة التراكيز وخاصة معالجة یمكن لا ، المثال سبيل ىعل. محدودة تطبيق يةانإمك

 تحسينها تم  c(Å) و   a(Å) البنيویة المعاملات جميع للمركب، الفيزیائية الخصائص لوصف أولى كخطوة

V(A الخلية وحجمو  المحسنة البلوّْریة البنية والتي تعطي كذلك اقل طاقة  ثوابت  GPa 0 . ضغط في وذلك
3
) 

 .  ( III-4)الجدول في سجلةم    المتحصل النتائجالمدروسة للتراكيز  
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V(Aوكذا حجم المركّب c(Å) و  a(Å)البلوریة   الشبكة ثابتي حساب  : ( III-4)الجدول
3
 لبعض تركيزات  (

 .VCAبتقریب  Ti1-xZrxB2  الانتقاليةمركب ث نائي بور ع نصري المعادن 

a(A التقریب                                           المركب
0
) c(A

0
) c/a V(A

3
) 

TiB2 

VCA 3.03551 3.22306 1.06 25.71953 

Supercell 3.0354235 3.2296165 1.06 25.737793 

Exp 3.0316(8)  3.2301(8) 1.065  

Ti0.75Zr0.25B2 

VCA 3.068303 3.309504 1.08 26.983000 

Supercell 3،072039 3،3229255 1.08 27.132469 

Exp 3.0654(7)  3.3182(4) 1.082  

Ti0.5Zr0.5B2 

VCA 3.10244 3.39748 1.10 28.32 

Supercell 3.1081935 3.4053655 1.095 28.49945075 

Exp 3.1057(9)  3.4054(1) 1.096  

Ti0.25Zr0.75B2 

VCA 3.139719 3.478646 1.11 29.697679 

Supercell 3.1422335 3.475267 1.106 29.71238 

Exp 3.1391(8) 3.4755(7) 1.107  

ZrB2 

VCA 3.17604 3.54213 1.12 30.94343 

Supercell 3.1765685 3.541178 1.11 30.9366495 

Exp 3.1682(9)  3.5284(9) 1.114  

Exp
[13] 
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نلاحظ تغيرات ثوابت الشبكة البلوریة وحجم الخلية وحدة التركيب لطور المحلول الصلب  ( III-4)ولالجدمن 

أي   ZrB2 إلى  TiB2يوم و الزركونيوم حيث یظهر زیادة في هذه الثوابت والحجم الخلية من  انلبورید التيت

 ان. بالإضافة الى  Tiكبر من الذي هو ا  Zrبزیادة تركيز الزركونبوم وهذا راجع لنصف القطر الذري لـ: 

تحصّل  و النتائج التجریبية و هذا ما ی طمئن  انیتوافق  Supercellو  VCAبالتقریبين الم ستعملين عليهاالنتائج الم 

تبّعة في الحسابات طریقة سليمة و صحيحة. انو ی ؤكّد على   الطریقة الم 

 عليهتغيُّرا خطيّا و هذا ما ین ص  انهما یتغيراننلاحظ من خلال رسم منحنى تغيُّر ثابتي الشبكة بدلالة التركيز 

 .(III.4)  لشكلا Vegard  ونانق

-4-ΙIΙ 2-  الطاقة حالاتكثافة 

  باستخدام (DOS) الطاقة حالات كثافة بحساب قمنا ، Ti1-xZrxB2 لـ الإلكترونية البنية على للحصول

 في  درجالم   PP-PWالزائفة    للكمونات لالأوّ  المبدأباستعمال .GGA-PBE  التقریب  في  Castep البرمجي

 والجزئي الكلي (DOS) الطاقة نطاقات  على المرتكزة النتائج ، الدّاليةالكثافة  نظريةإطار  في وهذا  برنامجال

 .(III 5.)الشكل في موضحة  Ti1-xZrxB2 لـ

ه نّ أ إلى ى فيرمي(  )م ستو eV0و    -eV 12 و المحصورة بين المستوى الطاقوي  DOS أطياف تشير

  B  لذرة p و s حالات أساسي بشكل هعلي ویسيطر تقریباا متشابهاا التكافؤ جزء یكون لجميع التركيزات، بالنسبة

 (X= 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) : التراكيز بدلالة  cو aمنحنى تغيُّر ثابتي الشبكة:   (:III.4)  لشكلا
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 ت شكّل ترابط هجيني متين  والتي  ، DOS أطياف من السفلي التكافؤ جزء في. Zr و   T لذرتي d الى  بالإضافة

