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 بسم الله الرحمن الرحيم

.ٔعهٗ آنّ انطٛبٍٛ انطاْشٍٚ يحًذ صهٗ الله عهّٛ ٔعهىٔانصلاة ٔانغلاو عهٗ عٛذ انًشعهٍٛ َبُٛا  

 شكش ٔحمذٚش

الأظددخاذ الدددكخْز  ٘يأّد اى أحقدددم بالشدداس ّالؼسفدداى إلددٔ ععددسة الوشددسف

 اقخدساعِنفلغٖ ػبد الغعي ػلٖ ّالودزض الدكخْز ػق٘دل ُاشدن ععد٘ي ػلدٔ 

هْظْع البغذ، فعلاً ػودا أبددٍّم هدي حؼداّى ّحْصِ٘داث غ٘لدت فخدسة البغدذ 

 ّهساصؼت السظالت.

بالشداس ّالخقددٗس إلدٔ زةاظدت قعدن الف٘صٗداء ّػودادة كل٘دت الؼلدْم كوا أحقددم 

 ػلٔ ها قدهٍْ هي هعاػدة غ٘لت فخسة البغذ.

ّأحقدم بالشاس الضصٗل إلدٔ شهلاةدٖ غلبدت الدزاظداث الؼل٘دا ػلدٔ هدا أبددٍّم 

هي حؼاّى ّهعاُوت فٖ حرل٘ل الصؼْباث. ّلابد هي الاػخساف بالضو٘ل بغد  

هعدداػدة ّدػددن هخْاصددل لاهغدددّد بؼددد   ظددبغاًَ ػدداةلخٖ لوددا أبدددٍّ هددي 

 ّحؼالٔ، هوا شضؼٌٖ بالاظخوساز بالدزاظت ّالبغذ.

 

 

 أعلام



 

 

 الخلاصة

 

الدرزاث  بؼدط خطازة الإلاخسًّاث ّالبْشحسًّداث هديظلاًظسٗت د اُخوج ُرٍ السظالت بدزاظت لق

الوؼخوددد فددٖ ُددرٍ  الالددٖالغددسة ّالأًْٗدداث الوْصبددت ػٌددد غاقدداث هسخلفددت ّدزاظددت حددأر٘ساث الضِددد 

هدي هضوْػدت صِدْد، فٌِداج الضِدد الوعدخقس ّصِدد الخبدادل ّصِدد الاظدخقطا   ّالوخادْى السظدالت

 ( فدP-Zٖشًادس  -للودٗاث الطْٗلت ّصِد الخسابػ للودٗاث القص٘سة، ّالدرٕ ٗؼدْد للبداعز٘ي بدسدّ

عالت إظخطازة الإلاخسًّداث. أهدا البْشحسًّداث ف٘غدرف صِدد الخبدادل فدٖ البسًداهش ّٗعدخبدل صِدد 

 اس.ًش-( بدل صِد إزحباغبسدJainّالباعذ  

بأظددخسدام ّصواػخِ Salvatلباعددذ اهددي قبددل  ةالوْصددت الوضصةددت ّالوؼخوددد غسٗقددت لقددد اظددخؼولٌا

(   الطدددْز   شاعددداثاععدددبج  . ّقدددد[ELSEPAالبسًددداهش الددددّلٖ   الوؼدددادلاث الٌعدددب٘ت فدددٖ 

( ّشخدْم الاًخقدال TCS’s( ّالوقاغغ الؼسظد٘ت الال٘دت  DCS’sّالوقاغغ الؼسظ٘ت الخفاظل٘ت  

بؼط دزاظت هؼاهلاث اظخقطا  البدسم الإلاخسًّدٖ لد ػي علاً ف ( MTCS’sللوقاغغ الؼسظ٘ت  

ّالغعداباث الٌظسٗدت للؼدٗدد هدي لرزاث ّالأًْٗاث. ّقد كاًج ًخاةضٌا هخفقت هدغ الق٘اظداث الؼول٘دت ا

 الباعز٘ي.

الوؼخودد  لالدٖالضِد ا ًوْذسأهي خلال حطب٘   بؼط الرزاثلالغصْل ػلٔ ًخاةش ًظسٗت كوا  حن 

 لرلك ظخاْى ًخاةضٌا خاظؼت للوقازًت.فٖ ُرٍ السظالت، لاي لن حخْفس ب٘اًاث للوقازًت هؼِا، 

 

 

 

 

 



 

 

Abbreviations:  :انًخخصشاث 
 

DCS’s : Differential Cross-Sections. 

CS’s : Cross-Sections. 

H-F :  Hartree-Fock. 

LDA : Local Density Approximation. 

SCE : Semi-Classical Exchange. 

FEG : Free-Electron-Gas. 

PO : Polarized Orbital. 

