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 :   مقدمة عامة 

لا شًء ٌشٓذ أكثش  زٍث أَّ نطانًا اسذثطد انسؼاسج الإَساٍَح اسذثاؽا ٔثٍما تاسرخذاو انًٕاد.

نك يعظى ريٍ زمٍمح أٌ ذاسٌخ الإَساٌ يظُف زسة ذطٕس يعشفرّ. فً انٕالع، زرى نٕ َسٍُا 

انركُٕنٕخٍا ذسٍؾ تُا، ًٌٔكُُا أٌ َطهك عهى عظشَا عظش فٍزٌاء انًادج.  انٕلد،  

فً انٕلد انساػش انرمذو انركُٕنٕخً ٔانظُاعً ٌعرًذ تمٕج عهى ذمذو انًٕاد. زٍث أطثر ذظًٍى 

ا ٌعكس انرطٕساخ زانًٕاد عٍ ؽشٌك انكًثٍٕذش انطشٌمح الأكثش فعانٍح فً تسث عهٕو انًٕاد. ْ

ح الإنكرشٍَٔح نششذ انعذٌذ يٍ انُرائح انردشٌثٍح ٔ انرُثؤ تانخظائض انفٍزٌائٍح، انسذٌثح فً انُظشٌ

[.1نهًٕاد انرً نى ٌرى ذظٕسْا تعذ]   

أدخ دساسح خٕاص انًٕاد إنى إْرًاو خاص تانرمذو انركُٕنٕخً نهفٍزٌاء ٔ انكًٍٍاء. زٍث ٌعرًذ 

انفٍزٌائٍح عٍ ؽشٌك انًساكاج انعذدٌح انرً ذهعة  خحزانرطٌٕش عهى انرظٍُع، انرٕطٍف ٔ انًُ

دٔسا يرزاٌذج الأًٍْح فً انعذٌذ يٍ انًدالاخ يٍ انفٍزٌاء انظهثح إنى انكًٍٍاء اندزئٍح. ٔلذ أذاذ 

انٕطٕل إنى انًعانداخ الأكثش لٕج إنى ذُفٍذ ؽشق زساتٍح يعمذج، يًا ٌسًر تانسظٕل عهى 

[.2َرائح ذدشٌثٍح أكثش دلح ]  

اف انعذٌذ يٍ انسثائك انخهٌٕح أٔ ذًد دساسح خظائظٓا )انثٌٍُٕح، الإنكرشٍَٔح، انًشَح ٔذى اكرش  

انؼٕئٍح( تشكم ذدشٌثً ٔ َظشي. ٌٕطف تٍُح انسثائك تانكهكٕتٍشٌد  ذسد انظٍغح انعايح    

عهى ازرًال  أٌ ذكٌٕ أشثاِ انًٕطلاخ.  II-IV-   . 

                   II-IV-     انًشكثاخ كاَد ، انًاػٍحعهى يذاس انعمٕد  

، ٔانًعشٔفح عًٕيا تاسى انكهكٕتٍشٌد،   (II=Cd, IV=Si, Ge, Sn ,   =P ,As, Sb)  

يٕػٕعا نهعذٌذ يٍ الإعًال انُظشٌح ٔ انردشٌثٍح ، ٔفائذذٓا انركُٕنٕخٍح، كًا أٌ خظائظٓا 

 انًثٍشج نلاْرًاو ًْ انرً دفعرٓى نرسمٍك.
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َظشٌح دانٍح انكثافح  (DFT) الأٔنى تاسرخذاو ٔظائف انًٕخح.، ًْ شكهٍاخ تذٌهح نهكًٍاخ   

   اندسى خظائض نعلاج خاص تشكم نلاْرًاو انًثٍش ئٍ N فً انًادج انًكثفح. سٓم انعذٌذ يٍ 

  الإخشاءاخ انعذدٌح انذلٍمح فً انسساب. ذطثٍماذٓا ًْ:

عظاتح انطالح فً انفٍزٌاء انظهثح، انخظائض انؼٕئٍح،  :كثٍشج يُٓا عهى سثٍم انًثال 

[.3انًغُاؽسٍح......... نثعغ انسثائك ]  

(FP-LAPW) نمذ اسرخذيُا ؽشٌمح انًٕخح انًسرٌٕح انًرزاٌذج خطٍا ٔ انكًٌٕ انكايم   

ترمشٌثاذّ    (DFT) فً إؽاس َظشٌح دانٍح انكثافح    

،(mBJ) نـ   ذمشٌة   johnson ٔ Becke  انًعذل  (GGA)  (LDA) ٔ ذمشٌة انرذسج انًعًى   

 .(wien2k) تشَايح تاسرخذاو    

ا انعًم انى ثلاثح  فظٕل. الأٔل ، ٌظف َظشٌح دانٍح انكثافح ، انطشٌمح انًسرخذيح  فً زٌُمسى ْ

يرعذدج الأخساو ،  زم انًشكهح الإنكرشٍَٔح  انُاذدح عٍ إدخال ذمشٌة َاذح عهى يعادنح ششٔدٌُغش

ا ْٕ انسم      زْٔ انًسرخذيح،اسذثاؽ . انًثادئ الأساسٍح نطشٌمح -ذمشٌة ٌسرخذو نهطالح ذثادل

(FP_LAPW)    تانُسثح نًٕخح انًسرٌٕح انًرزاٌذج خطٍا ٔانكًٌٕ انكايم 

(wien2k) انًسرخذيح نًساكاج  انخظائض انفٍزٌائٍح انًخرهفح.  تشَايح يع ٔطف    

ٌعشع عًٕيٍاخ عهى انخظائض الإنكرشٍَٔح ، انؼٕئٍح ٔ انثٌٍُٕح  نًٕاد  انفظم انثاًَ

 انكهكٕتٍشٌد.

انفظم انثانث ٌثٍٍ انخظائض انثٌٍُٕح ، الإنكرشٍَٔح ٔانؼٕئٍح انرى ذى انسظٕل عهٍٓا تاسرخذاو 

انطشق انًٕػسح فً اندزء الأٔل ، نًٕاد               .  
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.1-I يقديح: 

ٖٓ أخَ ٓؼشكخ ٓخزِق اُخصبئص اُل٤ض٣بئ٤خ ُِٔٞاد اُصِجخ ػ٤ِ٘ب دساعخ اُ٘ظبّ أُزؼِن ثغِٞى 

 -إٌُزشٕٝ  ،ٗٞاح  -إٌُزشٕٝ   ، ٗٞاح -)رلبػَ ٗٞاحالإٌُزشٝٗبد ز٤ث رزلبػَ ٓغ الا٣ٞٗبد ٝك٢ ٓب ث٤ٜ٘ب  

 إٌُزشٕٝ (.

غزخذّ ٗظش٣خ ُٗزُي  ،اُسَ زغبث٤ب  ٓغزؼص٤خ  Schrödinger)) د ٣٘ـشششٝ  زا رٌٕٞ ٓؼبدُخُٜٝ

 ًٞع٤ِخ س٣بض٤خ ٖٓ اخَ زَ ٓؼبدلاد ٤ٌٓب٤ٗي اٌُْ الأعبع٤خ . DFTدا٤ُخ اٌُثبكخ 

-I2 نهثهىرج شرود يُغر. يعادنح: 

ٝ  )الإٌُزشٝٗبد(خل٤لخ  ً٘ظبّ ٝازذ ٣زٌٕٞ ٖٓ خغ٤ٔبد اػزجبسٛبًَ الاخغبّ اُجِٞس٣خ ٗغزط٤غ 

 :[1]شٝد ٣٘ـشش. رٞصق ثٔؼبدُخ )الأ٣ٞٗخ(اُثو٤ِخ 

I-1                                                                           

 رٌٕٞ ٓغزوِخ ػٖ اُضٖٓ ششٝد ٣٘ـشك٢ زبُخ اُغٌٕٞ ٓؼبدُخ 

I-2                                                         (   )    (   ) 

  زار٤خ أُٞاكوخ٢ٛ اُو٤ْ اُ  ، ( إٌُزشٝٗبد + ٌَ إزذاث٤بد )أ٣ٞٗخ٢ٛ اُذاُخ أُٞخ٤خ ٝرزؼِن ث   

٣ٔثَ ٓؤثش اُٜبِٓز٤ٗٞبٕ ُِجِٞسح ز٤ث ٣ٌٕٞ ٓؤُلب ٖٓ اُطبهخ اُسش٤ًخ ٌَُ اُدغ٤ٔبد ٝ طبهخ   ٝ 

 :ز٤ث رٌزت ك٢ ؿ٤بة اُسوَ اُخبسخ٢ ػ٠ِ اُشٌَ اُزب٢ُ ،اُزلبػَ ك٤ٔب ث٤ْٜ٘

I-3                                                                                    

  ز٤ث3

 .اُسش٤ًخ ُلإٌُزشٝٗبد خاُطبه :      

 اُطبهخ  اُسش٤ًخ ُلأ٣ٞٗخ.    : 

 إٌُزشٕٝ. -إٌُزشٕٝطبهخ رلبػَ     :  
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 .ٗٞاح -ٗٞاح طبهخ رلبػَ     : 

 إٌُزشٕٝ. - هخ رلبػَ إٌُزشٕٝطب    :  

   

       ∑
   

   
   ∑

   

   
   

 

    
∑

     

| ⃗   ⃗⃗⃗ |
    

 
   

 
   

 

    
 
 

 
∑

      

| ⃗⃗⃗   ⃗⃗⃗ |
 
 

 
 
 

    
∑

  

| ⃗   ⃗ |
       

4-I    

 

 1   ك٘دذ ك٢  ،زساد ٓزـ٤ش ٍُٔٞ ٝازذ ٖٓ اُ 3(Z+1)   ػ٠ِ  شششٝد ٣٘ـرسز١ٞ ٓؼبدُخ 

رٌٕٞ ٓغزس٤ِخ اُسَ إلا  ثلشض ػذد  شششٝد ٣٘ـزٙ ا٤ٌُل٤خ ٓؼبدُخ ٝ ثٜ ،رسح      ٖٓ اُجِٞساد 

 .شأٝثٜ٘ب ٣ٔ -أٝلا روش٣ت ثٞسٕ ، جبدُزوش٣ٖٓ ا

.3-I  تقريةBorn-Oppenheimer : 

ك٢ ػبّ  ،كوذ رْ رجغ٤طٜب ،ٓؼوذح خذا ثس٤ث لا ٣ٌٖٔ زِٜب ٖٓ اُ٘بز٤خ اُزس٤ِ٤ِخ (I-4)أُؼبدُخ 

٣ٔش اُِزإ اهزشزب زلا روش٣ج٤ب  ُزجغ٤ظ ٓؼبدُخ  ٝثٜ٘بأٖٓ طشف ٓبًغٖ ثٞسٕ ٝ سٝثشد  1291

ٝاُز١ ٣أخز ثؼ٤ٖ  ، ٣ٞٗخذ ٛزا اُزوش٣ت ػ٠ِ كصَ زشًخ الإٌُزشٝٗبد ػٖ الأ٣ؼزٔ ،شششٝد ٣٘ـ

ز٤ث إٔ ًزِخ الإٌُزشٝٗبد أهَ  ، ٣ٞٗخلأاٌُج٤ش ث٤ٖ ًزِخ الإٌُزشٝٗبد  ٝ ًزِخ ا الاخزلاف الاػزجبس

،  [9] ٣ٞٗخ ك٢ ز٤ٖ إٔ عشػخ الإٌُزشٝٗبد  أًجش ثٌث٤ش ٖٓ عشػخ الا٣ٞٗخثٌث٤ش ٖٓ ًزِخ الأ

   (    )طبهخ اُسش٤ًخ ُلأ٣ٞٗخ ٓؼذٝٓخ زُي رصجر اُٝث

          ٗٞاح ثبثزخ - طبهخ رلبػَ ٗٞاح ٝ

أ١ ٣صجر اُٜب٤ِٓز٤ٗٞبٕ ا٢ٌُِ  ُِدِٔخ أُؤُلخ ٖٓ ٛب٤ِٓز٤ٗٞبٕ إٌُزش٢ٗٝ ٝ ٛب٤ِٓز٤ٗٞبٕ ١ٝٞٗ ػ٠ِ 

 :اُشٌَ 

5-I                                              
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 ثس٤ث3

              

 ٣ٔثَ ٛب٤ِٓز٤ٗٞبٕ الإٌُزشٝٗبد .    

 :إرٕ رصجر ٓؼبدُخ ششٝد ٣٘ـش لإٌُزشٝٗبد ٢ٛ

6-I                                                        (   )    (   )  

ش٣ت أخش ٣غ٠ٔ ثزوش٣ت دُخ ثبُطشم اُش٣بض٤خ أُؼشٝكخ ُزُي ٗغزخذّ روبلا ٣ٌٖٔ زَ أُؼ

 ٛبسرش١.