 طلاقا من   انو قد اهتميْنا  بالمستوى الطاقوي  ، ( Ti، Zr)  (d)و B (2p) (EFفيرمي)  مستوى من بالقرب

eV 12-    وeV0 المستویات الطاقویة الأقل هي أكثر استقرارا و لا ت ساهم في   نّ )م ستوى فيرمي(  لأ

ا - DOS - الطاقة حالاتكثافة تكشف منحنيات   التفاعلات الالكترونية.   مفصولة  الترابط حالات ان أیضا

(، حيث  pseudogap)الزائفة  الفجوة باسم والمعروف ، Fermi مستوى طاقة من بالقرب حاد بوادي نسبيا

 فيرمي و وجود هذه الفجوة طاقة حول الإلكترونية الحالات كثافة خفاضان،ب هذا الزائفة الفجوة ی عرّف نظام

ات، و یكون أكثر وضوحا في  التركيزات المركب هذه لجميع مشتركة سمة هو للحالات الكليّة الكثافة في الزائفة

(x=0.5، 0.75، 1). التهجين القوّیة  بين: ) الثنائية إلى تأثيرات السبائك في الزائفة الفجوة ی رجّح  تشكيلB 

(2p و(3d، 4d)  (Ti، Zr .) 

 الكهربائية لبيةالس تكون. B وذرّات Ti ، Zr لـ الكهربائية السلبية خلال من أعلاه المذكورة النتائج تفسير یمكن

-Zr و Ti-B الأیونية الرابطة من أقوى التساهمية B-B في الترابط قدرة انف إلىوبالت ، Zr و Ti من أعلى B لـ

B .(الجدولظر أطوال الروابط في ان(4-III )بالإضافة ،) لـ الكهربائية السلبية تكون ، ذلك إلى Ti من أعلى Zr ، 

 ان نستنتج قد ،إلىو بالت. Zr – B بـ الخاصة تلك من أعلى Ti-B الأیونية للرابطة الارتباط قدرة انف إلىوبالت

TiB2 ا أكثر  .ZrB2 من استقرارا

( تحدث عندما یتم تدمير حالة الموصلية الفائقة و  pseudogap)الفجوة الزائفة  انبعض الباحثين فحسب 

ة الزائفة،  و هناك من الباحثين من شكل فجوة الموصلية الفائقة هو نفسه شكل الفجو انالبعض الآخر یفترض 

قدّمة إلى الموصلية الفائقة  . اعتبر  ملاحظة نظام الفجوة الزائفة م 
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 (X= 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1):لتراكيزلالكلية والجزئية   (DOS)الطاقة  حالات كثافة (: III 5.)الشكل     
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-4-ΙIΙ 3- المرونية خصائص: 

قدََّمة للتركيزات المدروسة المرونة ثوابت    ( III-5) الجدول في م 

 

تحصّل  (، Supercell و  VCAها جد متقاربة في التقریبين الم ستعملين )نّ أ عليهاالملاحظ من خلال النتائج الم 

 المحوري   الضغط   لىع العالية المقاومة   إلى ی شير   ما جداا، عالية C33 و C11 المرونية ثوابتال  نّ أمع الم لاحظة 

 Ti نّ أتتناقص مع زیادة تركيز الزركونيوم أي   C66 وC44 وC33 و C11 المرونية الثوابت .الاتجاهات هذه في

. (III 6.)الشكلقمنا بتمثيلها في كيز تغيرات ثوابت المرونة بدلالة التراضيح أكثر لوو لت . Zrمقاومة من  علىأ

 (.ZrB2 الى TiB2)x=1 الى   x=0من  % 16تناقصت قيمته بـ  C11الملاحظ من هذه التغيرات أنّ الثابت 

 

قدّرة بوحدة  Ti1-xZrxB2للمركب:  راكيزلمجموعة من  الت Cijالمرونة  ثوابت قيم : ( III-5) الجدول  (GPa)والم 