PZ : Perdew-Zunger. 

SIC : Self-Interaction Correction. 

LSD : Local Spin Density. 

PW : Perdew-Wang. 

HPW : Hara-Perdew-Wang. 

HPZ : Hara-Perdew-Zunger. 

VWZ : Vosko-Wilk-Nusair. 

DW : Distorted-Wave. 

TCS’s : Total Cross-Sections. 

MTCS’s : Momentum Transfer Cross-Sections. 

SEP : Slater Exchange Potential. 

HFEG : Hara of Free-Electron-Gas. 

POM : Polarized Orbital Method. 

TFD : Thomas-Ferm-Dirac. 

DHF : Dirac-Hartree-Fock. 

ELSEPA : Elastic Scattering of Electrons and Positrons by Atoms. 

PCP : Positron Correlation Polarization.   

OEM   One - Electon model 

SOC           : Spin - orbit coupling 

ICS’s           :   Integrated Cross – sections 
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   Introductionانًمذيت  1-  1

الزق٘لددت لدزاظددت حسك٘ددذ الددرزاث حعخؼولإذ ظدداُسة الخصددادهاث الرزٗددت هِوددت ّأظاظدد٘ت فددٖ الف٘صٗدداء الرزٗددت،  ىإ

الوْصبت أّ العالبت، ّحلؼذ دّزا هِودا فدٖ هضدالاث ّاظدؼت، هٌِدا ف٘صٗداء الفلدك ّالا٘و٘داء ّبلاشهدا ًْٗاث ّالأ

اث، البْشًّداث، لاخسًّدهزدل  الإ الأّل٘دتُدرٍ الخصدادهاث حغددد بد٘ي الضعد٘واث  أىالف٘صٗاء ّالل٘صز، ...الدخ. 

. لقدد أُدخن البداعزْى فدٖ ُدرا الوضدال، [1 ، الضصة٘داث(الأًْٗداثالرزٗت  الرزاث،  ّالأًظوتالفْحًْاث، ...الخ( 

ل٘ت الخفاػل آأّ البْشحسّى هغ الرزاث ، لأى ُرٍ الؼول٘اث حصّدًا بْظاةل لوؼسفت  لاخسّىّبالأخص حصادم الإ

هدغ الدرزاث هدي قبدل اث لاخسًّد، ّقد أصسٗج حضداز  ػول٘دت ػدٗددة لخصدادم الإ[2 خؼددةالرزٗت الو الأًظوتفٖ 

ّالخدٖ غاقخِدا    اث العداقطت لاخسًّدعصهدت شددة الإ أىلدْعع  إذفٖ بداٗت القسى العاب ، [Lenard 3اعذ الب

  هدي خدلال الااشدن ػٌدد شاّٗدت إظدخطازة        ّالوعخطازة فٖ غاش ٗواي حغععِا بالوقدداز Eالعاقطت 

الدزاظدددت ظدددْف ، ّهدددي خدددلال ُدددرٍ [4 (1-1كودددا فدددٖ الشدددال   dΩّهدددي خدددلال شاّٗدددت هضعدددوت هقددددازُا 

 أىػٌددد الطاقدداث الؼال٘ددت، ّلددْعع  تغ٘س الوسًددللاظددخطازة الوسًددت ػٌددد الطاقدداث الْاغطددت ّالاظددخطازةقًخطس

 . بالطاقت ٗؼسف بالخصادم الوسى ىالخصادم الرٕ ٗصاعبَ ػدم فقدا

ّالٌظدسٕ، ففدٖ الضاًدذ الأّل، عددد حطدْز ّإًضدداش  لدٖولقدد عددرج حطدْزاث إٗضاب٘دت هِودت فدٖ الضداًب٘ي الؼ

عددوٌت عددصم هعددخقطبت أعدددد الخقٌ٘دداث الخضسٗب٘ددت ّالوخ ظددخؼوال( باCS’sق٘اظدداث هطلقددت للوقدداغغ الؼسظدد٘ت  

٘ددت ذاث غاقدداث ػال٘ددت ّعددصم هددي البْشحسًّدداث. أهددا فددٖ الضاًددذ الزدداًٖ إلاخسًّّأُددداف هعددخقطبت ّعددصم 

صد٘ل٘ت ة الغاظدباث هودا أدٓ إلدٔ ععداباث حفالصٗادة فٖ قابل٘ت ّكفاء  الٌظسٕ(، فٌِاج حطْزاث عصلج ًخ٘ضت

ةت ــــــــددـص[. ّاػخودددث ػلددٔ ًظسٗدداث هسخلفددت هٌِددا  ًعددب٘ت هزددل غسٗقددت الوْصددت الوض5اكزددس دقددت ّظددسػت 

 Partial Wave Method  ّأ )R-matrixالغعاب٘ت. اة ( أّ غ٘سُا هي الطس 
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،   (: الموجات الساقطة والمستطارة والنافذة. لاحظ إن مستوي الاستطارة ٌتشكل بواسطة 1-1الشكل )

k’وθ  تمثل زاوٌة الاستطارة وϕ ( تمثل زاوٌة السمتAfter Landau ,1990 [4]) 
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   دالدت الوْصدت الال٘دت  أىلدزاظت ًظسٗت الاظخطازة غ٘س الٌعب٘ت، ظْف ًفخسض 
ُدٖ هضودْع الوْصدت  

 للغصهت ّالووزلت بالؼلاقت: ازةالوعخْٗت للغصهت العاقطت ّالوْصت الوعخط

   
  ̅  

   
      ̅       ̅  

 : حوزل الوْصت العاقطت. ̅      أذ        

 .الضع٘واث الوعخطازةهْصت : حوزل  ̅     

ّحوزددل بوْصددت هعددخْٗت لاًِاة٘ددت حوخددد باحضدداٍ   ̂ ّاى الضعدد٘واث العدداقطت أعادٗددت الطاقددت ّحٌخقددل باحضدداٍ 

 (:1-1هعخؼسض كوا فٖ الشال  

     ̅       ̅   ̅         

 .̅ حوزل رابج الؼ٘ازٗت الافخساظٖ الرٕ ٗؼخود ػلٔ  Aإذ

أها دالدت هْصدت الاظدخطازة، فأًِدا ظد٘ل هدي الضعد٘واث خدازس هدي هسكدص الاظدخطازة  الِددف(، ّحادْى 

ّحوزدل بالؼلاقدت  Eالعداقطتّػلدٔ هقدداز الطاقت ̅ حؼخود ظدؼخِا ػلدٔ الاحضداٍ  إذهوزلت بوْصت كسّٗت خازصت، 

 :[6 الخال٘ت

     ̅         
    

 
 

ّالخددٖ حصددن الخْشٗددغ الددصإّ  Eّالطاقددت  rالاظددخطازة الوؼخودددة ػلددٔ الاحضدداٍ حوزددل ظؼت       أىإذ

شاّٗت ّاقؼت ها ب٘ي احضاٍ الوْصدت الوعدخطازة خدلال الصاّٗدت الوضعدوت الوؼطداة  θللوْصت الوعخطازة، ّحوزل 

 .[7 لْعدة الصهي

ػٌد الطاقاث الْاغطدت  Close-Couplingلقد اػخودث الخقسٗباث الٌظسٗت ػلٔ هدٓ الطاقت، هزلا حقسٗذ 

ي الدددرزاث بْاظدددطت ـــدددـاث هلاخسًّدددلاظدددخطازة الإ   ْزــدددـػلدددٔ اًغسافددداث الط R-matrixكدددرلك غسٗقدددت 

Andrick  ّBitsch ّلقدددد ّاصِدددج البددداعز٘ي الاز٘دددس هدددي الصدددؼْباث ػٌدددد ععدددابِن [8 ّبددداعز٘ي آخدددسٗي .
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 انفصم الأٔل: يمذيت عايت  

 

4 

لْعع أًِا لا حخْاف  هغ الق٘اظاث الؼول٘ت  إذ[ 9لاظخطازة الإلاخسًّاث هي الرزاث ذاث الأػداد الرزٗت الاب٘سة 

ووا دفدغ بشال كب٘س هوا ٗؤدٕ إلٔ الدخْل فٖ ععاباث غ٘س دق٘قت فٖ حغدٗد الاخلت ّالعسػت للإلاخسّى العاقط

دق٘قت لفِن ػول٘ت الاظخطازة ّالوؼاهلاث الخٖ حددخل فدٖ ععداباحِا الوقداغغ زٗاظ٘ت  اة الباعز٘ي إلٔ إٗضاد غس

بدزاظدت  ْىشاعاث الطدْز، لدرا بددأ البداعزإالبدسم ّظدؼت الاظدخطازةّ اظدخقطا الؼسظ٘ت الخفاظل٘ت ّهؼداهلاث 

ت للق٘اظداث الؼول٘دت، ّّصدْد فدازن بد٘ي هؼادلت دٗدساج الٌعدب٘ت ّالخدٖ أػطدج ًخداةش هقازبدؼوال الاظخطازة باظخ

. لقد قام ػدد هي الباعز٘ي بخقددٗن دزاظدت لخْظد٘ظ الاخدخلاف بد٘ي الوؼالضداث [10 الٌخاةش الٌعب٘ت ّغ٘س الٌعب٘ت

دزاظت ّظدظ فِ٘دا الاخدخلاف بد٘ي الٌخداةش  1966فٖ ػام  [Spruch 11قدم الباعذ  إذالٌعب٘ت ّغ٘س الٌعب٘ت، 

