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 }}سلام عليكم بما صبرتم فنعم عقبى الدار

 إلى أهل غزة الكرام. 

 إلى كل من تفطرت يداه في حفر الأنفاق. 

 . 2023أكتوبر 7إلى أبطال العبور المقدس يوم 

 الدين القسام وكل مجاهد على أرض غزة العزة. إلى كتائب عز 

 إلى شهدائنا الأبرار. 

 إلى الأمهات الثكالى و الزوجات الأرامل والشيوخ الركع و الأطفال اليتامى. 

 إلى من نابوا عن الأمة جمعاء في الدفاع عن مسرى رسول الله . 

 إلى من أشعرونا بالعز و الفخر بعد الذل و الهوان. 

 أبو عبيدة " لا حرمنا الله صوته.  ته بشوق "إلى من ننتظر كلم 

 إلى طلبة غزة الذين حرمهم العدو الصهيوني من إكمال دراستهم وسرق منهم أحلامهم وطموحاتهم. 

 إليكم أهدي هذا العمل المتواضع. 
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 الإهداء 

 الحمد لله حمدا كثيرا طيبا مباركا فيه، الحمد لله ربي الذي وفقني لهذا 

 أهدي هذا العمل المتواضع ثمرة إجتهادي 

إلى من وهبوني الحياة و الأمل و النشأة على شغف الإطلاع والمعرفة، إلى من لا يمكن للكلمات أن  

وفاءًا لهما والدي العزيز و والدتي العزيزة. توفي حقهما، برًا و إحسانًا و    

 إلى من رزقني الله به ووهبني نعمة وجوده في حياتى، سندي أخي الوحيد عادل. 

من كان دعاؤها سر نجاحي و حنانها بلسم جراحي، إلى من رحلت عن الدنيا و مازالت حية في قلبي   إلى

 جدتي رحمها الله. 

، فرح، توتة، ياسمين، وصال. حنانإلى أخواتي التي لم تنجبهم أمي:   

 إلى من كانوا لي نعم السند و نعم الأهل عائلتي كلٌ بإسمه. 

لت معي عبء هذا الطريق الشاق إلى صديقتي الجميلة جيهان  إلى من رافقتني في هذا العمل و تحم  

 إلى كل من وقف بجانبي حتى أصل إلى ما أنا عليه اليوم 

 إلى نفسي الطموحة  
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ء ومن ثم  ثورة في مجال الفيزيا  في بداية منتصف القرن العشرينأحدثت أنصاف النواقل بعد إكتشافها  

ت الجهود لدراسة خواصها  الإتصالات وقد أولاها العلماء إهتماما خاصا فتكاثفوفي مجالي الإلكترونيك  

 إستغلالها أفضل إستغلال.و  من أجل تحسينها  ... الحرارية ،الضوئية ،الإلكترونية ،البنيوية

إستخدامها  مجالات  بين  بأنواعها  :من  بتحويل  خال  ،الترانزيستورات   ،الديودات  تقوم  التي  الشمسية  لايا 

 الطاقة الضوئية إلى طاقة كهربائية... 

خلال  الكم    من  الباحثين  ميكانيك  معادلة  استطاع  بإستخدام  وذلك  المواد  بعض  خصائص  دراسة 

أما في      ، كذرات الهيدروجين وأشباهه  لعدد معين من الذرات والجزيئات   حلولاوإعطاء   [1شرودينغر]

المعقدة   إالأنظمة  من  الباحثين  يتمكن   إلم  التفاعلات  مختلف  تفسر  حلول  باعطاء  عدد  لا  من  ستخدام 

للحصول   العلى  التقريبات  الكثافة  دقة كنظرية  أكثر   على تستند  التيو  ،[2-3](DFT)   داليةمعلومات 

 الكامل   الكمون  ذات  خطيا  المتزايدة  المستوية  الأمواج بينت نظرية  وقد     ،[2] كوهنو  هوهنبارغ  نظرية 

((FP-LAPW  [4-5]    المواد   خواص  من  بالعديد  التنبؤ  على قدرتها   داليةالنظرية الكثافة   إطار في 

 دراستنا.  في المعتمد  WIEN-2k [ 6 ] برنامج  باستعمال ذلك و البلورية 

بدراسة   سنقوم  البحث  هذا  في   Sbx-1InxB  الخليط في  المتمثلة  البنيوية  خصائصه   ثابت   لإيجاد 

 الطاقة بنية عصابات  حول  تتمحور  التي  كترونية لالإ الخصائص  ،(Bة )الانضغاطي معامل و( 0a)الشبكة

 . التحول  ضغط دراسة إلى كذلك تطرقنا كما  ،(Eg) الطاقوية  الفجوة  قيم و  نوعها  و

 وقد تم تقسيم عملنا هذا إلى ثلاثة فصول: 

 .عموميات حول أنصاف النواقل  تناولنا  الأول  الفصلففي 

في  أ  المستوية الأمواج نظريةو وتقريباتها  DFT داليةالالكثافة   لنظرية فيه تطرقنا الثاني الفصلما 
 دراستنا في المعتمد  برنامجلل ملخص  وعرض   FP-LAPW))  الكامل الكمون ذات  خطيا المتزايدة

WIEN-2K . 

 تها. مناقشالنتائج و عرضنا مختلف لثالث ا الفصلوفي  

 . عليها المتحصل النتائج  لمختلف عامة خلاصة  قدمنا  الأخير  وفي
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I-1- :المقدمة 
فيزيائيا   المواد  بناءتصنف  خصائصها   وذلك  الذريعلى  رئيسية  إ  وتركيبها  أصناف  ثلاث  لى 

الناقو المواد  وهي  العازلة  والمواد  الكهربائي(  للتيار  )الموصلة  النالة  شبه  في  المواد  ناقلة  )تكون  قلة 

 . عازلة في ظروف أخرى(ظروف معينة و

ناقلة لما لها من أهمية  إل سنتطرق في هذا الفصل   كبيرة في العديد من المجالات  ى دراسة المواد الشبه 

هذه المواد على المستوى  تصالات ... وذلك من خلال التعرف على تركيب  كالإلكترونيات والصناعة والإ

 ثير ذلك على خصائصها الكهربائية والمغناطيسية. الذري وتأ

I-2-:تصنيف المواد   

I-2-1-  :المواد الناقلة 

لكترون  حتواء ذراتها على إابائي بسهولة، تتميز هذه المواد بهي مواد تسمح بمرور التيار الكهر

لكترون بعيد جدا عن  ظرا لكبر حجم الذرة فيكون هذا الإتكافؤ وحيد مرتبط ارتباط ضعيف بالنواة وذلك ن

 [ 1النواة. ] 

 ...   Au، الذهب Ag، الفضة Cuفضل المواد الناقلة هي مواد فردية العنصر مثل النحاس  أومن 

I-2-2- :المواد العازلة 

، تتميز هذه المواد بأن إلكترونات التكافؤ فيها مقيدة بإحكام في  لا تسمح بمرور التيار الكهربائي  هي مواد 

 [ 1]  .كبيرة( التكافؤ  كترونات للإ النواة جذب  قوة  تكون  (الذرات 

 ، الكوارتز ... ، المطاطلمواد العازلة البلاستيكمن بين او

I-2-3- :أشباه الموصلات 

، حيث تكون ناقلة  ر الكهربائيالتياالعوازل في قدرتها على توصيل  تقع بين النواقل و هي مواد  

 . نخفضت درجة الحرارةالمرتفعة وتتناقص ناقليتها كلما ا في درجات الحرارة 

العنصر مثل الأنتيمون  و البولونيوم  As، الزرنيخ  Sbتوجد أشباه موصلات أحادية   ،Po  السيلسكون ،

Si الجرمانيوم ،Ge   ... 

توج و كما  المركبة  الموصلات  أشباه  أيضا  شد  بشكل  فوسفيد  تستخدم  الغاليوم،  زرنيخ  بينها:  من  ائع 

 . جرمانيوم السيليكون كون و، كربيد السيلي، نيتريد الغاليومالإنديوم

 [ 2ربع إلكترونات تكافؤ. ]ية العنصر بأن ذراتها تحتوي على أتتميز أشباه الموصلات أحاد و
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يتواجد في    ، لونه رمادي ضارب إلى الفضي  51عدده الذري   Sbيرمز له ب    هونصف معدن   : الأنتيمون

 الطبيعة في بنية بلورية ذو نظام بلوري ثلاثي. 

 خصائص الأنتيمون. (:  I -1الجدول)

 

نادر :نديوم لإا معدني  له  هو عنصر  الذري      Inب   يرمز  أبيض فضي   49عدده  هذا    ، لونه  يوجد  لا 

 العنصر مستقلا بذاته.  

 . (: خصائص الأنديوم I -2الجدول)
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تركيبه البلوري  له مظهر قطع فضية رمادية داكنة،   InSbرمزه  هو مركب معدني  : أنتيمونيد الإنديوم

 . Zincblendeعبارة عن نظام كريستالي مكعب 

I-3-  :أنواع أشباه الموصلات 

I-3-1- : أشباه الموصلات الأولية 

أهمها   ،تتمثل في العناصر الموجودة في العمود الرابع من الجدول الدوري للعناصر الكيميائية

 Ge))[ .3 ]الجرمانيوم ( وSiالسيليسوم )

I-3-2-أنصاف النواقل المركبة:  

أو أكثر مثل عناصر العمود الثالث مع عناصر العمود  هي مواد تتكون من نوعين من الذرات 

حتى  ، و((GaInAsتوجد أيضا مركبات ثلاثية مثل ، و((InSb الخامس لتشكل مركبات ثنائية مثل

 AlGaAsP) )[ .4 ]مركبات رباعية مثل 

I-4-:أصناف أنصاف النواقل 

I-4-1- : )نصف الناقل النقي )الذاتي 

الناقل النقي عازل  نصف  ، يكون  ة ضئيلة جدا من الشوائب الخارجيةهي مواد تحتوي على كمي 

بذراتها، عند رفع درجة   تنكسر بعض  تماما عند درجة الصفر كلفن لشدة ارتباط الإلكترونات  الحرارة 

،  كترونات تاركة مكانها فجوة )ثقب(الروابط بين الذرات بسبب ارتفاع الطاقة الحرارية فتحرر بعض الإل

ر الفجوة  لكترونات حيث تعتبرك عكس الإفتصبح البلورة موصلة للكهرباء عن طريق الفجوات التي تتح

 [ 5. ]ناقلة للتيار الكهربائي 

 

 . ي لمادة السيليسيوم التركيب الذر (: I-1الشكل )

تكافؤ،  إلكترونات  ي تكون فيه أربع  تمتلك بلورات أشباه الموصلات النقية نفس تركيب الماس الذ 

،  ن الذرات حتى يكتمل نطاق التكافؤ بالتالي تشكل أربعة من الروابط التساهمية )الأزواج الإلكترونية( بي و

file:///C:/Users/NT00/Documents/الشكل%20(1)%20التركيب%20الذري%20لمادة%20السيليسيوم
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و بالتسخين يتهيج إلكترون و يزُال من الرابطة التساهمية و يسلك هذا الإلكترون سلوك إلكترون حر و  

 [ 6. ]العمل كناقل للتيار خلال البلورةبالتالي يمكنه 

 

 . الرابطة التساهمية في ذرات الجرمانيوم (: I-2الشكل )

I-4-2-:)نصف الناقل غير النقي )المطعم 

، فتتغير  لها بعض الشوائب )التطعيم(لتي تضاف  االنواقل  أنصاف النواقل الغير النقية هي أنصاف   

 N[ .7 ]نصف ناقل من نوع و  Pنحصل على نوعين نصف ناقل من نوع مختلف خواصها و 

I-4-2-1- :التطعيم 

لكترونات الحرة  أي زيادة عدد الإ  الكهربائي  على نقل التيار   من أجل تحسين قدرة شبه الموصل

نقوم بعملية إضافة شوائب ذرية إلى بلورة شبه الموصل   ،الفجوات الناتجة بواسطة الطاقة الحراريةو

 )السيلسيوم أو الجرمانيوم(. 