 (Supercell)و امتداد الخلية الابتدائية   VCAبالتقریبين 

 C11 C12 C13 C33 C44 C66 التقریب                                           المركب

TiB2 

VCA 641.5 58.22 89.32 447.7 253.91 291.65 

Supercell 637.4 62 90.1 446.4 254.7 287 

Ti0.75Zr0.25B2 

VCA 614 67.7 84.93 468.4 243.4 273.1 

Supercell 616.8 50 90 440.3 249 283 

Ti0.5Zr0.5B2 

VCA 588 63.2 94.5 442 247.6 262.4 

Supercell 581 59 101 417 246.8 262.2 

Ti0.25Zr0.75B2 

VCA 565.9 62.4 108 424.4 250.7 251.8 

Supercell 558 57.5 109.1 422 246.7 255.3 

ZrB2 

VCA 537.41 56.08 111.2 419.47 248.11 240.66 

Supercell 536.7 56 112.7 416.3 246.3 245.2 
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 (X= 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1): التراكيز تغيرات ثوابت المرونة بدلالة (: III 6.)الشكل

 

القص )الفتل( في هذه الاتجاهات اقل  اناقل بكثير من باقي القيم أي C13 و C12القصّية )الفتل(  المرونية الثوابت

 ما یمكن. 

التي  ،Hill (VRH )و هيل  Reuss وروسVoigt فویت  الحسابيَ المستخدم یستعمل تقریبات  البرنامج  نّ إ

 .  Poisson نسبة بواسون.  اليةتقنالاللتعامل مع المعادن  تقریب  أفضل تعتبر

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



النتائج والمناقشة لثالث                                                                                     ا الفصل  
 

 

55 

 فویت یتم تقدیر معامل الضغط و القص بدلالة الثوابت المرونية باستعمال تقریب  ، السداسي في النظام

Voigt وروسReuss  و هيلHill (VRH) المتحصل النتائجو  المذكورة في الفصل الأوّلبالعلاقات  للمركب 

 . (III 6-)الجدول في سجلةم  عليها  

 

 

 

اقص بزیادة تركيز نثم تتTiB2 للمركب هي قيم ال حيث اكبر  ،القيم متقاربة لكل تقریبعموما أنّ نلاحظ 

Zr ،  وفي المركبZrB2 E وG  ّالشكل هعليبكل التقربيات وهذا ما یدل  قيم ل تأخذ اق (.III 7 ) . 

اقل قيمة  یأخذ ZrB2المركب    .Zrاقص بزیادة تركيز نتت ثم TiB2 یتميزّ بها المركّبة   بلصلال قيمة اكبر

 . ( III 7.) الشكل هعليوهذا ما یدل 

قدّرة بوحدة الجيقا باسكال و الصلابة القص ،ت الضغط، یونغقيم معاملا:  ( III-6)الجدول  الم 

(GPa)  :بالاضافة الى نسبة بواسون ، B و Eو Gو ν   :فویت بجميع التقریبات Voigt وروس

Reuss  و هيلHill (VRH) .لجمع التراكيز 

 TiB2 Ti0.75Zr0.25B2 Ti0.5Zr0.5B2 Ti0.25Zr0.75B2 ZrB2                                           المركب

B
v
(GPa) 244.95 241.285 235.82 234.76 227.92 

B
R
(GPa) 240.19 238.42 233.3 232.8 227.03 

B
H
(GPa) 242.57 239.85  234.56 233.78 227.48 

E
v
(GPa) 575.32 556.19 541.96        530.05 513.69 

E
R
(GPa) 563.58 549.87 534.14 519.62 503.17 

E
H
(GPa) 569.45 553.03 538.05 524.85 508.44 

G
v
(GPa) 259.49 249.23 242.6 235.85 228.44 

G
R
(GPa) 254.11 246.44 238.8 230.33 222.52 

G
H
(GPa) 256.79 247.84 240.7 233.09 225.48 

ν
v
(GPa) 0.108 0.126 0.125 0.122 0.124 

ν
R
(GPa) 0.108 0.131 0.129 0.126 0.130 

ν
H
(GPa) 0.108 0.129 0.127 0.124 0.127 

Hv 49.88 47.32 45.98 43.5 42.21 
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 بدلالة التركيز E،G،Bسار تغيرات إلى علىمين تغيرات الصلادة بدلالة التركيز و المنحني إلى علىالمنحني  (: III 7.)الشكل

 

 قيم  التقریبات،  كل وفي التركيزات المدروسة  لكل بالنسبة المحسوبة النتائج ی عطي  ( III-7)الجدول

B/G تكون 0.1 من بواسون  أقل نسبة قيم تانك إذا، تحدید مدى مرونة أو صلابة المركبلجمع التراكيز ل 

 دلالة =ν  0.1 مقاربة تانك قيمنا0.25 . القيمة  تكون الأیونية الروابط حالة في أمّا تساهمية الذرّات بين الروابط

 .  B-B و المتمثلة أساسا في الرابطة تساهمية الذرات بين الرابطة نوع نّ أ على

 

 

 تعَْني 1.75من اقل B/G يمةت قانواذا ك ، تصف المواد القابلة للسحب 1.75 من  اكبر  B/G ت قيمةانإذا ك

 التقریبات كل وفي المدروسة التركيزات لكل ( III-7)الجدولفي الموجودة  النتائج كسارنسریعة الا هشّةَ  مادّةَ 

 .لسحب قابلة المدروسة التركيزات ان على تدل

 لجمع التراكيز لتحديد مدى مرونة أو صلابة المركب  B/G  قيم : ( III-7)الجدول

 TiB2 Ti0.75Zr0.25B2 Ti0.5Zr0.5B2 Ti0.25Zr0.75B2 ZrB2                                           المركب

B
v
/G

v
 0.943956 1.004865 1.002432 0.99218 0.997743 

B
R
/G

R
 0.945262 1.024618 1.017744 1.005689 1.020275 

B
H
/G

H
 0.944602 1.014616 1.009996 0.99885 0.944602 
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-4-ΙIΙ 4- نالمرونية الا الخصائص( يزوتروبيةanisotropy:) 

) الخاصية تعتمد على الاتجاه (  "anisotropy"وتروبية يزنلتصور أكثر وضوح للخصائص الا

في الفضاء ثلاثي الأبعاد في الاتجاهات المختلفة   Bالضغط  معامل E یونغ معامليكية  تم تمثيل انالميك للمعاملات  

 للبلورة السداسية  .

 بالاعتماد على العلاقتين:( B) الضغط معامل و( E) یونغ معامل كتابة یمكن ، للشبكة البلوریة السداسية  بالنسبة

 

2-III)) 

 

3-III)) 

 

 

 l1=sinθcos φ، l2=sinθsin، l3=cos φ معاملات التوجيه هي : 

    للمركبات       والضغط  یونغ  لمعاملات ،( D2) المستویة والخطوط( D3) الأبعاد ثلاثية الأسطح رسم نّ إ

Ti1-xZrxB2       المرن تباینها عن الكشف ی مكّن نا من  البلوریة ویاتالمست من( 001) و( 100) في الاتجاه . 
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 لجمع التراكيز 3Dثلاثي الابعاد  Eمعامل يونغ    :( III-8)الشكل 
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 لجميع التراكيزالمدروسة 3Dثلاثي الابعاد  Bمعامل الضغط    :( III-9)الشكل 
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  bو  aیمثل دائرة وهذا راجع ثوابت الشبكة البلوریة  XYإسقاط الشكل على المستوي   ( III-8)الشكل من 

فقط ویختلف الأمر لباقي   ZrB2 إلى  TiB2 للمركبينفي البلورة السداسية   cوتختلف على الثابت ساوي مت

في  aوذلك راجع لزیادة ثابت الشبكة   XYفي اتجاه  Zrبزیادة تركيز  Eمعامل یونغ  نلاحظ زیادة.  التراكيز

 . x=0.25 ،  x=0.50 ، x=0.75التراكيز 

  ، x=0.25في حالة التراكيز في هذا الاتجاه  Zrبزیادة تركيز  Eمعامل یونغ  یادةنلاجظ ز XZ المستويبالنسبة 

x=0.50 ، x=0.75  ویختلف الأمر معx=0 ، x=1 . 

  bو  aیمثل دائرة وهذا راجع ثوابت الشبكة البلوریة  XYإسقاط الشكل على المستوي  ( III-9)من الشكل 

فقط ویختلف الأمر لباقي   ZrB2 إلى  TiB2 للمركبينسداسية في البلورة ال  cوتختلف على الثابت متساوي 

  ، x=0.25في حالة التراكيز  XYفي اتجاه  Zrبزیادة تركيز  Bضغاط نمعامل الا نلاحظ زیادة.  التراكيز

x=0.50 ، x=0.75  ویختلف الأمر معx=0 ، x=1 . 

 . Bzمع ثبات  Bxفي اتجاه  Zrبزیادة تركيز  Bضغاط نمعامل الا نلاجظ زیادة XZ المستويبالنسبة 

-5-ΙIΙ  اي ديب حرارة درجةθD : 
 

  ، x=0.25حالة التراكيز في  Zrبزیادة تركيز  θD ايديب حرارة درجة زیادة نلاحظ ( III-8)الجدول من 

x=0.50 ، x=0.75  ویختلف الأمر معx=0 ، x=1 . 