 Mannaدم الباعذ ـــــق ًفعِا تـــٖ العٌــــــاث هي الرزاث، ّفــــلاخسًّلاظخطازة الإ٘س الٌعب٘ت خالٌعب٘ت ّغ

, Rotenberg 12]  الطدْز ّالوقداغغ الؼسظد٘ت الال٘دت، أهدا  لإشاعدتهقازًت ب٘ي الٌخاةش الٌعب٘ت ّغ٘س الٌعب٘ت

عدؼت الاظدخطازة حقددٗن دزاظدت هْظدغا فِ٘دا الاخدخلاف ل [Dowson 13، فقد أظخطاع الباعذ 1967فٖ ػام 

 ّق٘ن إشاعاث الطْز.

خددخلاف بدد٘ي الوؼالضدداث الٌعددب٘ت ّغ٘ددس لال حغلدد٘لاً  [Marrcan ّBarro 14قدددم الباعزدداى  1970ّفددٖ ظددٌت 

قددم  1981فدٖ دزاظدخِن، ّفدٖ ػدام  exchange effectحدأر٘ساث الخبدادل  ّبئدخالالٌعب٘ت للوقاغغ الؼسظ٘ت 

ت ّغ٘دس الٌعدب٘ت لدرزة الصةبد ، لدرا ٘دزاظت هقازًت ب٘ي الوقاغغ الؼسظ٘ت الٌعب [Lam ّBaylist 15الباعزاى 

فددٖ العددٌْاث الأخ٘ددسة، أػخوددد الاز٘ددس هددي البدداعز٘ي ػلددٔ الوؼالضدداث الٌعددب٘ت فددٖ دزاظددخِن لاظددخطازة ًلاعددع 

 اث فٖ الرزاث بعبذ الٌخاةش الدق٘قت ػٌد هقازًخِا هغ الق٘اظاث الؼول٘ت.لاخسًّالإ

 

 

الوؼادلدت  أىػول٘ت الاظخطازة حؼخود فٖ ععاباحِا ػلدٔ بٌداء صِدد الاظدخطازة الولاةدن للِددف، ّهدي الوؼلدْم  إى

 .لاخسّىالإ اظخطازةالخفاظل٘ت لشسّدًضس  الغالت غ٘س الٌعب٘ت( حصن 

(1-1)  ̂   ̅      ̅   

(1-2) 

 

[             ̅ ]   ̅    
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 اذ :

                    
   

  
 

: حوزل الؼدد الوْصٖ الٌعبٖ    k 

 .تدالت الوْص: حوزل  ̅   

 :خال٘تالٗؼطٔ بالؼلاقت   ̅      للٌظام  بصسٕى صِد الاظخطازة ظْف ًطل  ػلَ٘ بالضِد الّإ

 
      ̅      ̅           ̅       

 
 

 ػلواً اًٌا ػالضٌا فٖ ُرٍ السظالت هعألت الاظخطازة الوسًت بغ٘ذ ٗاْى الغد الس٘الٖ فِ٘ا هعإّ للصفس

 ُْ:  ̅    ، ّاى عد الضِد الغق٘قٖ [16 ٗاْى هقدازا عق٘ق٘ا  ̅    ّ  ̅    كلا هي  أىإذ 

     ̅       ̅       ̅        ̅         ̅        

 

  ̅      صِد الاظخقطا  بٌ٘ودا ٗوزدل   ̅      ّ ُْ صِد الخبادل.   ̅     الضِد الوعخقس ّ ُْ   ̅     إذ 

ّهددي الوؼلددْم اى ٌُدداج صددؼْباث فددٖ هعددطلت حسك٘ددذ صِددد الاظددخطازة الولاةددن للِدددف، ُّددرٍ  ،صِددد الخددسابػ

    القص٘س الودٓ خسابػ الالصؼْباث ًاحضت هي صِد 
    ّصِد الاظخقطا  الطْٗل الودٓ   ̅    

ّالرٕ   ̅    

العاقػ ػٌد الوعافاث الطْٗلدت إلدٔ حفاػدل الخبدادل الساظدغ  لاخسّىٗعبذ حشٍْ شغٌت الرزة الِدف بْاظطت الإ

بالدرزة الِددف فدٖ  لاخدسّىًظسٗدت حصدادم الإ ىإ[Slater 17. لقدد أّظدظ الباعدذ [16 لٖ للاظدخبؼادّلوبدأ با

أر٘ساث ٗوادي ى ُدرٍ الخدإحفاػدل الخبدادل ّالخفاػدل الوعدخقس فقدػ، ّ ٌظس الاػخبداز بحقسٗذ الخبادل الوعخقس حأخر 

( كودا   =e=m=ħ=1الوقاظدت بالْعدداث الرزٗدت  [ Hartree-Fock  H-F ) 18ّصفِا بْاظطت هؼادلدت  

 ٗلٖ
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(1-3) 

[ 
  

 

 
 

 

  
 ∑∫

  
         

   
 

   

 ∑ (       )∫
  

      
              

   
   ]      

         

 

 

ػلدددٔ  jّالودددداز  iودددزلاى بدددسم الودددداز ٗ    ّ     ّاى Kroneckel deltaحوزدددل  (       ) اى  إذ

، ًّلاعددع أى الغددد اً ، ّػدددا ذلدك فأًددَ ٗعددإّ صدفس        ػٌدددها     الخدْالٖ، بغ٘ددذ اى الوقدداز 

 :الخال٘تّالرٕ ٗواي أى ٗوزل بالؼلاقت  Hartreeٗوزل صِد (، 5-1الزالذ هي ٗعاز الوؼادلت  

          ∫
     

|    |
   (1-6) 

ف٘وزدل عدد ( 5-1أهدا الغدد السابدغ هدي ال٘عداز فدٖ الوؼادلدت   ،٘ت الال٘تلاخسًّحوزل كزافت الشغٌت الإ :     أر  

اث هي الرزاث، الضصة٘اث، ّالوْاد الصلبت ُّدرا الغدد ًداحش لاخسًّالخبادل ّالرٕ حظِس أُو٘خَ فٖ إظخطازة الإ

 الإعددار٘اثحاْى الدالت الوْص٘ت للٌظام غ٘س هخٌاظسة بالٌعدبت إلدٔ حبدادل  أىبعبذ هبدأ باّلٖ للاظخزٌاء ّٗضذ 

للاظددخزٌاء، ّف٘وددا ٗلددٖ أًددْاع الضِددْد الخددٖ حخؼلدد  بؼول٘ددت  ٘ي غبقددا لوبدددأ بدداّلٖإلاخددسًّالبددسم( لإٔ - الفعدداء

 :باخخصازاث هي الرزاث، ّظٌْظغِا لاخسًّاظخطازة الإ

 Slater Exchange Potential (SEP):                                  خٓذ حبادل عهٛخش .أ 

   سهصفدٖ حطب٘قداث الغالدت الوق٘ددة ّٗسهدص لدَ بدال اظخؼوالاً لضِد الخبادل ّأّظؼِا  أًوْذسُّْ ابعػ 
ّٗؼطدٔ 

 :[17 الخال٘تبالؼلاقت 

(1-7)    
  (

  

  
) [        ]

 

   

٘ددت لاخسًّلقددد ًضددظ ُددرا الضِددد فددٖ إٗضدداد خددْاا الددرزاث ّالوددْاد الصددلبت، بٌ٘وددا لددن  ٗددٌضظ فددٖ الاظددخطازة الإ

 ق٘وت  أىSlaterدة أقخسط ــــت الوق٘ـــــٖ حطب٘قاث الغالـــفّت، ـــــــهسخلف طساة ب αالوؼاهل  سبخأخ إذالوسًت، 

 Exchange Potentials  ٕٓد انخبادلخ -1-3-1



 انفصم الأٔل: يمذيت عايت  
 

7 

 

 Caspar  1]  ّSham  ّKohn   ]  ّCowan. ّقدددد ّصدددد ػددددد هدددي البددداعز٘ي هزدددل [8     

ػلٔ أغلذ الرزاث فدٖ     كاًج هخْافقت هغ هبدأ الخغاٗس، ّغبقج  إذ، ⁄    ق٘وت  أى[   ّصواػخَ

ت فددٖ ُددرا الوضددال ُددٖ حقسٗددذ الخبددادل شددبَ وعددخؼول، ّلددْعع اى أغلددذ الخقسٗبدداث ال[   الضدددّل الدددّزٕ

 [   RileyّTruhlarهددي قبددل البدداعز٘ي  اقخسعددج( ّالخددٖ Semi Classical Exchangeالالاظدد٘اٖ  

ٖ الغدس لاخسًّدالخبدادل للغداش الإ، أهدا حقسٗدذ [1  للرزاث ذاث القشساث الوفخْعدت حعخؼولُّٖ غسٗقت ػاهت 

 FEG دالت الوْصت الال٘دت حادْى غ٘دس  أىإذ[2  اث غ٘س الوخداخلتلاخسًّغاش ف٘سهٖ للإ أًوْذسإلى( فِْ ٗعخٌد

غعدابِا بْاظدطت صوددغ كدل عددالاث الدصخن ّبضو٘ددغ حوهخٌداظسة حبؼدا لوبدددأ الاظدخبؼاد لبدداّلٖ. ّاى غاقدت الخبددادل 