-I4تقرية . Hartree : 

رٌٖٔ اُؼبُْ الإ٤ٌِٗض١ ٛبسرش١ ٖٓ ٝضغ أٍٝ ٗٔٞرج ٢ًٔ ُٞصق اُزسح ٓزؼذدح  1291ك٢ ع٘خ 

ػ٠ِ ٗٔٞرج الإٌُزشٕٝ أُغزوَ أ١ إٔ ًَ إٌُزشٕٝ ٣زسشى ٓ٘لشد ك٢ اُسوَ  ،[ 3الإٌُزشٝٗبد ]

 : د الأخشٟأُزٞعظ أُزُٞذ ػٖ الأ٣ٞٗخ ٝثبه٢ الإٌُزشٝٗب

7-I                         ∑     

 : رٌزت داُخ أُٞخخ ا٤ٌُِخ ُِدِٔخ ًدذاء دٝاٍ اُسبُخ ٌَُ الإٌُزشٝٗبد ػ٠ِ اُشٌَ

8-I                      ( )  ∏   ( ⃗⃗ )
 
    

 :٤ٗخ ٝرٌزت اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُِدِٔخ ًٔدٔٞػخ اُطبهخ أُٞاكوخ ٌَُ زبُخ إٌُزشٝ

9-I            ∑     

 :رصجر  شششٝد ٣٘ـٝٓ٘ٚ ٓؼبدُخ 

-I11                           *
   

  
       ( ⃗ )    ( ⃗ )+  ( ⃗)     ( ⃗) 

 K:ك٢ زوَ الأ٣ٞٗخ    اُطبهخ اٌُبٓ٘خ ُلإٌُزشٕٝ -1
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11-I                                                    ( ⃗ )   ∑
   

 

    | ⃗   ⃗⃗⃗ |
  

 ٣ٔثَ ٓٞضغ الأ٣ٞٗخ .   

   :إٌُٔٞ اُلؼبٍ ُٜشرش١ -9

12-I                                           ( ⃗ )   
 

 
∑

  

    | ⃗   ⃗ |
  

-I5 . تقرية:Hartree -Fock 

ٝ ُزُي  ، [ ]ثب٢ُٝ  اعزجؼبدلا رسزشّ ٓجذأ  ١ُٜبسرشث٤ٖ كٞى إٔ اُذاُخ أُٞخ٤خ  1231ك٢ ػبّ 

 !Nثس٤ث رٞخذ  [ ]هبّ كٞى ثزط٣ٞش ٗٔٞرج ٛبسرش١ ثئدخبٍ ٓجذأ اُغج٤ٖ ُ٘ظبّ الإٌُزشٝٗبد 

 .( ⃗       ⃗   ⃗ )ٞضغ ٓ Nإٌُزشٕٝ ػ٠ِ  Nُٞضغ  اززٔبٍ

 :اُز٢ ًزجٜب ػ٠ِ اُ٘سٞ اُزب٢ُ  [ ]ز٤ث زَ ٓؼبدُخ اُذاُخ أُٞخ٤خ ٓسذداد علارش 

13-I                    (          )  
 

√  
|
  (  )                       (  )
                                                 
      (  )                       (  )

|        

ٝ أُؼبَٓ 
 

√  
 ٛٞ ثبثذ اُزؼبٓذ       

إٕ رسذ٣ذ إٌُٔٞ داخَ اُجِٞسح ٢ٛ ٖٓ ث٤ٖ اُصؼٞثبد اُز٢ رصبدف زغبة ث٤٘خ ػصبثبد اُطبهخ 

       (DFT)اٌُثبكخ  وخ زذ٣ثخ ٝ ٢ٛ ٗظش٣خ دا٤ُخ٣ُٝزُي ٝخذد طش

6-I َظريح دانيح انكثافح .(DFT) :  

٣زْ اعزخذاّ ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُثبكخ ًأداح س٣بض٤خ ُسَ ٓشٌلاد اٌُْ ٝ ك٢ ٝصق ٝرس٤َِ خصبئص 

ز٤ث  [ ]الأٗظٔخ  أُؼوذح اُل٤ض٣بئ٤خ ٝ ا٤ٔ٤ٌُبئ٤خ ٝرسزٟٞ ػ٠ِ ػذد ًج٤ش ٖٓ الإٌُزشٝٗبد 

-Hartree  خطش٣و ٖٓ اُذاُخ أُٞخ٤خ ًٔب ك٢ أعبع٤خ ثذلارغزخذّ اٌُثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ ًٞظ٤لخ 

Fock      [ ]باثزٌشٛٔرغز٘ذ ٛزٙ اُ٘ظش٣خ إ٠ُ ٗظش٣ز٤ٖ  ز٤ث  Hohenberg - Kohn 

1-6-I. َظريتي Hohenberg-Kohn   : 
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-ٝرُي ثلضَ روش٣ت  ٛٞٛبٗجشؽ  (DFT)رْ إػبدح ص٤بؿخ ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُثبكخ  1291ك٢ ع٘خ 

 :٠ اُ٘ظش٣زبٕ الأعبع٤زبٕ ًٖٞٛ اُز١ ٣وّٞ ػِ

 الأونى:انُظريح  -أ

  ( )    رؼزٔذ ػ٠ِ أخز اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُ٘ظبّ الإٌُزشٝٗبد أُزلبػِخ  ك٢ ًٕٔٞ خبسخ٢ 

 ( )ρٛٞ دا٤ُخ ٝز٤ذح ٌُثبكخ الإٌُزشٝٗبد  ( ًٕٔٞ الأ٣ٞٗخ)

14-I                               ( ) 

 ز٤ث إٔ دا٤ُخ اُطبهخ 

15-I                                            ( )  ⟨ | | ⟩  ⟨ |   | ⟩ 

 اُسش٤ًخ لإٌُزشٝٗبد ػ٠ِ اُزشر٤ت  ٝاُطبهخ رلبػًَٕٔٞ  U ٝ T ز٤ث إٔ

 :ثزطج٤ن روش٣ت ٛبسرش١ كٞى ٗدذ 

16-I                                        ( )      ( )  ∫    ( ) ( )   

17-I                                        ( )  
 

 
∬ 

 (  ) (  )

|     |
  ⃗   ⃗   ( )    

بػَ اُسو٤و٤خ ٝ طبهخ رٔثَ اُطبهخ اُسش٤ًخ ُلإٌُزشٝٗبد صائذ اُلشم ث٤ٖ طبهخ اُزل( )  ز٤ث إٔ  

ٌثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ رجو٠ صس٤سخ ٜٓٔب ًزْ شٌَ هٞح ٌُٕٔٞ اُخبسخ٢ ٝ دٝاٍ اُ ، ٟرلبػَ ُٜشرش

 ػذد الإٌُزشٝٗبد .

 :انثاَيحانُظريح  -ب  

ًَٝ خصبئص اُسبُخ الأعبع٤خ ٢ٛ   ،الأعبع٤خ رؼط٢ ًثبكخ اُسذ الأد٠ٗثشٛ٘ب ثإٔ ًثبكخ اُسبُخ 

  ًبُزب3٢ٌُثبكخ الإٌُزشٝٗبد ُدا٤ُخ 

18-I                                                                              (  )      ( ) 

ًَٝ  ،خ ُِسبُخ الأعبع٤خ رؼط٢ أهَ طبهخًٖٞٛ ثشٛ٘ب ػ٠ِ إٔ اٌُثبكخ اُسو٤و٤-ٛٞٛ٘جبسؽ

إٌُٔٞ  ،بُخ الأعبع٤خ ك٢ ٗظبّ الإٌُزش٢ِٗٝسُاُخصبئص الأخشٟ رٌٕٞ ثذلاُخ ًثبكخ اُطبهخ 

 ش.ٓجذأ اُزـب٣ عزخذاّثباُخبسخ٢ ٣زْ رسذ٣ذٙ 
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.2-6-I  يعادنحkohn - Sham : 

ٖٓ أخَ اُسصٍٞ ػ٠ِ طبهخ  ٝ رٌزت ًثبكخ الإٌُزشٝٗبد ػ٠ِ شٌَ ٓدٔٞع ًثبكخ اُدغ٤ٔبد

  :ـٌثبكخ ثاُرؼط٢  ،[ ]ٗغزؼَٔ ٓجذأ اُزـب٣ش   اُسبُخ الأعبع٤خ 

19-I     ( ⃗)  ∑ |  ( ⃗)|
  

    

  ُٞخ لإٌُزشٝٗبد اُسبُخ أُشـ    

 : ( )  دا٤ُخ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ُلإٌُزشٝٗبد 

                                                                                            20-I 

 اُسش٤ًخ ُِدغ٤ٔبد ك٢ زبُخ اُزلبػَ  اُطبهخ Tز٤ث 

 ٝV  ٕٝإٌُزشٕٝ . -ًٕٔٞ اُزلبػَ إٌُزش 

 : ( )    كٞى  -سرش١طبهخ ٛب

21-I                                                  (     ) 

 

 .اُطبهخ اُسش٤ًخ ُلإٌُزشٝٗبد اُسشح      ز٤ث

 .ًٕٔٞ رجبدٍ الإٌُزشٝٗبد     ٝ ٛبسرش١  ًٕٔٞ      

 :٢ٛ       دا٤ُخ

22-I                                                                    

 ًٕٔٞ إسرجبط الإٌُزشٝٗبد .          

23-I                                                     (     )        

 .طاسرجب-رجبدٍ ًٕٔٞ ٛٞ          

 ٝٓ٘ٚ دا٤ُخ اُطبهخ ا٤ٌُِخ
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24-I                     ( )    ( )    ( )     ( )      ( ) 

   3شبّ -ٓؼبدُخ ًٖٞٛ

                                 25-I         (             )  ( )      ( ) 

3-6-I يعادنح . حهىلkohn-Sham : 

ٝ رشرت زغت اعزخذآٜب  DFTرزشًض ٓخزِق اُطشم ُسغبة ث٤٘خ ػصبثبد اُطبهخ ٓجذئ٤ب ػ٠ِ 

 :ٝثبُزب٢ُ داُخ أُٞخخ الأعبع٤خ ٢ٛ  ،[  ]شبّ  -إٌُٔٞ ٝٓذاساد ًٖٞٛ ،ٌُِثبكخ

                                                         26-I                 ( )  ∑     ( )  

 ٢ٛ ٓؼبٓلاد اُ٘شش ُذاُخ أُٞخخ .    أُؼبدُخ الأعبع٤خ ٝ  ( )  ثس٤ث إٔ 

ٝرُي ثطش٣وخ اُذٝساد     ُسغبة ٓؼبٓلاد  ( )  إرا ٣دت زَ أُؼبدلاد الأعبع٤خ 

 اُزٌشاس٣خ ثس٤ث رٌٕٞ اُطبهخ ا٤ٌُِخ ك٢ اُو٤ٔخ اُذ٤ٗب 

 رؼط3٢شبّ -ٖزٍِٞ ًٞٛ

27-I                                                                               (     )     

  ٛب٤ِٓز٤ٗٞبٕ ًٖٞٛ Hٓصلٞكخ اُزـط٤خ ٝ  O  :ز٤ث 

شبّ ٖٓ أخَ ٗوبط ر٘بظش ك٢ ٓ٘طوخ ثش٤ِ٣ٕٞ الأ٠ُٝ ُٝزُي  -ُٝزجغ٤ظ اُسغبة ٗسَ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ

ك٢ اُزٌشاس      بكخ الا٤ُٝخ ُِشس٘خ ثاٌُ ثس٤ث ٗذخَ (I-1)زِوخ رٌشاس٣خ ًٔب ك٢ اُشٌَ  ٗغزخذّ

ٗشخغ إ٠ُ  ،)  ٓؼ٤بس اُزوبسة (  اُطبهخ.إرا رـ٤شد ًثبكخ أٝ      الأٍٝ ُسغبة ًثبكخ خذ٣ذح 

  : ثبُطش٣وخ اُزب٤ُخ    ٝ      اُخطٞح الأ٠ُٝ ٝٗوّٞ ثبُٔضج ث٤ٖ اٌُثبكز٤ٖ 

28-I                           
    (   )   

       
  

 دسخخ اُزٌشاس  :  

𝛼 :  ٓؼبَٓ أُضذ 

 أُطِٞة.اُزوبسة ػ٠ِ ٝٗٞاصَ اُسِوخ اُزٌشاس٣خ ػ٠ِ ٛزا اُ٘سٞ زز٠ ٗزسصَ 
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-Kohnٓؼبدلاد ٝ  DFTٖٓ أخَ إٔ رٌٕٞ ٌُٖٝ  ،٢ٛ اُطش٣وخ اُذه٤وخ  DFTزز٠ الإٔ كئٕ 

Sham  ـُ ص٤ـخ اهزشاذٝ ٗسزبج إ٠ُ  ،ك٢ أُٔبسعخ اُؼ٤ِٔخ ُلاعزخذاّهبثِخ    [ ( )]  ٖٓٝ

 :رُي  ٣دت إٔ ٗزٛت إ٠ُ اُزوش٣ت أخَ 

  أٍٝ روش٣تLDA 

  ثب٢ٗ روش٣تGGA  

7-I تقرية كثافح انًىضع) LDA ( : 

بٗغب ٓٞضؼ٤ب ٓزد ثبػزجبسٙروش٣ت ًثبكخ أُٞضغ ٛٞ روش٣ت ُ٘ظبّ الإٌُزشٝٗبد اُلآزدبٗغخ 

  :ك٢ ٛزا اُزوش٣ت ة  اسرجبط -ثس٤ث رؼط٠ طبهخ رجبدٍ  ،[  ]

29-I                   
   ( )  ∫ ( )   [ ( )]  

  

   ـ3ثاسرجبط  -ٝ ثبعزخذاّ ٓجذأ عج٤ٖ رٌزت طبهخ رجبدٍ  

 30-I      
    (  ( )   ( ))  ∫ ( )   [  ( )   ( )]  

  

 روغْ إ٠ُ هغ٤ٖٔ. اسرجبط -ٓغ اُؼِْ إٔ طبهخ رجبدٍ

31-I                       

8-I تقرية انتدرج انًعًى .GGA: 

 ( )ρرـ٤ش ًثبكخ الإٌُزشٝٗبد   ػزجبسالاأُغزخذٓخ زب٤ُب أخزد ثؼ٤ٖ   LDAرصس٤سبد 

أ١ إٔ اُ٘ز٤دخ أُسصَ ػ٤ِٜب ك٢ روش٣ت ًثبكخ أُٞضغ  [  ]ٝρ( )  [ 1] ػجش رذسج 

LSDA  ْٔٗؼ٤ذ ًزبثزٜب ًغِغِخ ُٔ٘شٞس رب٣ِٞس ك٢ روش٣ت اُزذسج أُؼLSDA  

 اُزب3٢ُك٢ روش٣ت اُزذسج أُؼْٔ رأخز اُشٌَ  اسرجبط -إرا طبهخ رجبدٍ 

     32-I    
   (  ( )   ( ))  ∫ ( )   (             )  

  

  ρ( )  الإٌُزش٤ٗٝخ.رذسج اٌُثبكخ 
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9-I. ٍانتقرية انًعدل نثريك خىَسmBJ : 

أطشٝزخ زٍٞ ٗغخخ ٓؼذُخ ُذا٤ُخ ثش٣ي خٞٗغٖ  9112ع٘خ  [  ]  Tran-Blahaز٤ث هذّ 

 LDA اعزؼٔبلاثبُ٘غجخ ُطشم اُسغبة الأًثش ٗدبزٜب  ثغشػخ ذثشٛ٘ٛزٙ الاخ٤شح  ،

 [  ] ٝGGA  [  ] ٝ[ 1] ُي ٖٓ أخَ زغبة كدٞح اُطبهخ ثزـ٤ش ك٢ إٌُٔٞ ُجش٣ي ٝ ر

 :خٞٗغٖ ػ٠ِ اُشٌَ اُزب٢ُ 

33-I                               
   ( )       

  ( )  (    )
 

 
√
 

  
√
   ( )

  ( )
 

  3 ز٤ث

  ( )  ∑ |    |
   

 ًثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ.     

  ( )  
 

 
∑ |    

      |
   

 اُسش٤ًخ.ًثبكخ اُطبهخ      

    
 Becke-Rousselإٌُٔٞ ٍ     

ٛزا اُثبثذ أُخزبس ٣زؼِن خط٤ب ٓغ  [  ]ُذا٤ُخ ثش٣ي خٞٗغٖ  c=1 ٗبإرا أخزش ٚٗش٤ش إ٠ُ أٗ

 زشث٤ؼ٢ أُزٞعظ ٍاُدزس اُ
|  ( )|

 ( )
. 

 ًبُزبc 3٢ُ ـاُشٌَ أُوزشذ ُ

 

34-I                                         .(
 

     
∫
|  (  )|

 (  )
    )/

 

 

 

 

α ٝ   زدْ اُخ٤ِخ اُؼ٘صش٣خ ُِ٘ظبّ       ، ثٞاثذ. 
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 لا 

 ٗؼْ 

         

  ابااع

 DFT ٓخطظ ُ٘ظش٣خ دا٤ُخ اٌُثبكخ : (I.1)انشكم 

 

 

 𝑉𝑋𝐶و𝑉𝐻الكمون  إيجاد

𝜌𝑖𝑛 

ρ   ( )   |ϕ |
  

 زغبة اٌُثبكخ الإٌُزش٤ٗٝخ

  Sϕ  ε ϕ  

 شبّ  -زَ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ

ρ    ρ  ? 
ρ  
    (  α)ρ  

  αρ   
  

 زغبة اُخصبئص اُل٤ض٣بئ٤خ
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.10-I طريقح الأيىاج انًستىيح انًتزايدج خطيا و انكًىٌ انكايمFP-LAPW 

1-10-I.  يقديح: 

بط اُصس٤ر لأع الاخز٤بسٌُٖ  ،ّبخغٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُثبكخ ٢ٛ طش٣وخ خ٤ذح ُسَ ٓشٌِخ ٓزؼذدح الأ

 خطٞح ٜٓٔخ ُِـب٣خ ٣دت اُو٤بّ ثٜب. شبّ ٛٞ -دا٤ُخ أُٞخخ ُسَ ٓؼبدُخ ًٖٞٛ

 ٜٓ٘ب3ٛ٘بى اُؼذ٣ذ 

رغزؼَٔ ٓثلا ك٢ اُؼصبثبد [  ] (LCAO)اُطشم أُؼزٔذح ػ٠ِ رش٤ًجخ خط٤خ ُِٔذاساد اُزس٣خ 

d  ٕالاٗزوب٤ُخُِٔؼبد  . 

 [  ] Herringٙ ثٞاعطخ اُز١ رْ ر٘ل٤ز (OPW)طشم ٓشزوخ ٖٓ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزؼبٓذح 

 ُِٔؼبدٕ اُجغ٤طخ. (s-p)٢ٛٝ الأٗغت ُؼصبثبد اُ٘وَ ٖٓ ٗٞع 

ٝاُز٠ رؼزٔذ ػ٠ِ ٓجذأ إٔ  [  ] (APW)اُطشم اُخ٣ِٞخ ٖٓ اُ٘ٞع أٓٞاج ٓغز٣ٞخ ٓزضا٣ذح 

 ُٜب ر٘غ٤ن ًش١ٝ . «Muffin tin »ث٘ٔٞرج ٣غ٠ٔ  ٔٔثَاُ ٌٕٔٞ اُ

 (LAPW)ٞخبد أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب أُ : [  ]ٝضؼٜب أٗذسعٕٞ  اُز٢اُطشم اُخط٤خ 

رغٔر ُ٘ب ثزٞك٤ش ًث٤ش ٖٓ اُشرت ُٜزا أُوذاس  ،(LMTO)ط٤خ خاُ«  Muffin tin »ٝٓذاساد 

 ط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓخ٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح أث٘بء صٖٓ اُسغبة ٝطش

 [  ](       ). 
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10-I-2 . طريقحAPW : 

 ،APWٚ أُزؼِن ثطش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح ثسث[  ]ٗشش علارش  1231ك٢ ع٘خ 

ًزوش٣ت ُٞصق ًٕٔٞ «  Muffin tin »ٌُٝزبثخ داُخ ٓٞخخ الإٌُزشٝٗبد هبّ ثٞضغ ًٕٔٞ 

  :اُشجٌخ اُجِٞس٣خ ٝرُي ثزوغ٤ْ اُلضبء أُس٤ظ ثبُزساد إ٠ُ ٓ٘طوز٤ٖ 

 

 

 

 

 Muffin tin  »(MT) »كًىٌ  : (I.2)انشكم 

٣زـ٤ش ك٤ٜب إٌُٔٞ ثشذح ًج٤شح رشَٔ الأ٣ٞٗخ ٝالإٌُزشٝٗبد شذ٣ذح  : ) MTٌشح اُ(أُ٘طوخ الأ٠ُٝ 

 .الاسرجبط

 ثبلأ٣ٞٗخ . الاسرجبطرشَٔ الإٌُزشٝٗبد ضؼ٤لخ  : )ج٤٘٤خأُ٘طوخ اُ (أُ٘طوخ  اُثب٤ٗخ 

  :ز٤ث رخزِق زٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـشزغت أُ٘طوخ أُؼزجشح 

  : MTخَ ًشح دا ششٝد ٣٘ـشزٍِٞ شؼبػ٤خ ُٔؼبدُخ      

35-I                                     ( )  ∑      ( )   ( )    

 : ج٤٘٤خأٓٞاج ٓغز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ اُ

36- I                                        𝝓( )  
 

√ 
∑    

 ( ⃗⃗⃗  ⃗⃗⃗) 
  

Ω خ٤ِخ اُٞزذح.٣ٔثَ زد ْ 

 ذاُخ اُزٞاكو٤خ اٌُش٣ٝخ.اُ     

  بينيةالمنطقة ال                                    

 

 

 

 

𝑟 𝛼 

 MTالكرة 

𝒓𝜶 
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 ٓؼبٓلاد اُ٘شش.    ،    

 شؼبع الإٗزوبٍ ك٢ اُشجٌخ أُؼٌٞعخ ⃗⃗⃗  

 :رٌزت ًبُزب٢ُ  (M.T)٢ٛ اُسٍِٞ أُ٘زظٔخ ُٔؼبدُخ ششٝد٣٘ـش ُِدضء اٌُش١ٝ ( )    

37- I                      , 
  

   
 
 (   )

  
  ( )    -    ( )    

 اُخط٤خ.اُطبهخ      

 .٣ٔثَ إٌُٔٞ داخَ اٌُشح( )    

ٓزؼبٓذح ٌَُ اُسبلاد اُزار٤خ  (I.51)أُؼشكخ ك٢ اُؼلاهخ اُغبثوخ  )اُوطش٣خ  (رٌٕٞ اُذاُخ اُشؼبػ٤خ 

 :ؼبدُخ ششٝد٣٘ـش ًبُزب٢ُ ٝرصجر ٓ [  ]اُوِج٤خ داخَ اٌُشح ٝر٘ز٢ٜ ششٝط اُزؼبٓذ ػ٘ذ زذٝدٛب 

38- I                            (     )        
     

   
   

    

   
 

    ثذلاُخ     ر٘شش أُؼبٓلاد  MTػ٠ِ عطر اٌُشح  (⃗ )ϕاُذاُخ  اعزٔشاس٣خُٝضٔبٕ 

  :صخ ثبلأٓٞاج أُغز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ الإهسب٤ٓخ ٝثؼذ اُسغبثبد اُدجش٣خ ٗدذ اُخب

39-I                  
    

√   ( )
∑     (|   |  )   

 (   )  

داُخ  ٠ِصَ ػٝثبُزب٢ُ ٗزس  MTرصجر ٓزٞاكوخ ٓغ اُذٝاٍ اُشؼبػ٤خ ك٢ ًشح  Gاُذٝاٍ اُزار٤خ 

أ١ ٗزسصَ    أُٞاكوخ ُطبهخ  MTَ ًشح خ٢ٛٝ زٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش دا     أعبع٤خ 

 .Gػ٠ِ ػصبثخ اُطبهخ أُٞاكوخ ُِٔؼبَٓ 

رصجر ه٤ْ     ٝرُي لإٔ ك٢ زبُخ ٗوصبٕ أُؼبٓلاد  (  )  ٌُٖ ٝخذد صؼٞثخ ك٢ اُذٍٝ 

ٌشح ٝثبُزب٢ُ اُذٝاٍ اُشؼبػ٤خ رٌٕٞ ٓ٘لصِخ ػ٠ِ اُذٝاٍ أُٞخ٤خ ٓؼذٝٓخ ػ٠ِ عطر اُ (  )  

ٓدٔٞػخ ٖٓ  [  ]ٝأٗذسعٕٞ  [1 ]ُٝسَ ٛزٙ أُشٌِخ أدخَ ٤ًُٞ٘ؾ ، ك٢ أُ٘طوخ الإهسب٤ٓخ

ثزشر٤جبد خط٤خ  MT خبسج ًشح ( )𝜙اُذاُخ اُشؼبػ٤خَ ٤ٜٓ٘ب رٔث APWاُزـ٤شاد ػ٠ِ طش٣وخ 

ثطش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح  ذع٤ٔ،  ( )  ٘غجخ ُِطبهخ ٓغ إٓزلاًٜب ٓشزوبد ثبُ ( )  

 .FP-LAPWخط٤ب 
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10-I-3.   يثدأ طريقحLAPW: 

 FP-LAPWطش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ  [  ]هذّ اٗذسعٕٞ 

ٝ  ( )     ٢ٛ ػجبسح ػٖ ٓض٣ح خط٢ ُذاُخ شؼبػ٤خ  MTز٤ث إٔ اُذاُخ الأعبع٤خ ك٢ اُلٌشح 

رخضغ ُششٝط  ( )     اُذاُخ ، (I -51) رؼشف ٓثَ داُخ   اُطبهخ  ( )    ̇ أشزوبهٜب 

 : [  ]اُزب٤ُخ 

40-I           , 
  

   
 
 (   )

   
  ( )    -   ̇ ( )     ( ) 

رٌٕٞ  (MT)ػ٠ِ عطر عطر اٌُشح  ( ) ̇ ٝ  ( )  خ اُشؼبػ٤خ اُذاُ ،ك٢ اُسبُخ اُلاٗغج٤خ

إرٕ داُخ أُٞخخ أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح رصجر داُخ  ،ج٤٘٤خٓغزٔشح ٓغ أُٞخخ أُغز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ اُ

 : FP-LAPW أعبع٤خ ُِطش٣وخ

-I42                   

 ( ⃗)  {
∑ [     ( )      ̇ ( )]   ( )                    

 

√ 
∑    

 ( ⃗  ⃗⃗) ⃗                                                

 

 ( )  ٢ٛ ٓؼبٓلاد أُٞاكوخ ُِذاُخ  :      

 ( ) ̇  ٢ٛ ٓؼبٓلاد أُٞاكوخ ُِذاُخ :     

ٝ اُذاُخ  ،APWٓثَ طش٣وخ  ج٤٘٤خ٢ٛ ػجبسح ٓٞخخ ٓغز٣ٞخ ٝز٤ذح ك٢ أُ٘طوخ اُ       اُذٝاٍ

   ̇ ٝ ٓشزوزٜب الأ٠ُٝ    ٣ٌٖٔ ٗششٛب ثذلاُخ اُطبهخ    

       43- I    (   )    (    )  (    ) ̇ (    )   (    )
  

(    ) ز٤ث إٔ 
 ٣ٔثَ اُخطأ اُشثبػ٢ اُطبه١ٞ. :  

 .MTُٔٞخخ ػ٠ِ عطر ًشح اذاُخ ُ الاعزٔشاسرضٖٔ  LAPWطش٣وخ 

(    )رذخَ خطأ ػ٠ِ داُخ أُٞخ٤خ ٖٓ سرجخ  FP-LAPWاُطش٣وخ 
ٝ أخشٟ ػ٠ِ   

(    )ػصبثبد اُطبه٣ٞخ ٖٓ سرجخ 
  . 
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10-I-4. انًىضعيح انًداراخ عهى انُشر : 

رُي ثزـ٤ش أُذاساد الأعبع٤خ ٖٓ  ٝ  ك٢ أُذاساد أُٞضؼ٤خ FP-LAPW٘شش ك٢ طش٣وخ اُ

ٖٓ  اٗطلاهبٌٝٛزا ٣زْ إ٣دبد ٓدٔٞػخ ػصبثبد اُطبهخ  ،ػذح ٗٞاكز ُِطبهخ اعزؼٔبٍأخَ رد٘ت 

  .ٗبكزح ٝازذح

Singh  أػط٠ ُِٔذاس اُشٓض ʺLOʺ [  ]  ُذ٣ٚ شٌَ ٓشًت خط٢ ُذاُز٤ٖ شؼبػ٤ز٤ٖ ٓغؤُٝخ

 :ٖ ٓخزِلز٤ٖ ٝ الإشزوبم ثبُ٘غجخ ُِطبهخ ُٜزٙ اُذٝاٍ ػٖ طبهز٤

44-I 

      {
                                                                                                                       
|     (      )      ̇ (      )       (      )|   ( )              

 

 .    ٝ    ٢ٛ ٖٓ ٗلظ طج٤ؼخ أُؼبٓلاد     أُؼبَٓ 

10-I-4 .يفهىو طريقحFP-LAPW  :  

ُْ ٣زْ إخشاء أ١ روش٣ت  ،[  ]خط٤ب ٝ إٌُٔٞ اٌُبَٓ  أُضا٣ذحك٢ طش٣وخ الأٓٞاج أُغز٣ٞخ 

ٝك٢  ،ٌٕٔٞ ًٝثبكخ اُشس٘خ .ثلضَ رط٣ٞشٛب ك٢ ر٘بعن اُشجٌخ داخَ ًَ ٓدبٍ رس١ُشٌَ اُ

 MTإٌُٔٞ ػ٠ِ عطر اٌُشح  اعزٔشاس٣خ٣ضٖٔ  ،زُيُ ٤٘خج٤ك٢ أُ٘طوخ اُ  Fourrieعِغِخ 

 :ٝطٞسٛب ثبُشٌَ اُزب٢ُ 

           45-I  ( )  {
 ∑    ( )   ( )                 

∑    
   

                 
 

 :٣زْ ث٘لظ اُطش٣وخ رط٣ٞش ًثبكخ اُشسٖ ثبُشٌَ اُزب٢ُ 
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46- I                                ( )  {
∑    

                               

∑    ( )   ( )             
 

10-I-6.  ترَايحWien2k :  

ز٤ث ٣شَٔ  [  ] Wien2kأُذٓدخ ك٢ ثشٗبٓح  ،       ك٢ ػِٔ٘ب اعزخذٓ٘ب طش٣وخ 

 : (II.3)٤خ ٓ٘لصِخ اُشٌَ ػثشآح كش

NN : دبد ٗصق اُوطش ٣ٛزا اُجشٗبٓح ٣سذد أُغبكخ ث٤ٖ اُدٞاس الأهشة ُزساد ًٔب ٣غبػذ ك٢ إ

 ٌُِشح.اُزس١ 

LSTART : كخ اُزس٣خ ٝ ٣سذد ٤ًل٤خ اُزؼبَٓ ٓغ أُذاساد أُخزِلخ ك٢ زغبة ثشٗبٓح ٣ُٞذ اٌُثب

 اُطبهخ.ػصبثبد 

SYMMETRY :  ط٤خ ُٔٞاهغ و٣سغت أُدٔٞػخ اُ٘ ،كٜٞ ٣ُٞذ ػ٤ِٔخ اُز٘بظش ك٢ اُدِٔخ

 أُٞضؼ٢.اُخبصخ ثبُزساد ٣ُٞذ أُؼبَٓ الأعبع٢ ُزٞاكو٤خ اُشجٌخ ٝزغبة ٓصلٞكخ اُذٝسإ 

KGEN :  ٣ُٞذ اُشجٌخK  ثش٤ِ٣ٕٞ.ٓ٘طوخ ك٢ 

DSTART :  ُذٝسح  اٗطلام٣ُٞذ ًثبكخSCF  ٖٓ أُ٘زدخ ٖٓ اٌُثبكخ اُزس٣خ ٝ أُُٞذح

LASTART. 

ك٢ اُخطٞاد  ٓ٘غوخ٣وّٞ ثزٜئخ اُسغبة ٝاُزٌشاس إ٠ُ ؿب٣خ اُٞصٍٞ ُزوش٣ت أُطِٞة. ٢ٛٝ 

 اُزب٤ُخ3

LAPW0 :  ًٕٞٔ اٌُثبكخ. اٗطلاهب٣ُٞذ ٖٓ 

LAPW1 :  اُزار٤خ.اُو٤ْ اُزار٤خ ٝالأشؼخ  ،زغبة ػصبثخ اُزٌبكؤ 

: LAPW2 .زغبة ًثبكخ اُزٌبكؤ ٖٓ الأشؼخ اُزار٤خ 

LCORE : اٌُثبكخ.اُسبلاد اُوِج٤خ ٝ  زغبة 

: MIXER .٣خِظ اٌُثبكخ اُذاخ٤ِخ ٝ اُخبسخخ 
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   Wien2kث٤٘خ ثشٗبٓح  : (I.3)انشكم 
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1-IIمقذمة . : 

  :  نكهكٕتٍشٌديشكثاخ أشثاِ انًٕطلاخ انصلاشٍح  ،فً يصم ْزِ انرطثٍماخ   

 II-IV-   )  تشكم أساسً ػهى  ذؼرًذ )ذًصم ػُاطش فً الأػًذج انًماتهح يٍ انجذٔل انذٔسي

ٔانرً أشاسخ  فً أََح الأخٍشج انكصٍش يٍ الاْرًاو تسثة  ، (GaP) (Zinc-blende) تٍُح 

  :ذطثٍماذٓا فً يجالاخ َزكش يُٓا 

 [4-1] ٔ الإنكرشٍَٔاخ انضٕئٍح نهضٕءانظًاياخ انثاػصح  ،انشًسٍحانخلاٌا  ،ضٕئٍح اخسساح

 .2-II  مواد ثلاثية انكهكوبيريت: 

 ،        ،        )  II-IV-    )  II=Cd، IV=Si ،Sn ، Ge،   =Pانًشكثاخ 

 .كهكٕتٍشٌد يا ذرثهٕس فً دسجح حشاسج انغشفح فً شكم ػادج...       

 

 هكٕتٍشٌد.انكضح ػائهح َظف يٕطهح فً يشحهح يٍ انجذٔل انذٔسي ٌٕ جضء : (II.1)انشكم 
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ذرثهٕس يٍ أشثاِ انًٕطلاخ  انرً  940أجشٌد دساسح إحظائٍح أظٓشخ أٌ ُْان  9002فً ػاو 

 يحمك ذجشٌثٍا . 00هكٕتٍشٌد يُٓا نكفً يشحهح ا

 % 1ٔ  (  -II-III)إنى ػائهح  ٌُرًٌٕ % 5.1انًٕطلاخ انُظشٌح:% يٍ أشثاِ 59.1ذًصم 

 [ ]  (  -II-IV) ٌُرًٌٕ إنى ػائهح

II-3 بنية مواد انكهكوبيريت .:  

ذرثهٕس فً انُظاو انثهٕسي ستاػً  (  -II-IV)أشثاِ انًٕطلاخ انصلاشٍح يٍ َٕع انكهكٕتٍشٌد 

ذركٌٕ يٍ . (  ̅  )ٔانًجًٕػح انفضائٍح   ،           ٔ     aانضٔاٌا  

يٍ  ،(…In)ٔ ػُظش يٍ انؼًٕد انصانس يصم  (,.Cu, Ga)يؼذٌ الاَرمال  ػُاطش:شلاشح 

 . (…Se) ،انكهكٕجٍٍ 

َٕع . (GaP) (zinc-Blende)يٍ تٍُح  تٍُرٍٍ يٍ (  -II-IV)ػادج يا ٌرأنف انكهكٕتٍشٌد 

إنى  (  ̅  )ٌمذو ذغٍٍش يجًٕػح انرُاظش  ، (II.2)انشكم  ( (III-Vانًشكثاخ انصُائٍح 

ٔتانرانً ذًٍضخ تٍُح انكهكٕتٍشٌد نٓزِ الإَٔاع يٍ انثهٕساخ يٍ خلال يضاػفح يكؼة  (  ̅  )

نثٍُح انكهكٕتٍشٌد. فً يؼظى تهٕساخ c انزي ٌظثح انًحٕس  zانٕحذج ػهى طٕل انًحٕس 

. c=2a. تانُسثح نثٍُح انكهكٕتٍشٌد انًصانٍح 2ذمشٌثا  c/aذسأي انُسثح  ،انكهكٕتٍشٌد انفؼهٍح 

[ ][ ] 
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 أطم تٍُح انكهكٕتٍشٌد  : (II.2) انشكم                        

.4-II انكهكوبيريت نوع (II-IV-  ) :   

يٍ الاْرًاو نذساسح انخٕاص انضٕئٍح  لذس كثٍش إػطاء ذى ،الأخٍشج أََح فً

ٔياصاند يٕضٕع انكصٍش يٍ انؼًم. حٍس ذشكم ايرذادا  ،نًشكثاخ شلاشٍح نكهكٕتٍشٌد

انًٕضحح فً  ) (III-V (zinc-Blende) (GaP)طثٍؼٍا نًشكثاخ تٍُح 

   ػٍ ًٍضرٌ (3.II(a))ًٌصم انكهكٕتٍشٌد انًٕضح فً انشكم . )  (3.II(b)انشكم

(zinc-Blende) ايرذادِ ػهى طٕل انًحٕست«c» .يًا ًٌُحّ تٍُح ستاػٍح 

 

IV 

Si،Ge، Sn 

III-V 

 GaP 

II-IV-𝑉  

       ,        ,        
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     (zinc-Blende) (Gap)ًٌصم تٍُح يماسَح نثٍُح   : (II.3)انشكم 

 [ ].(      ) يغ تٍُح انكهكٕتٍشٌد

5-II .انتركيب انبهوري نبعض أنواع انكهكوبيريت(II-IV-  ) :   

َمذو لٍى يؼايلاخ شثكح انكهكٕتٍشٌد حٍس ذى انحظٕل ػهٍٓا يٍ خلال ،  (II.1)فً انجذٔل    

 : GGAحساتاخ   

 يؼايلاخ شثكح انكهكٕتٍشٌد  : (II.1)انجذول                

 انًشجغ          c(  )       a=b(  )        c/a      u   انًشكة         

               1.652        50.405      5.805    0.925           [ ] 

              1.540        50.556     5.855     0.980           [ ] 

              1.205      55.154      5.215      0.915           [ ] 
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  .شٌدهكٕتٍنشثكح انك   (  -II-IV) انُٕعَمذو إحذاشٍاخ انزساخ يٍ  : (II.2 ) فً انجذٔل

   (  -II-IV)كٕتٍشٌد هيٕضغ رساخ شثكح انك : (II.2)انجذول 

                             (       )                         (          ) 

                    (       ⁄ )                             (    ⁄    ⁄ ) 

              (    ⁄    ⁄ )                            (     ⁄    ⁄ ) 

(  ⁄      ⁄ )                         (  ⁄        ⁄ ) 

 

6-IIانخصائص انفيزيائية نمواد انكهكوبيريت . : 

1-6-IIانخصائص الإنكترونية .:  

 كٕتٍشٌد ًْ هالإنكرشٍَٔح نهًشكثاخ انرً ذرثهٕس فً انك ظائضيفٍذج نٕطف انخ الاَطلاقَمطح 

  .(Zinc-blende)نـ  انطالٌٕح  ثٍُحان

 (II-5)تشٌهٌٍٕ انصلاشً انشكم نًُطمح  الأطغش ًُطمحانذًصم  (Zinc-blende) نـ هٌٌٍٕيُطمح تش

حرى فً ٔسظ يُطمح انطالٌٕح ثٍُح انكٕتٍشٌد ٌؤدي إنى ذغٍش فً كهانرُاظش انشتاػً نشثكح ان

 .(Zinc-blende)تانُسثح نثٍُح  (Γ)تشٌهٌٍٕ 

 [ ] :ٔفما ل  (       ) Γ طحذرشكم ػظاتاخ انطالح غٍش انًُح

              1-II     ( )   ( )  (
  

 
) (

  
 

  
 

(  
    

 )

  
)  

 فً يُطمح تشٌهٌٍٕ.   Kشؼاع انًٕجح ذًصم ػظاتح انطالح ن E(K)انٕظٍفح 

نهًحٕس  انًٕاصي zًْ يشكثاخ نشؼاع انًٕجح فً إطاس يشجؼً يرؼايذ يٍ انًحٕس         

c. 
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.  ٔيٍ   ٔ     :كرشَٔاخ انكرهرٍٍ انفؼانرٍٍ نانكرهح انطٕنٍح ٔانؼشضٍح انفؼانح تئضٔتانرانً ذرًٍ 

   :ْاذٍٍ انكرهرٍٍ انفؼانرٍٍ ٌرى ذؼشٌف كصافح انكرهح انفؼانح نهحالاخ ب

3-II) (               
    

    

 

 

 

 

ٌهٌٍٕ يٍ شثكح انكهكٕتٍشٌد يرذاخهح فً يُطمح شت ٌيُطمرا :  ) (II.4انشكم 

 .(zinc-Blende)تشٌهٌٍٕ يٍ شثكح 

 : سفٕسٍَٕو ٔانفٕأ انجشي ظُذٌٕؤان انسهٍسٍٕوانكادٌٕو ٔ  ـانرٕصٌغ الإنكرشًَٔ ن 

: 48Cd  [  ]         

Si54 : [  ]        



 انصاًَ                                             ػًٕيٍاخ ػهى يٕاد انكهكٕتٍشٌد انفظم
 

 30  

 

Sn10: [  ]             

Ge09  [  ]:            

P51 : [  ]        

.2 -6-II  عصابة انطاقة نكهكوبيريت  نوعII-IV-V2 :   

 :تانشكم انؼاو ذؼطى ػهى انُحٕ انرانً   II-IV-V2ػظاتح انطالح نكهكٕتٍشٌد َٕع 

 

 [ ] ،  II-IV-V2يخطظ تٍُح انطالح يٍ َٕع : (II.5)انشكم 

.3 -6-II  انخصائص انضوئية: 

  ،الاَؼكاط ،الايرظاصانطشق انًخرهفح انرً ٌرفاػم تٓا انضٕء يغ انًادج ًْ 
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 . الاَثؼازأ  الاَؼشاض ، الاَكساسيؼايم 

 أداج لٌٕحدساسح انخظائض انضٕئٍح نهًادج انظهثح ًْ ْزِ انخظائض ذؼرًذ ػهى انطالح . حٍس 

 انخظائض الإنكرشٍَٔح نهًٕاد لإٌ اػرًاد انخظائض انضٕئٍح ػهى انطالح يشذثظ تثٍُح   نفٓى

انطالٌٕح. ٔتانرانً، فئٌ انًؼهٕياخ ػٍ انمٍى انزاذٍح نهطالح ٔانمذسج انزاذٍح نهطالح ضشٔسٌح 

 انطالح.انًؼرًذج ػهى ذشدد انضٕئٍح نحساب انخظائض 

 فً   -II-IVكٕتٍشٌد يٍ انُٕع ذرى يماسَح انخظائض انضٕئٍح نثؼض يٕاد انكه

 (:II.0)انجذٔل

 انكهكٕتٍشٌد انصلاشً انًلاحع فً دسجح حشاسج انغشفح. دتؼض انخظائض نًٕا : (II.3)انجذول 

 انًشاجغ             (  )   انًشكة

       mBJ  2.05 

GGA  1.42 

EXP 2.2-4.5 

3.017-3.047 0.2559-0.2521 

 

[50] 

[55] 

       1.49   mBJ 

GGA 0.59 

EXP  1.72 

3.193-3.167 0.2704-0.2735 [50] 

[55] 

 

       1.05   mBJ 

GGA  0.23 

EXP  1.71 

3.040-3.060 0.2507-0.2555 [50] 

[55] 

 : حٍس 

 الاَكساس لشٌُح         

 الاَؼكاط  يؼايم         

6-II . الاستنتاج:      

خاص فً ٔيفٍذج تشكم ، يٍ انًجالاخ ٔانرطثٍماخ انكهكٕتٍشٌد ًْ يٕاد ٔاػذج فً انؼذٌذ

 الإنكرشٍَٔاخ انضٕئٍح. ٔ حانضٕئٍرطثٍماخ ان

 انثهٕسٌح.ٔتٍُاذٓا  ،كٕتٍشٌد هنمذ َالشُا فً ْزا انفظم تؼض انؼًٕيٍاخ  انًرؼهمح تًٕاد انك
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1-IIIمقذمة . : 

 الأؼغاؽ١حِؼاًِ  ،a(Å)شاتد اٌشثىح  (اٌٙذف ِٓ ٘زا اٌفظً ٘ٛ دساعح اٌخظائض اٌث٠ٛ١ٕح 

وصافح  ،ت١ٕح ػظاتاخ اٌطالح ( اٌخظائض الإٌىرش١ٔٚح ،)   ٚاٌّشرمح الأٌٚٝ ٌٙزا اٌّؼاًِ    

    CdGe   ،CdSn  ٌّٛاد اٌىٍىٛت١ش٠دظائض اٌؼٛئ١ح اٌخ ،)اٌذالاخ اٌى١ٍح ٚ اٌجضئ١ح

ٚCdSi  .  

ؽش٠مح اٌّٛجح  تاعرخذاَٚرٌه  DFTذُ اٌذظٛي ػٍٝ إٌرائج فٟ ع١اق ٔظش٠ح دا١ٌح اٌىصافح   

 Wien2kٚاٌّذِجح فٟ تشٔاِج  [1](FP-LAPW)   اٌّغر٠ٛح اٌّرضا٠ذج خط١ا ٚاٌىّْٛ اٌىاًِ

 TB-mBJ.[3]ٚذمش٠ة (LDA)اعرخذِٕا ذمش٠ة  اسذثاؽ - يأٔٗ ٌذغاب وّْٛ ذثاد. د١س [2]

 ٚ ِماسٔح إٌرائج اٌرٟ ذُ اٌذظٛي ػ١ٍٙا ِغ الأػّاي إٌظش٠ح ٚاٌرجش٠ث١ح الأخشٜ.

 .2-IIIتفاطيم انحساب : 

فٟ  .         ),     ,(     الأٌٚٝ فٟ ٘زا اٌذغاب ٟ٘ ذذذ٠ذ ل١ُ اٌّؼاِلاخ  جاٌخطٛ

ِٓ د١س اٌرٛافم١اخ اٌىش٠ٚح داخً وشج اٌىّْٛ اٌشذٕح ٚ ح٠رُ ذط٠ٛش وصاف ، FP-LAPWؽش٠مح 

(MT)  اٌّٛجح اٌّغر٠ٛح فٟ إٌّطمح اٌذذٚد٠ح         ٌٍذظٛي ػٍٝ ل١ّح لظٜٛ ذثٍغ ٚ

        

 : ٔذذد ل١ُ اٌّؼاِلاخ اٌٙاِح اٌرا١ٌح ،ٌىً ػ١ٍّح دغات١ح

ٚدذذٙا  ( Cd ,Si ,Ge ,Sn ٚ pٌزساخ  ) MTٔظف لطش وشج (     اخر١اس ل١ّح   -

 : ٠ؼرّذ ػٍٝ ششؽ١ٓ أعاع١اْ ،)) (Åٚأرسج 

 .) (MTذجٕة ذذاخً وشج  -1

 .) (٠MTجة اْ ذىْٛ أغٍث١ح الإٌىرشٚٔاخ اٌمٍث١ح داخً اٌىشج  -2
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 : ٠ؼطٝ تاٌؼلالح اٌرا١ٌح          ِؼاًِ -

-                       
                                 

   
 .MTلطش ٌٍىشج  أطغش :   

 ٌشؼاع إٌظاِٟ ٌٍّٛجح اٌّغر٠ٛح .ا       

 ؼشف ػٍٝ أٔٙا ػذد إٌماؽ فٟ ِٕطمح تش١ٍ٠ْٛ الأٌٚٝ.ذ         

 (LDA)فٟ ِشادً اٌىٍىٛت١ش٠د تاعرخذاَ ذمش٠ة  راذ١ا،  ذُ إجشاء اٌذغاب  تطش٠مح ِٕغمح 

 .(III.1)انجذول . اٌّؼاِلاخ اٌّغرخذِح ِؼطاج فٟ [4]

   ل١ُ  : (III1.)انجذول
، Si ،Sn ،Geٌـ        ،       ،                  ،        

P،Cd   ِٟشدٍح اٌىٍىٛت١ش٠د. ف 

    اٌّشوة
   

      

                            

Si, Ge 

ٚ Sn 

    

Cd 

    

P 

       8 757 2777 1.75 2.25 1.8 

       8 757 2777 2.2 2.4 1.85 

       8 757 2777 2.5 2.5 2.77 

 

 : (III2.اٌشىً )فٟ   Cd(Si,Sn,Ge) ٠ظٙش اٌشىً اٌرخط١طٟ ٌث١ٕح اٌىٍىٛت١ش٠د 
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       Cd         

       Ge،Si  ،Sn              

      P 

      ،  ،     ىٍىٛت١ش٠د اٌاٌرشو١ة اٌثٍٛسٞ ستاػٟ اٌضٚا٠ا ٌّشوة  : (III.1انشكم )

 

 

: انخظائض انثنيىية    . 3-III             

أٞ  (   CdGe  ،  CdSi  ٚCdSnاٌخاط١ح اٌث٠ٛ١ٕح ٌّشوثاخ اٌىٍىٛت١ش٠د  ذغابٌ

ذُ ذطث١ك ) تإٌغثح ٌٍؼغؾ    ٚ ِشرمٙا   ، ِؼاًِ الأؼغاؽ u ، ِؼاًِa(Å) ِؼاًِ اٌشثىح

ذىْٛ ِرماستح  « c/a »ٚ « a »  دغاب ِٕغك راذ١ا ِٓ اٌطالح اٌى١ٍح ٌؼذج ِؼاِلاخ ِٓ اٌشثىح 

ِٓ اٌشثىح اٌثذائ١ح، شُ اٌم١ُ اٌرٟ ٠رُ اٌذظٛي ػ١ٍٙا ِٓ ِؼادٌح    ِٓ اٌّؼاِلاخ اٌرجش٠ث١ح 

 : ٚاٌرٟ ٠رُ اٌرؼث١ش ػٕٙا واٌراٌٟ [ ] Murnaghanاٌذاٌح 

1-III           
 

        
[ (

  

 
)
  
   ]  
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    :د١س

 ِؼاًِ الأؼغاؽ ٚ اٌذجُ فٟ اٌرٛاصْ. ، إجّاٌٟ اٌطالح : ػٍٝ اٌرٛاٌٟ   ،  ،    ٚ   

ِٓ خلاي  ٠E(V)رُ ذذذ٠ذ ِؼاًِ الأؼغاؽ  ٚ ِشرمٙا تإٌغثح ٌؼغؾ ِٓ ِٕذٕٝ اٌذذ الأدٔٝ 

 III) ٚ (3.III.2 اٌشىً 

 : ـذؼطٝ ت  الأؼغاؽ١ح 

                      2-III      (
  

  
) 

P  ٚ اٌؼغؾV .ُاٌذج  

   : ـ٠رذذد ت   Pد١س 

      (
  

  
)                     3-III 

 :إرا

                   4-III    (
   

   
) 

 :     ِشرك ِؼاًِ الأؼغاؽ١ح 

   (
  

  
)                      5-III 
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 Adjustment with the Murnaghan state equation

 Calculation of FP-LAPW (LDA)[CdSiP2]
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    CdSnو   CdGe  ،CdSiّشوثاخ اٌطالح اٌى١ٍح  تذلاٌح اٌذجُ ٌ : (III.2) انشكم

 LDAذمش٠ة  تاعرخذاَ 

 

               

 

1.75 1.80 1.85 1.90 1.95 2.00

-33476.908

-33476.907

-33476.906

-33476.905

-33476.904

-33476.903

-33476.902
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-33476.900

-33476.899
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 polynomail fit of 4
th
 ordr c/a (Ge)

E
n

e
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y
 (

R
y
d

)
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   CdGe  ، CdSi   ٚCdSn ّشوثاخ ٌ c/aاٌطالح اٌى١ٍح تذلاٌح إٌغثح  ( :III3.)اٌشىً 

. 

ٚ اٌّشرمح الأٌٚٝ   ِؼاًِ الأؼغاؽ١ح  ، a(Å) ٚc/a ػ١ٍٙا ٌصاتد اٌشثىح  إٌرائج اٌّرذظً   

 .(III.2)ِغجٍح فٟ اٌجذٚي            ٚ اٌذذ الأدٔٝ ِٓ اٌطالح     الأؼغاؽ١حٌّؼاًِ 

1.80 1.85 1.90 1.95 2.00 2.05 2.10

-49787.435

-49787.434

-49787.433

-49787.432

-49787.431

-49787.430
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E
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e
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y
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R
y
d

)
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  calculation of FP-LAPW (LDA)[CdSnP2]

 polynomail fit of 4
th
order c/a (Sn)
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             ٚ اٌّشرمح   ِؼاًِ الأؼغاؽ١ح  ،a (A°) ٚc/a اٌشثىح ل١ُ وً ِٓ شاتد  : (III.2)انجذول 

  ٌّشوثاخ اٌىٍىٛت١ش٠د   [  ]    ٚ اٌذذ الأدٔٝ ِٓ اٌطالح     الأؼغاؽ١حالأٌٚٝ ٌّؼاًِ 

CdGe  ،CdSi   ٚCdSn   

 اٌم١ُ LDA ِؼاًِ اٌّشوة

 اٌرجش٠ث١ح

 اٌم١ُ

 إٌظش٠ح

 ٔغثح

 اٌخطأ

 

 

       

a(Å)  5.589 5.679[7] 5.731[6]        

c(Å) 17.468 17.431[7] 17.554[6]       

c/a 1.873 1.837[7] 1.842[6]       

u 7.29 - 7.297[6] - 

       89.7781 - 97[8] - 

   4.6736 - - - 

          26248.3949- - - - 

 

 

       

a(Å) 5.677 5.747[7] 5.811[6]        

c(Å) 17.877 17.776[7] 17.976[6]       

c/a 1.976 1.877[7] 1.889[6]       

u 7.279 - 7.283[6] - 

       79.8956 - 83[9] - 

   4.6829 - - - 

          33476.978119- - - - 
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. اٌّؼاِلاخ اٌث٠ٛ١ٕح اٌرٟ ذُ اٌذظٛي ػ١ٍٙا (III.2)فٟ اٌجذٚي  ٠a،  c ٚuرُ ػشع اٌم١ُ اٌّصٍٝ 

ٚ٘زا اٌرمش٠ة  ،LDA [4]ِرماستح جذا ِغ اٌم١ُ إٌظش٠ح  ٚاٌرجش٠ث١ح. ٔلادع اْ اٌرمش٠ة ٠غرخذَ 

٠مًٍ ِٓ اٌم١ُ اٌّذغٛتح تإٌغثح ٌٍم١ُ اٌرجش٠ث١ح. تالإػافح إٌٝ أْ ت١ٕح ٘زٖ اٌّشوثاخ ِرشاتٙح ٌرٍه 

ٚ ِؼاًِ   ٠c/a=2ر١ّضاْ تٕغثح  ،(zinc-Blende)اٌرٟ فٟ ١٘ى١ٍٓ ِصا١١ٌٓ ِرشاوث١ٓ ج١ذا ِٓ 

u=0.25  اٌفٛعفٛس ساخر، ّٚ٘ا ولاّ٘ا ٠ظفاْ ِٛالغ  (P). 

4-III.  الإنكترونيةانخظائض:   

اٌرٟ ذرشىً ت١ٓ  ؽث١ؼح اٌشٚاتؾترذ١ًٍ ٚ فُٙ  ذغّخ ٌٕااٌّادج،  الإٌىرش١ٔٚح فٟ ١ّ٘ح اٌخظائضأ

لح، وصافح اٌشذٕح ٚ وصافح ػظاتاخ اٌطا(ٚذشًّ ٘زٖ اٌخظائض  ،اٌّخرٍفح ٌٍّادجاٌؼٕاطش 

 .اٌذاٌح(

 

 

       

 

 

 

a(Å) 5.854 5.971[7] 5.986[6]        

c(Å) 11.523 11.514[7] 11.714[6]       

c(Å) 1.968 1.951[7] 1.957[6]       

u 7.253 - 7.254[6] - 

       71.6664 - 65[9] - 

   4.8567 - - - 

          4978.4348- - - - 
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تاٌشثىح اٌّؼىٛعح ٚفك خطٛؽ ٚاطٍح   CFC ٘زٖ اٌؼظاتح ذّصً فٟ ِٕطمح تش١ٍ٠ْٛ الأٌٚٝ ٌث١ٕح 

( III4.)اٌشىً ت١ٓ إٌماؽ ػا١ٌح اٌرٕاظش ِٛػذح فٟ 

 

 (CFC)٠ّصً ِٕطمح تش١ٍ٠ْٛ الأٌٚٝ   : (III4.)اٌشىً 

4-III-1عظاتة انطاقة. : 

لإ٠جاد  فٟ اٌفؼاء اٌّؼىٛط، Kٔمَٛ تذساعح ذغ١شاخ اٌطالح ٌلإٌىرشْٚ تذلاٌح اٌشؼاع اٌّٛجٟ 

ت١ٓ اٌم١ّح اٌذذ٠ح اٌؼظّٝ ٌؼظاتح اٌرىافؤ ٚ اٌم١ّح اٌذذ٠ح  ٞ ٠ّصً اٌفشق زاٌّأغ اٌطالٟ اٌ

اذجاٖ غ١ش  (أٚ ٔمطر١ٓ ِخرٍفر١ٓ  )اذجاٖ ِثاشش  (اٌظغشٜ ٌؼظاتح اٌرٛط١ً فٟ ٔفظ إٌمطح 

فئْ ٚطف خظائض أشثاٖ اٌّٛطلاخ  راخ  فجٛج ِثاششج لا ٠رطٍة عٜٛ ِؼشفح   ،)ِثاشش 

 ؾ ِشوض ِٕطمح تش١ٍ٠ْٛ . فٟ ِذ١ اٌذالاخ الإٌىرش١ٔٚح 

 ) III.6 (ِّصٍح فٟ اٌشىً          ٚ         ،        ـٌػظاتح اٌطالح 
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 تاعرخذاَ ذمش٠ة   Cd (Si, Ge, Sn )ػظاتح اٌطالح ٌٍّشوثاخ  : (III5.)اٌشىً 

TB-mBJ-LDA 

         ٔلادع أْ اٌّشوثاخ اٌرٟ ذّد دساعرٙا ٟ٘ ِشوثاخ ٔظف ٔالٍح ٚ راخ أرماي ِثاشش       

Гأٞ ٠ٛجذ اٌذذ الألظٝ ٌؼظاتح اٌرىافؤ ػٕذ إٌمطح  )ِأغ ؽالٟ ِثاشش (
 

ٝ ٠ٚٛجذ اٌذذ الأدٔ 

    ػٕذ إٌمطحاٌرٛط١ً ٌؼظاتح 

Cd(Si، Ge، Sn)P2 تاعرخذاَ ذمش٠ة    (III.3) : ل١ُ اٌفجٛج ٌّشوثاخ    انجذول 

[4] LDA، TB-mBJ  

ٟ لاٌطااٌّأغ   Eg ( -Г)  

ؽش٠مح اٌذغاب  اٌم١ُ  اٌّشوة  

 TB-mBJ LDA  اٌرجش٠ث١ح إٌظش٠ح  
[01 ] 2.05-1.91 [00]2.2-2.45     1.96 1.22        
[01]   1.49-1.61 [00]1.72 1.91 0.8          

[01]   1.05-1.10 [00]1.17 1.32 0.28        
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اٌّأغ اٌطالٟ اٌّذغٛتح ِرماستح جذا ِغ اٌم١ُ إٌظش٠ح  ل١ُ  ،(III.3)ٚفما ٌٕرائج اٌرٟ فٟ اٌجذٚي 

    -LDA  TB-mBJ ذمش٠ةفّٓ اٌٛاػخ أْ  ،ٌهرٚ اٌرجش٠ث١ح. ِٚغ 

 ـٌ eV1.17، 1.72eV  ٚ eV2.2 ٠ؼطٟ ل١ُ اٌّأغ اٌطالٟ الألشب إٌٝ اٌم١ُ اٌرجش٠ث١ح أٞ

 اٌرٛاٌٟ.ػٍٝ        ٚ          ،       

4-III-2. كثافة انحالات الإنكترونية : 

، Dosِٕذ١ٕاخ وصافح اٌذاٌح الإٌىرش١ٔٚح ذّصً ػذد اٌذالاخ الإٌىرش١ٔٚح تذلاٌح اٌطالح. ٌرّص١ً 

  أطً اٌطالاخ شاتد تشىً ػاَ ػٍٝ ِغرٜٛ فاسِٟ.

   Cd(Si, Sn, Ge)ٌـ  (PDOS)ٚ اٌجضئ١ح  (TDOS)ذُ ذٛػ١خ ِٕذ١ٕاخ وصافح اٌذاٌح اٌى١ٍح 

 (III, 7III, 6III.8)فٟ الأشىاي 
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 LDA   TB-mBJ-٠ةرمشاٌّذغٛتح ت         ةٌّشو وصافح اٌذاٌح  : (III6.)اٌشىً 

)اٌىصافح اٌجضئ١ح(، إٌٝ خّغح ِٕاؽك ِر١ّضج ٌّشوة PDOS)وصافح اٌذاٌح( ٠DOSّىٓ ذمغ١ُ 

      . 

  ٓ13-إٌّطمح الأٌٚٝ ذمغ ت١eV)  ٚ(-10 eV . ٔلادع اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاسs (ٌـP ٚ )

 s ٚpٚاٌّغاّ٘ح جذ ػؼ١فح ٌّذاس٠ٓ  (Siٌـ ) s ٚp  ٚ(pz) اخِغاّ٘ح اٌّذاس اٌصا١ٔح ٟ٘

 .(Cdٌـ )

  ٓ9 -إٌّطمح اٌصا١ٔح ذمغ ت١eV)  ٚ(-8.5 eV . ٔلادع اٌّغاّ٘ح ٌّذاسs ٚp (ٌـP ٚ )

  (.Siٌـ ) pٚ اٌّغاّ٘ح اٌؼؼ١فح ٌّذاس sاٌم٠ٛح ٌّذاس   ِغاّ٘ح اٌصا١ٔح ٟ٘

 ٌ8.5-ذمغ ت١ٓ صاٌصح إٌّطمح اeV)  ٚ(-5eV . ٓٔلادع ِغاّ٘ح ٌّذاس٠s ٚp (ٌـP ٚ )

 .(Cdٌـ ) s ٚpِٚغاّ٘ح اٌّذاس٠ٓ  (Siٌـ ) s ٚpاٌصا١ٔح  ٟ٘ ِغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاس 

 ٌ5-ذمغ ت١ٓ  شاتؼحإٌّطمح اeV)  ٚ(-0 eV .اخٔلادع ِغاّ٘ح اٌّذاس s  ٚp ( ٚpz) 

ٌـ  s ٚ(pz)ٌّذاس٠ٓ اِٚغاّ٘ح  (P)ٌـ  pّذاس ٌٍ اٌم٠ٛحاٌّغاّ٘ح ( ٚ اٌصا١ٔح ٟ٘ Cdٌـ)

(Si). 
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 ٌ2ذمغ ت١ٓ  خاِغحإٌّطمح اeV)  ٚ(14 eV . ٓٔلادع ِغاّ٘ح اٌّذاس٠P  ٚs (ٌـP ٚ )

ٌـ s ٚp   ٚ(PZ) اخٌّذاساِٚغاّ٘ح  (Siٌـ ) s ٚp  ٚ(pz)اٌصا١ٔح ٟ٘ ِغاّ٘ح اٌّذاس 

(Cd). 
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  TB-mBJ- LDA ٠ةرمشاٌّذغٛتح ت        ةٌّشو وصافح اٌذاٌح  : (III7.)اٌشىً 
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)اٌىصافح اٌجضئ١ح(، إٌٝ خّغح ِٕاؽك ِر١ّضج ٌّشوة PDOS)وصافح اٌذاٌح( ٠DOSّىٓ ذمغ١ُ 

      . 

  ٓ12-إٌّطمح الأٌٚٝ ذمغ ت١eV)  ٚ(-10 eV . ٔلادع اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاسs (ٌـP ٚ )

 (Sn)ٌـ (PZ)ٚ اٌّغاّ٘ح جذ ػؼ١فح ٌٍّذاس  s ٚpاٌصا١ٔح ٟ٘ اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاس٠ٓ 

 .(Cdٌـ )  s ٚp ٚ(PZ)ٚاٌّغاّ٘ح جذ ػؼ١فح ٌّذاساخ 

 ٌ9-ذمغ ت١ٓ  صا١ٔحإٌّطمح ا eV)  ٚ(-8.4 eV . ٠ٌّٓذاسجذ ػؼ١فح ٔلادع اٌّغاّ٘ح s     ٚ

P(ٌـP ٓاٌصا١ٔح ٟ٘ ِغاّ٘ح اٌّذاس٠ ٚ )s  ٚP  ٌـ(Sn)   ٚاٌّغاّ٘ح جذ ػؼ١فح ٌّذاساخs 

ٚp ٚ(PZ)  ( ٌـCd). 

 ٌ8.5-ذمغ ت١ٓ  صاٌصح إٌّطمح ا eV)  ٚ(-5eV . ٌّذاسألادع ِغاّ٘حp (ٌـPٌا ٚ ) صا١ٔح

ٚاٌّغاّ٘ح جذ  (Sn)ٌـ  pٚ اٌّغاّ٘ح جذ ػؼ١فح ٌٍّذاس s ٟ٘ اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاس

 .(Cdٌـ )  sػؼ١فح ٌّذاس 

 ٌ5-ذمغ ت١ٓ  شاتؼحإٌّطمح اeV)  ٚ(0 eV .ٔلادع اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاسp (ٌـP ٚ )

 pٌّذاس اٌم٠ٛح  ٚاٌّغاّ٘ح   (Cd)ٌـ  s ٚp ٚ(PZ) ٌّذاساخاٌصا١ٔح ٟ٘ ِغاّ٘ح ا

 .(Snٌـ )  s  ٚ(PZ)اٌّذاس٠ٓ ٚ

 ٌ2ذمغ ت١ٓ  خاِغحإٌّطمح اeV)  ٚ(14 eV .٠ٓاٌّذاسوً ِٓ  ٔلادع ِغاّ٘ح p  ٚs 

ِٚغاّ٘ح   (Sn)ٌـ s ٚp  ٚ(PZ)ٌّذاس٠ٓ وً ِٓ ا( ٚ اٌصا١ٔح ٟ٘ اٌّغاّ٘ح Pٌـ)

 .(Cdٌـ )  s ٚp ٚ(PZ)ٌّذاساخ ا
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 TB-mBJ-LDA   ٠ةاٌّذغٛتح ترمش       ة ٌّشو وصافح اٌذاٌح   : (III8.)اٌشىً 

)اٌىصافح اٌجضئ١ح(، إٌٝ خّغح ِٕاؽك ِر١ّضج ٌّشوة PDOS)وصافح اٌذاٌح( ٠DOSّىٓ ذمغ١ُ 

      . 

  ٓ13-إٌّطمح الأٌٚٝ ذمغ ت١eV)  ٚ(-10.4 eV . ٔلادع ِغاّ٘ح اٌّذاسs (ٌـP ٚ )

 s ٠ٓ ٌّذاساٌم٠ٛح ٚاٌّغاّ٘ح  (Cd) ٌـ  s ٚpٌّذاس٠ٓ جذ ػؼ١فح اٌصا١ٔح ٟ٘ اٌّغاّ٘ح 

ٚp  ( ٌـGe). 
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 ٌ9.3-ذمغ ت١ٓ  صا١ٔحإٌّطمح اeV)  ٚ(-8.2eV .٠ٓٔلادع اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاس p  ٚs 

 (P) ٌـ s ٚpاٌّغاّ٘ح اٌؼؼ١فح جذا ٌّذاس٠ٓ ( ٚ اٌصا١ٔح ٟ٘ Geٌـ)

 ٌ8.2-ذمغ ت١ٓ  صاٌصح إٌّطمح اeV)  ٚ(-5eV .ٌّذاس٠ٓ  ٔلادع اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛحp  ٚs 

 ؼؼ١فح جذاٚ اٌّغاّ٘ح اٌ (Cd)ٌـ  s( ٚ اٌصا١ٔح ٟ٘ اٌّغاّ٘ح اٌؼؼ١فح جذا ٌّذاس Geٌـ)

  .(P) ٌـ ٠p ٚsٓ ٌّذاس

 ٌ5-ذمغ ت١ٓ  شاتؼحإٌّطمح اeV)  ٚ(0 eV .ٔلادع اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاس  p ٌـ (P ٚ )

ِٚغاّ٘ح  (Ge)ٌـ  s ٚ اٌّغاّ٘ح جذ ػؼ١فح ٌٍّذاس pاٌصا١ٔح ٟ٘ اٌّغاّ٘ح اٌم٠ٛح ٌّذاس 

 .(Cdٌـ )  p ٚ(PZ)ٌّذاساخ ا

 ٌ2ذمغ ت١ٓ  خاِغحإٌّطمح اeV)  ٚ(14 eV . ٠ٓ ٍّذاسجذ ػؼ١فح ٌٔلادع اٌّغاّ٘حp ٚ 

s (ٌـPاٌصا١ٔح ٟ٘ ِغاّ٘ح اٌّذاس ٚ )اخ s ٚp ٚ(PZ) ٌـ(Cd)   اٌم٠ٛح ٚاٌّغاّ٘ح

 .(Geٌٚـ ) s ٚpٌّذاساخ 
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: انخظائض انضىئية   .5-III 

-5-III1 . انعزل انكهرتائي:دانة 

ٟٚ٘ ػشٚس٠ح     εاٌؼضي اٌىٙشتائٟ  داٌحاٌخظائض اٌؼٛئ١ح ٌٍّادج تٛاعطح  ٠ّىٓ ٚطف

 ِؼمذج ِٚىرٛتحاٌذاٌح ٌٛطف عٍٛن أشثاٖ اٌّٛطلاخ اٌّؼشػح ٌلإشاسج اٌخاسج١ح ٌٍؼٛء. ٘زٖ 

  : وّا ٠ٍٟ [12]

6-III                𝜺    𝜺      𝜺     

εاٌجضء اٌرخ١ٍٟ 
 
 [13]: اٌؼضي اٌىٙشتائٟ ٠ىرة تاٌشىً اٌراٌٌٟذاٌح     

7-III    𝜺     
    

 𝜺 
∑ |⟨  

 | ⃗⃗   ⃗ |  
 ⟩|     

    
           

 : د١س

e   ْٚشؼاع اٌّٛػغ.    دجُ اٌىش٠غراي ٚ  ذٛاذش فٛذٛٔاخ اٌٛالؼح ،    ٟٚ٘  شذٕح الإٌىرش 

   اٌٛدذج اٌزٞ ٠ذذد اٌّٛجح اٌىٙشِٚغٕاؽغ١ح إٌاذجح .شؼاع  ⃗   
  ٚ  

ٟ٘ ٚظائف اٌّٛجح   

ػٍٝ اٌرٛاٌٟ. ٠رُ دغاب اٌجضء اٌذم١مٟ      ٚػظاتح اٌرىافؤ     ٌؼظاتح اٌرٛط١ً

 kramers-kronigاٌؼضي اٌىٙشتائٟ ِٓ اٌجضء اٌرخ١ٍٟ تاعرخذاَ ذذ٠ًٛ داٌح ِٓ      

[16-14] : 

8-III                𝜺       
 

 
 ∫

   𝜺   
  

      
   

 

 
 

 : د١س

P :  ٌرىاًِ.ذّصً اٌم١ّح الأعاع١ح 
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اٌزٞ ٠ّصٍٗ اؽ١اف      ε  ،ٌٝ ِى١ٔٛٓذاٌح  إتإٌغثح اٌّٛاد اٌرٟ ذّد دساعرٙا، ٠رُ دً اٌ 

 zٚ الاعرمطاب ػٍٝ اٌّذٛس       x          ٚε الاعرمطاب ػٍٝ ؽٛي الاذجاٖ

 .(III7.)اٌؼضي اٌىٙشتائٟ فٟ اٌشىً داٌح ٚلذ ذُ سعُ اٌجضء اٌذم١مٟ ِٓ . [17]         
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                 ـاٌؼضي اٌىٙشتائٟ ٌذاٌح ٌاٌجضء اٌذم١مٟ  : (III9.)انشكم 

 TB-mBJ-LDA  تاعرخذاَ ؽش٠مح
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                 ـاٌؼضي اٌىٙشتائٟ ٌ ذاٌح ٌ رخ١ٍٟاٌجضء اٌ : (III11.)انشكم 

 TB-mBJ-LDA  تاعرخذاَ ؽش٠مح
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ِٓ  اٌؼضي اٌىٙشتائٟ ػٍٝ ؽٛي الاذجا١٘ٓداٌح ٔمذَ اٌجضء اٌذم١مٟ ِٓ  .(III7.)انشكم فٟ  

ٌم١اط أوثش و١ّح لاتٍح . (E // C)  اٌّٛاصٞ ٚالاعرمطاب (E ┴ C) د١س الاعرمطاب اٌؼّٛدٞ

،  ٚ٘ٛ شاتد       ، ٟ٘ اٌم١ّح اٌذذ٠ح تإٌغثح إٌٝ اٌرشدد اٌظفشٞ       اٌذم١مٟ  اٌجضء

 .nاٌّشذثطح تّؼاًِ الأىغاس  Eg ٞ  ٠ؼرّذ  تشذج ػٍٝ ل١ّح اٌفجٛج زاٌؼضي اٌىٙشتائٟ اٌصاتد اٌ

 .(III4.) اٌّذغٛتح فٟ اٌجذٚي      ذظٙش شٛاتد اٌؼضي اٌىٙشتائٟ اٌصاتد  

تذلاٌح اٌطالح.                 ـاٌؼضي اٌىٙشتائٟ اٌرخ١ٍٟ ٌداٌح ٠ظٙش (III11.)انشكم في 

 1.2 و       ـٌ  eV 0.8ٚ       ـ eVٌ 1.8  د١س ٔلادع ٚجٛد ص٠ادج ل٠ٛح ػٕذ دٛاٌٟ 

eV          ٍٝإٌماؽ اٌرا١ٌح ذّصً الإٔرمالاخ الإٌىرش١ٔٚح ِٓ ػظاتح ٌرىافؤ   اٌرٛاٌٟ.ػ ٚ

(BV)   ًإٌٝ ػظاتح اٌرٛط١(BC)،.اٌّماتٍح ٌٍفجٛج اٌطالح  اٌّثاششج ٌٍّٛاد 

       اٌؼضي اٌىٙشتائٟ اٌصاتد شٛاتد ل١ُ : (III4.) اٌجذٚي 

 اٌم١ُ إٌظش٠ح TB-mBJ       اٌّشوة

       E ┴C 8.9   9.27[18] 

E║ C 8.8 8.82[18] 

       E┴ C 8.72 9.65[18] 

 E║ C 9.1 9.93[18] 

        E┴C 8.9   17.56[18] 

E ║C 9.1 9.6[18] 

-5-III2. ر الانكسا قرينةn( )  : 

اٌذاٌح ذٛجذ ِجّٛػح ِٓ اٌرأش١شاخ اٌجٛ٘ش٠ح اٌماتٍح ٌؼ١ٍّاخ اٌرفاػً فٟ اٌّادج اٌؼٛئ١ح فٟ 

  : ٠ٚىرة وّا ٠ٍٟ اٌؼاصٌح تاٌرغاٚٞ، ٚ٘ٛ اٌّؼاًِ اٌّشوة ِٓ اٌجضء اٌذم١مٟ ٚ اٌجضء اٌرخ١ٍٟ
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9-III                          ̅                     

 شذج اٌرفاػً فٟ ظا٘شج الأرشاس.      ١ّ٠ض ِؼاًِ 

،اٌّماط ػٍٝ ذشدد أػٍٝ ِٓ       الأىغاس مش٠ٕحِشذثطح ت       ٚ    ٚلذ ذىْٛ 

 ذشدد ا٘رضاص اٌشثىح .

إٌٝ        ِٛاصٞ ٚ        ػّٛدٞ الاعرمطاب، ٌّا ٠ىْٛ الأىغاسلش٠ٕح ٠رُ ذذذ٠ذ 

 : اٌؼضي اٌىٙشتائٟ وّا ٠ٍٟداٌح جضء ذخ١ٍٟ ِٓ اٌجضء دم١مٟ ٚ اٌ

     
 

√ 
* √     

       
 
 
      +

   

               10-III     

٠ض٠ذ   .              اٌىٍىٛت١ش٠دٌّٛاد     nالأىغاس  لش٠ٕح٠ّصً  (III11.)اٌشىً 

ِغ ٚطٛي اٌطالح ل١ّرٙا اٌمظٜٛ فٟ إٌّطمح اٌّشئ١ح ٌج١ّغ اٌّشوثاخ     n الأىغاس لش٠ٕح

 3.3ػٕذ  eV   ٚ4.22 2.8ػٕذ 4.1ٟ٘        و        ،       سٚج رل١ُ .  ذمش٠ثا

eV  ٚ3.6  2.4ػٕذ eV    ٌٟػٍٝ اٌرٛا 
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-TB       تاعرخذاَ ؽش٠مح                ـٌ    nالأىغاس   لش٠ٕح (III11.)انشكم 

mBJ-LDA  

      الأىغاس ػٕذ اٌظفش  لش٠ٕح ل١ُ : (III.5 ) اٌجذٚي 

 انقيم اننظرية TB-mBJ      انمركة

       E ┴C 2.95 3.27 [19] 

E║ C 2.93 3.17[19] 

       E┴ C 3.77 4.27[19] 

 E║ C 3.27 3.37[19] 

        E┴C 3.71 3.17[19] 

E ║C 3.72 3.77[19] 
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-5-III3. الامتظاصعامم م    :     

١ّ٠ض ِؼاًِ الاِرظاص جضء اٌطالح اٌزٞ ذّرظٗ اٌّادج اٌظٍثح. ٠ّىٓ ذؼش٠فٗ ٚفماً ٌّؼاًِ 

 : تاٌؼلالح اٌرا١ٌح     

              √                 11- III    

12- III      
 

√ 
*√𝜺    

  𝜺    
  𝜺    +

   
 

 .(III8.) انشكمِذغٛتح ِٚٛػذح فٟ        ِؼاِلاخ الاِرظاص

  eV 1.36ٚ         ـٌ  1.71eVتم١ّح ذثٍغ  د١س ٠ثذأ الاِرظاص اٌؼٛئٟ اٌج١ذ ٌّشوثاذٕا 

. ٟ٘ ٔماؽ ِماتٍح ٌفجٛج اٌطالح اٌرٟ ذّصً الإٔرماي اٌّثاشش        ـٌ  1.25evٚ         ـٌ

Г)ػٕذ إٌمطح      ٚػظاتح اٌرٛط١ً   (BV)ت١ٓ ػظاتح اٌرىافؤ 
 
 Г

 
زٞ ٠ؼطٟ اٌ (

 ٔذٛ أػؼف داٌح فٟ (BV)ػرثح الأرمالاخ اٌؼٛئ١ح ت١ٓ أػٍٝ دسجح ِٓ ػظاتح اٌرىافؤ 

 اٌّؼشٚف تاعُ ػرثح الاِرظاص الأعاع١ح . زا ٘ٛ. ٘    ػظاتح اٌرٛط١ً 

 eV 10إٌٝ   ٠1.71evٛػخ أْ ٕ٘ان اِرظاطا ل٠ٛا ٠رشاٚح ِا ت١ٓ  (III12.) انشكم

 10إٌٝ  1.25eVٚ         ـٌ eV 10 إٌٝ eV 1.36ٚ ت١ٓ        ٌىٍىٛت١ش٠د اٌصلاشٟ 

eV  تاٌّشوةف١ّا ٠رؼٍك      . 
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  تاعرخذاَ ؽش٠مح                ـٌ      الاِرظاص ِؼاًِ : (III12.) انشكم

TB-mBJ. 
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-5-III4. انضىئي الانعكاس    :     

 إرا ، اٌظٍثح اٌّادج ٚاجٙح فٟ إٌّؼىظ اٌطالح جضء ٛٚ٘ ٌٍغا٠ح  ُِِٙؼاًِ  ٛ٘ الأؼىاط إْ

 ِشرمح    ) R الأؼىاع١ح فئْ ،ؼٛئٟاٌ ٌٍّذٛس اٌّٛاصٞ اٌثٍٛسٞ اٌغطخ اذجاٖ افرشػٕا

  : فش٠غًٕ ِٓ سعّٟ ِٓ ِثاششج

13- III                                R (    |
𝜺        

𝜺        
|
 

  

 ٌّٛاد اٌىٍىٛت١ش٠د     اٌؼٛئ١ح  الأؼىاع١ح٠ّصً أؽ١اف  (III9.)اٌشىً 

                

 الاعرمطاب ٚػؼٟفٟ  eV  ٚ7.9 eV 8.1ذثٍغ تـٌم١ّح         أؼىاط ٌـ٠ذذز ألظٝ 

ٌم١ّح ذثٍغ          ـٌ الأؼىاط ، ػٍٝ اٌرٛاٌٟ. ِٚٓ إٌاد١ح الأخشٜ ٠مغ     ٚ   ║    

 ـٌ الأؼىاط،ػٍٝ اٌرٛاٌٟ. ٚفٟ الأخ١ش ٠مغ      ٚ   ║    فٟ  eV  ٚ7 eV 7.1تـ

 ،ػٍٝ اٌرٛاٌٟ.      ٚ   ║    فٟ  eV ٚ 8.3 eV 7.7ذثٍغ تـٌم١ّح         

 .      ـٌ     اٌؼٛئٟ  الأؼىاط٠رُ إػطاء ل١ُ 

 (III6.) ٠رُ دغاب اٌم١ُ ٚ إػطاء٘ا فٟ اٌجذٚي 
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     تاعرخذاَ ؽش٠مح                ـٌ     اٌؼٛئٟ  الأؼىاط : (III13.) انشكم

TB-mBJ  

      اٌؼٛئٟ ػٕذ اٌظفش  الأؼىاط ل١ُ : (III6.) اٌجذٚي 

 

 انقيم اننظرية TB-mBJ      انمركة

       E ┴C 7.26 - 

E║ C 7.27 - 

       E┴ C 7.26 - 

 E║ C 7.27 - 

        E┴C 7.25 - 

E ║C 7.26 - 

-III5-5. انناقهية انضىئية :     

 : . ٚذؼطٝ تٛاعطح اٌّؼادٌح اٌرا١ٌح[15]اٌؼضي اٌىٙشتائٟ داٌح إٌال١ٍح اٌؼٛئ١ح ِشرمح ِٓ 

13- III                                             𝜺    

 ٌّٛاد اٌىٍىٛت١ش٠د     ٠ّصً أؽ١اف  إٌال١ٍح اٌؼٛئ١ح   (III9.)اٌشىً 
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 ، ٚ(III9.)اٌشىً فٟ  TB-mBJاٌّذغٛتح ترمش٠ة      ذظٙش ِٕذ١ٕاخ إٌال١ٍح اٌؼٛئ١ح 

                تإٌغثح ٌصلاش١ح اٌىٍىٛت١ش٠د  eV 16اٌطالح ٌٍفٛذٛٔاخ درٝ  قذجاٚص ٔطا

زٞ ٠خرٍف ٚفما ٌفذٛج ٔطاق ٚ اٌ     د١س ذُ ػشع اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌمُّ اٌذشجح فٟ إٌّذٕٝ 

ػظاتح اٌرىافؤ الإٌىرشٚٔاخ ِٓ   أرماياٌغائثح إٌاذجح ػٓ  ض١ِْٛاٌثاٌطالح اٌّرٛافمح ِغ إشاسج 

(BV)   ًإٌٝ ػظاتح اٌرٛط١    . 

ٚ ػشع إٌال١ٍح اٌؼٛئ١ح اٌى١ٍح ٌّشوثاذٕا  اٌشئ١غ١ح زسٚج ٠رُ ػشع ِٛاػغ  اٌ

 (III6.)فٟ اٌجذٚي        ،   ،     
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  تاعرخذاَ ؽش٠مح                ـٌ      إٌال١ٍح اٌؼٛئ١ح   : (III14.) انشكم

 TB-mBJ 

      ،  ،       ـٚ ػشع إٌال١ٍح اٌؼٛئ١ح ٌلُّ اٌذذ الألظٝ  : (III7.) اٌجذٚي 

        اٌّذغٛتح ترمش٠ة 

 

 اٌؼشع لّح اٌذذ الألظٝ      انمركة

       E ┴C 4.8 3.256 
E║ C 4.9 3.255 

       E┴ C 4.8 3.263 
 E║ C 4.3 3.264 

        E┴C 4.7 2.999 

E ║C 4.2 3.771 

. 

III-6-5.  انطاقة الإنكترونيضياع :     

 : ذىرة ِٓ اٌشىً اٌراٌٟ     اٌطالح الإٌىرشٟٚٔ  ؼ١اعاٌؼثاسج الأعاع١ح ٌ
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14- III                                L (        
 

𝜺   
) = 

𝜺    

𝜺 
     𝜺 

     
 

 ٌّٛاد اٌىٍىٛت١ش٠د     اٌطالح الإٌىرشٟٚٔ  ٠ّصً أؽ١اف ػ١اع (III17.)اٌشىً 

                

اٌشىً  فٟ(TB-mBJ)  ترمش٠ةاٌّذغٛتح      اٌطالح الإٌىرش١ٔٚح ػ١اع  ذظٙش ِٕذ١ٕاخ

(.III17)،  ْ19الأوصش ٚػٛدا ذمغ ػٕذ دٛاٌٟ      رسٚج ا eV ٌ18.5 ،       ـ eV      

 .       ـٌ eV 17.5 ٚ       ٌـ
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 ؽش٠محتاعرخذاَ                 ـٌ     اٌطالح الإٌىرشٟٚٔ ػ١اع  : (III15.) انشكم

TB-mBJ. 

III- 6استنتاج . : 

                ـالإٌىرش١ٔٚح ٚاٌؼٛئ١ح ٌزٖ اٌذساعح ٌٍخظائض اٌث٠ٛ١ٕح، ٚفما ٌٙ

 ٔصثد أْ أ١ّ٘ح أشثاٖ اٌّٛطلاخ اٌخاطح تٙا ذشجغ أعاعا إٌٝ اٌم١ّح إٌّاعثح ٌفجٛج اٌطالح.

 ٚ LDA) )ذُ اٌذظٛي ػٍٝ ٔرائج ج١ذج ِٓ خلاي اٌرؼث١ش ػٓ إٌرائج تاعرخذاَ  ذمش٠ة 

(TB- mBJ) 

 تذساعح  تؼغ اٌخظائض  اٌف١ض٠ائ١ح  ٌّٛاد اٌىٍىٛت١ش٠د.زا اٌؼًّ ، ٔذٓ ِٙرّْٛ ٚفٟ ٘ 

لاع١ّا فٟ ِجاي الإٌىرش١ٔٚاخ اٌؼٛئ١ح ٚفٟ دالاخ ِؼ١ٕح ِصً اعرخذاَ اٌطثماخ اٌشل١مح فٟ 

 ذطث١ك اٌخلا٠ا اٌشّغ١ح اٌؼٛئ١ح.
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:   خلاصة عامة 

ثلاثيح   ا انعًم قًُا تذساسح انخصائض انثُيٕيح، الإنكرشَٔيح ٔ انضٕئيح نًشكثاخزفي ْ

 .                 انكهكٕتيشيد

(، FP-LAPW)اعرًذَا في انحساب عهى طشيقح انًٕجح انًسرٕيح انًرزايذج خطيا 

نرحذيذ . (DFT)في الإطاس انعاو نُظشيح دانيح انكثافح  (Wien2k)انًذيجح في تشَايج 

 .TB-mBJ-LDA) (ٔ ذقشية  (LDA)اسرخذيُا ذقشية انكثافح انًحهيح  اسذثاط،-ذثادلكًٌٕ 

 قيى يعايلاخ انشثكح ( a، c/a  )ٔ يرٕافقح جذا يع انقيى انُظشيح ٔ انرجشيثيح   يعايم 

  نًشكثاخ    ا انًعايم ز، ٔ انًشرقح الأٔنى نٓ   الاَضغاطيحقيى يعايم

 يرٕافقح جذا يع انقيى انُظشيح ٔ انرجشيثيح.               

 ٓانًشكثاخ إنى ٔجٕد فجٕج يثاششج عُذ َقطح انرُاظش زذشيش عصاتح انطاقح انًحسٕتح ن ِ

  ،  CdSi تانُسثح نًشكثاخ   eV  ، eV 1..1 ٔ1.32ev 1.96عُذ Γ انعاني

CdGe    ٔ CdSn    عهى انرٕاني، ٔتاسرخذاو ذقشية(TB-mBJ) ذرٕافق.

 انُرائج انًحسٕتح يع انقيى انُظشيح ٔانرجشيثيح.

  ذشاتّ يُحُياخ كثافح انحانح يع انرقشية(TB-mBJ)  فقظ تسيظيع ٔجٕد اخرلاف .

ٔذظٓش انكثافح انكهيح انجزئيح نحانح انكهكٕتيشيد  أٌ َطاقاخ انركافؤ ذركٌٕ تشكم 

 .) S/P- ) Cd  ،Sn، Si،Ge،Pأساسي يٍ جًيع انحالاخ 

  ٔ نك تاسرخذاو ذقشيةركاَد انُرائج يرقاستح جذا نًعايلاخ انضٕئيح  يع انرجشتح 

 (TB-mBJ-LDA). 

 انجزء انحقيقي ٔانرخيهي اسرعًهُا علاقح  فيkramers-kronig  انعزل دانح في

انضٕئي، يعايم  الاَعكاس، الاَكساسيؤشش انكٓشتائي. ٔ يعايلاخ انضٕئيح ) 

الايرصاص، انُاقهيح انضٕئيح، فقذاٌ انطاقح الإنكرشَٔي( كاَد َرائجٓا يرٕافقح جذا يع 

 انُرائج انُظشيح ