
155 
 

Samarra J. Pure Appl. Sci., 2023; 5 (4): 155-163                                                                                            Mohammed N.                                                                               

 
Samarra Journal of Pure and Applied Science 

www.sjpas.com 
 

p ISSN: 2663-7405 
e ISSN: 2789-6838 

دام تقنية ـباستخ( Hf( لعنصر الهافنيوم )sو  d) ي الاوربيتالـــة الالكترونية فــــالكثاف ةـــــدراس

 استطارة كومبتون
 

 محمد نزار محمد
 راق، العوزارة التربية، المديرية العامة لتربية صلاح الدين، تربية الضلوعيةسم ق

 This work is licensed under a Creative Commons Attribution 4.0 International License  

https://doi.org/10.54153/sjpas.2023.v5i2.601 

 معلومات البحث:  :الخلاصة
 

(  Compton Profileفي هذا البحث تم دراسة وحساب كثافة منحنى كومبتون )

اجريت الحسابات النظرية  إذ( ,Z=72الذري )( ذات العدد Hf ) الهافنيوملعنصر 

تترواح بين  x[ان  إذ( x-26s-2+x5dالمختلفة للترتيبات العشرية للغلافين الاخيرين )

(0  → -Renormalizedوذلك باعتماد نموذج اعادة معايرة الذرة الحرة )  ](2

Free Atom ,RFAالتي حصلنا عليها والتي تمثل  ( وبعد ذلك تم مقارنة النتائج

مع نتائج القياسات العملية  ZJ(P((Compton Profileشكل منحنى كومبتون )

 Freeالمتوفرة وكذلك تم مقارنة هذه النتائج مع البيانات المعتمدة لنموذج الذرة الحر )

Atom,FA( و بيانات ,)Density Functional With Generalised 

Gradient Approximation, DF-GGA,) وجد ان افضل ترتيب الكتروني

المقارنة مع القيم العملية  عندو متوافق بشكل جيد ( 0.86s-3.25d) للعنصر هو
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 المقدمة:

 إذلدراستنا النظرية باستخدام نموذج اعادة معايرة الذرة الحرة وذلك لتوفر نتائج قياس عملية له  الهافنيومتم اختيار عنصر

( IVB( ينتمي الى المجموعة الرابعة )Hf)الهافنيوم  (.RFAنموذج )حساباتنا النظرية باستخدام يمكن من هذه النتائج المقارنة مع 

بصورة دائميه مع عنصر  متربطوانما يكون  ولا يوجد بصورة حرةعنصر معدني أبيض رمادي ثقيل وهو  الدوري،من الجدول 

يستخدم عنصر الهافنيوم بشكل اساسي كعامل تقوية ثانوي في السبائك الفائقة للنيكل عند  .بكثرة في الطبيعة الزركونيوم المتوفر

 .[1]  العنصرلهذا  ائيةالخصائص الفيزييبين بعض  1والجدول  حرارتها.ارتفاع درجة 

  .[1] (Hfالهافنيوم )الفيزيائية لعنصر خصائص البعض : 1جدول ال

 خواص فيزيائية

 الكمية الخاصية الكمية الخاصية

 3غم/سم13.31 الكثافة غ/مول178.49 الكتلة الذرية

 اوم.متر3.31x10-7 المقاومة الكهربائية 26s 25d التوزيع الالكتروني

ان استطارة الموجات الكهرومغناطيسية مع الجسيمات المشحونة تسمى بـ)ظاهرة كومبتون( والتي يمكنها ان تعطينا معلومات 

مهمة حول التركيب الالكتروني للعناصر والسبائك والمركبات بمعنى اخر ان تجارب استطارة كومبتون تزودنا بمعلومات حول 

 لأول اكتشافها تم. المادة مع الإشعاع لتفاعلات أولية عملية أساسية هي كومبتون ان استطارة الدراسة،الزخم الالكتروني للعينة قيد 
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الاستطارة الغير مرنة )استطارة كومبتون( للأشعة السينية واشعة كاما بواسطة الالكترونات ترتبط ارتباطاً  .[2]1923عام  مرة

الظواهر التي  اهم استطارة كومبتون واحدة من تعد.[3]( electron density distributionsوثيقا بتوزيعات كثافة الالكترون)

والخصائص الفيزيائية للعناصر  الصفاتلدراسة  جيدةهي طريقة  التقنيةمن قبل الباحثين , وذلك لان هذه  اواسع اهتماما تتلقى

في طرق قياسها ومنها تطور التقنية التي  حصل الذي اللافتساعد على زيادة الاهتمام بهذه الظاهرة هو التطور  المختلفة وان الذي

 [5-4]ان حيود هذه الاشعة يستعمل لغرض معرفة الخواص الفيزيائية للمواد إذ( X-Rayالاشعة السينية ) انتاجيمكن بواسطتها 

ان المعلومة و( في هذه النتائج. %1ادت هذه العوامل الى وصول نسبة الخطأ الى اقل من ) حيثوايجاد طرق حديثة لتحليل النتائج ب

تعد وسيلة مباشرة لحساب  تيهي زخم الالكترون في العينة المستخدمة وبالآ هذه التقنيةالتي يمكن الحصول عليها من  الاساسية

  .[6]العينة  نات فيللإلكترو الدوال الموجية

لاحظ العالم كومبتون انه  إذ .[7] للموادجيد في دراسة الخواص الالكترونية  ومعروفة بشكلان تقنية استطارة كومبتون بارعة 

( للأشعة المستطيرة وان هذه الزيادة λفي الطول الموجي ) سوف تحصلعند سقوط الاشعة السينية على هدف ما فان هنالك زيادة 

 .[8]تأثير على طبيعة مادة الهدف بدون ال على زاوية الاستطارة اساسيفي الطول الموجي تعتمد بشكل  التي حصلت

,وذلك من [9]ان تقنية استطارة كومبتون تستعمل للكشف عن كثافة الزخم للإلكترون في الحالة الارضية للعناصر المختلفة

 بالإمكانقياس زخم وطاقة الجسيمات )الفوتونات( الساقطة والمستطيرة في لحظة اصطدام الفوتون مع الالكترون ومن ذلك يصبح 

حفظ الزخم الخاصة بقوانين الالمتعلقة بزخم الحالة الارضية للالكترونات المستطيرة من تطبيق الاساسية حصول على المعلومات ال

ان هذه العلاقة تتضمن ان  إذاستطارة كومبتون تقنية ما بين الزخم الالكتروني و تربط بشكل وثيقان هنالك علاقة  إذوالطاقة , 

الكترون  ن فولت الى الفالالكترونات الموجودة في الذرات ليست ساكنة تماما وانما تتحرك بطاقة تتراوح بين عدة الكترو

 .[10]فولت

ان تجارب استطارة كومبتون والتي تتضمن قياس توزيع الطاقة للفوتونات المستطيرة التي اصطدمت بالكترونات العينة 

نالك عدة طرق هو.[11-12] (electron momentum distributionسة قادرة على قياس توزيع الزخم للالكترون )المدرو

يمكن تميز هذه الطرق من الشعاع الساقط الذي يستطار في العينة ويحلل  إذ( E.M.D( الزخم الالكتروني )لقياس توزيع )كثافة

( للعينة قيد Compton Profile)يمكن من هذه الطريقة الحصول على  إذومن هذه الطرق هي طريقة الاشعة السينية  تجريبيا

الدراسة والتي تتضمن جهاز يسمى مطياف استطارة كومبتون الذي يستخدم الاشعة السينية والهدف المستخدم هو احد العناصر مثل 

 .[13](20Kevى حوالي )الذهب او غيره من العناصر الاخرى وان الاشعة الناتجة من هذه العناصر طاقتها تصل ال

كومبتون انه على  أعلنان استطارة كومبتون هي عملية تصادم موجة بالكترون لانها تنطوي على تبادل الطاقة والزخم وقد 

كان اكبر  منحنىفي ال الذي حصل( Broadeningالتوسيع ) الا ان ZJ(P(التنبؤ بموقع ذروة منحنى كومبتون  الرغم من امكانية

الحزمة الساقطة بين تجانس الذلك الى عدم سبب في زاوية الاستطارة لوحدها ويمكن ان يعزى الحاصلة ه الزيادة تسببمن ذلك الذي 

عند مقارنة تقنية استطارة كومبتون مع التقنيات الاخرى فان هذه التقنية )الطريقة( تعطينا معلومات مهمة  .[14] الهدفعلى مادة 

 منحنىان الدراسات النظرية لاستطارة كومبتون ) .[15] المختلفة( للمواد electronic structureحول التركيب الالكتروني )

( وتقنية حسابات سطح band structure calculationsكومبتون ( قد استمرت من تطور حسابات التركيب الحزمي )

ان استطارة كومبتون لها مجموعة  .[16]ابات ( التي قد تم استخدامها من اجل دقة الحسfermi surface calculationsفيرمي)

من التطبيقات العملية المختلفة منها ما هو سريريا كما في علم الاحياء الاشعاعي والمعالجة الاشعاعية الى التفاعلات النووية 

 . [20-19-18-17]بوزوترون(-زوج )الكترونالالضوئية في الفيزياء النووية وكذلك انتاج 

مفيد جدا في الطرق التجريبية او شبة التجريبية الهادفة الى دراسة كثافة التوزيع الالكتروني في  ZJ(P(كومبتون  منحنىان 

لإلكترونات التكافؤ في الذرات والتي تترابط لتشكل الطور ان شكل منحنى كومبتون يكون حساس و.[21] المختلفةالمواد الصلبة 

المقطع العرضي التفاضلي للاستطارة الذي يتناسب  لحسابان استطارة كومبتون تعد إحدى التقنيات المعروفة المكثف للمواد. 

لكثافة الزخم الالكتروني  بعدينسقاط ا( هو CPكومبتون ) منحنىشكل  أنللمواد و ZJ(P(كومبتون  منحنىمع  بشكل طردي

(E.M.D:على طول متجه الاستطارة ويعطى بالعلاقة الآتية ) [22]. 

 yxZ dpdppnPJ )()(       (1) 

الشعاع الساقط يكون موازي لمتجهات  z( وان اتجاه x,y( تمثل مركبات الزخم في الاتجاهات الكارتيزية )yp( و )xpان ) إذ

 كثافة الزخم الالكتروني. n(p) المستطيرة،والموجة 
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الهافنيوم ومعرفة افضل  لعنصر( CPمنحنى كومبتون )ل n(p) الالكترونيايجاد كثافة الزخم  هوان الهدف من الدراسة الحالية 

(, ومقارنة النتائج التي استحصلنا عليها نظريا مع القيم العملية RFA)باستخدام نموذج اعادة معايرة الذرة الحرة  تكوين الكتروني

 المتوفرة.

تم تقديم ملخص عن تطور مفهوم  إذمقدمة نظرية لاستطاره كومبتن  الى في البداية تطرق فقرات،عدة قسم هذا البحث الى 

مناقشة النتائج  ايضا للعينة،المستخدمة في حساب كثافة الزخم الالكتروني النظرية الحسابات  تناول بعد ذلكاستطارة كومبتن 

 .والاستنتاجات واخيراً عرض المصادر لهذا البحث

 :(RFAالحسابات النظرية: حسابات نموذج )

 ووصف الذرة (band structure)بين حسابات حل وسط في حسابات قيم منحنى كومبتون  [23] [RFA] يقدم نموذج

تم اعتماد نموذج اعادة معايرة  الصلبة.حرة وانما مقتصرة على خلية واحدة في المواد  لا تعدالذرة  فان وفق هذا النموذج إذ الحرة،

كومبتون  منحنى( للالكترونات الخارجية )الكترونات التكافؤ( لE.M.Dلحساب كثافة الزخم الالكتروني ) (RFA) الذرة الحرة

)zJ(P  الهافنيوملعنصر (Hf .) في دراسات سابقة تم تطبيق هذا النموذج بنجاح لتحقيق استطارة كومبتون على بعض المعادن

 .[24-25] (5d) قليل من معادن السلسلة الانتقالية الثالثة وكذلك عددالارضية النادرة 

نموذج باستعمال  الهافنيوملعنصر ( 1كما في المعادلة ) n(p)كومبتون المرتبط بكثافة الزخم الالكتروني  منحنىلحساب الان 

(RFA)من دالة موجه هارتري  أ. نبد– ( فوكHatree –Fock wave function المأخوذة من جداول )[26]  يتم والتي

( ويعاد معايرتها الى قيمه واحدة ضمن الشكل الكروي oSeitz radus:R-Wignerسيتر )–الى حد نصف قطر ويكنر  اقتطاعها

         :ةتيبالمعادلة الآتعطى  r(𝓁nR(دالة الموجة الجديدة  نا .]23[وذلك للحفاظ على تعادل الشحنة 

)2(        {
Nn𝓁Rn𝓁

atomic(r)
   r ≤ R0

0                   r > R0

)=r(𝓁nR 

Nn𝓁Rn𝓁سيتر,-نصف قطر ويكنر OR ان : إذ
atomic(r)

( والتي تعطى بالمعادلة 𝓁,nدالة الموجة الذرية التي تمتلك اعداد الكم ) 

 ة:تيالآ

𝑁𝑛𝓁 = ∫ |𝑅𝑛𝑙
𝑎𝑡𝑜𝑚𝑖𝑐(𝑟)

|
2

𝑟2𝑑𝑟
𝑅0

0

       (3) 

كبر بالنسبة لإلكترونات المعايرة هي الا إعادة ثيرتأإن الحسابات النظرية. لدالة الموجية الجديدة في ا هذه ثم يتم استعمال

إن ف dما إلكترونات الغلاف ( اWigner-Seitz)سيتز  -كرة ويكنر ضمن( %34يحتوي على شحنة )ان  يكادلأنه وذلك  sالغلاف 

 .غير محسوسيكون يكاد عملية المعايرة عليها  يرأثت فإن ( ولهذا السبب%87النسبة تكون بحدود ) هذه

( قد تم حسابها باستخدام نموذج 6sلعدد من الترتيبات الالكترونية الخاصة بالغلاف )المقترح ان شكل منحنى كومبتون 

(RFA( اما الالكترونات الباقية )5d-6s فان قيم شكل منحنى كومبتون قد اخذت من )[27] جداول. 

 ( الى قيمة واحدة وهيNormalizedللترتيبات المحسوبة قد تم معايرتها ) ZJ(P( ان القيم النظرية لمنحنى كومبتون

 ( a.u 7→0لشكل منحنى كومبتون في منطقة الزخم الواقعة بين ) منحنى( والتي تمثل المساحة تحت ال25.9995)

 النتائج والمناقشة:

الحسابات والتصحيحات شكل النهائي بعد كل اجراء التي تم الحصول عليها بال ZJ(P(منحنى كومبتون النتائج النظرية لان 

تم  (0.86s-3.25d,0.96s-3.15d,1.06s-3.05d) يكومبتون نظريا وه لمنحنى ترتيباتتم اختيار ثلاث  2 الجدولقد اعطيت في  عليها

 وكذلك بيانات  )26s-25d(( FAمقارنتها مع نموذج الذرة الحرة )

Density Functional With Generalised Gradient Approximation, DF-GGA)) [22]. 

وذلك بسبب ان الالكترونات الموجودة في بشكل تقريبي  كل القيم متساويةان ( a.u>2zPنلاحظ في منطقة الزخم العالي ) الان

  [22].العمليةعند مقارنتها مع القيم هذه المنطقة هي الكترونات اللب فقط 

( GGA-DF( و)FA( وكذلك قيم ) 0.96s-3.15d,1.06s-3.05dان قيم الترتيبات )( نلاحظ a.u<2zP<1.4في منطقة الزخم )

  [22].  العمليةمتقاربة ومتساوية نوعا ما فيما بينها وعند مقارنتها مع القيم 

( هي الاقرب وتكون متساوية تقريبا عند مقارنتها 80.6s-23.5d( نلاحظ ان قيم الترتيب )a.u<1.4zP<0.7في منطقة الزخم )

DF-اما قيم ) العملية( فتكون مختلفة نوعا ما عند مقارنتها مع القيم  0.96s-3.15d,1.06s-3.05dاما قيم الترتيبات ) العمليةمع القيم 

GGA( فتكون قريبة نوعا ما على عكس قيم )FA)  [22].  العمليةعند المقارنة مع القيم  
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DF-وكذلك قيم ) (0.86s-3.25d,0.96s-3.15d,1.06s-3.05d)( نلاحظ ان قيم الترتيبات a.u<0.7zP<0.5منطقة الزخم )في 

GGA( تكون متقاربة ومتساوية نوعا ما على عكس قيم )FA [22].  العمليةالقيم ( عند مقارنتها مع  

( تكون FAوكذلك قيم ) (0.86s-3.25d,0.96s-3.15d,1.06s-3.05d)( نلاحظ ان قيم الترتيبات a.u =0.4zPفي منطقة الزخم )

0.3=0.0zP في منطقة الزخم ) .]22[العملية مع القيم ( عند مقارنتها GGA-DFمتقاربة ومتساوية نوعا ما على عكس قيم )

a.u نلاحظ ان قيم الترتيبات )(0.86s-3.25d,0.96s-3.15d,1.06s-3.05d) ( وكذلك قيمGGA-DF تكون متقاربة ) ومتساوية نوعا ما

 [22].  العمليةمع القيم ( عند مقارنتها FAعلى عكس قيم )

 

     , كل  ]22[ ومقارنتها مع القيم العملية( Hf) الهافنيوم لعنصر zJ(p(لمنحنى كومبتون  انظرييبين النتائج المحسوبة : 2جدول ال

  ( الكترونات.25.9995)معايرتها الى  تم النتائج( كل atomic unitsالكميات المقاسة هي بوحدات )             

 

zP 

(a.u.) 

) (e/a.u.)zJ(p 

Free atom 

)26s-25d( 

[27] 

 

DF-GGA 

[22] 

Theory(RFA) 
 

Expt. 

[22] 

Core 

+RFA 
1.06s - 3.05d 

Core 

+RFA 
0.96s - 3.15d 

Core 

+RFA 
0.86s - 3.25d 

0.0 11.4 9.781 9.627 9.531 9.435 9.214±0.021 

0.1 11 9.731 9.545 9.45 9.355 9.139 

0.2 10.1 9.619 9.432 9.338 9.245 9.088 

0.3 9.14 9.374 9.189 9.097 9.006 8.943 

0.4 8.41 9.026 8.909 8.82 8.732 8.758 

0.5 7.94 8.658 8.438 8.354 8.27 8.517 

0.6 7.62 8.259 8.165 8.083 8.002 8.123 

0.7 7.35 7.837 7.89 7.812 7.733 7.706 

0.8 7.09 7.431 7.586 7.51 7.435 7.411 

1.0 6.53 6.605 6.923 6.854 6.785 6.765±0.017 

1.2 5.96 5.87 6.268 6.205 6.143 6.139 

1.4 5.43 5.329 5.672 5.615 5.559 5.488 

1.6 4.99 4.932 5.179 5.127 5.076 4.984 

1.8 4.64 4.619 4.781 4.734 4.686 4.706 

2 4.36 4.356 4.486 4.441 4.396 4.371±0.012 

3 3.53 3.523 3.604 3.568 3.532 3.58±0.011 

4 2.82 2.812 2.877 2.848 2.819 2.788±0.009 

5 2.16 2.157 2.203 2.181 2.159 2.186±0.007 

6 1.65 1.649 1.683 1.666 1.649 1.647±0.006 

7 1.3 1.299 1.326 1.312 1.301 1.311±0.005 



159 
 

0 1 2 3 4 5 6 7

0

2

4

6

8

10

12

 

 

J
(P

Z
)(

a
.u

.)