، لدرا  ̅ ٖ ّشخدن ف٘سهدٖ هدغ الوْظدغ لاخسًّدغسٗ  حغ٘س كزافدت الغداش الإػي الوعخْٗاث ّلغد هعخْٓ ف٘سهٖ 

 :[2 ]( ٗؼطٔ بالؼلاقت الخال٘ت  FEGٖ الغس  لاخسًّفأى صِد الخبادل للغاش الإ

    
     

 

 
    ̅  [   ̅ ]   8  

 

 

 

 :الخال٘تهي خلال الؼلاقت   ̅   : ٗوزل شخن ف٘سهٖ الوْظؼٖ ّٗسحبػ هغ كزافت الشغٌت  ̅    إذ

     ̅  [      ̅ ]
 

     1    

 

 

 أذ 

 [   ̅ ]  
 

 
 

    

2 
  |

   

   
|        

 

 

              ̅     ̅     ̅ ⁄ (1-11) 

 

 هقداز أقصٔ شخن هقابل لعطظ ف٘سهٖ الاسّٕ. إلٔالوعخطازلاخسًّللإ k ّالخٖ حوزل ًعبت هقداز الصخن 
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 Hara of FEG Potential( HFEG) :ٙ انحشنكخشَٔنهغاص الإ Haraخٓذ  -ب

ٍّ   ̅   الوعخطازلاخسًّّصْد شخن الإ[Hara 25أقخسط  اث الوق٘دة فٖ الغداش، ّػل٘دَ لاخسًّهغ شخن الإهخعا

ععذ الؼلاقت (  =e =ħ=1ْعداث الرزٗت  ــــــالوقاظت بالّ  ̅    بعذ حغ٘س   ̅   غ ـــه ̅ فؼٌدها ٗخغ٘س 

 [  24 ]الخال٘ت

(1-12)     ̅     
   ̅         

 

 : ٗوزل صِد حأٗي الرزة الِدف.Iأذ    

  

 
 العاقػ. لاخسّى:الطاقت الغسك٘ت للإ

العاقػ هدي  لاخسّى( ٗؼخود ػلٔ غاقت الإ8-1ٖ الغس ّالووزل بالؼلاقت  لاخسًّللغاش الإ Haraّػلَ٘ فأى صِد 

الغدداش  أًودْذسأغلدذ حقسٗبدداث الخبدادل الوْظددؼٖ حعدخٌد ػلددٔ  أىّهدي الولاعددع  [24 (12-1خدلال الوؼادلددت  

 .[26 اث كب٘س صداً بغ٘ذ أى عدّد الخفاػل الراحٖ حِوللاخسًّػدد الإ أىحفخسض  إذٖ الغس، لاخسًّالإ

اث ػٌدد الطاقداث الْاغطدت، ّحغصدل حسًّداث ّالبْشلاخسًّدحأر٘ساث الاظخقطا  هِوت صدا فدٖ اظدخطازة الإ إى

، بغ٘ددددذ حددددؤدٕ إلددددٔ حشددددَْٗ الددددرزة الِدددددف بعددددبذ  ̅ ُددددرٍ الخددددأر٘ساث ػٌددددد الوعددددافاث الرزٗددددت الطْٗلددددت 

غسٗقددت  اظددخؼوالب [Temkin 29-28هؼالضددت ُددرٍ الخددأر٘ساث هددي قبددل صددسث ، لاددي [27 الوعددخطازلاخسًّالإ

ػٌددها ٗقخدس  الضعد٘ن العداقػ بصدْزة  [Polarized Orbital Method (POM) 30الودداز الوعدخقطذ 

حخدأرس بالوضدال الاِسبداةٖ للشدغٌت السازص٘دت  أىاث الوق٘ددة بالدرزة لاخسًّبط٘طت هي الرزة الِدف هوا ٗؤدٕ بالإ

٘دت الوق٘ددة ػلدٔ شدال ػدصم رٌداةٖ لاخسًّّبعبذ ذلك ظدْف ٗغددد إػدادة حْشٗدغ لازافدت الشدغٌت الإ لاخسّىللإ

ٗغدددد حغ٘ددس بالطاقددت ّظددخظِس صدد٘غت  ٗاددْى بط٘طددا، لددرا لاخددسّىالإ قخددسا االقطددذ ػلددٔ الددرزة الِدددف، ّلاى 

 :[24 الخال٘تلضِد الاظخقطا  ّكوا هْظظ بالؼلاقت  تحقسٗب٘

 

 
         ̅  

   
 

  

         
                                                                     

 Polarization Potential  خٓذ الاعخمطاب: 2-3-1    
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لزٌدداةٖ القطددذ الوعددخقس، ّٗؼخوددد ػلددٔ احضدداٍ الوضددال الاِسبدداةٖ السددازصٖ : حوزددل هؼاهددل الاظددخقطا  ذأ    

