
 

 الجمهورية الجزائرية الديمقراطية الشعبية 
 وزارة التعليم العالي والبحث العلمي 

 المسيلة  -جامعة محمد بوضياف 
 
 
 
 
 

 

 

 يل شهادة الماستر أكاديمــيمذكرة مقدمة لن
 ز يز عال دعبويدي س: الطالب إعداد

 
 

 تحت عنوان

  
 لجنة المناقشة:

 رئيســـا   جامعة المسيلة     تركية غلاب
               ومقررامشرفا   جامعة المسيلة     حكيم بعزيز 

 مناقشا                        جامعة المسيلة     زليخة شريفي

 
 
2023/ 2022السنة الجامعية: 

 جديدة واد م سةراد
 ستعمال دالية الكثافة إلطاقة با من اجل تخزين

 

 م المادةلوعميدان: 

فيزياءفرع:   

فيزياء الموادتخصص:   

 العلوم : كلية

 الفيزياء : قسم

    Ph/MAT/16/2023  : رقم
         

 



 

 



 

 

 شكر وتقدير 
. المذكرة هذه لإتمام الفرصة لي وأتاح والعلم المعرفة إلى الوصول لي سهّل  الذي للهلحمد ا

 .العمل هذا في ودعموني ساهموا الذين الأشخاص لكل العميق امتناني نع برأع أن وأود

 بتوجيهاته على يبخل لم الذي حكيم،بعزيز   القدير المشرف الأستاذ إلى الجزيل بالشكر أتوجه

ات  ستاذالا المناقشة لجنة أعضاءو  البحث هذا إكمال في ساعدتني التي القيمة ونصائحه

 أن الله أسأل. وتصحيحه عملي مناقشة قبولهما على ،"كيةر ت بوغلا زليخة شريفي"لات الفاض

 العلمي. في مجال البحث خطاهما ويسدد يوفقهما

ز اج ناتي في مساعد ىرة علمية سر و تكوالد  يدعس يبط وردكتال ىال كما اتقدم بجزيل الشكر

        كمااااااا لكر ة شياح ى المدهم فضل أنسىولا ثي ح ب

 شكلوا الذين الباحثين ولجميع المسيلة جامعة في ادالمو  اءييموك فيزياء مخبر واشكر اعضاء

 هذا نجاح أساس كانت المشتركة وجهودنا المستمر تعاوننا السنة هذه طوال واحدة أسرة معي

 .امستمرً  وتألقًا مشرقًا مستقبلًا  للجميع أتمنى العمل

 

 



 

 

 ء إهدا 
القائل في محكم التنزيل “وَفَوْقَ  ن.شكر الله العلي القدير الذي أنعم عليَّ بنعمة العقل والديأ

)صلي الله   اللهوقال رسول  م.العظي الله…. صدق 76سورة يوسف آية كُلِّ ذِي عِلْمٍ عَلِيمٌ”  
به فادعوا له حتى  لم تجدوا ما تكافئونه نفإ فكافئوه،صنع إليكم معروفاً  ن:” معليه وسلم(

 (. داوودأبو  )رواه ا أنكم كافأتموه” ….. ترو 
 علة أملي أميش والعطاء،ن رمزا للصبر لالحد ا ومازالترت وسي ت وربتجبنأ إلى من

 ها اللهأدام جوهراع ر كو ب الغالية
 بكل فخر أبي الغالي هأسم الحياة، أحمل ذههرا وقدوة طوال خ إلى من كان لي سندا وذ

 حبار ج حار سويدي ابن لختام
وابناء اختي علي  اءواسم ةمليكو  قوعبد الرزامد ومح صطفى مإخوتي  املك إلى أغلى ما

    علي  عميوليلح وابن 
 وخالد وعلاوة  ي واسامة عمار وسيدعلوميلود و  وحمزة عامرسعد و    ب رفقاء الدر  إلى

 ومصطفى قوب ويعميميد اسماعيل و امين و و 
 مني بالجميل أتقدم بجزيل الشكر لأولئك  ً واعترافاوفاءً  وتقديراً  و وأثني ثناء حسنا 

الفضل في توجيهي و العلمي، جهداً في مساعدتنا في مجال البحث  واللم يأ نالذي المخلصين
  الى طيب سعدي ولا أنسي أن أتقدم بجزيل الشكر ،دة البحثيةومساعدتي في تجميع الما

بجزيل شكري إلي كل من  متقدوأخيراً، أ ،مذكرة الهذه  في كثيرا بمساعدتيوسميرة بوقاعة 
 .وجه علي أكمل ه الدراسةهذخراج إ دة فيلعون والمساعمدوا لي يد ا
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 ة دم مق 
لدراسة الأجسام وتحديد طبيعتها، سواء ة همعد فيزياء الجسم الصلب أحد المجالات الأساسية والمت

 مواد ووصفها وتحديدأو غيرها. يترتب على دراسة الناقلة، معدنية ف كناقلة، نصف كانت تصن

تطبيقها في  تأثير التطور التكنولوجي، نظرًا لاهتمام الباحثين بفهم نوع المادة وأهميتها قبل هاخصائص

معين، يكون لكل خاصية أو ميزة أهمية خاصة في  كبمر مجال تكنولوجي محدد. فعند تقييم خصائص 

 .  غيرها من الخصائص بالمقارنة مع ياق مجال معينس

                            رئيسية لتكنولوجيا اليوملامواد لا يه( 2Dد ) بعاالأة ائينالمواد ثل استنا حو تعتمد در 

ريدات المعادن يدات ونيتتشكل كرب يث، حالأكثر شيوعا داو ملا نم دعت يتلاو  ،MXénesمن بينها 

 MXenes [1  .]تسمى  ( موادTMلانتقالية المبكرة ) ا

[ ، 3-2مثالية لتخزين الطاقة ] MXenes تاجنلإا جياو واعدة لتكنولو  اءةفك داو ملا رثكأ اهنأ امك

و  Crو   Vو Tiو Scالعناصر  TMsكما تشمل  [ ،7-6[ ، والحفز ]5-4سية ]والإلكترونيات والمغناطي

Mn  وZr  وNb  وMo و Hf  وTa  وW .  

 مختلفة MXénesكوين ه العناصر إلى تات المختلفة لهذلترتيبتؤدي ا ذلك، بالإضافة إلى 

لذلك  ، ضبطالقابلة للالمتميزة و مع الجوانب المغناطيسية والبصرية والإلكترونية  تظهر  MXénesلي االتبو 

 Ti-C  خاصة بالنسبة  عمالالكثير من الأمن تتض يتال، الفيزيائية هالخصائصمن المهم دائما توضيح ا

MXénes. [8-9]   

تميل  ، واضحة رغي MXénesمجموعات مام لاهتلمادية المثيرة لا تزال الجوانب ال ذلك ومع

ذا التكديس إلى العدد يؤدي هحيث  ير فالتفاعلات فان داكم عبر التر  النانوية إلى MXeneصفائح 

 .MXeneاد ادي لمو لأداء العوأخيرا ا البطيئة،نات لأيو وحركية ا ة،النشطد من المواقع المحدو 
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استراتيجية فعالة  نهأ عادبلأا يةبنى ثلاثفي اد الأبع ثنائية MXeneنانوية أثبت بناء صفائح  

ومسامية أعلى ومسافة أقصر  أكبر، ددعلى سطح محس. لذلك من الممكن الحصول لتقليل إعادة التكدي

ية ئص العالتناولنا الخصا بب،الس[. لهذا 10] 2Dو 1Dاكل العادية يهالعلى ي اعللأيون والنقل الجم

 .ملالعا ذفي ه لأول مرة C2Se2Vو  C2Se2Cr ـل  MXenesالمختلفة

              معامــــــــــل  ة، البلوريــــــ ـــلشـــــــــبكة ت الامــــــ ـــليـــــــــة )معالخـــــــــواص الهيك لدراســـــــــة المـــــــــذكرة تهـــــــــدف هـــــــــذه

ة( والخصــــــــائص البصــــــــرية للثنـــــــــائي الـــــ ــــالح كثافــــــــة ، النطــــــــاقالخــــــــواص الإلكترونيــــــــة )بنيـــــــــة  (، الضــــــــغط

cogenidescho لمعـادن الانتقاليـة يتريدات لوالكربونC)2Se2M V,Cr =M ) م سـتخداايـة بسـة نظر مـن درا

 [. 11،12ة للكثافة ]إطار النظرية الوظيفيالمستوية المعززة في  طريقة الموجة

 تم تنظيم العمل المقدم في هذه الرسالة على النحو التالي:

 [، 11،12،13] (DFT)نظرية دالة الكثافة حساب التي تتضمن  الأول طرق  رض الفصلعي ✓

ادل وهما الكثافة رتباط المتبالاانات كلمعروفين لإميبين اشام ونعرض التقر -ومعادلات كوهن

 . mbj-GGAالتقريب و  GGA [14]المعمم والتدرج  LDA محليةال

متزايدة خطيا والكمون لمستوية والمواج االاة طريق (FP-LAPW)  في الفصل الثاني نقدم الطريقة ✓

لقد وصفنا  و(  C2Se2M )  = Cr ,VMمركبات دراسة خصائص لنا ب ستسمح التي  الكامل 

 Wien2kرمز  الإضافة إلىب لمختلفة المستخدمة في هذه الأطروحة ،يرات التقريبية اقدا التضأي

[15 .] 

ائص تعلـق بالخص ـيهـا ييمـا يللحصـول عا تـمالنتـائج التـي  ةش ـيخصص الفصل الأخير لعرض ومناق ✓

 . (  C2Se2M ) ,VCr=M صرية لمركباتوالإلكترونية والب يةبنيو ال
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 DFT  لية الكثافة نظرية دا :  فصل الأول ال 
.1. I   دمة ق م : 

شــحنة ســالبة،  تــي تحمــلالت مات التفاعليــة، مثــل الإلكترونــامــن عــدد كبيــر مــن الجسـية الصــلب تـألف المــوادت

نـواة،  Nعنـد وجـود ، مـة فـي نظـام بلـوري شـبكيةً ما تكـون منظشحنة موجبة، وعاد ونوى الذرات التي تحمل

لبة لص ـادة ام ـيـة للخـواص الفيزيائنظـرًا لأن ال ، مـن الجسـيمات N + ZNرومغنطيسـيًا لعـدد هنواجـه تفـاعلًا ك

 وصـف هـذه الجملـة يتطلـب اسـتخدام قـوانين يفـة، فـإنفخلجسـيمات التعتمد بشكل كبير على ديناميكية هـذه ا

ــم.  ــا الكـ ــواص الم ـــ ميكانيكـ ــق خـ ــيمات تتعلـ ــذه الجسـ ــة هـ ــلبة بحركـ ــةادة الصـ ــذه  ، الخفيفـ ــة هـ ــف حركـ ــتم وصـ يـ

، والتــي يمكــن تمثيلهــا منن الـز ع ــشـروودنغر المســتقلة الجسـيمات الخفيفــة فــي ميكانيكـا الكــم بواســطة معادلــة 

 ].2 ، 1]بالصيغة التالية 
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:.2. I ة لور للب   شرودينغر   معادلة : 
 كــل الأجســام البلوريــة ، وراتلدراســات الكميـة للنظــام الكــوانتي للبل ــر هــي منطلــق كــل اعتبـر معادلـــة شــرودينغت

الـة المسـتقرة )الأنويـة(. والحة لثقيل ـاترونـات( و خـف )الإلكجسـيمات أ مـن رها كنظام واحـد يتكـون ستطيع إعتبان

 : نغرشرودي ت توصف بمعادلةللجسيما

 
 نعن الزم مستقلة تكون  غردينشرو  معادلة السكون  حالة في

 
𝝍 ( ات)أنويـةإإلكترونل إحـداثيات و تتعلـق بك ـ هي الدالة الموجية  ،E اتيـة الموافقـة ويم الذهـي الق ـ H  يمثـل

هـا، تفاعـل ييمـا بينال الجسـيمات وطاقـةطاقـة الحركيـة لكـل ال مـن اً يكـون مؤلف ـ يـثورة حل ـتونيـان للبر الهاملمؤث

 : الشكلعلي  حيث يكتب في غياب الحقل الخارجي

 
 لكترونات: للإ حركيةلا قةالطا-1      

 
 ة الإلكتروناتتلك emحيث 

 للأنوية:  الحركية قةاطلا -2      

 
 كتلة الأنوية nMحيث 

 : إلكترون  -ن رو إلكت لتفاع طاقة -3      
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 j,i نالإلكترونيبين المسافة 