P
Z
(a.u.)

Free Atom [27]

DF-GGA [22]

Core+RFA(5d
3.0

-6s
1.0

)

Core+RFA(5d
3.1

-6s
0.9

)

Core+RFA(5d
3.2

-6s
0.8

)

Expt.[22]

    

0 1 2 3 4 5 6 7

0

2

4

6

8

10

 

 

J
(P

Z
)(

a
.u

.)

P
Z
(a.u.)

 DF-GGA [22]

 Core+RFA(5d
3.0

-6s
1.0

)

 Core+RFA(5d
3.1

-6s
0.9

)

 Core+RFA(5d
3.2

-6s
0.8

)

 Expt.[22]

 
 النظرية  J(ZPمقارنة قيم منحنى كومبتون ): 2الشكل               عمليةالنظرية وال J(ZPمقارنة قيم منحنى كومبتون ): 1الشكل 

 لعنصر[22] عمليةوال (RFA,DF-GGA)                          معايرتها تم ( كل النتائجHFلعنصر الهافنيوم )            [22] 

   ىـــمعايرتها التم  ( كل النتائجHfالهافنيوم )                                                       ( الكترونات.25.9995)الى             

 ( الكترونات. 25.9995)                                                                                                       
   

 

للترتيبات التي تم استخرجها  J(ZPالذي يبين المقارنة بين القيم )الحسابات( النظرية لشكل منحنى كومبتون ) 1في الشكل 

نلاحظ بشكل افضل المساواة  إذ 1( مع القيم العملية المعتمدة والمعطاة في الجدول FA,DF-GGA( وقيم)RFAباعتماد نموذج )

نلاحظ ان قيم  إذ( مع القيم العملية RFA,FA,DF-GGAوالاختلافات في القيم النظرية المستخرجة من النماذج الثلاثة وهي )

( في منطقة الزخم FAم العملية بالمقارنة مع نموذج الذرة الحر )( هي الاقرب نوعا ما الى القيRFA,DF-GGAالنموذجين )

(.a.u0.3=0ZP.) 

للترتيبات التي تم استخرجها  J(ZP)الذي يبين المقارنة بين القيم )الحسابات( النظرية لشكل منحنى كومبتون  2اما في الشكل 

المساواة  أفضلنلاحظ بشكل  إذ 1( فقط مع القيم العملية المعتمدة والمعطاة في الجدول DF-GGA( وقيم)RFAباعتماد نموذج )

 ( مع القيم العملية المعتمدة.RFA,DF-GGAفي القيم النظرية المستخرجة من النموذجين وهي )

جاد مجموع مربع الفرق بين ( لابد من ايRFAترتيب الكتروني من الترتيبات المختارة في الحسابات النظرية ) أفضلوالان لإيجاد 

 ية:تطبيق العلاقة الآت( والقيم العملية من 0.86s-3.25d,0.96s-3.15d,1.06s-3.05dالقيم النظرية للترتيبات العشرية )

(∑ (𝐽𝑇ℎ𝑒𝑜.(𝑝𝑧) − 𝐽𝑒𝑥𝑝.(𝑝𝑧))

7

0

)

2

=  ∑|∆ 𝐽(𝑝𝑧)|2        (4)

7

0

 

,𝐽𝑇ℎ𝑒𝑜.(𝑝𝑧)ان:  إذ 𝐽𝑒𝑥𝑝.(𝑝𝑧)   تم ايجاد  4وبعد الرجوع الى المعادلة قيم منحنى كومبتون العملية و النظرية على التوالي

 . 3( وكانت النتائج كما في الجدول 0.86s-3.25d,0.96s-3.15d,1.06s-3.05dالفروقات للترتيبات النظرية المأخوذة )

 (.Hfوالقياسات العملية لعنصر الهافنيوم )( (RFAمقدار الفروقات بين قيم الحسابات النظرية : 3الجدول 
 

 مقدار الفرق الترتيب الالكتروني ت

1 )0.86s - 3.25d(RFA 2.8876 

2 )0.96s - 3.15d(RFA 2.8999 

3 )1.06s - 3.05d(RFA 2.9198 

لمجموع مربع ( وذلك لأنه يمتلك اقل قيمة RFA)0.86s - 3.25d(نلاحظ ان افضل ترتيب الكتروني هو )  3من الجدول 

يبين   3( و الشكل Hfالفرق بين القيم النظرية والقيم العملية وبذلك يكون هو الترتيب الالكتروني الافضل والادق لعنصر الهافنيوم )

0.96s - 3.15d(RFA) - 3.25d(RFA(ان قيم الترتيبين الالكترونيين )) 3رسم القيم الناتجة من هذه العملية ونلاحظ من الشكل 

)0.86s) ( هما الاقرب الى النتائج العملية من الترتيب الالكتروني)1.06s - 3.05d(RFA )ان قيم هذه الترتيبات تترواح في  إذ
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( 7=1.4ZP( بعدها تصبح الفروق متناظرة ومتقاربة ضمن المنطقة )1.4=0.5ZPوالسالبة لقيم الزخم )المناطق الموجبة 

نلاحظ بشكل  إذفقط,  (FA,DF-GGAرسم مقارنة الفروق بين القيم العملية والنظرية )المحسوبة( لنموذج ) يبين 4الشكل و

 الحر مع النتائج العملية المعتمدة.واضح ان الفرق كبير جدا لنموذج الذرة 
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  [22] رسم مقارنة الفروق بين القيم العملية :  4الشكل           والنظرية[22] رسم مقارنة الفروق بين القيم العملية :  3الشكل 

 (FA,DF-GGAوالنظرية )المحسوبة( لنموذج )                  ( فقط لعنصر الهافنيومRFA)المحسوبة( لنموذج )             

             (Hf ) فقط لعنصر الهافنيوم         ( الكترونات.25.9995) معايرتها الىتم  النتائجكل(Hf,)معايرتهاتم  كل النتائج 

 ( الكترونات. 25.9995) الى                                                                                             

 

 الاستنتاجات:

بالقيم  ته( بعد مقارنRFAباستخدام طريقة ) ( المحسوبHfالهافنيوم )لعنصر  0.86s - 3.25d(RFA( الالكترونيان الترتيب    

  .كان الافضل من بين الترتيبات العشرية المختارة  (DF-GGAالعملية المعتمدة وبيانات )

جامعة سامراء لقاء -اتقدم بالشكر الجزيل الى رئيس واعضاء الهيئة التدريسية في قسم الفيزياء /كلية التربية شكر وتقدير:

 في هذا العمل.الكريمة مساعدتهم 
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In this paper, the study presents  and calculates of  the Compton 
Profile density of the element hafnium (Hf) with an atomic 
number (Z =72), where different theoretical calculations are made 
for the decimal arrangements of the last two shells (5d2+x-6s2-x) 
where [x] ranges from Between (0 → 2)] by adopting the 
Renormalized-Free Atom (RFA) model, and then the results we 
obtained, which represent the Compton Profile J(PZ), were 
compared with the results of the available experimental  
measurements. Comparing these results with the approved data of 
the Free Atom model (FA), and the data of (Density Functional 
with Generalised Gradient Approximation, DF-GGA), and it is 
found that the best electronic arrangement for the element is 
(5d3.2-6s0.8) and compatible It is good if the comparison is made 
with the available experimental values.  
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