صِددد إظددخقطا   [Jhanwar ّKhare 31اظددخؼول الباعزدداىحبؼددا لددرلك، ّقددد  لاخددسّىّػلددٔ ق٘وددت هْظددغ الإ

حضسٗبٖ هخٌاظس كسّٗا ّهؼخود ػلٔ الطاقت ّٗخعدوي حدأر٘ساث رٌداةٖ القطدذ ّزبداػٖ القطدذ ّٗوزدل بالؼلاقدت 

 :الخال٘ت

(1-14)       ̅   
 

 
*

   
 

        
 

   
 

        
+  

 

 : هؼاهلاث الاظخقطا  الزٌاة٘ت ّالسباػ٘ت ػلٔ الخْالٖ.أذ         

ػٌدد  خدسابػال: هؼاهدل القطدغ هدي هسحبدت الغضدن الدرزٕ ُّدْ هِدن صددا لأًدَ ٗؼطدٖ حصدغ٘ظ لخدأر٘ساث dّحوزل 

 الطْٗلت .الوعافاث 

حؼسف غاقت الازحباغ بأًِا الفسن ب٘ي الطاقت الال٘ت غ٘س الٌعب٘ت الوعبْغت ّغاقت الخسابػ الٌاحضدت هدي حقسٗدذ 

 HF )32ّأّ  ى[، ّلدددْعع إى حدددأر٘ساث الازحبددداغ حدددؤدٕ إلدددٔ حشدددَْٗ شدددغٌت الدددرزة الِددددف بعدددبذ الإلاخدددس

عافاث القص٘سة ّالقسٗبت هي الٌْاة ّالخٖ لِا دّز كب٘س فدٖ البْشحسّى العاقػ، ّحغصل ُرٍ الخأر٘ساث ػٌد الو

[ ّحؼددالش حددأر٘ساث الخددسابػ باظددخؼوال ًظسٗددت 33هؼسفددت ّصددن اظددخطازة الإلاخددسّى ػٌددد الطاقدداث الْاغطددت 

 [34,35,36,37][، ّظٌركس فٖ ُرٍ الفقسة بؼدط الأًدْاع هدي صِدْد الخدسابػ17الخصغ٘ظ أّ ًظسٗت الخغاٗس 

 :الخسابػ الوعخؼول فٖ زظالخٌا ًّخسج الخفاص٘ل للفصل الزاًٖ ػٌدها ًخغدد ػي صِد 

 Hedin-Lundqvistأًوْذس صِد .أ 

 Cohen-Packأًوْذس صِد .ب 

 O’connnel-Laneأًوْذس صِد  .ج 

 Perdew-Wangأًوْذس صِد .د 

 (ُرٍ السظالت الضِد الوعخؼولفٖ Perdew-Zungerأًوْذس صِد .ه 

 Correlation Potentials  خٕٓد انخشابظ: - 3-1- 3



 

 انفصم الأٔل: يمذيت عايت  

 

10 

الوددؤرس الِدداهلخًْٖ لوؼادلددت  اظددخؼوالفددٖ ُددرٍ السظددالت ٗاددْى ععددذ  وعددخؼولالضِددد ال أىّهددي الضدددٗس بالددركس 

 شسّدًضس:

  ̂                                                                                             

 ػلٔ ًْػ٘ي:ّٗاْى 

 ( إلٔ هؼادلت شسّدًضس  ُّٖ الغالت غ٘س الٌعب٘ت(.15-1فخؤّل الوؼادلت      ̂ ٌا اظخؼولإذا  .أ 

( إلٔ هؼادلت دٗساج  ُّٖ الغالت الٌعب٘ت(، لدرلك 15-1فخؤّل الوؼادلت        ̂ ٌا اظخؼولإذا  .ب 

 :وعخؼولٗاْى الضِد الالٖ ال

    ̅       ̅       ̅       ̅         

 

 اث ّٗغرف فٖ عالت البْشحسًّاث.لاخسًّ: صِد الخبادل الرٕ ٗعخسدم فقػ لاظخطازة الإ   

اث ّآخددس خدداا لاخسًّددخدداا بالإ أًوددْذس٘ي، أًوددْذصالخددسابػ، ّٗاددْى ػلددٔ -: صِددد الاظددخقطا    

 الطاقت.، لاي ٗظِس ػدم حأر٘سٍ فْن ُرٍ 10KeVبالبْشحسًّاث، ّٗاْى فؼالا للطاقاث الْاغطت الأقل هي 

ػٌدد غاقداث ظدقْغ ًْٗداث اث ّالبْشحسًّاث هي الرزاث ّالألاخسًّللإ اّل ُرٍ السظالت، دزاظت الاظخطازةحخٌ

هسخلفددت، ّحْظدد٘ظ حددأر٘ساث الضِددْد الوعددخقسة  الاظددخاح٘ا٘ت( ّالخبددادل ّالخددسابػ ّالاظددخقطا  بدد٘ي الضعدد٘واث 

ّالاًْٗدداث. أُددخن الفصددل الأّل بخقدددٗن ًبددرة هسخصددسة عددْل الاظددخطازة، ّشددسط الوسخلفددت الشددغٌت هددغ الددرزاث 

ًْٗداث، ّحقددٗن شدسط ّالأاث ّالبْشحسًّداث بْاظدطت الدرزاث لاخسًّدهْصص ػي ّصن ًظسٗت الاظدخطازة للإ

الوسخلفددت هددي الضِددْد ّالخددٖ ظدداُوج بؼعددِا فددٖ حسك٘ددذ ّحاددْٗي صِددد الاظددخطازة  ًوْذصدداثهددْصص ػددي الأ

اث فدددٖ صِددد الخدددسابػ، أهدددا إلاخسًّددPerdew-Zunger[ 8]أًودددْذسس ة، ّاخخ٘دددالاظددخطاز الوٌاظددذ لؼول٘دددت

لبسًاهش الدددّلٖ اظددخؼوالابْاظددطت فددٖ صِددد الخددسابػ  وعددخؼولُددْ ال [Jain 39أًوددْذسالبْشحسًّدداث فادداى 

 ELSEPA )اث ّعدل لاخسًّدالسظالت بخعو٘ي الضِدد الوٌاظدذ فدٖ عالدت الإ الوخؼلقت بِرٍغعاباث الًضاش ّلإ

بٌ٘ودا فدٖ عالدت اظدخطازة البْشحسًّداث، فدأى  ( PWM)غسٗقدت الوْصدت الوضصةدت  اظدخؼوالهؼادلت الاظخطازة ب

   انٓٛكم انعاو نهشعانت: 4-1
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 [Perdew-Zunger 38بددلاً هدي صِدد  Jain[1 ]البسًاهش ٗقدْم بغدرف صِدد الخبدادل ّإظدافت صِدد حدسابػ 

 ّالساا باظخطازةالبْشحسًّاث.

اث هدي الدرزاث لاخسًّدفٖ ُرٍ السظالت لاظدخطازة الإ وعخؼولال ًوْذسأها الفصل الزاًٖ، فقد أظخؼسظٌا فَ٘ الأ

 ػٌاصددس قلْٗددت  Ra , Ca , Mgحطب٘قددَ ػلددٔ ذزاث شددبَ هغلقددت الودددازاث هزددل ذزاث صددسٓ ًّْٗدداث ّالأ

فعدلا Yb , Eu , Cmحطب٘قدَ ػلدٔ ذزاث  كودا صدسٓ،  Rnحساب٘ت(، ّػلٔ ذزة ذاث هدازاث هغلقت هزل ذزة 

الوقاغغ الؼسظ٘ت الخفاظل٘ت ّإشاعاث الطْز، ّقْزًدج ععبج ، ّ(          )الوْصبت ًْٗاث الأ ػي

ٖ ـــدـل٘ت لباعز٘ي آخدسٗي ّكاًدج ًخداةش بغزٌدا هخْافقدت بصدْزة ص٘ددة ّحٌاّلٌدا فوًخاةضٌا هغ الٌخاةش الٌظسٗت ّالؼ

-Perdewد الخددسابػ للبدداعز٘ي ـــددـصِ اظددخبدالن ــددـي الددرزاث ّحــــددـل الزالددذ إظددخطازةالبْشحسًّاث هـــددـالفص

Zunger 38] أًوْذسبJain 39]  .ّكاًج ًخاةضٌا هخْافقت هغ ًخاةش باعز٘ي أخسٗي أٗعا 

 ,( )Tٖـــــدـلغعدا  هؼداهلاث الاظدخقطا  البسهسدهوعالًوْذصالأًضداط أهدا الفصدل السابدغ فبؼدد الخأكدد هدي 

U( )  ّS( ) ُدرٍ السظدالت ت فدٖ وعدخؼول، ّكاًدج لوضوْػدت هدي الدرزاث الالٌعب٘ت هؼادلت دٗساج اظخؼوالب ،

 ّقْزًج ًخاةضٌا هغ الٌخاةش الوخْفسة لباعز٘ي آخسٗي، ّكاًج هخْافقت.

تّ ـرٍ السظالدـــــــدـأها الفصل السداهط ّالأخ٘دس ف٘غخدْٕ ػلدٔ أُدن الاظدخٌخاصاث الوخؼلقدت بالؼودل الوقددم فدٖ ُ

 بؼط الوقخسعاث عْل الؼول الوعخقبلٖ.
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