 .  مطعميسمى شبه الموصل الذي تضاف إليه الشوائب بشبه الموصل ال

I-4-2-2- نصف الناقل من النوعN: 

ثم تضاف كمية من   للبلورة وذلك بصهرها،  التركيبية  البنية  بتحطيم  نقوم  الموصل  لتطعيم شبه 

إلكترونات   خمس  على  تحتوي  التي  الشائبة  والمادة  الزرنيخ  مثل  الخارجي  مدارها  فور،  الفوس في 

إن الموصل ستكون سببا في  إلى شبه  الخماسية  الذرة  إعندما تضاف  بالتالي  لكترون حر جديد وتاج 

لهذا و  الفجوات،  من عدد  أكبر  الإلكترونات  النوع    يكون عدد  من  الموصل  شبه  -Nالسالب يسمى 

type  [.8 ] 
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 . النوع السالب لشبه الموصل  (:I-3لشكل)ا

I-4-2-3- نصف الناقل من النوعP : 

عدد الفجوات أكبر من عدد  الناقل النقي فتصبح  لى نصف يتم إضافة عناصر ثلاثية التكافؤ إ

 . P-typeلكترونات الحرة لهذا يسمى بنصف الناقل الموجب الإ

 

 . النوع الموجب لشبه الموصل (:I-4الشكل)
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:الخصائص الفيزيائية-5- I 
I-5-1-الخصائص البنيوية : 

 : نتظام ترتيب ذراتها إلىاد الجامدة وفقا لاتصنف المو
I-5-1-1:    الجوامد البلوريةCrystalline solids: 

  تجاهات الثلاثة للفضاء )ترتيب طويل المدى(أو مرتبة بصفة دورية في الإهي التي تكون ذراتها منتظمة 

 [ 9].فتشكل نمطا هندسيا

I-5-1-2  : الجوامد غير البلوريةNoncrystalline solids: 

ليس لها شكل مميز "لاشكلية" أو   تكون ذراتها غير منتظمة ومتموضعة تموضع عشوائي 

 [ 9].مورفية" "أ

I -5 -1 -3:   :الجوامد النصف بلورية 

حيث تكون ذراتها منتظمة ومرتبة   ،وهناك جوامد واقعة بين حالتين كاملة التبلور وغير بلورية

[ 9].قصير المدىترتيب 

 

 . و النصف البلورية مورفيةأو بلورية مادة في الذرات ترتيب(:  I -5الشكل)

 I – 5 -2    مفاهيم عامة: 

 الشبكة البلورية :  •

                  [ 10].منتظم )دوري(عبارة عن شكل هندسي مشكل من مجموعة من العقد مرتبة ومكررة تكرير 
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 البلورية  الشبكة (:I - 6)الشكل

 :الأساس أو القاعدة •

 [ 10].أو مجموعة ذرات تشغل العقدة في الشبكة البلورية مكررة بصفة دورية ذرة

 : ثابت الشبكة  •

 [12] .هو البعد أو المسافة الفاصلة بين ذرات الشبكة البلورية 

 : الخلية الأساسيةخلية الوحدة أو  •

   [11].بلورة  بلورية حيث بتكرارها تتنتجعلى أصغر جزء في الشبكة اليطلق تعبير الخلية الأساسية  

 

 . (:الخلية الأساسيةI  - 7الشكل)
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 :التركيب البلوري •

 :  [ 11]يتم بإضافة القاعدة أو الأساس إلى عقد الشبكة ونحددها بالعلاقة التالية  

ة +                          شبك                    قاعدة     تركيب بلوري = 

 .للمادة البلوري التركيب (:I -8) الشكل       

 :برافي  شبكات  •

أنها   برافي على  ونعرف شبكة  نهائية  لا  نقاط  بعضهمجموعة  نفس  منفصلة عن  تظهر  والتي  البعض  ا 

وعدة ذرات من نوع  أقاعدة تحتوي على ذرة  بحيث يجب أن تكون كل  الترتيب عند النظر إليها  التوجه و

 . و أنواع مختلفةأواحد 

لى  ععشر نموذجا من الشبكات و تصنف    ةم وجود أربع1848عالم البلورات الفرنسي برافي  برهن عام  

 . رئيسية حسب الأطوال و الزوايا  نظــمةسبعة أ

 P ب  لها ويرمز  متمركزة في الرؤوس فقط ذراتها  كانت  إذا بسيطة شبكة اسم  برافي شبكة على نطلق

 لها يرمز الأوجه متمركزة الشبكة تسمى  الأوجه في تتمركز إضافيةذرات    على الشبكة تشتمل وعندما
 C[9 ].أو  Bا ب له يرمز  القاعدة ممركزة و I ب  لها يرمز الجسم متمركزة الشبكةو  F ب 
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 السبعة وخصائصهــا الهندسيـــة  الفصائلأنواع  (:I -3الجدول )
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المتحصل عليها والموافقة للفصائل السبعة المدروسة في الجدول أعلاه نوضحها   الأشكال الاربعة عشر

 في الشكل التالي: 
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 برافي( الأنظمة البلورية )شبكة (:  I -9الشكل)

I -5 -3::أنواع البلورات  

 : البلورات النقية  •
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هذه الذرات تكون  وهي التي يدخل في تركيبها نفس نوع ذرات النصف ناقل وتمتلك نفس خصائصه  

وم و  السيليسي لكترونات وكمثال على ذلك ذرتي ير أربع إرباعية التكافئ أي تمتلك في مدارها الأخ

 . [ 13]الجرمانيوم 

 

 

 

 

 (  (Siالشبكة البلورية لنصف ناقل السيليسيوم (:I -10)الشكل

 

  (Si )السيليسيوم ناقل لنصف البلوري التركيب(:I -11)الشكل

البلورة عازلة تماما لأن الإلكترونات تكون مرتبطة بذراتها بالتالي حزمة    تكون    K°0 عند درجة حرارة  

 ،بالتالي لاتوجد إلكترونات للنقل  التكافؤ تكون مشبعة بالإلكترونات بينما حزمة النقل تكون فارغة تماما

للذرات  الخارجية  الإلكترونات من الأغلفة  تتحرر بعض  الحرارة  برفع درجة  الروابط وذلك  عند كسر 

 . ويصبح مكانها عبارة عن فجوات )ثقوب( تتحرك عكس حركة الإلكترونات بالتالي  تسمح بمرور التيار 
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 : البلورة غير النقية  •
 نوعين: تطعيم البلورة نصف الناقلة ببعض الشوائب وتنقسم إلى    ناتجة عن

 : N من نوعبلورة  •

ذلك نتيجة تطعيم  يحدث  ركة الإلكترون السالب وح وهي بلورة سالبة لأن التيار الكهربائي فيها ناتج عن  

نقي مثلا   ناقل  التكافؤ مثلا  Ge أوSiبلورة نصف  ذرة    4ترتبط  فبذرات شائبة خماسية  إلكترونات من 

مع   نقي  ناقل  المشوبة  إلكترونات    5نصف  للذرة  حر  واحد  إلكترون  ويبقى  المشوبة  الذرة    وهو من 

 .[13]المسؤول عن نقل التيار 

 

 
 Nالتركيب البلوري لنصف ناقل غير نقي من نوع  (:I -12)الشكل
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 Nالشبكة البلورية لنصف ناقل غير نقي من نوع (:I -13)الشكل

 

 : Pبلورة من نوع  •

  بذرات شائبة ثلاثية التكافؤ مثلا  Siأو    Geتطعيم بلورة نصف ناقل نقي مثلا  ناتجة عن هي بلورة موجبة 

إلكترونات من الذرة المشوبة فتبقى الرابطة الرابعة  ثلاث  إلكترونات من ذرة نصف ناقل مع  أربع  ترتبط  

مكان   فجوة  فبقى  له  مجاور  إلكترون  الثقب  هذا  .يجذب  الفجوة  يسمى  موجود  غير  الإلكترون  مكان 

الإلكترون المتحرك وهكذا...نتيجة لتحرك الإلكترون لملأ الفجوات فتصبح الإلكترونات حرة مما يسمح  

 . [13]للبلورة بنقل التيار

 

 

 Pالتركيب البلوري لنصف ناقل غير نقي من نوع    (:I -14)الشكل  
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 Pالشبكة البلورية لنصف ناقل غير نقي من نوع (:  I -15)الشكل       

 

 I -5 -4 بعض التراكيب البلورية البسيطة : 

I -5 -4 -1:  تركيب كلوريد السيزيومCsCl : 

و    Cl-مكون من أيونين   0A14.1طول ضلعه   Scيصنف حسب شبكة برافي في فصيلة المكعب البسيط 

 +Cs  [11]تية تحتل المواضع ال : 

 

 (:البنية المكعبية لكلوريد السيزيوم I -16)الشكل

½½½)(Cl    (000)+Cs 
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I -5 -4 -2:  الصوديوم  كلوريد تركيب NaCl (Sodium Chlorid): 

 A[11 ]°5.63. متمركز الوجوه ثابت شبكته هويصنف حسب شبكة برافي في فصيلة مكعب 

 : تحتل المواضع الاتية    Cl-و   Na+يتكون من أيونات  

 

 

 

 
 

∶ 000 , ½ ½0 , ½0½,0½½ −𝐶𝑙 

𝑁𝑎+∶ ½ ½ ½ ,  0 0½  , 0 ½ 0 , ½ 0 0 

 . لبنية المكعبية لكلوريد الصوديوما(:I)17-لالشك

I -5 -4 -3:   تركيب كبريتيد الزنكZnS : 

الزنك   ه تركيب كبريتيد  فقط وقاعدة  الكربون  من  مكونة  الماس  قاعدة  أن  الوحيد  الإختلاف  للماس    مشابه 

مصنف حسب شبكة برافي في فصيلة المكعب ممركز الوجوه حيث  الكبريت،  مكونة من ذرتي الزنك و

 : [ 11]المواضع التالية S وZnتحتل الذرات 

 
 . (:البنية المكعبية لكبريتيد الزنكI -18)الشكل

Zn : 000  ;  0 
1

2

1

2
 ;  

1

2
 0  

1

2
 ;

1

2

1

2
 0 
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S :
1

4

1

4

1

4
; 

1

4

3

4

3

4
 ; 

3

4

1

4

3

4
 ;

3

4

3

4

1

4
 

  

I-6- النواقل:  نصاف لكترونية لأالخصائص الإ 

I-6-1-:أشرطة الطاقة 

على  لطاقة حيث تصنف من أقل طاقة إلى أ ا بشريطيسمى  ات ينتج عنه ما إن تداخل مستويات الطاقة للذر

 طاقة. 

 شريط التكافؤ:  •

 . خروج الإلكترونات منه تكون سهلة يكون مشبع بالإلكترونات وإمكانية

 شريط التوصيل:  •

 التكافؤ. يكون أعلى طاقة من شريط  

 : الشريط الممنوع •

لا يحتوي على إلكترونات وإتساع هذا الشريط هو الذي يحدد نوع المادة من  الفجوة الطاقوية  يمثل  وهو  

 حيث توصيلها للتيار. 

سبب أن الشريط الممنوع كبيرا جدا  فالمواد العازلة يكون شريط التوصيل بعيدا جدا عن شريط التكافؤ ب

 .ويبقى فارغ تماما من الإلكترونات فلا تستطيع الإلكترونات الوصول لنطاق التوصيل 

التكافئ   شريط  مع  متداخل  التوصيل  شريط  يكون  الناقلة  التوص و المواد  شريط  مشبع  بالتالي  يكون  يل 

 . بالإلكترونات الحرة 

الممنوع صغيرا نوعا ما بالتالي إذا إكتسبت الإلكترونات طاقة ستتمكن  المواد الشبه ناقلة يكون الشريط  

 من الإنتقال من شريط التكافئ إلى شريط التوصيل. 
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 .(:أشرطة الطاقةI  -19الشكل)

I -6 -2    : منطقة بريليون 

في  الأقرب لنقطة الأصل من أي نقطة شبيكة أخرى  منطقة بريليون الأولى بأنها المنطقة  يمكن تعريف  

..،تظهر بشكل سلسلة  توجد منطقة بريليون ثانية وثالثة بالإضافة لمنطقة بريليون الأولى  المقلوب. الفضاء  

زدياد المسافة عن نقطة  امن المناطق المنفصلة بنفس الحجم مع  

 . ستخداماالكنها أقل الأصل 

 

 . بريليون الأولى (:تمثيل منطقة I  -20الشكل)

 

 
I -6 -3  الفجوة الطاقوية: 

أ بين  الفاصل  الحد  وهي  الطاقة،  اشرطة  وشريط  تمثل  التكافؤ  شريط  بين  الطاقة  في  لفرق 

إ يمتلكها  أن  يجب  التي  الطاقة  قيمة  تمثل  وهي  التكافؤ  التوصيل  شريط  من  لينتقل  التكافؤ  لكترون 

 لشريط التوصيل. 

 غير مسموح له بالتواجد فيها( . ) لكترونات و هي منطقة محرمة على الإ

 وتقسم الفجوات الى نوعين: 

 الفجوة الطاقوية المباشرة:       
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)  تتحقق عندما تقع ادنى طاقة في حزمة النقل و اقصى طاقة في حزمة التكافؤ عند نفس القيم  

 أي يكون شريط التكافؤ و شريط الوصول في نفس النقطة . على نفس الحامل (

 الفجوة الطاقوية الغير مباشرة: 

 ن مختلفتين  الحد الأقصى لشريط التكافؤ متموضعين في نقطتي كون الحد الأدنى لشريط التوصيل وي

 

  (: الفجوة الطاقوية المباشرة و الغير مباشرة. I -21الشكل )
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I -7: إستخدامات أشباه الموصلات : 

  :مختلفة شباه الموصلات لها العديد من الاستخدامات في مجالات أ

تصنيع    الإلكترونيات:  • في  تستخدم  الموصلات.  لأشباه  استخدام  مجال  أكبر  الإلكترونيات  تعتبر 

المتكاملة الشرائح  مثل  الإلكترونية  والثنائيات   (ICs) المكونات  والمكثفات  والترانزستورات 

والمنظمات والمستشعرات. تسهم أشباه الموصلات في تحقيق تقدم التكنولوجيا وتحسين الأداء وتقليل  

 .ة الإلكترونية حجم الأجهز

الشمسية:  • الشبه    الطاقة  استخدام  يتم  حيث  الشمسية،  الخلايا  في صناعة  الموصلات  أشباه  تسُتخدم 

في   شائع  بشكل  السيليكون  استخدام  يتم  كهربائية.  طاقة  إلى  الشمسية  الطاقة  لتحويل  الموصلات 

 .ار الكهربائيصناعة الخلايا الشمسية بسبب خواصه الممتازة في امتصاص الضوء وتوليد التي

الثنائية   الإضاءة: • الصمامات  صناعة  في  الموصلات  أشباه  تتيح   (LEDs) تسُتخدم  والليزرات. 

الصمامات الثنائية استخدام الطاقة الكهربائية بكفاءة عالية لتوليد الضوء، بينما تعمل الليزرات على  

 .تكبير وتوجيه الضوء بشكل متمركز ومتجمع 

تسُتخدم أشباه الموصلات العضوية في تطوير الإلكترونيات العضوية، وهي    العضوية:الإلكترونيات   •

السيليكون.   مثل  التقليدية  الموصلات  الشبه  من  بدلاً  النشطة  العضوية  المواد  على  تعتمد  تكنولوجيا 

تشمل التطبيقات المحتملة للإلكترونيات العضوية شاشات العرض المرنة والأجهزة القابلة للارتداء 

 .والإلكترونيات القابلة للطباعة

يستخدم أيضًا الشبه الموصلات في مجال الإلكترونيات الحيوية، والتي ترتبط    الإلكترونيات الحيوية:  •

تحسين   في  التقنيات  هذه  تسهم  الحيوية.  والمراقبة  للتشخيص  ومستشعرات  طبية  أجهزة  بتطوير 

 .ر علاجات فعالة الرعاية الصحية وتمكين الكشف المبكر عن الأمراض وتوفي

أخرى لاستخدام    هذه مجرد أمثلة قليلة للاستخدامات الشائعة لأشباه الموصلات. يمكن أن توجد مجالات 

أشباه الموصلات مثل تقنيات الاستشعار، والتشغيل الكهروضوئي، والتكنولوجيا النانوية، والإلكترونيات  

الكمية، وغيرها. تتطور تطبيقات أشباه الموصلات باستمرار مع التقدم التكنولوجي، وتلعب دورًا حاسمًا  

 . التكنولوجية ية وفي العديد من المجالات الحيو
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الثاني: نظرية الكثافة الدالية و   الفصل 

طريقة الأمواج المستوية المتزايدة 

 خطيا 

FP-LAPW 
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 II-1-  :مقدمة 

لدراسة الخصائص الفيزيائية لبعض المواد الصلبة ندرس الأنظمة التي تتفاعل فيها الإلكترونات  

دراسة   الأنظمة  هذه  خصائص  لدراسة  شرودينغر  معادلة  تستعمل  حيث  المادة،  لهذه  النواة  مع 

كمية، ولكن في حالة نظام متعدد الجسيمات لا يمكن إيجاد حل حسابي لمعادلة شرودينغر وهذا  

الجسيمات الأخرى(    بسبب  يتفاعل مع كل  الجسيمات )لأن كل جسيم  بين  الكهربائية  التفاعلات 

وتقريب   هايمر  أوبن  كتقريب  المعادلة  هذه  حلول  لإيجاد  التقريبات  من  العديد  إدخال  تم  ولهذا 

 . DFTهارتري فوك بالإضافة إلى نظرية 

II-2- :معادلة شرودينغر 

ة لميكانيك الكم، وهي معادلة تصف العديد من الظواهر  معادلة شرودينغر هي المعادلة الأساسي

الفائقة(   )الشحنة  الذرية  والفيزياء  الليزر(  شعاع  )إنتشار  الكمومية  البصريات  منها  الفيزيائية 

 [ 1والتكنولوجيا الإلكترونية )أشباه النواقل والترنزستورات ...( والفيزياء الفلكية والكيمياء، ]

 ة لنظام ما يجب تحديد الطاقة الداخلية الخاصة به. لمعرفة الخصائص الإلكتروني

[ وهي تصف  2معادلة شرودينغر هي أساس دراسة الأنظمة البلورية وحساب الطاقة الكلية لها ] 

المتفا  )الأنوية(  والثقيلة  )الإلكترونات(  الخفيفة  الجسيمات  بلوري  نظام  نظام  بينها لأي  فيما  علة 

 تعطى بالشكل: و

H𝜓 = 𝐸𝜓     (Ⅱ-1 ) 

 حيث: 

Ψ     الدالة الموجية للنظام و تتعلق بمواقع ) إحداثيات ( الجسيمات ) إلكترونات و أنوية ( و تضم :

 جميع معلومات النظام. 

E  الطاقة الكلية للنظام : 

H  دالة الهاملتوني الكلي للجملة مكونة من كل حدود الطاقة الحركية لهذه الجسيمات بالإضافة :

طاقة   إلكترونإلى  تجاذب  الناتجة عن  الكامنة  )الطاقة  بينها  فيما  إلكترون-التفاعل  تنافر  -نواة، 

 نواة( و أحيانا يضم أيضا طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي. -إلكترون و تنافر نواة

 عند غياب الحقل الخارجي يكتب الهاملتونيان على الشكل التالي:  

              𝐻 = 𝑇 + 𝑉  NN +VeN+Vee+VN+Te= T                      (2-Ⅱ)  
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 حيث تمثل المقادير المكونة لهذا الهاملتونيان ما يلي: 

eT  .هي الطاقة الحركية للالكترونات : 

𝑇𝑒 = ∑
𝑃𝑖

2

2𝑚𝑖 =  −
ℏ2

2𝑚
∑ ∇𝑖

2𝑁𝑒
𝑖=1                                (Ⅱ-3 ) 

NT   .هي الطاقة الحركية للأنوية : 

 𝑇𝑁 =  ∑
𝑃𝛼

2

2𝑀𝛼
= −

ℏ2

2𝑀𝛼
∑ ∇𝛼

2𝑁𝛼
𝛼=1

𝑁𝛼
𝛼=1                    (4-Ⅱ) 

eeV :  .) هي كمون التفاعل بين الإلكترونات ) الكمون الكولومي 

𝑉𝑒𝑒 =
1

2
∑

𝐾𝑒2

|𝑟𝑖−𝑟𝑗|𝑖≠𝑗              (Ⅱ-5)  

eNV  :  .هي كمون التفاعل بين الإلكترونات و النواة 

 )Ⅱ-6(   𝑉𝑒𝑁 =  − ∑ ∑
𝐾𝑍𝛼𝑒2

|𝑟𝑖−𝑅𝛼|

𝑁𝛼
𝛼=1

𝑁𝑒
𝑖=1    

N-NV   .هي كمون التفاعل بين الأنوية: 

VN−N =
1

2
∑

KZαZβe2

|Rα−Rβ|α≠β                 (Ⅱ-7 ) 

 حيث:  

m   .كتلة الإلكترون : 

 M   .كتلة كل نوي مكون للنظام : 

2  مؤثر اللابلاسيان حيث : 

∇𝑖
2=

𝜕2

𝜕𝑥2
+

𝜕2

𝜕𝑦2
+

𝜕2

𝜕𝑧2
 

 وبالتالي تكتب معادلة شرودينغر على الشكل التالي:  

(𝑇𝑒 + 𝑇𝑁 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁 + 𝑉𝑁𝑁)𝜓(𝑟𝑖 , 𝑅𝛼) = 𝐸𝜓(𝑟𝑖 , 𝑅𝛼)
  

(8-Ⅱ ) 

ل   شرودينغر  معادلة  حيث  المجاهيل،  من  كبير  عدد  على  تحتوي  المعادلة  على    Nهذه  تحتوي  ذرة 

3(1+Z)N    31متغيرا، حيث أنه نجد على الأقل فيcm    ذرة، فلو فرضنا أن الحاسب    2210ما يقارب



 FP-LAPWية وطريقة  الفصل الثاني:                                           نظرية الكثافة الدال
 

28 
 

الحديث ينجز مليار عملية في ثانية واحدة فإنه يجب علينا انتظار تقريبا مليون سنة حتى نجد النتيجة و  

 هذا أمر مستحيل.  

 ولهذا وضعت بعض التقريبات لتبسيط هذه المعادلة: 

II -2 -1 - بورن اوبنهايمر:    تقريب 

التقريب عام   اوبنهايمر وهذا من أجل    1927وضع هذا  العالمان مكس بورن وروبرت  من طرف 

 تبسيط معادلة شرودينغر وإيجاد حل لها )في حالة نظام متعدد الجسيمات(. 

أن   إلى  للإلكترونات وهذا راجع  بالنسبة  النواة ساكنة  أن  واوبنهايمر  بورن  العالمان  إفترض  بحيث 

لة الإلكترونات أقل بكثير من كتلة النواة لهذا تكون حركة الإلكترونات سريعة جدا بالنسبة لحركة  كت

 cte)NNV[.)3 ]=( وطاقة التفاعل بين الانوية ثابتة NT(0=معدومة   سرعتها الأنوية التي تعتبر

 e+HnH = V       (9 -Ⅱ) 

e-e+Ve-n+Ve=TeH       (Ⅱ- 10 ) 

eH هاملتونيان الالكترونات : يمثل 

 تصبح معادلة شرودينغر كالتالي:  

(r,R)ee(r,R)=EeeH      (Ⅱ- 11 ) 

r,R)((r,R)=Ee)e-e+Ve-n+VeT )     (Ⅱ- 12 ) 

تقريبات   استخدام  وجب  لهذا  ممكن  غير  حلها  يبقى  لكن  المعادلة  تبسيط  على  ساعد  التقريب  هذا 

 أخرى. 

 II-2 -2 - :تقريب هارتري فوك 

عام   الإلكترونات    1928في  متعدد  لنظام  الموجة  دالة  لحساب  جديدة  هارتري طريقة  العالم  وضع 

[ المستقل،  الإلكترون  نموذج  بالإعتماد على  الحقل  4وذلك  في  منفرد  يتحرك  إلكترون  أن كل  أي   ]

د فقط  المتوسط المتولد عن الأنوية وباقي الالكترونات الأخرى، وبالتالي سنهتم بدراسة الكترون واح

الأحادية   الموجة  لدوال  مباشر  بجداء  الكلي  الإلكتروني  للنظام  الموجية  الدوال  توصف  حيث 

 [ بحيث :  5الالكترونية ]
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    ∏ 
𝑖
(𝑟𝑖) = (r1)(r2) … … .(𝑟𝑁𝑒

𝑁𝑒
𝑖=1 )) =n……r2,r1,(re              (Ⅱ- 13 ) 

 حيث : 

eN  .هو العدد الكلي للالكترونات : 

 بالتالي فإن طاقة النظام تمثل مجموع الطاقات الموافقة لكل حالة إلكترونية:  و

∑ 𝐸𝑖
𝑁𝑒
𝑖=1=  eE      (Ⅱ- 41 ) 

 : ون في هذا التقريب بالشكل التالييكتب الهاملت و

∑ 𝐻𝑖
𝑛
𝑖=1= eH      (Ⅱ- 15 ) 

 : حيث 

𝐻i = −
ħ2

2𝑚𝑒
∆𝑖 + 𝑉𝐻(𝑟𝑖) + Ω𝑖(𝑟𝑖)      (Ⅱ- 16 ) 

 : حيث 

 Ω𝑖(𝑟𝑖) تمثل الطاقة الكامنة للالكترونi حقل الانوية و   

 : ويعطى بالعلاقة

 Ω𝑖(𝑟𝑖) = − ∑
𝑍𝛼𝑘𝑒2

|𝑟𝑖−𝑅𝛼|𝛼      (Ⅱ- 17)           

)i(riV   :هو الكمون الفعال لهارتري و يعطى بالعلاقة : 

𝑉𝑖(𝑟𝑖) =
1

2
∑

𝑘𝑒2

|𝑟𝑖−𝑟𝑗|𝑖𝑖≠𝑗      (Ⅱ- 18)      

 منه تصبح معادلة شرودينغر كالتالي : و 

    ee=EeeH            (Ⅱ– (19 

 لكن نتج عن هذا التقريب العديد من العراقيل منها:  و

 .e-eVقيمة مبالغ فيها لمجموع قوى تنافر كولوم  •
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 . (لم يعتمد مبدأ التناظر لدوال الموجةأخد مبدأ باولي بعين الإعتبار ) عدم •

في أن طريقة هارتري لا تأخذ بعين الإعتبار مبدأ الاتناظر لدالة    فوك-العالم فلاديميربين    1930في سنة  

الفرميونات لأن   يخص  فيما  والموجة  فرميونات  عن  عبارة  يمكن  الإلكترونات  لا  أنه  على  ينص  الذي 

[ الكمية  الحالة  يكونا معا في نفس  أن  إستبعاد  5لإلكترونين  العيب عن طريق  دالة  [، فقام بتصحيح هذا 

 الموجة لهارتري بمحدد سلاتر:  

(𝑟1,𝑟2 … 𝑟𝑁) =
1

√𝑁!

)(..)(

....

....

)(..)(

1

111

NNN

N

xx

xx





            (Ⅱ– (20 

   
1

√𝑁!
 معامل ثابت التعامد.   

الإلكترونات   حركة  و  واحد  إلكترون  حركة  بين  الموجود  الترابط  الإعتبار  بعين  تأخذ  لا  الطريقة  هذه 

 [ 6متوسط.]الأخرى لأن الإلكترون يتواجد في حقل 

للمواد   بالنسبة  أما  الجزيئات  و  الذرات  نظام  في  لأنه صالح  الكم  كيماء  في  كثيرا  يستخدم  التقريب  هذا 

 [ 7الصلبة فهو أقل دقة لهذا تم اللجوء إلى إستخدام نظرية أكثر دقة و هي نظرية الكثافة الوظيفية. ]

II-3 -نظرية الكثافة الوظيفية : 

بدرا تسمح  كمية  الطريقة  هي طريقة حساب  هذه  تعتمد  إلكتروني حيث  لنظام  الإلكترونية  البنية  سة 

على مبدأ استبدال الدوال الموجية بدالة الكثافة الإلكترونية القابلة للقياس مخبريا، فهي تعيد صياغة  

 المسألة الكمومية و تحويلها من نظام متعدد الجسيمات إلى نظام أحادي الجسيمة. 

الإعتماد على  الكثافة هي التنبؤ بطاقات الإرتباط الموجودة بين الذرات بالهدف الرئيسي لنظرية دالية  

 [ 8.]مبادئ ميكانيك الكم 

 للنظام الالكتروني بالشكل :  Eتكتب الطاقة الكلية 

        E=E()            (Ⅱ– (21 

  .الكثافة الالكترونية : 
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، ثم تم تطويرها من طرف  فيرمي (ن طرف العالمان )توماس و  م  1927اكتشفت هذه النظرية عام  

 .   1964العالمان هوهنبارغ و كوهن في عام 

II -3 -1- فيرمي : -نظرية توماس 
الإلكترونات   لكثافة  الإلكترونات الامتجانسة كدالة  لغاز  الكلية  الطاقة  فيرمي بصياغة  توماس و  قام 

ات عنصرية بحيث تعتبر  المعروفة لغاز متجانس ، حيث قام بتقسيم منطقة بريليون إلى عدة تقسيم

 [ 9الكثافة الإلكترونية ثابتة في كل منطقة من مناطق بريليون المقسمة. ]

 : الطاقة الكلية للنظام على الشكل تكتب 

E =∫ εi [ρ]𝑑𝑟            (Ⅱ– (22 

 تكتب كثافة غاز متجانس ب: 

ρ = 𝐸
𝑓 

3
2 (

2me

h2 )

3

2 1

3π2
            (Ⅱ– (23 

fE  طاقة فيرمي : 

 : هيالطاقة الحركية لغاز متجانس 

T=
3

2
 𝜌𝐸𝜌            (Ⅱ– (24 

 :  و منه نجد 

𝐓 =
𝟑

𝟓
 

𝐡𝟐

𝟐𝐦𝐞
(𝟑𝛑𝟐)

𝟐

𝟑𝝆
𝟓

𝟐            (Ⅱ– (25    

 

 : فيرمي هي -الطاقة الحركية لتوماس اذا

                               𝑻𝑻𝑭 = ∫ 𝑻𝒅𝒓  

=
𝟑

𝟓
 

𝒉𝟐

𝟐𝒎𝒆
 (𝟑𝝅𝟐)

𝟐

𝟑  ∫ 𝝆(𝒓)
𝟓

𝟐𝒅𝒓                      (Ⅱ– (26 

 : فيرمي بالشكل -نات في تقريب توماس تأخذ الطاقة الكلية لنظام الالكترو 
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𝑬  𝑻𝑭 =
𝟑

𝟓
 

𝒉𝟐

𝟐𝒎𝒆
 (𝟑𝝅𝟐)

𝟐

𝟑  ∫ 𝝆
𝟓

𝟐𝒅𝒓 + ∫ 𝑽(𝒓)𝝆(𝒓)𝒅𝒓 +
𝟏

𝟐
 ∫

𝝆(𝒓)𝝆(𝒓,)

|𝒓−𝒓.|
𝒅𝒓  (Ⅱ– (27 

 

حيث أجريت بعض    ،اهملا الارتباط بين الالكترونات   نهمافيرمي نتائج ضعيفة لأ-نموذج توماسطى  أع

من طرف   المقترح  الارتباط  فعل  و  ديراك  المقترح من طرف  التبادل  فعل   ( النظرية  لهذه  التحسينات 

 فيغنز(. 

  : ديراك  الإانطنموذج  غاز  نموذج  من  المستقللق  نظرية    لكترون  لتحسين  التبادل  فعل  أضاف  حيث 

 .في تكرار البنية الإلكترونية لطبقة من الذرات ه واجه صعوبة توماس فيرمي لكن

𝐸𝑇𝐹𝐷(𝜌) =  𝐸𝑇𝐹(𝜌) − 𝑐𝑥 ∫ 𝜌(𝑟)4/3dr           (Ⅱ– (28 

 : ل الارتباط المقترح من طرف فيغنز فع

𝐸𝑐ρ = −
0.056ρ(r)4/2

0.079+𝜌(𝑟)1/3
                                                                    (Ⅱ– (29 

هماله  ترونية لحساب الطاقة الحركية وبإ لكإمكانية الاعتماد على الكثافة الإهذا النموذج اعطى صورة عن  

 للارتباط بين الالكترونات تحصل على نتائج ضعيفة . 

II -3 -2-  كوهن :–نظريتي هوهنبارغ 

وترتبط   كمون خارجي  نظريتي هوهنبارغ  حقل  في  المتفاعلة  الإلكترونات  بأنظمة  ،  extV(r)كوهن 

جسام الصلبة البلورية حيث تحدد النظرية الطاقة الكلية  لحساب البنية الالكترونية في الأ  حيث تستخدم

 E(r)  10    في الحالة الأساسية

نظريتين   على  كوهن  و  هوهنبارغ  نظرية   أساسيتين: وتعتمد 

الإالأولى:  النظرية   نظام  خصائص  كل  كثافة  تحسب  بدلالة  بينها  فيما  تتفاعل  التي  لكترونات 

   .r)(0الالكترونات للحالة الأساسية 

بدلالة كثافة     extVالالكترونات المتفاعلة في كمون خارجي    م خذ الطاقة الكلية لنظاأحيث تعتمد على  

 (r)   E=E(r)الالكترونات 
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𝐸(𝜌) = F(ρ) + ∫ 𝜌(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟                 (Ⅱ– (30 

:∫ 𝜌(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟 نواة . -يمثل تفاعل الكترون 

F()   :ة من اجل نظام متعدد الالكترونات كوهن و تعرف على انها دالة وحيد -دالة هوهنبارغ . 

     )(e-eV+)(T = )(F            (Ⅱ– 31( 

T()  .الطاقة الحركية للنظام الالكتروني : 

)(e-eV  الكترون.  -: طاقة التفاعل الكترون 

، و الكثافة    E=E()الطاقة الاجمالية للنظام يمكن ان تكتب كدالية لكثافة الالكترونات  النظرية الثانية:  

الالكترونية للحالة الأساسية توافق القيمة الدنيا للطاقة و بالتالي فان الخصائص المرتبطة بهذه الحالة هي  

 [. 11دالة الكثافة للالكترونات ]

 : و تعطى عبارتها

     r)(min E = )0E(            (Ⅱ– 32( 

، و كذلك يجب تحديد دالة الموجة  أيضا    0انطلاقا من    0Eلكن هذه النظرية لا تسمح بإيجاد قيمة الطاقة  

7 . 

II -4 شام: -معادلات كوهن 

م بنشر معادلات عملية محاكية لمعادلة شرودينغر، تهدف  1965كل من كوهن وشام عام  قام  

الالكترونات المتفاعلة فيما بينها داخل كمون  لحساب الكثافة الالكترونية والطاقة الكلية لجملة من  

 خارجي. 

بنُيت هذه النظرية انطلاقا من فكرة تحويل جملة الالكترونات المتفاعلة فيما بينها في وجود كمون  

خارجي ثابت الى جملة الكترونات غير متفاعلة فيما بينها والتي تتحرك في كمون فعال. يتضمن  

 . 11تاثير بقية الالكترونات على الالكترون المعتبرالكمون الفعال الكمون الخارجي و

إلكترونا    Nلجملة متكونة من      (r)لقد بين كوهن وشام أنه يمكن حساب كثافة الحالة الأساسية  

 فوك-متفاعلا بوجود كمون خارجي وفق نموذج العالمين هارتري

 تعطى كثافة احتمال تواجد الشحنة:   حيث 
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(𝑟) =  ∑
𝑖
∗ (𝑟)

𝑖
(𝑟)                 (Ⅱ– (33 

 الطاقة الكلية للالكترونات هي: 

 

     =T + V eE            (Ⅱ– 34( 

 فوك :  -طاقة هارتري

     ) x+ V H+ (V 0= TH.F E            (Ⅱ– 35( 

 حيث : 

T  الحركية للالكترونات في حالة تفاعل .  :الطاقة 

V إلكترون.  -: كمون التفاعل إلكترون 

HV .كمون هارتري  : 

0T .الطاقة الحركية للإلكترنات الحرة : 

x𝑉: : كمون تبادل الإلكترونات و الذي يعرف بـــ 

 

          𝐻𝑉−𝑉=𝑥𝑉                     (Ⅱ–  36( 

c: Vارتباط الإلكترونات و الذي يعرف ب  كمون : 

                    0𝑇−𝑇=𝑐𝑉                  (Ⅱ–  (37 

 على النحو التالي :  H.FFو بالتالي يمكن كتابة الدالة  

          )c𝑉+𝑥𝑉+(𝐻𝑉+0𝑇= 𝐾.𝐻𝐹            (Ⅱ–  38( 

 

c+Vx=VxcV    :ارتباط -كمون تبادل   و هو يمثل 

 تكتب دالة الطاقة الكلية بالشكل

(39-Ⅱ)                          E (𝜌) =T0 (ρ) + VH  + Vxc +  Vext(ρ)  

 : شام على النحو التالي -و تكتب معادلة كوهن
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         (r)iφ iε(r) = iφ))(extV+ )(𝑥𝑐𝑉)+(𝐻𝑉)+(0𝑇)            (Ⅱ–  (40 

II -5 شام : -حلول معادلات كوهن 

(, وهذا  DFTمبدئيا ترتكز مختلف طرق حساب بنية عصابات الطاقة على نظرية الدالة الوظيفية ) 

كوهان   مدارات  الكمون,  للكثافة,  استخداماتها  المتزايدة    شام,   –حسب  المستوية  الموجة  طريقة 

 [  هي :  7الة الموجة الأساسية ]شام و بالتالي فإن د -تعتمد على مدارات كوهان      FP-LAPWخطيا

         )r(αφαiCΣ(r)=iψ             (Ⅱ–  41( 

 حيث: 

αiC .هي معاملات النشر لدالة الموجة : 

الممثلة في    يجب حل المعادلات الأساسية  بطريقة الدورات التكرارية  αiCعمليا لحساب المعاملات  

 بحيث تؤخذ طاقة النظام أصغرية.    (  II -1الشكل )

 شام هي :  -حلول معادلات كوهان

         0=i)C𝑂𝑖𝜀−𝐻(            (Ⅱ–  42( 

 حيث : 

H       :  شام  –هاملتونيا كوهان . 

O    : .مصفوفة التغطية 

بشرط أن تكون طاقة    شام يسمح لنا بإيجاد الكثافة الإلكترونية بدقة, -حل معادلات كوهان            

و يؤدي    SCFو حل هذه المعادلات تكراري وفقا لعملية  محددة بدقة     𝑟(𝜌[𝑥𝑐𝐸[(الإرتباط     -التبادل  

 [. 12إلى معرفة الطاقة الإلكترونية الإجمالية للنظام ]
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 شام.-حسب كوهن DFT(:مخطط تمثيلي لنظرية دالية الكثافة   II -1الشكل)

II -6  : مختلف التقريبات 

II -6 -1 - ( تقريب كثافة الموضعLocal Density Approximation ) 

يعتمد هذا التقريب على فكرة إستبدال الكثافة الإلكترونية لنظام حقيقي بكثافة غاز الإلكترون  

النظام الغير متجانس نظام متجانس حيث في منطقة صغيرة يتم توزيع  المتجانس، أي إعتبار  

 [ 13شحنة غاز غير متجانس على كثافة مماثلة لشحنة غاز متجانس.]

 ارتباط في هذا التقريب بالعلاقة: -تعطى طاقة تبادل

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐

𝐿𝐷𝐴[𝜌(𝑟)] 𝑑3𝑟                    (Ⅱ– (43  

 حيث:  

  𝜺𝒙𝒄
𝑳𝑫𝑨  :  )طاقة التبادل و الإرتباط لجسيمات غاز الإلكترون المنتظم )المتجانس 
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للدوران  و الموضع  كثافة  تقريب  السبين:  مبدأ  إستخدام  يجب  المغناطيسية  الأنظمة  في 

 و تعطى علاقة دالة التبادل و الإرتباط ب:  LSDA)السبين( 

𝜀𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴[𝜌 ↑, 𝜌 ↓] = ∫ 𝜌(𝑟)𝜖𝑥𝑐 [(𝑆 ↑, 𝑆 ↓)𝜌(𝑟)]𝑑𝑟3           (Ⅱ– (44  

 .  Spin upسبين أعلى    ↑Sحيث :  

          S↓   سبين أسفل.Spin Down 

 و لحساب كثافة الإلكترونات يتم الجمع على كل المدارات المشغولة أي: 

ρ(𝑟) = ∑ 𝜓𝑖
∗(𝑟)𝜓𝑖(𝑟)           (Ⅱ– (45  

هذا التقريب يستعمل إلا في حالة غاز إلكتروني منتظم ، و نعلم أنه في الأنظمة الحقيقية الكثافة  

تقريب   هو  و  آخر  تقريب  غالبا   يستعمل  لهذا  معينة  منطقة  في  منتظمة  تكون  لا  الإلُكترونية 

 التدرج المعمم . 

II -6 -2 -  تقريب التدرج المعممGeneralized Gradient Approximation) ) 

جاء هذا التقريب كتحسين لتقريب كثافة الموضع في معالجة طاقة التبادل و الارتباط ، بجعلها  

 بالإضافة إلى إعتمادها على كثافتها الإلكترونية .  (r)تعتمد على تدرجها   

ر في  أي أن النتيجة المحصل عليها في تقريب كثافة الموضع نعيد ترجمتها كسلسلة لمنشور تايلو

   L(S)DAتقريب التدرج المعمم  

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴(𝜌 ↑ (𝑟), 𝜌 ↓ (𝑟)) =  ∫ 𝑓(𝜌 ↑, 𝜌 ↓, ∇𝜌 ↑, ∇𝜌 ↓)𝑑𝑟3           (Ⅱ– (46  

 

(r)   : . يعبر عن تدرج الكثافة الإلكترونية 

تقريب   تحسين    GGAيعمل  الطاقة    LDAعلى  و  الإرتباط  طاقة  مثل  الخصائص  بعض  في 

على   كالتعرف  النواقل  أنصاف  خصائص  لجميع  دقيق  وصف  إلى  تؤدي  لكنها  و   ، الكلية 

    [ 14الخصائص الإلكترونية. ] 

 ,  GGA-PBE [14]   , GGA-SOL[15]منها :    GGAو هناك العديد من إصدارات 

 WC-GGA[16]   

II -6 -3  تقريبWC-GGA  : 

استخدم هذا التقريب في الحسابات النظرية، و حقق نتائج جيدة في حساب الخصائص البنيوية مثل 

 [ 17ثابت الشبكة و معامل الإنضغاطية.] 

II -6 -4  التقريب المعدل لبريك جونسنmBJ   : 

 بتقديم  أطروحة لنسخة معدلة لدالية بريك   )2009(سنة  - Blaha  Tran  قام العالم
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 . GGA و   LDA  [18]التي أثبتت سرعة نجاعتها مقارنة بكل من التقريبين  ،جونسن

 و ذلك  بهدف حساب الفجوة الطاقوية حيث  قام  بتغيير في  كمون بريك جونسن كالتالي : 

𝜗𝑥 𝜎
𝑚𝐵𝑗

= 𝑐𝜗 (𝑟)𝑥 𝜎
𝐵𝑅 + (3𝑐 − 2)

1

𝜋
√

5

15
 √

2𝑡𝜎(𝑟)

𝜌𝜎(𝑟)
           (Ⅱ– (47  

 :  حيث 

  𝛒𝛔(𝐫) = ∑ |𝛗𝐢 𝛔|𝟐𝐍𝛔
𝐢=𝟏  الإلكترونية.  ثافة :الك 

 𝒕𝝈(𝒓) =
𝟏

𝟐
 ∑ |𝝋𝒊 𝝈 

∗  𝛁𝝋𝒊 𝝈|𝟐𝑵𝝈
𝒊=𝟏  : الطاقة الحركية .  

 𝛝𝐱 𝛔
𝑹𝑩 الكمون ل:Becke-Roussel . 

إخترنا   جونسن    c=1إذ  بريك  المتوسط    [ 19]لدالية  التربيعي  الجذر  مع  خطيا  يتعلق  الثابث  هذا  و 

ل
|∇ρ(r) |

ρ(r)
 

 يكون كالتالي:   cإذن الشكل المقترح ل  

𝑐 = 𝛼 + 𝛽( 
1

𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙
   

|∇ρ(r)|

ρ(r)
)  

1
2⁄ . . ..          (Ⅱ– (48  

 حيث: 

𝛃  و 𝛂   ثوابث : . 

𝑽𝐜𝐞𝐥𝐥   حجم الخلية العنصرية للنظام : . 

من   العديد  توجد  لأونقلكما  المعمم  التدرج  تقريب   : منها  الأخرى  التدرج  -التقريبات  تقريب   ، فوسكو 

 المعمم لهيبارد. 

II-7--طريقة الأمواج المستوية المتزايدة  (Augmented Plane Wave) APW: 
حل مشكلة الإلكترون الواحد في معادلة شرودينغر بإستخدام دوال أخرى  لفي البحث عن طريقة جديدة   

سلاترمن   إقترح  المستوية  المتزايدة    1937سنة     Slater[20]الموجات  المستوية  الأمواج  طريقة 

APW   اندرسون جاء  لطريقة  1969سنة    [21] ثم  محسنة  الامواج    APWبطريقة  بطريقة  وسميت 

 FP- LAPW.المستوية المتزايدة خطيا بعد ذلك عرض طريقة الكمون الكامل 
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لطريقة   دالة      APWبالنسبة  شكل  على  الإلكترونية  الموجة  دالة  كتابة  على  سلاتر  فيها  إعتمد 

يقسم  والذي   أو ما يسمى كمون خلية النحل،  MTإختصارا   (Muffin-Tin)الإلكترونات الخاصة بكمون  

 : الفضاء المحيط بالذرات إلى منطقتين كما هو موضح في الشكل

 

 

 

 

 

 

 

 و المنطقة البينية M.T : كمون( II) 2-شكل

 

 

 .رسم توضيحي للخلية الأولية حسب إفتراض سلاتر:   (II-3)شكل

الأولى • النواة والإلكترونات شديدة    MT  تسمى  R : كرات نصف قطرها  المنطقة  تشمل  حيث 

 الإرتباط بها )الإلكترونات القلب(. 

الثانية  • بالأنوية    المنطقة  الإرتباط  الإلكترونات ضعيفة  تشمل  و  بالكرات  تحيط  البينية  :المنطقة 

 [. 22] )الإلكترونات التكافؤ(

 

 

 

المنطقة  

:الكرة  الاولى 

MT 

      RMT 

 

المنطقة الثانية:  

 المنطقة  البينية 
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 بالعلاقة : تعطى دالة الموجى  

(49-Ⅱ )                            


















=



 +

)1région(Rr)r(Y)r(UA

)2région(RreC
1

)r(

MTlml

lm

lm

MT

r)kG(i

G

G2/1

 

      حيث 

الموجة الكلية  دالة     :𝜑(𝑟) 

 Ω :يمثل حجم الخلية الوحدة

  Ul(r): الدالى القطرية 

 Ylm:الدوال الهرمونية الكروية

 CG:معاملات النشرللأمواج المستوية 

 هي حلول معادلة شرودينغر للجزء القطري:   MTالقطرية الموجودة داخل الكرة  lU(r)  الدالة 

 

0)()(
)1(

22

2

=








−+
+

+− rrUErV
r

ll

dr

d
ll

       

 )Ⅱ-50  )
 

 El:القيم الذاتية أو الطاقة الذاتية

:V (r)  يمثل الجزء الخاص بالكمون الكروي المركزي الموجود داخل الكرةMT 

)لضمان إستمرارية   )r على سطح الكرةMT  تنشر المعاملاتlmA  بدلالة المعاملاتGC   الخاصة

 :   [24] الحسابات تحصلنا علىبالأمواج المستوية في المنطقة البينية )الإقحامية( بإستخدام 

  ( 51 -Ⅱ)                     
( )

( ) ( ) ++


= 

G

lmMTjG

MTl

l

lm GKYRgKjC
RU

i
A

2/1

4
                           

دوا  APWطريقة   في  خاصة  الصعوبات  بعض  على  *حيث    lU(r) ل  إشتملت  المعادلة  في  الموجودة 

للطاقة   قيم  إيجاد  الشعاعية    lEيمكن  الدوال  وبالتالي  الكرة  معدوم على سطح  الحد  هذا  أجلها  يكون من 

كولينغ أدخل  المشكل  هذا  ولحل  البينية  المنطقة  في  المستوية  الموجة  دوال  عن  منفصلة   [ 23] تكون 
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)على تمثيل الدالة    تعتمد   APWمجموعة تغييرات على طريقة   [ 21]وأندرسون   )r    خارج الكرةMT  

)بترتيبات خطية   )lU r
•

 سميت بطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا و الكمون الكامل  

II-8--الكامل  والكمون خطيا   المتزايدة المستوية  الامواج  طريقة  (FP- LAPW :)   

المتزايدة   المستوية  الموجة  طريقة  لتحسين  طريقة  وهي  وشام  كوهن  معادلة  لحل  الطريقة  هذه  جاءت 

APW    الشعاعية للدالة  خطية  ترتيبات  شكل  على  تكون  كرة  داخل  الأساسية  الدالة  أن    [25]بحيث 

r)(lm(r)YlU  ( وتمتاز بإشتقاق( )lU r
•

(rlmY  تخضع للشرط التالي : 

( 52 -Ⅱ)                     )r(rU)r(UrE)r(V
r

)1l(l

dr

d
lll22

2

=












−+
+

+−
•

 

), r)(lUفي حالة اللانسبية الدوال   )lU r
•

مع الموجة المستوية   MTتضمن الإستمرارية على سطح كرة   

 في المنطقة البينية . 

 : FP- LAPWتصبح دالة أساسية لطريقة    LAPWإذن دالة الموجة المستوية المتزايدة 



















+




=





•

+

lm

MTlmllmllm

G

MT

rKGi

G

RrrYrUBrUA

RreC

r

)()()(

1

)(

)(

2
1



.          (Ⅱ– (53  

 .lmAلها نفس طبيعة المعاملات   lU(r)الموافقة للدالة  lmBالمعاملات  -

 عبارة عن الموجة المستوية الوحيدة .   LAPW في المناطق الفراغية تكون الدوال -

 .  APWأفضل من الدوال  LAPWالدوال  MTداخل كرة  -

الدوال    LAPWلذلك تعتبر الدوال   المشتقة    APWافضل من  الدوال  )يمكن أن تنشر على  )lU r
•

و  

 بالشكل :   Eالطاقة 

 (54-Ⅱ)              (E, r) = UL(EL, r)+(E − EL) lU
•

(E, r)+0(E− EL)2 

 

 2(E − EL)0: الخطأ التربيعي الطاقوي .

خطيا المتزايدة  المستوية  الأمواج  طريقة  تستخدم  مراجع  عدة  بينها    FP- LAPW  هناك  من  التي  و 

 . wien2kبرنامج  
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II-9- برنامجwien2k 

برنامج   بإستخدام  قمنا  هذا  بحثنا  طرف    wien2kفي  من  صمم  برنامج  و    P.Balhaوهو 

 K.Schwart  أول مرة سنة إستعماله  تم  فيينا   Wien97 ،   wien93وله عدة نسخ1990بجامعة 

wien2k  يعتمد على نظرية الكثافة الوظيفية ،DFT    ويعمل تحت نظامLinux     يتكون من عدة برامج

الحس بإستخدام  مستقلة لإجراء  الصلبة  المادة  من خصائص  وغيرها  الإلكترونية  البنية  تخص  التي  ابات 

 نظرية الكثافة الوظيفية . 

البلورية ،المجموعة   الذرة ،معاملات الشبكة  المادة الصلبة )إحداثيات  بنية  بإدخال  تتم  العمل فيه  طريقة 

الذي يعطي صورة ثلاثية للأبعاد لبنية     Xcreys Denيمكن إرفاقه ببرنامج   الفراغية ،نوع الذرات ( 

وإستنتاج   اللازمة  بالبيانات  إرفاقها  مع  تلقائيا  المنحنيات  بعض  يرسم  الإلكترونية  الكثافة  و  المادة 

الطاقة،  )عصابات  مثل  للمادة  الخصائص  من  مجموعة  ويحسب  الفيزيائية  الحالة   المعاملات  كثافة 

 . البنيويةالخصائص  الطاقة الكلية، كثافة السبين، ونية، الكثافة الإلكتر ،مساحات فرمي،

 :  [26]سلسلة البرامج الفرعية المستقلة التي يتم تشغيلها في عملية الحساب هي

: NN الذرات.  أقطارتحديد  في  يساعد  كما الأقرب  وجوارها ذرة كل  بين المسافة البرنامج  هذا يحدد 

: LSTART  بإدخال خلاله  من  في  نقوم  الإختلاف  يؤثر  كيف  لنا  ويبين  للذرات  الإلكترونية  الكثافة 

 المدارات الذرية على حساب بنية الحزم الإلكترونية. 

 SYMMETRY   :   يقوم بحساب كل عمليات التناظر للمجموعة الفراغية ،كما يحدد المجموعة النقطية

 لمواقع الذرات . 

:KGEN     يقوم بإدخال النقاطK    في منطقة بريليون الأولى ويحدد عدد العناصر داخل منطقة بريليون

 الأولى. 

 :DSTART ( لحلقة   الأولية  الكثافة  وSCFيصدر  الذرية  الكثافة  من  المنتجة  من    (   المولدة 

LSTART   .يبدأ الحساب مع التكرار إلى غاية الوصول إلى التقريب المطلوب 

 ( تتمثل في كل من: SCFبحيث أن برامج ) 

❖ LAPW0  .يحسب الكمون الكلي إنطلاقا من الكثافة: 

❖ LAPW1:يحسب عصابات التكافؤ و القيم الذاتية لحلول معادلة شرودنجر . 

❖ :LAPW2   ملف الإلكترونية  لي  cas.vectorيستخدم  الكثافة  توسعات  فرمي  طاقة  حسب 

 للتكافؤ 
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❖ :LCORE   .يحسب الحالات شديدة الإرتباط للكمون في الجزء الكروي 

❖ :MIXER ،القلبية الإلكترونية  الكثافة  قلبية و حالات   برنامج فرعي يستخدم  النصف  الحالات 

 تكافؤ تخلط لإنتاج كثافة كلية جديدة تستخدم في التكرار. 
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   Wien2   بنية برنامج: ( Ⅱ-4شكل)

Non Oui 

LSTARTatomique 

nlnlnl EH  =  

SYMMETRY 

KGEN 

Génération de 

la maille k 

LAPW0 82 −= cV  

( )xcV  LDA 

Poisson 

 

 

klklj 

 LDA 

xcc VVV +=

 

MTV

 

DSTARTSuperposition 

des densités atomiques 

 

V 

LCORE calcul atomique 

nlnlnl EH  =  

LAPW1

( ) kkk EV  =+− 2

 

 
core

 

coreE

 

k

 
kE

 

LAPW2

=

Fk EE

kkval



 *

 

 
val

 

MIXER        ( )corevaloldnew  +=  

old

 

new

 

 Calculer les 
densités   

NN verifier le 

non 

chevauchemen

t des spheres 

Vérifier le non 

chevauchemen

t des sphères 

 

Stop 


 

Calculer les operation 
des systemes 

 Converge ? 
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 مقدمة: 

مثل  البنيوية  المعاملات  معرفة  الشبكة    إن  الإنضغاطية   ، 0aثابت  ’  ، 0Bمعامل  من    ،0Bومشتقه  يمكننا 

الفيزيائية   الخصائص  باقي  لتحديد  أساسية  خطوة  وهي  الصلبة  للأجسام  البنيوية  الخصائص  معرفة 

 (. ...المغناطيسية  الضوئية، المرنة، الحرارية، الأخرى للمادة )الإلكترونية،

بإستخدام انعراج الأشعة السينية أو نظريا من خلال إستخدام    تجريبيا حيث أن هذه العوامل يمكن تحديدها  

 المعتمدة في بحثنا هذا . كتقنيات المحاكاة  

  خليط الثنائية و الثلاثية لل النواقل لأنصاف  البنيوية و الإلكترونية  الخصائص  بتحديد   قمنا في هذا الفصل 

Sbx-1 InxB  المحاكاة   برنامج على  بالاعتماد    وذلكWien2k  . 

1-Ⅲ  -   ثوابت الحســـــــــــــــــــاب : 
 :يعتمد حساب كل من الخواص البنيوية و الإلكترونية على كل من الثوابت التالية 

   : بناءا على   Rيتم اختيار :   R (Muffin-tin)نصف قطر الكرة  ❖

 (Muffin-tin)ضمان شمولية كل الإلكترونات القلبية في الكرة   ▪

 (Muffin-tin)تجنب التداخل بين الكرات  ▪

 حــيث:   maxK*MTR  معامل القطع  ❖

▪ MTR  هو أصغر نصف قطر ذري لدوائر :MT . 

▪ maxK  :  القيمة القصوى لشعاع الموجة في انتشار الموجات المستوية الموافقة لأقل قيمة

 للطاقة  

▪ maxG:  أكبر طول موجة في كرةMT   .[1] 
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Ⅲ – 2 النتائج و المناقشـــــــــــــــة : 

-Ⅲ 2 - 1   الخصائص البنيوية : 
دراسة الخصائص البنيوية يمكننا حساب  كل من ثابت الشبكة و معامل الانضغاطية وذلك باستخدام    عند 

 [2] المعطاة بالعلاقــة التالية:   Murnaghan)) ميرناغان معادلة 

                     (1-Ⅲ)      

 حيث: 

  E(V) :   طاقة الحالة الأساسية لحجم خلية 

0B   :   الانضغاطية عند التوازن و هو أحد خصائص المادة في علم المرونة يصف كمية الضغط  معامل

 التي يلزم تطبيقها على الجسم من جميع نواحيه للحصول على تغير معلوم في حجمه  ويعرف بالعلاقة: 

( )
( )

cste
B

VV

B

VB
VE

B

+













−

−
= 1

1

/
'

0

0

'

0

0

'
0

 NaClو  ZnSللمركبات الثنائية و الثلاثية لكل من بنية  MTRقيم   : (Ⅲ-1الجدول رقم ) 

التقريب   المركب

 المستعمل 

 البنية

ZnS 

MTR 

 

 البنية

NaCl 

MTR 

 

InSb  

 

 

 

WC-GGA 

F In=2.5000 

Sb=2.5000 

F In=2.5000 

Sb=2.5000 

Sb0.75In0.25B 

 
 

 

 

 

P 

B=2.1400 

In=2.5000 

Sb=2.5000 

 

 

 

 

P 

B=2.2100 

In=2.5000 

Sb=2.5000 

 
B0.5In0.5Sb 

B=1.9100 

In=2.2500 

Sb=2.2500 

B=2.0700 

In=2.4300 

Sb=2.4300 

Sb0.25In0.75B 

 
B=1.8500 

In=2.1800 

Sb=2.1800 

B=2.0100 

In=2.3700 

Sb=2.3700 

BSb F B=1.7700 

Sb=2.4000 

F B=1.8700 

Sb =2.5000 
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           (2-Ⅲ) 

 0V   . )الحجم عند حالة الاستقرار )التوازن : 

𝑩𝟎
 الإنضغاطية عند التوازن و يعطى بالعلاقة التالية: : مشتق معامل ́

     B0
́ =   

∂B

∂P
               (3-Ⅲ) 

  في حالة الاتزان نجد ثابت الشبكة يوافق القيمة الحدية الدنيا للطاقة. 

 بالاعتماد على عدة برامج متسلسلة يتــم حساب الخصائص البنيويــة وذلك بإتباع الخطوات التالية:  

 ( : Create new sessionنافذة منفذ الحساب ) إنشاء  - 1

النافذة   نقوم   ،session –mgmtنستخدم  ثم  جديد،  دليل  إنشاء  أو  السابق  الدليل  بتغيير  تسمح  التي 

 : ثم نتحصل على الدليل الذي قمنا بإنشائه(  Create)  الانشاء زر بتسميته و نضغط على  

 

 (  Create new session) منفذ الحسابنافذة   :(Ⅲ -  1)الشكل 

 :( تظهر لنا النافذة التالية Select)بعد النقر على تحديــد 

 

2

2

0
V

E
VB



=
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 BSbنافذة الملف المحدد للمركب المدروس  : (Ⅲ  - 2الشكل ))

  Case-struct: إنشاء الملف  -2

 : نتبع الخطوات التالية  Struct .  Sbx-1 InxBلإنشاء الملف الأساسي المسمى

نافذة  نقوم-  الواجهةو     Terminalبالدخول ل    Wien-2k  بفتح  الرابط    w2web  باستخدام  نفتح 

عن      Case-directory  [3] فنحصل على نافذة تمكننا من إنشاء    mozillaالمحصل عليه في  

 . Create a sessionطريق  

لنفتح الملف الذي أنشأناه    change –directoryو نختار     session –mgmtزر  ننقر على   - 

ثم     Home في     ، select current directory    اسم ملف لنا  الذي  .  Sbx-1 InxB ليظهر 

 في الأعلى.   الخاص به struct-Case   سنقوم بإنشاء

نافذة  بفتح  نقوم  الخلية،   struct-Genثم  )نوع  بالذرات  الخاصة  المعطيات  ندرج  الشبكة،  و   ثابت 

ثم نضغط على زرالحفظ   MTRالزوايا،   الذرات(  المعلومات     (Structure-Save) ،مواضع  لحفظ 

نتحصل على نافذة باللون    بعدها   Sbx-1 InxBالتي قمنا بإدراجها للمركب أو الخليط المراد دراسته من   

 الأخضر الذي يقوم بعد الحفظ بتغيير لونه من الاخضر إلى الوردي كما يوضحه الشكل التالي. 
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 BSbلإدخال بيانات   ( Case-structنافذة )  :(Ⅲ  - 3الشكل )

 : كما توضحه النافذة أسفلــه 6و التي تقدر ب% MTRفي الخطوة الموالية  نحدد النسبة المئوية لــ  

 

 

 MTRوية  الخاصة بحساب ئنافذة النسبة الم  : (Ⅲ - 4)الشكل 

الثنائي المركب  مثال  نأخذ  الوردي  إلى  الأخضر  من  النافذة  لون  وضع    حيث      (BSb)  يتغير  تم 

 :  الخصائص البنيوية له من ثابت الشبكة والزوايا ومواضع الذرات  كما يبينه الشكل أسفله
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 BSb حفظ بيانات المركب الثنائي    نافذة : (Ⅲ  - 5) الشكل

 

فيكون ملف البنيــة متكون من ثمانية ذرات كما يوضحه    (Sb0.75In0.25Bأما بالنسبة للخليط  الثلاثي ) 

 :  أسفلهالشكل 
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  (Sb0.75In0.25B)نافذة حفظ البيانات للمركب الثلاثي  : (Ⅲ  - 6)الشكل )

كلوريد الصوديوم    ( و ZnSالثلاثية في بنية كبريتيد الزنك ) الخلائط  مواضع الذرات للمركبات الثنائية و  

(NaCl  ) الجدول كما يلي نوضحها في    1و   0.75 –  0.5 – 0.25 –  0عند تراكيز مختلفــة من : 
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   Sbx-1 InxB للمركبمواقع الذرات  : (Ⅲ  - 2)) الجدول رقم

 (X)التركيز

 
 العدد  البنية

الزمرة 

 الفضائية 

 مواقع الذرات

0 

 

0.25 

 

 

 

0.5 

 

 

 

0.75 

 

 

1 

 

 

 

 

 

 

 

ZnS 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

216 

 

 

 

 

 

 

 

 

F 4 3m 

 

In (0, 0, 0), Sb (1/4, 1/4, 1/4) 

B (0, 0, 0), In (1/2, 1/2, 0),In  (1/2, 0, 

1/2),In (0, 1/2, 1/2), Sb(1/4, 1/4, 1/4), 

Sb(3/4, 3/4, 1/4),Sb (3/4, 1/4, 3/4), Sb 

(1/4, 3/4, 3/4) 

B (0, 0, 0), B (1/2, 1/2, 0), In (1/2, 0, 1/2),  

In (0, 1/2, 1/2), Sb (1/4, 1/4, 1/4), Sb (3/4, 

3/4, 1/4),Sb (3/4, 1/4, 3/4),Sb (1/4, 3/4, 

3/4) 

B (0, 0, 0), B (1/2, 1/2, 0), B (1/2, 0, 

1/2),In (0, 1/2, 1/2), Sb (1/4, 1/4, 1/4), Sb 

(3/4, 3/4, 1/4),Sb (3/4, 1/4, 3/4),Sb(1/4, 

3/4, 3/4) 

B (0, 0, 0), Sb (1/4, 1/4, 1/4) 

0 

 

 

0.25 

 

 

0.5 

 

 

 

0.75 

 

 

1 

 

 

 

 

 

 

NaCl 

 

 

 

 

 

 

 

225 

 

 

 

 

 

 

Fm-3m 

In(0, 0, 0), Sb (1/2, 1/2 ,1/2 ) 

 

B (0, 0, 0), In(0, 1/2, 1/2), In( (1/2, 1/2, 0) 

In( 1/2, 0, 1/2), Sb (0, 0, 1/2), Sb (0, 1/2, 

0),Sb (1/2, 0, 0),Sb(1/2, 1/2, 1/2) 

 

B (0, 0, 0), B (0, 1/2, 1/2), In (1/2, 1/2, 0) 

In (1/2, 0, 1/2), Sb (0, 0, 1/2), Sb (0, 1/2, 

0),Sb (1/2, 0, 0),Sb(1/2, 1/2, 1/2) 

 

B (0, 0, 0), B (0, 1/2, 1/2), B (1/2, 1/2, 0), 

In  (1/2, 0, 1/2), Sb (0, 0, 1/2),Sb(0, 1/2, 

0),Sb (1/2, 0, 0), Sb (1/2, 1/2, 1/2) 

B (0, 0, 0), Sb (1/2, 1/2 ,1/2 ) 
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 المدروسة  الثنائية ركبات لمل NaCl و  ZnS بنيتي  في الذرات : مواضع) Ⅲ-3) الجدول

المركبات  
 الثنائية 

 NaCl البنية ZnSالبنية  

BSb  
 
 

 

 
 

 

InSb  
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 المدروسة.  لثلاثيةيا ا للخلا NaCl و ZnS بنيتي  في الذرات :مواضع  (Ⅲ-4) الجدول

 NaCl البنية ZnSالبنية   الثلاثية  المركبات

 
 
 
 
 

Sb0.75In0.25B 
 
 
 
 
 
 

 
 

 
 

 
 

 

 
 
 
 

Sb0.5In0.5B 

 
 

 

 

 
 

 
 
 
 
 

Sb0.25In0.75B 
 
 
 
 
 

 
 

 
 

 
 

 

 

 



 النتائج والمناقشة                                     :                                        لثالفصل الثا
 

58 
 

 (: Initialization التهيئة الأولية ) - 4

  من البرنامج الفرعي  انطلاقا  وذلك،  Sb0.75In0.25B  ننتقل إلى خطوة تهيئة المركب المدروس

nn  –x    إلى غاية X-dstartتم شرحها في الفصل السابق، حيث ننقر على    التيInitialize calc  

 : لتظهر لنا النافذة التالية

 

 Wien2k في البرنامج  ( Initialization ) نافذة تهيئة الحساب  : (Ⅲ- 7)الشكل )

 : (Optimization)التشكيل  – 5 

هذه   الخصائص  في  إستخراج  بهدف  المدروس  للمركب  إنضغاط  و  تمديد  بعملية  نقوم  الخطوة 

 البنيوية من ثابت الشبكة ومعامل الإنضغاطــية كما نوضحه في الشكل أسفله. 

 

 Optimize Volume)نافذة ) : (Ⅲ – 8))الشكل 
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X-نبحث عن الحجم الأمثل من خلال    Sbx-1 InxBمن أجل الوصول إلى حالة الإستقرار للمركب  

optimise     حيث ننقر علىoptimise ( 10.  8.  6.  4.  2.  0.  2-.4-.6-.8-.10-ثم ندخل القيم  )

 اي نقوم بعملية تمديد و ضغط بنسب مئوية على الحجم كالتالــي:. 

 

 نافذة التشكيل  : (Ⅲ – 9)الشكل )

الحساب نضغط على أرسم   ينتهي  الحجم    ( Plot)و عندما  بدلالة  الطاقة  تغيــر  لنحصل على منحنيات 

 : كما يوضحه الشكل التالي 

 

 نافذة تغير الطاقة الإجمالية بدلالة الحجم: (Ⅲ  – 10)الشكل)
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III -2 -1 -1 –  دراسة إستقرار البنيةSb x-1InxB  : 

للمركبات III  -11  ،12  ،13  ،14  ،15  ،16   ،19في الأشكال ) الداخلية  الطاقة  التي تمثل تغيرات   )  

للمركب    الثنائية  إستقرارا  الأكثر  البنية  البحث عن  بهدف  الأولية  الخلية  بدلالة حجم  الثلاثية  الخلائط  و 

Sbx-1InxB  ( من أجل التراكيزx=0 , 0.25 , 0.5 , 0.75 , 1   ، ) 

التقريب   الزنك    و   WC-GGAباستعمال  كبريتيد  بنية  من  كل  في  الصوديوم     ZnSذلك  كلوريد  و 

NaCl  . 

 

 

 . ZnSفي بنية  InSbتغيرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب  :(Ⅲ -  11)الشكل 

 

 

 

400 420 440 460 480 500 520 540 560

-24730,924

-24730,922

-24730,920

-24730,918

-24730,916

-24730,914

-24730,912

-24730,910

-24730,908

-24730,906

-24730,904
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e
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R
y
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3
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ZnS
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. NaClفي بنية   InSbتغيرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب  (:III) -12الشكل 

 

 . NaClو ZnSفي بنيتي  InSbتغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب  (:III -13الشكل )

320 340 360 380 400 420

-24730,914

-24730,912

-24730,910

-24730,908

-24730,906

-24730,904

-24730,902

 

 

InSb
E

n
e
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 (

R
y
)

Volume (au
3
)

NaCl

320 340 360 380 400 420 440 460 480 500 520 540 560

-24730,924

-24730,922

-24730,920

-24730,918

-24730,916

-24730,914

-24730,912

-24730,910

-24730,908

-24730,906

-24730,904

-24730,902
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e
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R
y
)
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3
)
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 . NaClو  ZnSلبنيتي  Sb0.75In0.25Bتغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب (: III -14الشكل)

 

 .  NaClو ZnSلبنيتي  Sb0.5In0.5B(:تغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب III -15الشكل)

1100 1200 1300 1400 1500 1600 1700 1800 1900

-87208,00

-87207,95

-87207,90

-87207,85

-87207,80

-87207,75

 

 

B0.25In0.75Sb

E
n

e
rg

ie
 (

R
y
)

Volume (au
3
)

 ZnS

 NaCl

900 1000 1100 1200 1300 1400 1500 1600 1700

-75492,20

-75492,15

-75492,10

-75492,05

-75492,00

-75491,95

-75491,90

-75491,85

-75491,80
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R
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3
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 . ZnSو NaClلبنيتي  Sb0.25In0.75B(:تغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب III -16الشكل)

المركبات   جميع  فيها  تكون  التي  البنية  أن  عليها  تحصلنا  التي  المنحنيات  خلال  من  المدروسة  نلاحظ 

،   Sb0.25In0.75B( بإستثناء الخليط    ZnS)الثنائية و الثلاثية ( أكثر إستقرارا هي بنية كبريتيد الزنك )

الثلاثي   للخليط  بالنسبة  لكن   الكلية،  للطاقة  الدنيا  القيمة  مع  تتوافق  البنية    Sb0.25In0.75Bلأنها  وجدنا 

و للتأكد من صحة ذلك قمنا بدراسة الخصائص  (،    NaClالأكثر إستقرارا هي بنية كلوريد الصوديوم ) 

للمركب   بالنسبة  الذرات  مواقع  فكانت  الأول   موضعهم  عن  الذرات  مواضع  بتغيير  للمركب  البنيوية 

 كالتالي :   Xcrysdenحسب برنامج  ZnSالجديد في بنية  

 

 .Xcrysdenحسب برنامج  ZnSفي بنية  Sb0.25In0.75Bمواضع الذرات للمركب (: III -17الشكل)

900 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 1400

-63776,30

-63776,25
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-63776,00
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في   ZnSلبنية   Sb0.25In0.75Bو قمنا بمقارنة تغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم بالنسبة للمركب 

 ( يبين ذلك: III-18حالتين مختلفتين في مواقع الذرات و الشكل ) 

 

في حالتين  Sb0.75In0.25Bللمركب  ZnSتغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم لبنية (: III -18الشكل)

 مختلفتين في مواقع الذرات .

 . دنيا تبقى تقريبا ثابتة حيث نلاحظ أنه مهما غيرنا في مواقع الذرات فإن الطاقة ال

950 1000 1050 1100 1150 1200 1250 1300 1350 1400 1450
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لبنيتي   الجديد  للمركب  الحجم  بدلالة  الطاقة  تغيرات  سنعرض  يلي   :   NaClو    ZnSفيما 

 

 .   ClNaو   ZnSلبنيتي  Sb0.25In0.75Bتغييرات الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب (: III -19الشكل)

لدراسة الخصائص الإلكترونية للمركبات الثنائية و الثلاثية السابقة الذكر نعتمد على النتائج البنيوية للبنية  

 الأكثر استقرارا لكل مركب . 

الجدول التالي  يلخص  قيم مختلف المقادير المتحصل عليها عند طاقة الاستقرار الدنيا من خلال معادلة  

مع إدراج   WC-GGAمورناغان  مثل ثابت الشبكة و معامل الإنضغاطية و بالإعتماد على التقريب  

 نتائج تجريبية و نتائج نظرية لمقارنتها مع نتائجنا. 

 

 

 

 

 

 

 

900 1000 1100 1200 1300 1400 1500

-63776,30
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قيم ثابت الشبكة و معامل الإنضغاطية للمركبات الثنائية و الثلاثية لكل من بنيتي  (: III -5الجدول)

ZnS    وNaCl   . 

 النظرية 

 

 التجريبية 
 
 

 Wc-GGA   الثوابت
 البنيوية  
 

 البنية  

BxIn1-xSb 

 ( X)  التركيز

 

  NaCl ZnS    

6.479c 

6.5286d 

6.5292e 

6.4620f 

6.8721a 6.0344 6.5172 a (A) InSb 

 

X=0 

47.6g 
46.80h 
46i 

 57.7089 43.4713 Bo(GPa)   

  5.8769 6.3150 a (A) B0.25In0.75

Sb 

X=0.25 

  61.2071  Bo (GPa   

  5.6583 6.0451 a (A) B0.5In0.5Sb X=0.5 

  70.1790 56.3469 Bo(GPa)   

  5.3731 5.6928 a (A) B0.75In0.25

Sb 

X=0.75 

  83.7802 73.3042 Bo(GPa)   

5.2809i 

5.19j 
5.2316g 

5.2354k 

5.6055b 4.9833 5.2337 a (A) BSb X=1 

100L 

111h  

116m 

118d 

110j 
103i 

 111.0143 105.1240 Bo(GPa)   

a : ref [4]   b : ref [5 ]   c : ref [6]  d : ref [7]  e : ref [8 ]  f :ref [9 ]  g:ref   [10] h:ref [11]   

i:ref [12]  j:ref  [13 ]  k:ref [14 ]  L:ref [15]  m:ref [16 ]             
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من خلال الجدول نلاحظ أنه هناك تقارب كبير بين القيم المتحصل عليها و القيم التجريبية، و هذا ما  

 . المختار في دراستنا WC-GGAيؤكد نجاعة التقريب  

 

 . تغييرات ثابت الشبكة بدلالة التركيز(: III -20الشكل)

نلاحظ من خلال البيان أن هناك علاقة عكسية بين ثابت الشبكة و التركيز حيث كلما زاد التركيز ينقص  

الحجم   كبيرة  ذرات  استبدال  الى  راجع  هذا  و   ، الشبكة  الحجم    Inثابت  إلى    Bبذرات صغيرة  يؤدي 

 . aذا الى نقصان في قيمة ثابت الشبكة  نقصان حجم الخلية الأولية و بالتالي يؤدي ه

 المعطاة كما يلي:   Vegarلحساب معامل الإنحناء  لثابت الشبكة نستعمل علاقة 

𝒂(𝑨𝒙 𝑩𝟏−𝒙 𝑪) = 𝒙𝒂𝑨𝑪 + (𝟏 − 𝒙)𝒂𝑩𝑪 − 𝒃𝒙(𝟏 − 𝒙)                

 حيث أن:  

X  .التركيز: 

ACa   ثابت الشبكة للمركب:AC . 

BCa  ثابت الشبكة للمركب:  BC . 

b   .معامل الإنحناء : 
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، حيث يتم الحصول عليه من خلال مطابقة   0.68137-معامل الإنحناء المتحصل عليه يساوي القيمة 

 مع معادلة من الدرجة الثانية من الشكل:   Vegarمعادلة 

Y =6.51343-0.59431x-0.68137x2 

 

 . تغييرات معامل الإنضغاطية بدلالة التركيز(: III -21الشكل)

هناك تناسب طردي بين التركيز و معامل الإنضغاطية  حيث كلما زاد  نلاحظ من خلال المحنى انه 

 التركيز زادت قيمة معامل الإنضغاطية. 

 ، تحصلنا عليه من خلال المعادلة :  72.10731معامل الإنحناء المتحصل عليه 

Y =44.58025-12.70295X+72.10731X2 

III -2 -2 –    : الخصائص الإلكترونية 

بدراسة   ) قمنا  للمركبات  الإلكترونية  Sb , 0.5In0.5Sb ,B0.75In0.25InSb ,Bالخصائص 

B0.75In0.25Sb ,BSb  التقريب باستعمال   )mBJ-GGA    عصابات بنية  بحساب  قمنا  حيث   ،

 الطاقة لكل مركب في البنية التي يكون فيها أكثر إستقرارا .  

 ل عليه في الحسابات السابقة . قمنا بهذه الدراسة بالإعتماد على ثابت الشبكة لكل مركب المتحص
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IV – 1 – : خطوات الحساب 

 Sb.structx-1InxBانشاء ملف   .أ

 

 نافذة الملف البنيوي  (: III-22الشكل)

 (:  initialisationالتهيئة الأولية )  .ب

 نتبع نفس الخطوات في دراسة الخصائص البنيوية: 

 

   نافذة تهيئة الحساب(: III -23الشكل)

 

و لكن هنا نستعمل التقريب   PBE-GGA  ، 
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 الإرتباط.-نافذة نوع كمون التبادل(: III -24الشكل)

  continue with SCFنكمل باقي البيانات ثم ننقر على الزر 

 

 

 SCFحساب الحلقة زر نافذة (: III -25الشكل)

 ننتقل إلى النافذة التالية التي تبدأ فيها دورة الحساب    بعدها

 إنشاء عصابات الطاقة :  . ت

و التي تسمح بحساب مجموعة من خصائص    Tasksبعد إكمال الحساب يتم النقر على النافذة  

 . المركبات المدروسة ، حيث نحصل على شكل عصابة الطاقة
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 .wien2kنافذة حساب عصابات الطاقة في برنامج (: III -26الشكل)

 

نحصل على شكل عصابات الطاقة من خلال إتباع المسارات حسب النقاط الخاصة في منطقة  

بريليون الأولى، و هي تمثل مستويات الطاقة للإلكترون إنطلاقا من أشرطة التكافؤ إلى أشرطة  

مركبات و الخلائط المدروسة  ، عصابات الطاقة لل mBJ-GGAالتوصيل باستعمال تقريب  

 موضحة في الأشكال التالية :  

 

 

 . InSbعصابات الطاقة للمركب  (:III-27)الشكل
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الذي يعطي قيم الطاقة العليا و قيمة   Jplotو لتسهيل إيجاد قيم الفجوات الطاقوية إستعنا ببرنامج  

 الطاقة الدنيا مباشرة : 

 

 
 Jplot.بإستعمال برنامج   InSb(:عصابات الطاقة للمركب III-28الشكل)

 

 

 .Sb0.75In0.25Bعصابات الطاقة للخليط (:III -29الشكل)
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 . Jplotحسب برنامج   Sb0.75In0.25B(:عصابات الطاقة للخليط  III -30)الشكل

 

 

 

 . Sb 0.5In0.5Bعصابات الطاقة للخليط (:III -31الشكل )
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 . Jplotحسب برنامج  Sb 0.5In0.5B(:عصابات الطاقة للخليط III -32الشكل )

 

 ZnS.في بنية  Sb 0.25In0.75Bلخليط (:عصابات الطاقة لIII -33الشكل )
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 . Jplotحسب برنامج   ZnSفي بنية  Sb 0.25In0.75B(:عصابات الطاقة لللخليط III -34الشكل )

 

 

 . NaClفي بنية   Sb 0.25In0.75Bعصابات الطاقة للخليط (:III -35الشكل)
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 . Jplotحسب برنامج   NaClفي بنية   Sb 0.25In0.75B(:عصابات الطاقة للخليط III -36الشكل)

 

 .BSbعصابات الطاقة للمركب (:III -37)الشكل 
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 Jplot.بإستعمال برنامج  BSb(:عصابات الطاقة للمركب III 38-الشكل )

تمتلك فجوة طاقوية تأخذ    InSb , B0.75In0.25Sb (ZnS)   Sb ,0.5In0.5Bنلاحظ بالنسبة للمركبات 

) الذي يمثل الحد الأعلى(   VBأي أن نوعها فجوة طاقوية مباشرة حيث ان شريط التكافؤ( Г-Г)  الإتجاه 

 . Г)الذي يمثل الحد الأدنى( يقعان في نفس الإتجاه  CB و شريط التوصيل 

 (. (Г-Xيمتلك فجوة طاقوية غير مباشرة وفق الإتجاه   BSbبالنسبة للمركب 

في بنية كلوريد الصوديوم    Sb 0.25In0.75Bفي بنية كبريتيد الزنك و   Sb 0.75In0.25Bبالنسبة للخليطين 

 نلاحظ أنها لا تمتلك فجوة طاقوية )أشرطة التكافؤ تتداخل مع أشرطة التوصيل(. 

 : ( III -6 )نلخص النتائج التي تحصلنا عليها في الجدول 
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 (:قيم الفجوة الطاقوية للمركبات الثنائية و الخلائط الثلاثية في بنية كبريتيد الزنك  III -6)الجدول

القيم   القيم النظرية 

 التجريبية  

الفجوة  

الطاقوية  

Eg(ev) 

 Xالتركيز  المركب نمط الفجوة  

0.437c 

0.373d 

0.32a 0.39025 Г-Г  InSb 0 

  0  / B0.25In0.75Sb 0.25 

  0.22375 Г-Г  B0.5In0.5Sb 0.5 

  0.90747 Г-Г  B0.75In0.25Sb(ZnS) 0.75 

  0  / B0.75In0.25Sb(NaCl) 0.75 

1.120c 

0.964d 

0.51b 1.08855 X-Г BSb 1 

a: ref  [6]  b: ref  [17]  c: ref [18]  d: ref [19]   

 فقة مع القيم التجريبية . نلاحظ أن القيم المحسوبة متوا

 

 تغيرات الفجوة الطاقوية بدلالة التركيز .  (:III -39)الشكل

 .تحصلنا عليه من خلال المعادلة    1,83158 معامل الإنحناء المتحصل عليه يقدر بالقيمة
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   20,90995 X+1,83158 X-Y =0,29014 

III -2 -3 –  : ضغط التحول 

هذا عن   و  التقلص  أو  بالتمدد  الحجم  التأثير على  من خلال  للمركبات  البلورية  البنية  في  الضغط  يؤثر 

العوامل الأخرى كالتغيير  طريق التغير في المسافات بين الذرات و زوايا دوران متعدد الوجوه، أو بعض 

 في طبيعة الرابطة الكيميائية و كذا الطاقة الداخلية. 

    . تسمح لنا بتحديد ضغط التحول P( بدلالة ضغط التحول  Gibbsسلوك الأنتالبي الحراري الحر )طاقة 

 الأنتالبي الحراري الحر نوضحه بالعلاقة التالية :  

G = U + PV –TS                                       -IV)8 ) 

 حيث أن : 

U    الطاقة الداخلية الكلية : 

P  الضغط : 

T    درجة الحرارة : 

S   الأنتروبي : 

 V    الحجم : 

الأنتالبي    تؤول الى    Gالطاقة الحرة ( ،  الاساسية )الحالة    T=0Kعند الشروط الأساسية درجة الحرارة  

H   : و بالتالي العلاقة تصبح من الشكل ، 

G = H = U + PV    -IV)9 ) 

يتمثل ضغط التحول في الترموديناميك الحراري من مرحلة إلى أخرى  في قيمة الضغط التي يتساوى  

 عندها المحتويان الحراريان في كلتا المرحلتين . 

ندرس تغير الأنتالبي الحراري بدلالة الضغط بأخذ    NaClو    ZnSلدراسة ضغط التحول لكل من بنيتي  

 ذا التقريب . ا راجع إلى نجاعة هذ و ه   WC-GGAقيم التقريب  

 :    Sb x-1InxBالأشكال الموالية توضح تغير الأنتالبي الحراري بدلالة الضغط للمركب 
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 InSb الأنتالبي بدلالة الضغط للمركبتغير (: III -40الشكل)

 

 Sb0.75In0.25Bتغير الأنتالبي بدلالة الضغط للمركب  (: III -41)الشكل
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 Sb0.5In0.5Bتغير الأنتالبي بدلالة الضغط للمركب  (: III -42)الشكل

 

  Sb0.25In0.75B تغييرات الأنتالبي بدلالة الضغط للمركب (: III -43)الشكل
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 BSb(: تغيرات الأنتالبي بدلالة الضغط للمركب III -44)الشكل

بنية  ذ ه من  المركبات  إنتقال  التحول عند  قيم ضغط  إستخراج  تمكننا من  المنحنيات  بنية      ZnSه  الى 

NaCl    للمركب بالنسبة  نلاحظ  لكن  و  للبنيتين(  الأنتالبي  )تساوي  التقاطع  نقطة  في  تتمثل  التي  و 

Sb 0.25In0.75B    أنه لا يوجد تقاطع بين المنحنيين و بالتالي لا يمكن التحول من بنيةNaCl   الى بنية 

ZnS   أو العكس  . 

 نلخص النتائج المتحصل عليها في الجدول التالي:  

 Sb x-1InxB(: ضغط التحول للمركب  III -7)الجدول

 ( (Xالتركيز  المركب Pt(Gpa) القيم التجريبية   القيم النظرية  

1.94a 2.3b    1.13298718 InSb 0 

  3.69579789 B0.25In0.75Sb 0.25 

  5.35032413 B0.5In0.5Sb 0.5 

   / B0.75In0.25Sb 0.75 

56a  59b   44.7762442 BSb 1 

a :ref [20]  b :ref [21]  c :ref]22 [ 
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 الخاتمة  

،  Sbx-1InxBقصد دراسة بعض الخصائص الفيزيائية للمركبات الثنائية و الخلائط الثلاثية  قمنا بهذا العمل 

-FPو تمت هذه الدراسة باستعمال طريقة نظرية الأمواج المستوية المتزايدة خطيا ذات الكمون الكامل  

LAPW    الكثافة دالية  نظرية  إطار  تحت  تندرج  التي  و   ،DFT    برنامج بها  يعمل  التي    Wien2kو 

 المستعمل في دراستنا، و من أهم النتائج التي توصلنا إليها : 

   :الخصائص البنيوية  •

القيم  ال مع  متقاربة  جد  الإنضغاطية  معامل  و  البلورية  الشبكة  ثوابت  قيم  عليها  المتحصل  نتائج 

 التجريبية و القيم النظرية للأعمال الأخرى . 

الثلاثية هي   الثنائية و الخلائط  للمركبات  بالنسبة  البنية الأكثر إستقرارا  كما توصلنا في دراستنا أن 

الزنك   كبريتيد  بإستثناء ZnSبنية  كلوريد    Sb0.25In0.75Bالخليط    ،  بنية  في  إستقرارا  أكثر  فهو 

 . NaClالصوديوم  

 الخصائص الإلكترونية:  •

نواقل،   أنصاف  عبارة عن  المدروسة هي  الثنائية  المركبات  أن  إلى  توصلنا  هذه  دراستنا  من خلال 

له فجوة طاقوية غير    BSbو المركب    Г-Гله فجوة طاقوية مباشرة من النوع    InSbحيث المركب  

النوع   من  للخليط    X-Гمباشرة  بالنسبة  أما   .Sb 0.75In0.25B    بنية الخليط    ZnSفي  و 

Sb0.25In0.75B     بنية يملك   NaClفي  يعتبر  ان لا  بالتالي  بالنسبة    ان فجوة طاقوية و  أما  كمعدن، 

فهما عبارة عن نصف ناقل تمتلك فجوة    ZnSفي بنية    Sb0.25In0.75Bو    Sb0.5In0.5Bللخليطين  

 .  Г-Гطاقوية مباشرة من النوع 

 ضغط التحول:  •

إلى   ZnSو هو يمثل قيمة الضغط التي يتساوى فيها قيم الانتالبي للبنيتين، فيتحول المركب من بنية 

و وجدنا هذا بالنسبة لجميع المركبات الثنائية و الخلائط الثلاثية بإستثناء الخليط   NaClبنية  

Sb0.25In0.75B . 

 

 

 

 