  نواة:  -إلكترون  تفاعل طاقة -4        

 
 iوالإلكترون   ة بين النواة سافالم

 :  نواة   -نواة  تفاعل طاقة -5         

 
 المسافة بين النواتين 

  : اليالت النحو على ن تو هامل ةكتاب يمكن

 

 

فـي  دفنج ـ Z=14 مثالً عنـدماالـذرات، ير لمول واحـد مـن تغم  ينغر علىة شرودمعادل تحتوي 

ل عــدد إلا مــن خــلا حــلمســتحيلة ال معادلــة شــرودينغرو بهــذه الكيفيــة  ، ذرة  242.10مــن البلــورات  

 . أوبنهايمر )تقريب الكاضم( -بورن ريب تقأولا  ، هانه المعادلةسيط لتب من التقريبات

 

 

(𝟗 − 𝐈) 
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I3. . ب  ري تقOppenheimer-nroB : 
مـل مـع الإلكترونـات والنـوى بشـكل م التعامر(، يـتأوبنهـاي أوبنهايمر )مـاكس بـورن وروبـرت-فقًا لمنظر بورن و 

نفصـل مدلـة شـروودنغر بشـكل منفصل كطريقة وحيدة للمعالجة. يسمح هذا النهج بتبسـيط المشـكلة وحـل معا

والتـي تسـتند إلـى الفـرق  [4]فرضـية ثابـت الحـرارة جـزء النـووي والجـزء الإلكترونـي. يعتمـد هـذا التقريـب علـىلل

 . [5]لنواة ت وارونابين الإلكت الكبير في الكتلة

ــدًا مقارنــــة ــون  2000بالإلكترونــــات )بحــــوالي  بســــبب كتلــــة النــــوى الثقيلــــة جــ ــلبة، يكــ ــرة( فــــي المــــواد الصــ  مــ

اد حركــة النــوى لا ك ــت وبالتــالي ، تحــرب بشــكل أســرع بكثيــر مــن النــوى عبــر المــادةالعلــى  ةللإلكترونــات القــدر 

. هـذا [6]الطاقـة الكليـة للنـوى تقريبـًا ثابتـةي الصـفر، وتصـبح تذكر، حيث تكـون طاقتهـا الحركيـة تقريبـًا تسـاو 

إنشــااها  تـمالتـي  جـال الحقـول النوويــةي إلـى وجــود هاميلتونيـان، والـذي يتحـرب الإلكترونــات فـي مالـنهج يـؤد

 . [7]بواسطة التوزيع الإحصائي للنوى 

 : الشكل على نووي  لتونيانهام و إلكتروني لتونيانيهام من المؤلفة للجملة الكلي ميلتونياناهلا يصبح أي

 
 . الإلكترونات يانلتونهامييمثل  

 :لإلكتروناتشرودينغر  معادلة بحتص ذنإ

 
 رتري. اه تقريبب يسمى آخر بريتق نستخدم لذلك روفةالمع اضيةريال رق لطابحل المعادلة  نناكيم لا

.4. I ريب ق تHartree: 
مــــع حركــــة الإلكترونــــات، إلا أننــــا ل فقــــط يتعام ــــ Born-Oppenheimerقريــــب بــــالرغم مــــن أن ت         

 نواجه مشكلة في تعامله مع التفاعلات بين الإلكترونات في النظام. 
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فــي  منفــرد بكتــرون المســتقل أي أن كــل إلكتــرون يتحــر الإلنمـــوذج ]، علــى 8ري ]ب هــارتيعتمــد تقري ــ        

 يــر المشــكل لــدينا مــن عــدد كبيــرأي يتغ ، خــرى الا كترونــاتالإلنويــة وبــاقي لاالحقــل المتوســط المتولــد عــن ا

 :وبالتالي يكتب الهاملتونيان للجملة بـ ، كترونات إلى إلكترون وحيدالإلمن 

 
 الشكل:  على الإلكترونات لكل الحالة دوال كجداء للجملة يةالكل ةموجلا دالة تكتب

 
 رونية: كتإلوافقة لكل حالة عة الطاقة المة كمجمو الطاقة الكلية للجمل كتبتو 

 
 تصبح:  رشرودينغدلة معا ومنه

 
 : kفي حقل الأنوية  رون لكتللإ منةكاال الطاقة-1              

 
 . الأنوية موضع يمثل 

 ري: الكمون الفعال لهرت-2              
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.5. I   تقريب  Hartree-Fock : 
ييمـا  نـاظر لدالـة الموجـةالاعتبـار مبـدأ اللاتان طريقة ھارتري لا تأخذ بعـين  [9] باثبت فو  1930ي سنة ف

 بإدخـالري رتاه ـ نمـوذج بتطـوير فـوب قـام ولـذلك ،  [10]مبـدأ بـاوليعلـى   يخـص الفرميونـات والتـي تـنص

موضــع  Nإلكتــرون علــى  N عإحتمــال لوض ــ توجــد  بحيــث [11]تالإلكترونــا لنظــام الســبين دأمب ــ

 . 

 :  حو التاليلني كتبها على التا سلاترموجية محددات حيث حل محل الدالة ال

s (x1, x2 , …….,xN) = │ϕi (X1) ϕj (X2) … ϕk (XN)›         

 
 ثابت التعامدو ه  املوالمع

ــل الإن  ــون داخـ ــد الكمـ ــورةبتحديـ ــي  لـ ــعوبات التـ ــين الصـ ــن بـ ــي مـ ــابات الطاق ـــهـ ــة عصـ ــاب بنيـ ــادف حسـ               ةتصـ

 (DFT)الكثافة  دالية نظرية هيو  ثةحدي طريقة وجدت كولذل

.6. I الكثافة   دالية  نظرية(DFT) : 
 كما هو الحالات اإللكترونية المتعددة، دوال الموجى د علتعتمالسابقة والتي لى عكس الطرق ع

هي إعادة  DFT ةثافللك فإن نظرية الدالة الوظيفية Hartree-Fock [13] و Hartree [12] في طريقة

من أساسية بدلًا لإلكترونية كوظيفة لكثافة اتستخدم افهي نظرية   جسيم N شكلة الكمومية لصياغة الم

ين حاولا ذفيرمي اللفي عمل توماس و ا الإلكترون مصدره كثافةتخدام سافكرة  قةلحقيفي ا ،الموجيةدالة ال

ه الحركية وفقًا لوظيفة ثيل طاقتته من خلال تمارونكتإللكثافة دالة الكلية لنظام ما كقة لتعبير عن الطاا

بسبب  Hartree-Fock دقة الحصول عليها أقل منة التي تم كانت الدق ذلكومع  ،  [14هذا الحجم ]ب
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بادل رية بإضافة طاقة التالنظ هذهتحسين  أدى إلى Dirac [15] اط التبادليمصطلح الارتب ددم وجو ع

كان الارتباط لا يزال غائبًا في هذا   .Thomas and Fermi نموذج ىلإ رونيةتالإلكالوظيفي للكثافة 

 .النهج الجديد

. I6.1. رية  ظ نFermi-Thomas : 
 كدالـة لكثافـة اللامتجانسـة الإلكترونـاتي الطاقـة الكليـة لغـاز وفيرم ـ م صـا  كـل مـن تومـاس1927ي سنة ف

يلــوان وهــو ســيمات علــى منطقــة بر ق، وذلــك بــإجراء عــدة ت [17.16] المعروفــة لغــاز متجــانس رونـاتلكتالإ

ــعي  تقريـــب ــين ا لاموضـ ــاطلايأخـــذ بعـ ــات عتبـــار ارتبـ ــوذج إحصـــائي لتقريـــب الت الإلكترونـ ــع ، أي أنـــه نمـ وزيـ

كــل منطقــة مــن  كترونيــة ثابتــة فــيالإلحيــث أنــه عنــد آخــر تقســيم تعتبــر الكثافــة ات. الــذر  لكترونــي حــو الإل

 المقسمة مناطق بريلوان

كترونيـة لحسـاب الطاقـة الحركيـة، وتكتـب الإلالكثافـة علـى  عتمـادالإن إمكانية عهذا النموذج أعطى صورة  

 :على الشكل التالي E الكلية للنظام الطاقة

 
 الشكل:  ىلع متجانسالاز كثافة غ ىتعط

 
 طاقة فارمي.   حيث

 الشكل التالي:  علىرمي اومنه تكتب طاقة ف

 
 هي: متجانس الية لغاز الحرك اقةلطوا
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 نجد:  في  المعادلة  ويضبتع

 
 هي: فارمي  -سركية لتوماالطاقة الح

 
كترونـات لإلة لنظـام طاقـة الكلي ـالت، ومنـه فـإن ونـار تكالإل كثافةموضعي لتقريب فارمي هي  -نظرية توماس

 الشكل:  علىفارمي تكتب  -سافي تقريب توم

 
 نات: يذج أجرية بعض التحسالنمو  ذافي ه

 ديراب: من طرف ل المقترح فعل التباد -1

 
 فينغنز:رح من طرف فعل الإرتباط المقت -2 

 

 وبإهمـال ، ركيـةالح طاقـةال بسـاالإلكترونيـة لح فـةالكثا ىد علعتماالإكانية النموذج أعطى صورة عن إمهذا 

 يفة. نتائج ضع لكترونات تحصل علىالإرتباط بين الإ
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.2.6. I يتي نظر  Hohenberg-Kohn : 
لنظريـة ساسـية الا قاعـدةبوضـع ال  18]]وكوھــنھنبـار  ھو  م قـام كـل مـن العالمـان9641 ام في ع ـ          

النظـام، لكنهــا  ل الكثافـة فـي حســاب خصـائصلاسـتغإت إمكانيــة ي أثبت ـريتهمـا الت ـخالــل نظ كثافـة مـنالداليـة 

 له ال العالم كوهن ما بدأ به و أوجد تطبيقغير تطبيق إلى أن أكم نبقيت م

ة وتـــتلخص فـــي كـــوهن قابلـــة للتطبيـــق علـــى أي نظـــام مـــن الجســـيمات المتفاعل ـــ-هنبـــار ة هو نظري ـــ          

 :هما نظريتي أساسيتين

    لى: و الأ النظرية        

لأنويــة( ون ا)كم ــ كمــون خــارجي  لكترونــات المتفاعلــة فــيلكليــة لنظــام الإتعتمــد علــى أخــذ الطاقــة ا

 أي جميــع خصــائص النظــام يمكــن معرفتهــا إذا عرفــت الكثافــة افــة الإلكترونــات ثهــو داليــة وحيــدة لك

 .كترونيةالإل

 
 ةقلية الطاحيث أن دا

 
 بكية لإلكترونات على الترتيالحر  والطاقةكمون تفاعل  أن ث حي

 هارتري فوب نجد:  ريبقت بيقطتب

 

 
ـد الفـرق  لكتروناتلحركية للإاتمثل الطاقة  حيث أن  ـاعل الحقيقيـة و طاقـة بـين طاقـة التزائـ التفاعـل فـ

 رونات. الإلكت الخارجي وعددمون الك ةو قشكل كان  مايحة مهة تبقى صحنيفة الإلكترو كثال الدوا ، لهرتري 
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 نية: الثاالنظرية 

 الــــةللحة ني ــــالإلكترو افــــة ثدنــــى للطاقــــة الكليــــة للنظــــام يتوافــــق مــــع الكلاد ايــــة علــــى أن الح ــــر تــــنص هــــذه النظ

 :وتكتب بالشكل التالي  ساسيةالا

 
ــيلـــة الأللحا فـــة الحقيقيـــةثاأن الك كـــوهن برهنـــا علـــى -هوهنبـــار  لخصـــائص ة، وكـــل اطاق ـــ قـــلأ يط ـــتعة ساسـ

تحديــده الكمــون الخــارجي يــتم ، لكترونــي الإ مظــانفــي  ةاســيسالأطاقــة الحالــة الون بدلالــة كثافــة الأخــرى تك ــ

 غاير. تبإستخدام مبدأ ال

.3.6. I   ة معادل  Kohn-Sham : 
ـافة [19]شـام -كتـب كـوهن م1965 سـنةـي ف ـ ـافة الجس ـ الإلكترونــات كثـ  مبـــدأ دامسـتخإـع م ـ ماتيكمجمـوع كثـ

 : ة بـنحتمال تواجد الشحإساسية، بحيث تعطى كثافة لاا لى طاقة الحالةير للحصول عاالتغ

 
 iرون كتلإلة لالحالة المشغول 

  :  روناتتكللإلية الكل الطاقة دالية

 
 يمات في حالة التفاعلالطاقة الحركية للجس حيث 

 .ن ترو إلك-ون ون التفاعل إلكتر مك Vو

 :  فوب  -رتري طاقة ه

 
 .ترونات الحرةة لإللكيالحرك الطاقة ثحي
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 كمون تبادل الإلكترونات  و اتنالإلكترو  اطارتب كمون    

  هي:   دالية

 
 ات. كترونالإلرتباط إكمون   

 
 تباط. إر -بادلمون تهو ك 

 يةاقة الكللية الطومنه دا

 
 شام: -معادلة كوهن

 

.4.6. I   عادلة  ل م حلوKohn-Sham : 
للكثافــة،  سـتخدامهاإو ترتـب حسـب  DFT الطاقـة مبـدئيا علـى ركـز مختلـف طـرق حسـاب بنيـة عصـاباتت

تعتمـد علـى  FP- LAPW وية المتزايـدة خطيـاطريقـة الموجـة المسـت، [20]شـام  -الكمـون و مـدارات كهـون 

 :  ساسية هيلالة الموجة اشام, وبالتالي دا -مدارات كهون 

 
 .وجةالم نشر لدالةال املاتعمهي   و يةاسالأسعادلة الم  أن  ثيحب

يــة بحيــث لتكرار ريقــة الــدورات اك بطوذل ــ لحســاب معــاملات  ســية ساالأ تالمعــادلا إذا يجــب حــل

   الدنيا: قيمة القة الكلية في تكون الطا

   ي: طعشام ت -حلول معادلة كوهن 
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 كوهن ونيانلتهم Hوطية ة التغمصفوف O حيث: 

دم نسـتخ ولـذلكالأولـى ة بريلـوان لمنطق ـط تنـاظر فـي امن أجل نقاشام -ل معادلة كوهناب نحسالح ولتبسيط

فــي التكــرار الأول لحســاب ة ة للشــحنافــة الأولي ــكثل النــدخ بحيــث( I-1)  شــكلحلقــة تكراريــة كمــا فــي ال

ونقــوم  ىإلــى الخطــوى الأول ــع ج ــالتقــارب( ، نر  ة )معيــاراق ــأو الط رت كثافــة. إذا تغي ــ كثافــة جديــدة 

 بالطريقة التالية:    و ن زج بين الكثافتيبالم

 
iالتكرار رجة: د 

α   :مزجلا املعم 

 . بو حصل على التقارب المطلتعلى هذا النحو حتى نة التكرارية ونواصل الحلق

.7. I    ع  الموض   ة كثاف تقريبLDA : 
 كترونــاتالإلمحليــا كثافــة غــاز ه ونيــة للجســم المــدروس تشــبكتر الإلأن الكثافــة  ي ھــذا التقريــب يــتم اعتبــارف ــ

فــي ھــذه الحالــة، طاقــة التبــادل  محلــي تــأثير ط لھــاتبــار الإلات التبــادل و ، ھــذا يعنــي أن تفــاع [21]المتجــانس

 :تاليليمكن صياغتھا عل الشكل ا والترابط

 
 بحيث: لجزئين  ةمقسم طاقة كلية وهي يعتبر  ALD ريبقت

 
 : تقريب تعطى بالعلاقة لدرابن في هذا اللكترو طاقة تبادل الإ همةمسا

 
 الإلكترون(.  يحتوي قطر كرة  )نصف [22]زسيت-نرنصف قطر ييغ 

 : [23]ي و زنغرردبالعلاقة بيعطى  كثافة عالية من أجل مساهمة الإ رتباط
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 مع  

 
 : ر، ويلك و نصيلعلاقة فوسكوابطى عيأجل كثافة منخفضة  نمساهمة الإرتباط م

 
.8. I    تدرج المعمم  ال تقريبGGA : 

ن تقريــب التــدرج ا،  GGA إلــى تطــوير تقريــب التــدرج المعمــم LDA ليــةمحال افــةى نجــاح تقريــب الكثدأ 
 XCEوظيفـة ل ن جع ـم ـ ويتكـون  LDA ريـبهـو التحسـين المحتمـل لتق التدرج التقريبـي( مم عم GGAعمم ) الم
ات حســابظيفــة ديل و بفضــل هــذا التع ــ ،  [24]ه تــرون ولكــن أيضــا علــى انحــدار كالإلقــط عــل كثافــة تمــد فتع لا

XCE لالكترونات.  منتظم لغاز ا الغير للطابع 
 بالشكل: التبادلي طاقة الارتباط  م يمكننا كتابةث

 
 .الكثافة الإلكترونية ج: تدر 

.9. I   جونسن يك  ر ب ل   عدل م ل ا   ريب ق ت ال  mBJ : 
أطروحــة حـــول نســخة معدلــة لداليــة بريــك جونســن. وقـــد  [25] 2009فــي عــام  Tran-Blahaيــث قــدم ح

مًا مثـل عة وفاعليـة الداليـة المعدلـة فـي مقارنتهـا مـع طـرق الحسـاب الأكثـر اسـتخداوحة سـر برهنت هذه الأطر 
LDA  [26] وGGA  [27]  ، سـن علـى ي الكمـون لبريـك جونف ـ ويتعلـق ذلـك بحسـاب فجـوة الطاقـة بتغيـر

 النحو التالي: 
 

 
 ث  يح
 كثافة الإلكترونية.        

 . يةكر ة الحكثافة الطاق  
 

 Roussel-eBeck الكمون لـ 
 ذرج ـــلهــذا الثابـــت المختـــار يتعلـــق خطيـــا مـــع ا[82] جونســـنبريـــك لداليـــة  أن إذا أخترنـــا  إلـــىنشــير 

 . لـ  طتربيعي المتوسال
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 :كالتالي cالشكل المقترح لـ 

 
 م.لنظاة لصريلعنالخلية حجم ا  ثوابت،  

    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 DFTالكثافة  دالية لنظرية مخطط :( I.1)  لالشك
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 ج  طریقة الأموا

 یدة خطیا  المتزا مستویةال

 FP-LAPWلالكام  والكمون
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 FP-LAPWل الكام   والكمون المتزايدة خطيا    المستوية   ج طريقة الأموا :  الثاني الفصل  
 

.1. II مقدمة :    
 للطاقـة الكثاييـة النظريـة معـادلات لحل ونيةكتر الإل هياكل لحساب المختلفة ق طر ال من العديد نابه

 (DFT .)يةساسـ ــــلأا والـــــدوال الكهربـــــائي للمجـــــال المســـــتخدم بالشـــــكل رئيســـــي بشـــــكل الطـــــرق  هـــــذه تختلـــــف 
ــر. المســـتخدمة ــل  وتعتبـ ــون الكامـ ــا والكمـ ــتوية المتزايـــدة خطيـ ــواج المسـ ــة الأمـ ــن ( FP-LAPW) طريقـ  أدق مـ

  مةالمستخد الطرق 
 . بائيالكهر  المجال بشكل خاصة ضيةر ف أي ءإجرا يتم لا الطريقة هذه في

 ، ( LAPW: linearized augmented plane wave)  المسـتوية المتزايـدة خطيـا الأمـواج طريقـة وتعتبـر

 التـي( APW)  زايـدةمتال ةيو المسـت الأمواج طريقة على أساسيًا تعديلًا  ، [1] أندرسن قبل من تطويرها تم التي

 . FP-LAPWطريقة  أمبد شرح قبل APW طريقة جوانب مختلف بمراجعة سنقوم ولذلك سلاتر ارهطو 
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.2. II طريقة  APW :    
، بينمـا قـدم (Andersen) بواسـطة أندرسـون  (LAPW) طريقـة الأمـواج المسـتوية المتزايـدة خطيـا م تطـويرت

لحـل معادلـة شـرودينغر  (APW) المتزايـدة تويةالمسجات و ملاطريقة  1937في عام  [ 2](Slater) سلاتر

لكترونــات بــالقرب مــن النــواة بطريقــة مشــابهة تصــرف الإ علــى فكــرة APW د. تســتند طريقــةون واح ــلإلكتــر 

شــابهة للإلكترونــات الحــرة فــي المنــاطق البعيــدة نســبيًا عــن يقــة مطر لتصــرفها فــي الــذرات الحــرة، وتصــرفها ب

 لية الوحدة إلى منطقتينفكرة، يتم تقسيم خه الب هذجو مبالنواة داخل المادة. و 

 

 

 

 

 المنطقة بينية

MT رة الك  

 

MT الكرة 

 Muffin-Tin» (MT)»كمون  :( II. 1)  لشكلا
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 MTة ا داخل كر هرتباط بلاكترونات شديدة االإلو  الانويةتشمل كل  : ( MTالمنطقة الأولى )الكرة 

ــة قـــة)المنطالمنطقـــة الثانيـــة  ــاط لاكترونـــات ضـــعيفة الاالكرات. وتشـــمل ايـــة تحـــيط ب ـــنيالمنطقـــة الب : ( البينيـ رتبـ

   نويةلاب

 الشكل: من  ة الموجية الدالتكون 

 
 ، النشرمعاملات    ، الكرويةرمونية )التوافقية( ة الھالدال ، الوحدة م خليةيمثل حج  

 ة وسعكي الشبكة المنتقال فالإشعاع   

 : يكتبشعاعي الذي زء الر للجھي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغ في حين 

 

 
 .يةة الخطالطاق   ، الكرةداخل  يمثل الكمون   

 القلبيـة،  الذاتيـة تالحـالا لجميـع مـدةاعتم( II .2) العلاقـة فـي المعرفـة الشـعاعية الدالـة تكـون  عنـدما

 مـــع تتوافــق التــي U2 و U1 ةالشـــعاعي للــدوال وبالنســبة T.M .[1] كـــرة حــدود عنــد الشـــروط تعامــد يته ــين

 التالي:  النحو على دنغروو شر  دلةمعا تصبح ، E2 و E1 الذاتية قيملا

 لـــة المعـــاملات دلاب تنتشـــر المعـــاملات  MTســـطح الكـــرة  علـــى ضـــمان إســـتمرارية الدالـــة لو 
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فــي  ت التغـايرتســمى معـاملا LE طاقويـةللات االمعـام الخاصـة بـالأمواج المســتوية فـي المنطقـة الإقحاميــة

 جبرية نجد: بات الالحسا بعدو  APW الطريقة

 
 دالــة علـىبالتـالي نتحصـل  MTمتوافقـة مـع الـدوال الشــعاعية فـي كـرة  تصـبح Gب  المعرفـة لذاتيـةالـدوال ا

   . APWsية اسسأ

sAPW  ــرودينغرهـــي دوال لحلـــول معادلـــة ــة  TMداخـــل الكـــرة  شـ أي نتحصـــل علـــي   الموافقـــة للطاقـ

 . Gللمعامل  فقةابة الطاقة المواعص

 قـيم فـإن  المعـاملات انخفاض حالة في لأنه وذلك   لالدوا حساب في صعوبة باحثون لا وجد

 ةالموجي ــ الــدوال عــن منفصــلة الشــعاعية الــدوال تصــبح وبالتــالي الكــرة ســطح ىل ــع مــةمعدو  تصـبح 

 طريقـة ىل ـع تغييـرات بإدخـال  [1] رسـنندوأ  [3] كولينـ  قام المشكلة هذه لحل نلك، الإقحامية المنطقة في

APW كـرة خـارج  الشـعاعية الدالـة تمثيـل كـان التغييـرات هذه بين ومن TM يـةطخ بترتيبـات  

 خطيـًا المتزايـدة المسـتوية اجالأمـو  بطريقـة الطريقـة هـذه ىوتسـم،  للطاقـة بالنسبة مشتقات تمتلك والتي

 . الكامل مون لكوا

.3. II    طريقة مبدأ  FP-LAPW :   
الأساسـية فـي  دوالال ـ بـأن( كمون الكاملالالأمواج المستوية المتزايدة خطيا و )  طريقة  تميزت

 الطاقــــة،  بدلالــــة  وأشــــتقاقهاعــــن مــــزيج خطــــي لدالــــة الشــــعاعية  عبــــارة MTالكــــرة 

 : التاليةتخضع لشروط  والدالة  (،  APW تُعرف مثل دالة الطريقةةالدال
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( تكـون مسـتمرة مـع الموجـة MTعلى سـطح الكـرة )  اعية لدالة الشعا ة، اللانسبيفي الحالة 

-FPللطريقــة الــة أساســية تصــبح دموجــة المســتوية المتزايــدة الــة الإذن د الإقحاميــة، نطقــة ي المالمســتوية ف ــ

LAPW [4] : 

 
 معاملات الموافقة للدالة  ي: ه

  ة الللدفقة لموامعاملات ا ي: ه

 والدالـــة ، APWطريقـــة اميـــة مثـــللإقحطقـــة ايـــدة فـــي منعبـــارة عـــن موجـــة مســـتوية وح هـــي LAPWsالــدوال 

 : كالتالي [5]ور تايل شربن من  بالقربالشعاعية يمكن نشرها 

 
 اعي الطاقوي. ربيمثل الخطأ ال  حيث أن 

 . MTسطح كرة  علىوجة مدالة ال الاستمرارتضمن  LAPWطريقة 

ــة ال ــة م ــــ LAPW-FPطريقـ صــــبات علــــى ع وأخــــرى  ة ن رتب ــــتــــدخل خطــــأ علــــى الدالــــة الموجيـ

التـــي ، تشـــكل قاعـــدة جيـــدا LAPWsخطـــأ الـــدوال بـــالرغم مـــن رتبـــة هـــذا ال الطاقويـــة مـــن رتبـــة 

يحــد  ذلـك  ومعع  ، طاقويـةمنطقـة فـي أكبــر ات تكـافؤ بص ـواحـد نتحصـل علـى كــل ع  قـةالطابتسـمح لنـا 

ل وحيـث سـيتم الحصـول علـى الح ـ Eاقـة كـل منهـا يتوافـق مـع ط ، ةي ـطاقتقسيم فاصل الطاقة إلى عـدة نوافـذ 

     [6] لمنفص بشكل

 

(6.II) 

(7.II) 
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.4. II   ة طريق  LAPW +LO 
تها لتجنـب اسـتخدام ة فـي تعـديل مـدارات قاعـدت المحلي ـراالمـدا فـي LAPW يتمثل تطوير طريقة حالتنا، ي ف

لعصـابات ية هـي معالجـة جميـع ايس ـالرئ الفكـرة ، الأساسـيةباسـتخدام فئـة ثالثـة مـن الـدوال  ، النوافـذالعديـد مـن 

 طــاقتين مختلفتــينن شــعاعيتين تتوافــق مــع [ مزيجــا خطيــا مــن دالتــي7ين  ]رح س ــقت ــا واحــدة، ة طاقــة مــع نافــذ

 LAPW +LOمما يؤدي إلى طريقة هذه الدوال  بطاقة واحدة من لقمشتق ييما يتعوال

 
 

ف lmC حيث تكون المعامِلات يقلـل هـذا  ذلـك، فة إلـى . بالإضـاسـابقًا lmBو mlA ينمن نفس طبيعة المعاملين المعـرَّ

 التكافؤ. لتوصيل و عصابات ا لذي حد  في حساباأ خطن التعديل مال

II. 4. طريقة    تحسين   : 
طاقـة ال عصـابةنحسـب  ، لأنـه بـالقرب مـن  جدا في طريقـة مة مه اقة الخطية طلا

يوجـد مشـكل أساسـي لتكـافؤ ا توحـالالقلبيـة ن الحـالات االتـي تكـون بـيالحـالات النصـف قلبيـة  ا فـيمأبدقة. 

 طريقتين:  ه نستعملحلول

 ستعمال نوافذ الطاقة المضاعفة. إ-

 ع. ستخدام النشر على مدار الموضإ-

.1.4. II  المضاعفة: نوافذ الطاقة 
ــة ا ــتعملة لمعالجـ ــة المسـ ــكلةلتقنيـ ــة بتقس ـــ مشـ ــالات نصـــف قلبيـ ــاقيطيـــف يم الحـ ــذ  الطـ ــى نوافـ ــاف إلـ ــي تكـ    والتـ

 . شكل التقنية موضحة في ال [. هذه1] الطاقة 

(8.II) 
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 قلبـية.  والنـصفللـفصل بـين حالات التكافؤ  وذلكالمكافـئة أي نافـذة للحالة  رتياخابسألة تعالج هذه الم

.2.4. II  الموضعية النشر على المدارات : 
جنـب المـدارات الأساسـية مـن أجـل ت بتغيـر في المدارات الموضـعية وذلـك ر في طريقة شنلا

 اقة إنطلاقا من نافذة واحدة. صابات الطع مجموعة إستعمال عدة نوافذ للطاقة، وهكذا يتم إجاد

Singh للمــدار الرمــز   أعطــي''Lo [8] ن يتقن طــاســؤولة ع ــشــعاعيتين م لديــه شــكل مركــب خطــي لــدالتين

 الدوال: هذه اق بالنسبة للطاقة لمختلفتين و الإشتق

 

 .و  المعاملات  طبيعة سنف من هي ل عامالم

 

 

 التكافؤ 

 النصف قلبیة 
 

 

 

2  النافذة  1   النافذة 

 طاقية : عدة نوافذ الشكل 
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 5. II امج ن ر ب  Wien2K : 
ــة ف ـــ ــتخدمنا طريقـ ــل، اسـ ــذا العمـ ــامج  ، FP-LAPWي هـ ــي برنـ ــذها فـ ــم تنفيـ ــي تـ ــو Wien2kالتـ . وهـ

ج بمعالجـة لبرنـامسـمح هـذا ا [. قـد9] وزملائهم  Blaha, Schwarzسطة ة بوالمطور مجموعة من البرامج ا

                  عـــــــــــــادن لموســـــــــــــطوح ا  [، والمعـــــــــــــادن10لات الفائقـــــــــــــة للحـــــــــــــرارة العاليـــــــــــــة ]أنظمـــــــــــــة الموصـــــــــ ــــبنجـــــــــــــاح 

مج برنـا تـألف[. ي13[، والجزيئات وشدة الحقل الكهربائي ]12[، والأكاسيد غير المغناطيسية ]11الانتقالية ]

Wien2k سكريبت واسطة مترابطة بالمستقلة ن البرامج المن مجموعة مC. Shell:  

• NN : القطــر فــي إجــاد نصــف د راة كمــا يسـاعج يحــدد المســافة بـين جــوار الأقــرب لــذلبرنــامهـذا ا

 . للكرة الذري 

• LSTART : مختلفـة فـي حسـاب برنامج يولد الكثافة الذرية ويحدد كيفية التعامل مع المدرات ال

 . قةالطا عصبات

• SYMMETRY : النقطيــة لمواقـــع لمجموعــة ب ايحس ـــ،  الجملــةي ف ــ يــة التنـــاظرولــد عملو يفه ــ

 . مصفوفة الدوران الموضعي سابوح الشبكةية لتوافقيولد المعامل الأساسي  لخاصة بالذراتا

• KGEN :  يولد الشبكةk  في منطقة بريلون 

DSTART :  لدورة  انطلاقيولد كثافةSCF مولدة من ة والالذريثافة المنتجة من الكLASTART . 

 التالية: ب. وهي منسقة في الخطوات اية الوصول لتقريب المطلو ى غإل ارهتكر و اب ئة الحسيوم بتهقي
• LAPW0 : الكثافة. من  الاقطناكمون  ديول 

• LAPW1 : عصابة التكافؤ ، القيم الذاتية والأشعة الذاتية بحسا . 

• LAPW2 : اتيةذفؤ من الأشعة الحساب كثافة التكا . 

• LCORE : الكثافة. القلبية و  الحالات بحسا 

• MIXER : و الخارجة. فة الداخلة االكث يخلط 
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 Wien2K نامجر ب نيةب (: II.3)  الشكل
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 النتائج والمناقشة   :   الثالث الفصل  
. 1.III مقدمة :   
 الانضـــغاطية،  لمعام ـــ الشـــبكة،  معامـــل)  مثـــل التركيبيـــة الخصـــائص دراســـة هـــو العمـــل مـــن لهـــدفا

ــتقاته ــواص...(  ومشـــ ــة الخـــ ــل الإلكترونيـــ ــاق،  بنيــــــة)  مثـــ ــة النطـــ ــالات كثافـــ   C2Se2Crللمــــــركبين( الحـــ

 .V2Se2Cو

 المعــززة ةالمســتوي الموجــات طريقــة علــى بنــاءً WIEN2K [1 ] كــود اســتخدمنا الدراســة،  هــذه لإجـراء

 إمكانيـــة تحديــد تـــم وقــد (، DFT)  الوظيفيــة الكثافـــة إطــار فــي( FP-LAPW)  الإمكانـــات بإجمــالي الخطيــة

-Becke تعــــــديل)  mBJ-GGAو GGA تقريــــــب وهــــــي تقريبيــــــة تقــــــديرات عــــــدة فــــــي والارتبــــــاط التبــــــادل

Johnson )[. 4-2] التقريبي 
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. 2.III   لـ   كبات للمر  ورية بل ال  البنيةC 2Se2Cr  وC2eS2V  : 
)زمـرة  m13-pمـع تنـاظر  سداسـية كثيفـة التكـديستتبلور فـي بنيـة   C2eS2VوC2Se2Cr كبات ر ملا

( مواقــع محــددة V  ،Se ،C (Cr))الــذرات  ، تحتــل (III1 .) فــي الشــكلكمــا هــو موضــح  ( 164فراغيــة 

 بوضوح ومحددة بالإحداثيات التالية: 

 X Y Z الذرات 

Cr 0,33333 0,66666 0,03395 
V 0,33333 0,66666 0,10951 

Se 
0,66666 0,33333 0,29006 
0,66666 0,33333 0,09545 

C 0 0 0 
 

 

 

 

 هو: التوزيع الإلكتروني لكل عنصر كيميائي 

[Cr]: [Ar] 4s1 3d5 

[V] : [Ar] 4s2 3d3 

  : [Ar] 4s2 3d10 4p4 

  :[He] 2s2 2p2 

   هو C2eSXبنية البلورة لـ تمثيل ال

( 2Cr /2V)= X 

 

 (V)  ،Se ،C (Cr)یوضح مواضع الذرات  (: III1 .) الجدول 

 . الثلاث

 

https://fr.wikipedia.org/wiki/Argon
https://fr.wikipedia.org/wiki/Argon
https://fr.wikipedia.org/wiki/Argon
https://fr.wikipedia.org/wiki/H%C3%A9lium
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3.III    الحساب:   تفاصيل 
لبنيــة ب احســالWIEN2K[1 ]برنــامج تــم إجــراء الحســابات باســتخدام  الأطروحــة، ي الجــزء الأول مــن هــذه ف ــ

 مـــون طيــا والكتزايـــدة خســتوية الملميقــة الموجـــات اطر ل DFTفــي إطـــار  اجـــراءهــذا الأخيـــر هــو  ، الإلكترونيــة

 .  ) FP-LAPW) كامل ال

تـم تحديـده بواسـطة  LDA  (LDA: local Density Approximation )ضـع افـة المو تقريـب كث ❖

Perdew   وWang [2 .] 

تــم  GGA  (GGA : Generalized Gradient Approximation )تقريـب التـدرج المعمـم  ❖

 Perdew, Burke et Ernzerhof [3 .]تحديده بواسطة 

 mbj  (modified Becke-Johnson) [4]تقريب  ❖

ــة لل (:III1 .)كل ش ــال ــة البلوري ــات البني  الأنمــا مــأ أجــل   C2Se2Cr, C2eS2Vمركب

 . الثلاث
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 هي: ن اول خطوة في الحساب تكو 

 على شرطين أساسيان:  ويعتمد  VSe, C, Cr ,لذرات( MTقطر الكرة  )نصف MTRإختيار قيمة  ▪

 .  (MT)تجنب تداخل كرة  -1

 ( MT) الإلكترونات القلبية داخل الكرة  ةتكون أغلبين ب أيج -2

 بالعلاقة: يعطى  maxKR معامل ▪

 

     MTللكرة أصغر قطر :    ▪

 المستوية. اع الناضمي للموجة لشع: ا 

 . في منطقة بريليون الأولى تعرف على أنها عدد النقاط   ▪

للنقــــاط الخاصــــة  وإنتقــــاء إختبــــاري  ( MT) م إختيــــار أنصــــاف الأقطــــار كــــرة ت ــــ (III.2)ل فــــي الجــــدو 
)maxK*MT(R ،)point(K قريــــب حســــب تGGA وDAL  ي بإســــتخدام الحســــاب الــــذات ذلــــكوSCF  للمركبــــات

C2CrSe  ، C2Se2V   ، بريليـون بعنايـة باسـتخدام تقنيـة النقـاط الخاصـة تم إجراء أخـذ عينـات مـن منطقـة 
 Pack  [5,6 .]و  Monkhorstل 

RMT(C) RMT(Se) RMT(V) RMT(Cr) Kpoint RMT*Kmax  المركبات 

1.7 2.31 _ 2.08 900 9.00 Cr2Se2C 

1.75 2.34 2.14 _ 900 9.00 V2Se2C 

 

 

 

 V,CrC (Y=2Se2Y ( كباتللمر  , max*KmtR , pointK , mtR كل مأ قيم(: III2.) الجدول 
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.III4.    للمركبات   البنيوية   الخصائص  C2eS2Cr   ،  C2eS2V : 
. 1.4.III البنية: جاد ثوابت  ي إ 

 C2Se2Cr  ، C2eS2V ســية كدالــة لحجــم الخليــة للمركبــاتساقـد تــم حســاب طاقــات الحالــة الأل

 . (III.3) الجدولالمبينة في   LDAو GGAفي التقريب 

  : ـتعطى ب لحالة لمرنقهانمعادلة استخدمنا إ a(A°)ورية شبكة البلب ثابت السالح  

 
 : حجم الحالة الأساسية  

  .الحجم  سية المسؤولة عنسا: طاقة الحالة الأ

 التالية: ويعرف بالعلاقة  الانضغاطية: معامل  

 

B’  مل الإنضغاطية : الأولى لمعا: المشتقة    

 . الدنيا للطاقةلحدية ة ايملقيوافق االشبكة  تثاب نجدفي حالة الإتزان 

والمشــتقة الأولــى   الانضــغاطيةمعامــل  ، )A°a(النتــائج المتحصــل عليهــا لثابــت الشــبكة البلوريــة 

 ( III.3)  مقمسجلة في الجدول ر  الإنضغاطية لمعامل 
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ت وابالث LDA GGA القيم النظرية   المركبات  
5.8979 5.8023 5.8479 a(A0)  

 

V2Se2C 

18.1827 18.0016 18.1520 C (A0) 
3.0829 3.1024 3.1040 C /a 

 163,7175 154,3391 B(GPa) 
 4,2445 4,2264 B′ 
 -13573,911774 -13583,822675 Emin (Ry) 
 521,7739 534,0247 V0 

5.8881 5.7748 5.8184 a(A0)  

 

Cr2Se2C 

52.8941 51.6811 52.1067 C (A0) 
8.98322 8.9494 8.9555 C /a 

 174,5662 163,3961 B(GPa) 
 4,2884 4,2120 B′ 
 -41938,868777 -41969,170384 Emin (Ry) 
 1498,0708 1532,4354 V0  

 

    C2eS2V , C2Se2Crلمركبات لالة الأرضية لهيكلية للحت اماتم جمع جميع نتائج المعل

 المركبات .B ، معامل الانضغاطوالنظرية الأخرى المتاحة، مقارنة بالقيم التجريبية ( III.3)  في الجدول

 C2Se2Crو C2Se2V ريبينخدام التقباستGGA  و LDA قمنا أيضًا بإدراج القيم النظرية في الجدول 

بغض النظر عن  V بـ Cr د استبدالزيادة في معلمة شبكة التوازن عنال   :قارنةالم عند توفرها لتسهيل

 .المستخدمالتقريب 

و المشتقة الأولى   الانضغاطيةو معامل  °a(A( ثابت الشبكةقيم كل من  : )I.II3(الجدول 
  C2eS2Cr C ,2Se2Vللمركبات ،   الانضغاطية عاململ
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لتقريب ، بأي ملحوظة مهما كان ا تناقص معامل الانضغاط بطريقة ملحوظة عند استبدال ذرة تاي

 مطبق.ال

 كالتالي:ائج المتحصل عليها توكانت الن

بالمقارنة  ةدجي  A C)0(و a(A°)بكة البلورية ت نتائج الشكان C2eS2V  C2Se2Crللمركبات، نسبة لبا ▪

 مع القيم النظرية 

II. 2.4.I    المركبين   إستقرار دراسةC2eS2V و  C2Se2Cr   : 
  1.2.4.II ــاه، الأشـــــكال  يفـ ــــ :الاســــــتقرار ــل  أدنـــ ــة غيـــــراتتنمثـــ ــركبينلللحجـــــم  دلالـــــةب الطاقـــــة الكليـــ    مـــ

C2eS2Vو C2Se2Cr ن المحسوبة في التقريبيGGA وALD 

 

 

 

   نالتقريبي ستعمالبالا C2Se2Crركب للمتغير الطاقة الكلية بدلالة الحجم  (:III.2الشكل )
GGA,LDA 

 

1350 1400 1450 1500 1550 1600 1650 1700 1750 1800

-41969.18

-41969.16

-41969.14

-41969.12

-41969.10

-41969.08

-41969.06

-41969.04

-41969.02

-41969.00

-41968.98

 Cr2Se2C-GGA

 [u.a]3 جحم ال

(R
y

) 
ة
اق
ط
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1350 1400 1450 1500 1550 1600 1650 1700 1750 1800
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-41938.60

 Cr2Se2C-LDA
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(R
y
) 
ة
اق
ط
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الشكل ،  LDAو  GGAتين لتقريب مالية كدالة لحجم المادتين بطريقيوضح تطور الطاقة الإج

 (3.III )  بوضوح أنه باستخدام عملية ،GGA  يبدو المركبان أكثر استقرارًا من تقريب ،LDA  نستنتج أن

من ذلك المحسوب  لقأ ا للطاقةيانيً ا بهي الأنسب لهذا الحساب لأنها تعطينا رسمً  GGAطريقة تقريب 

 .LDAقة باستخدام طري

. 5.III رونية: الإلكت   صائص الخ 
ــة فـــي   ــائص الإلكترونيـ ــادة، أهميـــة الخصـ ــل  المـ ــمح لنـــا بتحليـ ــمتسـ ــكل  وفهـ ــي تتشـ ــروابط التـ         طبيعـــة الـ

 . ة( لالحا وكثافةكثافة الشحنة  الطاقة، عصابات ) ه الخصائص وتشمل هذ للمادة، المختلفة بين العناصر 

ــابة لهــــذه ا ــي المنطقــــة  لتمثـ ـــعصــ ــون يبر فــ ــىا ليــ ــة لأولــ ــة  للبنيــ ــديس سداســــية كثيفــ ــبكةp-3m1) التكــ  ( بالشــ

   : ( III.4موضحة في الشكل)  النقاط عالية التناظروفق خطوط واصلة بين المعكوسة 

 

  

   التقريبين مالستعاب C2eS2Vلحجم للمركب تغير الطاقة الكلية بدلالة ا (: III3.الشكل ) 
GGA,LDA 
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. 1.5.III الطاقة:   عصابة 
لإجـــاد  المعكـــوس، ء افـــي الفض ــ K لكتـــرون بدلالـــة الشــعاع المـــوجيللإ تغيـــرات الطاقــةســـة قــوم بدران

الحديـــة الصـــغرى  التكـــافؤ والقيمـــةذي يمثـــل الفـــرق بـــين القيمـــة الحديـــة العظمـــى لعصـــابة الل ـــ مـــانع الطـــاقيال

 لعصابة النقل في نفس النقطة أو نقطتين مختلفتين. 

III.5.1.2.  ات المركب  C2Se2Cr    وC2Se2V : 
ــلت ــىنا حصـــ ــق خطــــــوطاقـ ــــلطاعصــــــابة  علـــ ــاظر فــــــي ة وفـــ ــة التنـــ ــة بري عاليـــ ــون لمنطقـــ  اتللمركبــ ــــ يـــ

C2Se2Cr  وC2Se2V  ــك ــي وذلـ ــات فـ ــي   LDA-mBJو GGAالتقريبـ ــا فـ ــكالالاكمـ  (. III5.)  شـ

 ( III.6والشكل ) 

 (hcp) الأولى  ليون يالمنطقة بر  يمثل (: III.4ل ) كالش
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و يـتم تمثيـل اتجـاه التماثـل العـالي  C2Se2Vو C2Se2Cr للمـادتين الطاقـةتم حساب بنية نطـاق 

،  GGAا بواسـطة تقريـب ه ـالحصـول علي، مع معلمـات الشـبكة التـي تـم ولىلأا المرتبطة Brillouinلمنطقة 
 (. III.6) و ( III.5) ل في الأشكا
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 mBJ-المحسوبة في التقريب  C2Se2V للمركب عصابة الطاقة  (: III .5) شكل ال

GGA,GGA 

 

  AA,GGGG-mBJريب لتقالمحسوبة في ا C2Se2Crمركب ة للصابة الطاقع (: III .6) الشكل 
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 نجد النتائج التالية:  ( 6.III) ، ( III.5)  الأشكالحسب التمثيل البياني لعصابات الطاقة المبينة في 

   مهما كان التقريب المستعمل معدنية خاصية  مالديه  C2eS2V و C2Se2Cr المركبين وجدنا أن 

GGA وGGA-mBJ   ة في المركبين طاقي الموجودع الالمانحيث قيمة C2Se2CrوC2Se2V   عدومة  م 

6.III    كثافة الحالات الالكترونية 
معظــم ويــتم تحديــد  للمــادة، هــي كميــة ماديــة مهمــة لفهــم الخصــائص الفيزيائيــة  (DOS) ثافــة الحــالاتك

دة ميائيـة فـي مـاالكيطبيعـة الـروابط  ممكـن معرفـةخصائص النقل على أساس معرفة كثافة الحالات. كما جعل من ال

 .نقل الشحنة بين الذرات وبالتالي، كل حالة ذرية(  اب معدلات احتلالحس ما )عن طريق

لكترونيــة التــي تمتلــك طاقــة تحــدد الكثافــة الإلكترونيــة للحــالات عــدد الحــالات الإ الصــلبة، يــاء الحالــة فــي فيز 

 .معينة في المادة المدروسة

ة والجزئيـــة اب الكثافــة الكلي ـــبحس ـــقمنـــا  لنطاقــات، للكترونيـــة ة الإة عـــن أصــل البني ـــم ـــلـــى فكــرة عاعللحصــول 

 .  GGA-mBJو GGAاستخدام تقريب ب    C2Se2Vو  C2Se2Cr  مركبينـل( لDOSللحالات ) 

 
  mBJ-GGA ,GGAالتقريبفي  Cr2Se2Cحالة للمركب (: كثافة الIII. 7الشكل ) 
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   ن يبئيـة للمـركوالجز قة الالكترونية، قمنـا بحسـاب كثافـة الحـالات الكليـة بنية عصابات الطا أصلمن اجل معرفة  

 C2Se2Crو C2Se2V   تقريب سابهاحيث استخدمنا لح GGA-mBJ , GGA  ،   

 ( III.8) و ( Ⅲ-7شكال ) الا المبين فيين مركبلل والجزئية الكلية الحالات ةكثافل البياني التمثيل حسب

 في عصابة النقل  ومنطقةين في عصابة التكافؤ بمنطقت C2Se2Crحيث يتميز المركب 

 . GGAبتقريب  C2Se2Crللمركب  النسبةب التاليةج نجد النتائ ▪

مـدار لل قويـة ظ مسـاهمةنلاح ـ( 7.31eV-و  فولـت 0eVبـين )  ةالواقع ـ التكـافؤفـي عصـابة  الأولى ةقطلمنا

P  لذرةSe  المدار و S لذرةCr  ومساهمة ضعيفة للمدارP  لذرةC 
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  mBJ-GGA ,GGAالتقريبفي  V2Se2C(: كثافة الحالة للمركب III. 8الشكل ) 
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مســاهمة قويــة  وجــود ( 12.43eV-و فولــت  11eV-)  الواقعــة بــين فــي عصــابة التكــافؤالثانيــة ة طق ــالمن

 Crلذرة  dومساهمة ضعيفة للمدار  Seلذرة  Sر وللمدا C لذرة Sللمدار 

لــذرة  dمسـاهمة قويـة للمـدار  نلاحـظ ( 6eVفولـت و  0eV) بـين  النقـل الواقعــةة فـي عصـابة ثالث ـة الطق ـالمن

Cr  وللمدارP  لذرةSe  ومساهمة ضعيفة للمدارS لذرة  C   

 mBJ-GGA في تقريب أيضاالنتائج  وتكون  ▪

دار نلاحـظ مسـاهمة قويـة للم ـ( 7.31eV-فولـت و  0eVبـين )  ةاقع ـالو  التكـافؤفـي عصـابة  الأولى ةطقلمنا

P  لذرةSe  والمدارd لذرةCr ار ساهمة ضعيفة للمدومS  لذرةC 

مســاهمة قويــة  وجــود ( 12.43eV-فولــت و  11eV-) ين ب ــالواقعــة  ة الثانيــة فــي عصــابة التكــافؤطق ــالمن

 Cذرة ل Sومساهمة ضعيفة للمدار  Crلذرة  dوللمدار  Seلذرة  S للمدار

لــذرة  dة للمـدار قوي ـمسـاهمة  نلاحـظ ( 6eVفولـت و  0eV) بـين  الواقعــةالنقـل ة الثالثـة فـي عصـابة طق ـالمن

Cr  وللمدارP  لذرةSe  ومساهمة ضعيفة للمدارp  لذرةC 

 عصابة النقل  يفومنطقة  في عصابة التكافؤبثلا  مناطق  C2Se2Vث يتميز المركب حيو   ▪

 GGAبتقريب ونجد نتائج التالية 

وللمـدار  Cرة لـذ Pمسـاهمة قويـة للمـدار  ظنلاح ـ ( 6.8eV-و  0eV) التكـافؤ بـين  الأولـى لعصـابةالمنطقة  •

P لذرة Se  ومساهمة ضعيفة للمدارS  لذرةV 

 Cلـذرة S ريـة للمـدانلاحـظ مسـاهمة قو  ( 11.76eV-و  10eV-) ابة التكـافؤ بـين المنطقة الثانية في عص •

   Seلذرة  Pمدار ومساهمة ضعيفة لل Vلذرة  dوللمدار 

لـذرة  Sهمة قويـة للمـدار مسـاوجـود  نلاحـظ ( 14eV-و  12eV-) ن المنطقة الثالثة فـي عصـابة التكـافؤ بـي •

Se  وللمدارd  لذرةV  ومساهمة ضعيفة للمدارP  لذرةC 
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 Pوللمــدار Vلــذرة  dقويــة للمـدار  ةملاحـظ مســاهن ( 12eVو 0eV) المنطقـة الرابعــة فــي عصـابة النقــل بــين  •

 Cلذرة  Pمساهمة ضعيفة للمدار و  Seلذرة 

 mBJ-GGA قريببت أيضاوكانت النتائج 

ة لــذر  Pوللمــدار Vلـذرة  dمســاهمة قويـة للمــدار  ( 6eV-و  0eV)  صــابة التكـافؤ بــيني عالمنطقـة الأولــى ف ـ •

Se  ومساهمة ضعيفة للمدارP  لذرةC 

 Cلـــذرة Sيـــة للمـــدار نلاحـــظ مســـاهمة قو  ( 12eV-و  11eV-) كـــافؤ بـــين تفـــي عصـــابة الالمنطقـــة الثانيـــة  •

 Seلذرة  Sدار للم ومساهمة ضعيفة Vلذرة  d وللمدار

 Seلــذرة  Sنلاحــظ مســاهمة قويــة للمــدار  ( 14eV-و  12eV-) فؤ بــين ة فــي عصــابة التكــاالث ــالمنطقــة الث •

 Cلذرة  Sومساهمة ضعيفة  Vلذرة  dوللمدار 

لـذرة  Pوللمـدار  Cلـذرة  pة للمـدار نلاحظ مساهمة قوي ( 12eVو 0eV) النقل بين  ةبلرابعة لعصاالمنطقة ا •

Se ة ومساهمة ضعيفP  لذرةV 

. 7.III   ية بصر الخواص ال: 
انعكـاس ك لتشـرح لنـا سنرى أن معرفتنـا بسـلوب الإلكترونـات تـذهب إلـى أبعـد مـن ذل ـ الجزء، ي هذا ف

 ض والــبعض ارخــر شــفاف. كمــا يقــدم لنــا تفســيرعبمــا يمتصــه ال ــبين الصــلبة، الضــوء بواســطة بعــض المــواد 

 .[8] دار الضوءى إصبعض المواد الصلبة للقدرة في ظل ظروف معينة عل

بتـت اطق التـي يتفاعـل فيهـا الضـوء مـع المـادة ذات أهميـة عمليـة. أثن العديـد مـن المن ـح أمن الواض

( أنهـا أداة قويـة لفهـم التركيـب . . النقـل .  اس، الانعك ـ الامتصاص، خصائص البصرية للمواد الصلبة ) دراسة ال

 .[9] ي والذري لهذه الموادالإلكترون
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1.7.III   ظري ن   تذكير 
1.1.7.III   اعية شع المادة الإ   تفاعل 

كمــا هــو الحــال  للطاقــة، ادة الإشــعاعية وبشــكل أكثــر تحديــدًا عنــدما يكــون هنــاب تبــادل فــاعلات الم ــت

ن ت للإشـــعاع أكثـــر ملاءمـــة. اقتـــرح أينشـــتاين أامتمثيـــل الجســـييكـــون  الضـــوئية، فـــي المكونـــات الإلكترونيـــة 

مات تنتشــر مثــل الجســي ينــةولكنهــا تتركــز فــي منــاطق مع فضــاءطاقــة الإشــعاع لــم تنتشــر فــي جميــع أنحــاء ال

 [: 10]التي أطلق عليها الفوتونات. تعطى طاقة الفوتون بواسطة 

 

2.1.7.III  الموجات المستوية   انعكاس: 
فســيتم تقســيمها إلــى اثنتــين ،  ، مختلفــةتوية بــين وســيطين لهمــا ثوابــت عازلــة س ــمنتشــرت موجــة ذا اإ

 ن خلال: م Nنكسار المعقد الاوموجة منكسرة. يُعطى معامل  عكسةموجة من

  N(w) = ( )n  + i ( )k                                                                        

( )n : قيقي. الح كونها معامل الانكسار 

( )k   : ء. الانطفا لمعام 

 كتابة معامل الانعكاس يتم صلبة، بالنسبة للوقوع الطبيعي للإشعاع على سطح مادة 

( )

( )

22 2

2 2

11

1 1

n kN
R

N n k

− +−
= =

+ + +
                                                                      (7  III)   
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 حقيقيًا ويصبح معامل الانعكاس:  n، يكون  k = 0بالنسبة إلى 

( )

( )

22

2

11

1 1

nN
R

N n

−−
= =

+ +
                                                                           (8  III)   

                                               

 [. 11اكتمالا عن الأنظمة الإلكترونية ]لمعلومات الأكثر اء يوفر قياس انعكاس الضو 

2.7.III   العزل   دالة   خصائص: 
ــلبة بشــــــكل ي ــرون لمــــــادة صــــ ل ز عــ ــــلال ثابــــــت المــــــن خــ ــــ مجهــــــري، مكــــــن وصــــــف اســــــتجابة الإلكتــــ

)الكهربـائي ),k  مغناطيســيكهرو والــذي يــربط متجــه المجــال ال لمعقــد، ا E ئي فــي المــادة بالحــث الكهربــا

 .مهم على الخصائص الفيزيائية للمواد الصلبة تاثيرظيفة لها هذه الو   . D الصلبة

ي. كرون ــ-عــزل الكهربــائي بعلاقــات كرامــرتــربط الجــزء الحقيقــي والخيــالي مــن ثابــت ال يت ــالعلاقــات التســمى  

 [: 13-12واسطة ]ب يالعقدتم الحصول على ثابت العزل ي

Ԑ(  = Ԑ1( + Ԑ2(  

 بواسطة العلاقة.   Eالمادة الصلبة يفبالإزاحة  D   يربط متجه المجال الكهربائي

 
تمــت دراســتها فــي هـــذا حــال المــواد التــي هــو هــذا  ، المنــاحيالمتامثلــة مركبــات ط للهــذا صــحيح فق ــ

 سداسي. العمل لأنها تتبلور في نظام 

   لحقيقيامتصاص المادة بينما يرتبط الجزء ا  س الجزء التخيلييعك
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 بــين الحــالات المشــغولة والحــالات الاتيتناســب مــع مجمــوع كــل الانتق ــ ωلتــردد ل الجــزء التخيلــي 

 ℏω [14-15 :]قة بـ ي الطامفصولة فالفارغة ال

Ԑ2(w) =    

(11 III)         

علـى  ةوالنهائي ـ ةهمـا الحالتـان: الأولي ـ j و i ، بالقط ـثنـائي  مكونـات مصـفوفة العـزم حيـث تمثـل

   الجـــداء . émeiطاقــة إلكتــرون  هــي و    émei    للحالـــةفيرمــي  ة توزيــعدال ــ هــي   التــوالي، 

  iلمصفوفة الذي يمثل احتمال الانتقـال بـين حـالاتهو عنصر ا    

التحـولات مـن خـلال وظيفـة  وصـيل. يـتم تمثيـل الحفـاى علـى الطاقـة أثنـاءتللنطاق ا j تلنطاق التكافؤ وحالا

  ديراب

نــي الكهربــائي مــن خــلال علاقــة كرامــرز كرو  لدالــة العــزلالخياليــة جــزاء الحقيقيــة و الأ يــتم إعطــاء الواقــع، فــي 

[16 ، 17 :] 

 

 
 ةلمحدد بواسطا كوشي، تكامل الجزء الرئيسي من  Pوهو التردد  ωحيث 

P = 

 اهرلأنــه بالنســبة لمعظــم الظــو  (kمــع  تغيــر)ي إهمــال التشــتت فــي الفضــاءيــتم  المعــادلات، فــي هــذه 

ا فقـط فـي حالـة الطول الموجي للضوء كبيرًا مقارنة بأبعاد النظـام. هـذه النت ـيكون  البصرية،  ائج صـالحة أيضـً

 .عدم وجود مجال مغناطيسي
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 ك وصــفد ذل ــيمكــن بع ــ قياســي، لــى عــدد تــنخفض إ   ة بلــورة مكعب ــ أو يحالمنــاتماثــل مفــي حالــة وجــود وســط  

)       عدد عقديانكسار قرينة ستخدام كهرومغناطيسية باية ام لموجة مستو استجابة النظ ) ( ) ( )N n ik  = + 

 مع:  ترتبط هاتان الكميتان بالعلاقة: 

 

 
ــات  ــم)  k(ω)و  n (ω)الكميـ ــل  ىتسـ ــار ومعامـ ــل الانكسـ ــاء معامـ ــى)الانطفـ ــاالت ـــ علـ ــتم تعريفهمـ  والي. ويـ

 [: 19 ، 18علاقات التالية ]بال

 

) III18(                        (k 

 

)معامل الامتصاص  )  [: 21، 20مباشرة من العلاقة ]لحصول عليه الذي تم ا       

( ) ( ) ( ) ( )
2 2

1 1 2

2

c
        = − + +                                                              

(19 III)     

)  ةيتم استنتاج طيف الانعكاسي )R  [22من العلاقة ] البلورة، ، للوقوع الطبيعي على سطح 

( )
( )

( )

2

1

1
R

 


 

−
=

+
                                                 (20 III) 
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3.7.III    برنامج  بواسطة    العزل دالة  تحديدWien2k 
مـــن مـــن الضـــروري اســـتخدام أفضـــل عينـــات ممكنـــة  صـــحيح، تمثيـــل الخصـــائص البصـــرية بشـــكل ل

سـاب ح يـتم (   scf) ب الـذاتي لحسـاا ونيـة عـن طريـقحسـاب البنيـة الإلكتر بعد  الغرض،  لهذايلوان بر  منطقة

  k . النقاط  د كبير جدًا منلعد  ik  متجهات الذاتية المقابلةوال  iEالذاتية     قيم

 ســاعدة الشــكلبم لــة العــزلدالحســاب  Wien2k ســنقوم ارن بتفصــيل الطريقــة المســتخدمة فــي

 (III.8 ). 

 الفــار ، النطــاق /  شــغولملولكــل مجموعــة مــن النطــاق ا k نقطــة" لكــل  optic البرنــامج "يحســب 

fk.مكونات مصفوفة العزم ثنائي القطب ike p       

)يـتم حسـاب المكونــات  )2   رنـامجببواســطة  بريلـوانوالتكامـل فــي منطقـة "nt joi  مـن أجــل ، "

ب لهـــا التحـــولات نحس ـــتـــي لامـــن الممكـــن اختيـــار النطاقـــات  أنـــه لاحـــظن. 45eVو eV0طاقـــة انتقاليـــة بـــين 

 كـن لفصـل المكونـات المختلفـة مـن الطيـفمم لممكنة. بعد تحديد الطابع المداري لكل نطـاق ، يكـون كـذلكا

( )2 النطاقات مفصولة جيدًا خصائصكانت  . يكون هذا صالحًا فقط إذا. 