 

 

 

 لجمع التراكيز  θD دیباي حرارة درجة : ( III-8)الجدول

 TiB2 Ti0.75Zr0.25B2 Ti0.5Zr0.5B2 Ti0.25Zr0.75B2 ZrB2                                           المركب

(k)θD 1200.22 951.85 992.90 1043.70 912.46 
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 خـــاتــمـة

هذه المذكرة هي نتاج بحث تمّ القيام به على مستوى مخبر الفيزياء للمواد بجامعة عمّار ثليجي 

بنيوية ، الالكترونية و المرونية  لثنائيات البورايد بالأغواط، أين تطرّقنا فيها الى دراسة  الخصائص ال

نية بلوریة ب     تمتلكالتي ،  XB2:(X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb)( الانتقالية)ثنائي بور المعادن 

ي فتمّ انفي جزءها الأوّل، أمّا الث (191، رقم  P6 / mmm)مجموعة الفضاء  AlB2سداسية من نوع 

 لمختلف التركيزات:   Ti1-xZrxB2لمركّبتخصيصه لدراسة المحلول الصلب ل

(X= 0, 0.25, 0.5, 0.75 ,1)  الافتراضي البلوري التقریبين: التقریب  عتماد علىو هذا بالإ 

(VCA والتقریب باستخدام ) الكبيرة  الفائقة الخلایا(Supercell)  المرتبة.  هذه الدراسة اعتمدت على

حيث تمّت   PP-PWالزائفة    لكموناتا أین تمّ استعمال طریق (، المبدأ الأول) الدّاليةنظریة الكثافة 

 الدقة عالي الزائف النوع الكمون طریقةب العميقة یةالذرّ  الطبقات في نواة-إلكترون بين التجاذبمعالجة 

(ultra-soft   ،)  بيالكاست برنامج في درجالم ((Castepعن والارتباط التبادل كمون .ومعالجة 

 . GGA-PBE   (Perdew-Burke-Ernzerhof)المعمم  جالتدر تقریب طریق

تاحة و خاصة ما انك عليهاالنتائج المتحصّل  ت جدّ م شجعة لتوافقها مع النتائج التجریبية  و النظریة الم 

  Cij.و الثوابت المرونية c و  aتعلقّ بثوابت الشبكة 

 حاد بوادي نسبيا مفصولة  طتراب حالات، (DOS) كثافة الحالات للطاقة منحنيات  تحاليلأظهرت 

  للم ركبين    ( pseudogap)الزائفة  الفجوة باسم والمعروف ،  Fermi مستوى طاقة من بالقرب

TiB2 و ZrB2  التهجين القوّیة  بين: ) بسبب  تأثيراتB (2p و(3d، 4d)  (Ti، Zr .) 

قدّمة الىهو و   صلابة تقييما تمّ الفائقة كما ذكرت بعض الأبحاث العلمية. كم الموصلية م 

قدّرة بوحدة الـ: (Vickers hardness  :Hvفيكرز) لجميع التركيزات المدروسة و التي بينّ  GPa الم 

المركّب          هشّةَ  مدى B/Gكما بينّت النسبة: . GPa 49على أكبر قيمة له:TiB2فيها المركب 

Ti1-xZrxB2    یونغ معاملتمثيلات بينّ   كسار.نعلى  الا E  الضغط  معاملوB  في الفضاء ثلاثي

 الأبعاد  و ثنائي الأبعاد للمركبات في الاتجاهات المختلفة  للبلورة السداسية بوجود درجة من التباین .
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أتجه في بحثي العلمي المستقبلي في التركيز على دراسة الخواص الفيزیائية  انكطموح م ستقبلي آمل 

 الصلبة.  المحالىللمركبات 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 ملخص

 :لمركبات  التباينومرونة  الصلابةالهيكلية، الإلكترونية،  :ساسي للخصائصالأ الحسابهو  هذه 2الماستر مذكرة  من  هدفال

طوة أولى ((XB2  :X= Sc, Ti, V,Y, Zr, Nb:  البورايد لثنائيات   لمختلف   Ti1-xZrxB2للمركّب الصلب و كذلك المحلول كخ 

طوة ثانية  (X= 0, 0.25, 0.5, 0.75 ,1) :التركيزات الكمونات  طريقة  باٍستعمال نظرية الكثافة الداليةإطار  الحساب في أجري ،كخ 

مقارنتها مع النتائج المتحصل عليها تمت .  CASTEPالبرنامج   ، المثبت  في   GGA)مع تقريب التدرج المعمم ) (PP)الزائفة 

 الصلب المحلولللتدقيق أكثر  تمّت دراسة    .ها، وهي على اٍتفاق جيّد  معفي الجزء الأوّل من الدراسة البيانات التجريبية

قمنا حيث ،  للتراكيز المذكورة أعلاه الميكانيكيالبنيوي، الالكتروني و للحصول على وصف جيّد  للسلوك    Ti1-xZrxB2للمركّب

كبات  المدروسة، وتحقق استقرارها الميكانيكي،  و من خلالها دراسة خواص تباين  المرونة للمر Cijة ينوبحساب  الثوابت المر

 الوسائط الفيزيائية روس وهيل، اكتشفنا الخصائص المرونية  للمركبات المدروسة لمتعدد البلورات وحدات -واستنادا إلى تقريب فويه

 (2D)ومخطط المستو  (3D)( حيث تم رسم مخططات السطوح   υوبواسون  Eمعامل يونغ ،Bالظغط  ،Gالمرونية)، معامل القص 

 .الخصائص المرونية تباينمتعددة المستويات، للكشف عن   معامل يونغ  ط ولمعامل الضغ

 الخصائص المرونية. ،الفلزات أشباه و انتقالية ، معادننظرية الكثافة الدالية :الكلمات المفاتيح

Résumé: 

Le but de ce mémoire de master 2 est le calcul ab initio des propriétés : structurales, électroniques, 

dureté, et  élastique Pour les diborures: XB2: X = Sc, Ti, V, Y, Zr, Nb) dans une premiere étape, ainsi 

que la solution solide du composé Ti1-xZrxB2 pour différentes concentrations: (X = 0, 0,25, 0,5, 0,75, 1) 

Dans une deuxième étape, le calcul a été effectué Dans le cadre de la théorie de la densité 

fonctionnelle (DFT) utilisant la méthode des pseudo-potentiel (PP) avec l’approximation de gradient 

généralisée (GGA), qui est utilisé  dans le programme CASTEP, les résultats obtenus ont été comparés 

avec les données expérimentales de la première partie de l'étude, et ils sont en bon accord avec 

elles.  Pour une bonne description du comportement mécanique des matériaux considérés , nous 

avons calculé d’abord leurs constantes élastiques en état monocristallin,  En utilisant toujours les 

valeurs des Cij et en se basant sur l’approximation de Voigt-Reuss-Hill, nous avons exploré les 

propriétés élastiques des composés étudiés en état polycristallin : les modules d’élasticité isotropes 

(module de compression B, module de cisaillement G, module de Young E et rapport de Poisson υ). 

Nous avons tracé les surfaces (3D) et les contours planes des modules (E et B à plusieurs plans 

cristallographiques des composés de la solution solide, pour révéler leur anisotropie élastique. 

Mots clés:  DFT, Pseudo potentiels,  métaux de transition et métalloïdes, propriétés élastiques. 
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Abstract: 

The aim of this thesis is the ab initio calculation of the properties: structural, electronic, hardness, 

and elastic For diborides: XB2: (X = Sc, Ti, V, Y, Zr, Nb) in a first step, as well than the solid solution of 

the compound Ti1-xZrxB2 for different concentrations: (X = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1) In a second step, the 

calculation was carried out within the framework of the theory of functional density (DFT) using the 

method of pseudo-potential (PP) with the generalized gradient approximation (GGA), which is used 

in the CASTEP program, the results obtained were compared with the experimental data of the first 

part of the 'study, and they agree with them. For a good description of the mechanical behavior of 

the materials considered, we first calculated their elastic constants in monocrystalline state, always 

using the values of Cij and based on the Voigt-Reuss-Hill approximation, we explored the elastic 

properties of the compounds studied in polycrystalline state: isotropic moduli of elasticity 

(compressive modulus B, shear modulus G, Young's modulus E and Poisson ratio υ). We have traced 

the surfaces (3D) and the plane contours of the moduli (E and B at several crystallographic planes of 

the compounds of the solid solution, to reveal their elastic anisotropy. 

Keywords: DFT, Pseudo potentials, transition metals and metalloids, elastic properties. 

 
 

 

 

 