)ي لحســـاب مكونـــات كرون ـــ -كرامـــريـــتم تطبيـــق معادلـــة  )1   برنـــامجمـــن "kram   فـــي هـــذا ."

م تحديـــد هـــذه القيمـــة بـــالفرق بـــين الفجـــوة البصـــرية المقاســـة . يـــت Δcالمســـتوى نعطـــي قيمـــة "عامـــل المقـــص" 

ــوبة. مـــن المم ــوئية المحسـ ا إض ـــوالفجـــوة الضـ ــً ــن أيضـ ــر كـ ــورانتزافة تكبيـ ــيع ال لـ ــر التوسـ تجريبـــي ، والـــذي يفسـ

لفــــة وتظهــــر الصــــيغة المســــتخدمة علــــى ت البرنــــامج المختاءاإجــــر  ر. تــــم تــــأطيWien2kخدام برنــــامج باســــت

 اليمين. 
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4.7.III    ت والمناقشا النتائج: 
   الكهربائي المعقدة العزلدالة ئص البصرية للبلورات بشكل أساسي من خلال تم تحديد الخصاي

 ( ) ( ) ( )1 2i     = +                                                                  (21 III)     

)التخيلـــي  اطيســـي. يمثــل الجـــزءنغســتجابة الخطيـــة للمـــادة للإشــعاع الكهروملاوالتــي تميـــز ا    )2     

ــي   مـــن وظيفـــة العـــزل الامتصـــاص البصـــري فـــي البلـــورة. تُحســـب مســـاهمة النطـــاق البينـــي فـــي الجـــزء التخيلـ

( )  ر المشـغولة عبـر منطقـةى غي ـت المحتلـة إل ـالان طريـق جمـع التحـولات مـن الح ـمـن ع ـBrillouin   ، 

ــي كــــن اســــتخلاص الجــــزء الحميو  )قيقــ )1   ــيمــــن و ــائي مــــن الجــــزء التخيلــ )ظيفــــة العــــزل الكهربــ )2   

 .Kramers -Kronig باستخدام علاقات

SCF 
 

optic 

joint 

kram 

 العقديةعزل ال فة لحساب دالةختلطي لمراحل متخطي رسم (: III.9الشكل ) 
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قمنـا بحسـاب  (، )الضـوءجيـة لإثـارة الخار ر االمعرضـة لتـأثي C 2Se2Crو C 2Se2Vكبـاتمر ب لوصـف سـلو 

ــزل الك ــائير هدالــــة العــ )بــ )   ــذه ــل هــ ــرية، الخصــــائص . لوصــــف كــ ــي البصــ ــزء التخيلــ ــاب الجــ ــي حســ   يكفــ

( )2 تقريـب مباسـتخداسابات تم اجراء ح ، حسنةباستخدام ثابت الشبكة الم الكهربائي لدالة العزل A GG

 الكترون فولط.  45الى  0ن منطاق الطاقة  في  

5.7.III   عزل الكهربائي التخيلي لوظيفة ال   ء الجز 
)الجــزء التخيلــي مــن وظيفــة العــزل تغيــر ( III10.الشـــكل ) وضــح ي )2   كدالــة للطاقــة. مــن هــذا

 .مختلفة interband حصول على انتقالاتيمكننا ال ، المادةالذي يعكس امتصاص  المنحنى، 

)  الكهربائيمن وظائف العزل  نالتناظر الرباعي الزوايا إلى ظهور عنصري يؤدي )2

xx  ( )2

zz    

)الجزء التخيلي  تغير ( III10.)  يوضح الشكل )2   للمـركبين دالـة للطاقـةل كالعـز من وظيفـة C2Se2V 

 .  C2Se2Crو

ــ  eV0.2313و  eV 60.6122عنــد قصــى للامتصــاص للمــركبين الأيقــع الحــد  و  C2Se2Vلـ

C2Se2rC ــ  علــى التــوالي. لــوحظ تبــاين طفيــف )لـ )2   بــين مكونــات المــركبين. تحــد  الــذروة الرئيســية

 لى التوالي. ع C2Se2Crو  C2Se2V، لـ  Xول المحور لى طع eV 0.61226  (eV0.2313 ،)عند 
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)تغيرات الجزء التخيلي  (: III10.الشكل )  )2  قة للمركبين بدلالة الطاC2Se2V  وC2Se2Cr 
 GGA تقريب باستعمال
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 6.7.III  نطفاء معامل الا 
ــكل ) كدالـــة لطاقـــة المركبـــات المدروســـة فـــي  فـــاءنطلاا يظهـــر تطـــور معامـــل  الأطيـــاف ( III.11الشـ

عنـد طيـاف الملحوى علـى الأ الانطفاءالتفاصيل. القيمة القصوى لمعامل  ختلافات صغيرة فيع امتشابهة م

لمركــب  zطــول المحــور  علـى eV 3,19734الطاقــة  وعنــد xطــول المحـور لــىع eV 0,50341ة الطاق ـ

C2Se2V  ةق ـعنـد الطا، و   eV 2313,0 علـى طـول المحـور x  الطاقـة عنـد و eV ,11573  علـى طـول

لـك التـي إلى قيمته القصـوى هـي ت نطفاءالالطاقة التي يصل فيها معامل او ،  C2Se2Crركب لم zالمحور 

 . معدوممن دالة العزل  جزء الحقيقييكون فيها ال
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 C2Se2Crو  C2Se2Vبين لمركفاء بدلالة الطاقة لتغيرات معاملات الانط (: III11.) الشكل 
 GGAريب قبت
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7.7.III    الانكسار معامل  ل و العز دالة  الحقيقي من    الجزء : 
)الجـزء التخيلـي الكهربـائي مـن  دالة العـزلتم الحصول على الجزء الحقيقي من ي )2  عـن طريـق

العـزل الكهربـائي  سـاب ثوابـتح تـم ( III.12الشــكل ) [ كمـا هـو موضـح فـي 23كرونيج ] -تحويلات كرامرز

لاحـظ أن هـذه الأطيـاف البصـرية نو  )4(III.لجــدول اي د المعـدوم وتـم سـردها ف ـمن حد الترد 1Ԑ)(wالثابت 

 ( III.12الشــكل ) اختلافـات صـغيرة )الموضـع وارتفـاع القمـم(. يوضـح  مـع الممثلة في هذا الشـكل متشـابهة

 . C2Se2Crو  C2Se2V بين للمركبعزل ن دالة الم 1Ԑ)(w النتائج المحسوبة للجزء الحقيقي )المشتت( 

تزايــــد فــــي طاقــــة الفوتونــــات الــــى أن  علحقيقــــي تنــــاقص م ــــء ايحــــد  لجــــز  1ԑ(0)مــــن قــــيم انطلاقــــا  ▪

ــة بعـــد مـــرور بو  3.9048eVينعـــدم ــالبة، وينعـــدم مـــن جديـــد الجـــزء المشـــتت عنـــدما تكـــون الطاقـ قـــيم سـ

ينعـد  C2Se2Vركـب بانسـبة للمو  GGAلتقريـب   C2Se2Crبالنسـبة للمركـب eV 25.2929تسـاوي 

  eV 3.7415م عند قيمة الطاقة 

 eV 22.6262 الجزء المشتت عندما تكون الطاقة تساوي  ديبة، وينعدم من جدسالبعد مرور بقيم و 

ر الـذروة الرئيسـية الــى بنيـة متذبذبـة حـول الصــفر ثـم يصـبح الطيـف ســلبيا، يليـه تقـدم بطـيء نحــو وتشـي

 الصفر. 

كــب تختفــي للمر  عــدم وجــود انتشــار ولاحظنــا انــه بالنســبة لهــذا الصــفر يعنــي نقــاطمــرور الاطيــاف ب ▪

ص فــي التشـتت عنــد قيمـة هــذه الطاقـة معــدوم وبالتـالي يكــون الامتصـا ن حيـث يكــو  w)(1Ԑزل الع ــدالـة 

 القيمة العظمة. 

مـن دالــة العــزل  w)(1Ԑللمــرء ان يـرى تغيــر طفيفـا فــي الجـزء الحقيقــي  يمكـن ( III.12) مـن الشــكل ▪

 القمة الرئيسية   بالقرب من نيمركبلل

ل المعتمــدة علــى التــردد، يمكننــا ز ع ــالــة الل عليــه مــن دحصــو التخيلــي الــذي تــم الباســتخدام الجــزء الحقيقــي و 

 . R(w)وأطياف الانعكاسية  I (w)رية الأخرى مثل معامل الامتصاص تقدير الخصائص البص
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تم حيـث ي ــ لوسـط، او مغناطسـية فــي لكهـر وتـم حسـاب معامـل الانكســار الـذي يصـف ســلوب الموجـة ا
شـــكل  مكســـار يتبــع بشـــكل عـــامعامـــل الان ان ملاحظــة حيـــث يمكـــن ( III.13الاطيـــاف فـــي الشــكل ) عــرض 

)    : هيعلاقة بينهما الجزء الحقيقي الذي ينتمي اليه وال ) ( )10 0n = 
تجريبيــة م لــى حــد علمنــا لا يوجــد قــيل وعفــي نفــس الجــدو  1ԑ(0)و n (0)ويــتم تلخــيص معامــل الانكســار  
 تاحة للمقارنة. م

 

Les composes 
1(0)  (0)n  

xx  
zz  

xxn  
zzn  

V2Se2C 49.10 18.61 7.01 4.31 

Cr2Se2C 83.88 27.10 9.18 5.21 
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 C2Se2Crو  C2Se2Vللمركبين بة سو المح 1ԑ (0)و n (0) قيمكل من يمثل  : )III4.(الجدول 
 GGA باتباستعمال التقري

 

 C2Se2Crو C2Se2V ينركبالطاقة للم بدلالة w(1Ԑ(ي ر الجزء الحقيقتغي (: III21.شكل ) ال
 GGAتقريب  باستعمال

 



 النتائج والمناقشة                                                                                            الث  الث فصلال

55 

 

 
 

 

 8.7.III  كاسية الانع   طيف : 
عند  تبدأيرة كب انعكاسيةكب طاقات منخفضة يكون لهذا المر  دننلاحظ انه ع( III.14الشكل ) فقا و 

بالنسبة  C2Se2Cr %65.92ركب للمو  GGAلتقريب با C2Se2Vللمركب  بالنسبة %59.31

د ويحد  اقصى انعكاس عن والعالية.ت المتوسطة عند الطاقا الانعكاس نقصان فيثم يحد   ،GGAلتقريب

قة د قيمة الطاعن C2Se2Crوللمركب  GGAلتقريب  ةبالنسب  C2Se2VللمركبeV .50340الطاقة 

0.0952 eV 

نطاقات. وفي الأخير لاحظنا ان المركب عندما تكون ن الوهذه الانعكاسية القصوة ناتجة عن التحولات بي

 صغيرة.ى انعكاسية طاقات عالية يحتوي عل كبيرة وعند سية ذاتيةي على انعكاالطاقات صغير يحتو 

9.7.III    ص ا الامتص معامل : 
( انـــــه عنـــــد الطاقـــــات III51.فـــــي الشـــــكل )  Cr2Se2Cو C2Se2Vلمـــــركبين  ظهـــــر معـــــاملات الامتصـــــاصت

الطاقــات عنــد يتنــاقص  قصــوة وثــممعامــل الامتصــاص فــي تزايــد بشــكل كبيــر ليصــل الــى قيمــة  يبــداالمنخفضــة 
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باستعمال  C2Se2Crو C2Se2Vللمركبين سار بدلالة الطاقة لانكامعامل  رتغي : ( III.31كل ) الش
 GGAيباتالتقر 
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ــاص الأ ــل الامتصـ ــر  I (w)علـــى. معامـ ــن أكبـ ــركبين  cm 4(10-1(مـ ــبة للمـ ــرعة بالنسـ ــد بسـ  C2Se2Vويزيـ

   Cr2Se2Cو

 Cr2Se2Cو  C2Se2Vللمـركبين eV 43.9600و eV 39.8783الطاقـات عنـد ذروة القويـةال حيث نلاحظ

 40.3953eVى ال39.1980eVالطاقة تظهر أطياف الامتصاص الحد الأقصى في نطاق التوالي و  على

     Cr2Se2Cو C2Se2Vى التوالي للمركبين عل eV44.6402الى  eV43.5790 ومن
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 C2Se2Crو  C2Se2Vمركبيأ  طاقة للبدلالة ال R(w)تغير أطياف الانعكاسية  (: III41.لشكل ) ا
 GGA بريفي تق
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10.7.III   الضوئية:   الناقلية 
)لناقلية الضوئية تربط مجال الكهربائي ا )E   و كثافة التيار( )j  [24]على النحو التالي : 

( ) ( ) ( )j E   =                                                     (22 III) 

0ما لو  يتحول الى توصيل كهربائي ولها علاقة مباشرة بالجزء التخيلي لدالة العزل الكهربائي ،   →

 [:25]الية التقة  منها بالعلاحساب الجزء الحقيقي مكن وي

( ) 2
4


  


=                                                          (23 III) 

( III.16الشــكل ) توجــد عــدة قمــم تقابــل التحــولات بــين النطاقــات فــي طيــف التوصــيل الضــوئي المعــروض فــي 

 C2Se2Vللمركـب   eV7 الـى  eV 5لحـادة بـين ف الحـواتظهـر ا C2Se2Crو  C2Se2V ينمـركبة للبالنسـب
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 في C2Se2Crو  C2Se2V ينبدلالة الطاقة للمركب w)( Iتصاص معامل الام غيرت (: III51.الشكل ) 
 GGAريبقت
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 منطقـة الاشـعةفـي  Ve 4الـى  eV 3تقـع فـي المجـال  C2Se2Crلمركـب وبالنسـبة ل   GGAالتقريـب  فـي 

 بنفسجية. الفوق 

 

 

 
 

11.7.III   لطاقة: ا الضياع في  لة  دا 
ا يصـف ضـياع عـد ودالـة الضـياع فــي الطاقـة ت سـريعة التــي تمـر عبـر المــادة. لكترونـات الالطاقــة للإعـاملًا مهمــً

 ة فقدان الطاقة من دالة العزل الكهربائي يمكن وصفه بالتعبير لتالي: يمكن تقييم دال

( )
( )
1

ImL 
 

 
= −  

 
                                                              (24 III) 
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في  C2Se2Crو  C2eS2Vللمركبين  بدلالة الطاقة σ( wالناقلية الضوئية )  رتغي (: III61.الشكل ) 
 GGA التقريب
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تالي:والتي يمكن كتابتها على النحو ال    

( )
( )

( ) ( )
2

2 2

1 2

L
 


   

 
 =
 + 

                                                         (25 III) 

 19.95eVين  قـة الطاقـة ب ـة فـي منطتظهر أطياف فقدان الطاقة قيمًا مهم ( III.17الشكل ) مبين في كما هو 

ـمركب  eV24.69و    eV 25.75الـى  eV 20.91تقـع فـي منطقـة بـين  C2Se2Cr كـب و للمر C2Se2Vلـ

التــوالي لــى ع C2Se2Crو  C2Se2Vللمــركبين  eV52.32و eV68.22قــة د طالحظــة الــذروة الشــديدة عن ــو 

 بفقدان طاقة كبيرة .  ان المدروس ان ركبالم انا يتميز هنو 
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في  C2Se2Crو  C2eS2Vين بدلالة الطاقة للمركب σ( w)  وئيةضالناقلية ال رتغي (: III71.الشكل ) 
 GGA التقريب
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 ةخاتمال



خاتمة ال  

 

 

 الخاتمة 
ــا بدراف ــــ معامــــل  c(A°)و  a(A°)لخصــــائص البنيويــــة مثــــل ثابــــت الشــــبكة ســــة اي هــــذا العمــــل قمنــ

الحجـــم  ة الكليـــة بدلالـــةقمنـــا بحســـاب تغيــر الطاق ـــكمـــا   ’Bلمشـــتقة الأولـــي لهـــذا المعامــل وا Bطية اغالإنض ــ

 فـي ، المدمجـة  سـتوية المتزايـدة خطيـًاعلـى  طريقـة الموجـة المإعتمدنا في الحسـابات حيث 

التـــدرج المعمـــم  يو ذلـــك فـــي كـــل مـــن التقريب ـــنظريـــة داليـــة الكثافـــة ام لفـــي الإطـــار الع ـــ  wien2kبرنـــامج 

 (GGA )ريبوتق  (LDA في حين أن ) هي دقة مع القيم التجريبيةالأكثر الحالة  (GGA ) . 

 ةصريوالب لحالات الكلية و الجزيئية( الطاقة كثافة ابنية عصابة مثل الإلكترونية ) وكذا الخصائص 

الناقليــة  و متصــاصلاامعامــل  و نطفــاءمعامــل الاو  عــزل الكهربــائيلوظيفــة ال والحقيقــي الجــزء التخيلــي مثــل

-pس مــع تنــاظر ثيفــة التكــديبلــور فــي بنيــة سداســية كتت يالت ــ M2Se2C  (M=Cr,V )لمركبــات   الضــوئية

3m1  فـــي كـــل مـــن التقريبـــي التـــدرج المعمـــم و ذلـــك ( 164)زمـــرة فراغيـــة (GGA ) دل لبريـــك المع ـــ وتقريـــب

   . من أجل تحسين الخصائص الإلكترونية ) (mBJ    جونسن

 TMD etقاليــة ) لانتيــدات والكاربونيتريــد للمعــادن اجينمنــا بدراســة ثنــائي الهالكو متللقيــام بــذلك اه

MXene )  والصناعيةاستخدامتها التكنولوجية  بفضلوهذا. 

 ج المبدئية لعملنا هذا مبينة كما يلي:  تائالن

 c(A°)  و a(A°)لشـبكة البلوريـة ابـت واجيـدة لث( يؤدي إلى نتـائج GGAمعمم ) تقريب التدرج ال ❖

ديــد معامــل م تحوت ــ M2Se2C  (M=Cr,V ) المركبــات  مــن لكــل  رنــة مــع القــيم النظريــةاقم

( لحســابات GGAيــب ) تقر اســتخدمنا  . قة الأولــى لمعامــل الإنضــغاطيةوالمشــت Bية الإنضــغاط

 .الخصائص الإلكترونية



خاتمة ال  

 

 

 )s,p,d(( لـــي مـــدارات مختلفـــة VوCrعطـــي شـــرحا مفصـــلا لمســاهمة الـــذرات ) كثافــة الحـــالات ت ❖

  GAG-BJm ليــة والجزئيــة باســتخدام تقريــبالكلكترونيــة قمنــا بحســاب كثافــة الحــالات لابنيــة الل

 GGA .و

ــي أمـــا  ❖ ــد أن المركب ـــخص ـــالفـ ــة نجـ ــديه  M2Se2C  (M=Cr,V )  اتائص الإلكترونيـ ــية  الـ خاصـ

 معدن

أنهـــا أداة قويـــة لفهـــم  الانعكـــاس ...(  الامتصـــاص، ة ) دراســـة الخصـــائص البصـــرية للمـــواد الصـــلب ❖

   . ني والذري لهذه الموادو ر الإلكتالتركيب 

 eV 43.9600 و eV 39.8783اقـاتالـذروة القويــة عنـد الط  I(m) صتصـامعامـل الام ❖

طياف الامتصاص الحـد الأقصـى فـي ر أعلى التوالي وتظه  C2Se2Crو   C2Se2Vللمركبين

 44.6402eVالــى  43.5790eVو مــن  40.3953eVى ال ــ39.1980eV نطـاق الطاقــة 

  . C2Se2Crو  C2Se2V لتواليللمركبين على ا

ا ت ، الانعكاســيالطيــف  ❖               19.95eV  الطاقــة بــين فــي منطقــة مهمــةظهــر أطيــاف فقــدان الطاقــة قيمــً

ـمركب  24.69eVو   الـى  eV 20.91تقـع فـي منطقـة بـين  C2Se2Cr لمركـب و ل C2Se2Vلـ

Ve 25.75  22.68لحظـــة الـــذروة الشـــديدة عنـــد طاقـــة وeV 23.52وeV ين للمـــركبC2eS2V            

 ة كبيرة . فقدان طاقن  بنا يتميزان المركبان  المدروساوه على التوالي C2Se2Crو 

بــــات إن ثنــــائي كالكوجينيــــدات المعدنيــــة مركفــــتح هــــذا العمــــل آفاقــــا فــــي علــــم المــــواد لتكامــــل هــــذه الي

ــة والكارب ــدمهالانتقاليـ ــي يقـ ــائص التـ ــع الخصـ ــة جميـ ــة لدراسـ ــوى البدايـ ــت سـ ــد ليسـ ــذا ونيتريـ ــب، لاا هـ ــن  مركـ ومـ

جيـدان جـدا للتطبيقـات ريـد مرشـحان لكاربونيتة وات المعدنية الانتقالية المدروس ـيدانائي كالكوجينالواضح أن ث

 المستقبلية لتخزين الطاقة. 
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   تقريبينل الستعما با  C2Se2Vتغير الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب 
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 ملخص 
د جدبدة من خلال دراسة العلاقة بىن ينىة المادة )طبيعة  واكتشاف موام ميتطور علم المواد في تص 

 تخدام فيزياء الكم.ية......( وخصائصها باسلمجهرا ري والبنيةذال ب، الترتيوابطالر

ية والضوئية رونالالكت,عام لدراسة نظرية للخصائص البنيوية ر الاطكرة هو جزء داخل الاذه المذعمل ه

ت بذج التى (MXene,TMD)لكوجيد معدني انتقالي و كربونتربد ن ثنائي  كام يجلمركبات جديدة كمز

باستخدام طريقة  زين الطاقة و تحويلها.ما كبيرا في السنوات الاخيرة بسب ادائها الممتاز في تخهتماا

ك في اطار لذو  WIEN2Kامج  برنجة في تزايدة خطيا والكمون الكامل   والمدمالم ةيالامواج المستو

متوافقة م  النتائج  وية (.نتائجنا التى توصلنا اليها في دراسة الخصائص البنيDFTفة)دالية الكثا  يةنظر

ا اهمه ةه المركبات معدنية  لها خصائص ضوئيذ ترونية تبين ان هالتجريبية  و دراسة الخصائص الالك

                                                                                            امتصاص الضوء وانعكاسه .           

 تخزين الطاقة ، معدن،   امتصاص الضوء.،  DFT  :الكلمات المفتاحییة

 

Abstract 
 The development of materials science in the design and discovery of new materials by studying the 

relationship between the structure of matter (nature of bonds, atomic arrangement and microstructure...) and their 

properties using quantum physics. The work of this note is part within the general framework of a theoretical 

study of the structural, electronic and optical properties of new compounds as a mixture of transitional metallic 

dichalcoïde and carbontéride (MXene, TMD), which has attracted great interest in recent years because of its 

excellent performance in energy storage and conversion. Using the planar wave method. Linearly increasing and 

full latency and integrated in WIEN2K program within the framework of density function theory (DFT). Our 

results that we reached in studying structural properties are compatible with experimental results and studying 

electronic properties showing that these semi-metallic compounds have optical properties, the most important of 

which is light absorption and reflection.  

Key words: DFT, energy storage, metal, light absorption. 

Résumé 
Le développement de la science des matériaux dans la conception et la découverte de nouveaux 

matériaux en étudiant la relation entre la structure de la matière (nature des liaisons, arrangement atomique et 

microstructure...) et leurs propriétés à l'aide de la physique quantique.  Les travaux de cette note s'inscrivent dans 

le cadre général d'une étude théorique des propriétés structurales, électroniques et optiques de nouveaux 

composés en tant que mélange de dichalcoïde métallique de transition et de carbontéride (MXéne, TMD), qui a 

suscité un grand intérêt ces dernières années car de ses excellentes performances dans le stockage et la 

conversion d'énergie. Utilisation de la méthode des ondes planaires. Croissance linéaire et pleine latence et 

intégrée dans le programme WIEN2K dans le cadre de la théorie de la fonction de densité (DFT). Nos résultats 

que nous avons obtenus dans l'étude des propriétés structurelles sont compatibles avec les résultats 

expérimentaux. Résultats et l'étude des propriétés électroniques montrant que ces composés semi-métalliques ont 

des propriétés optiques dont la plus importante est l'absorption et la réflexion de la lumière. 


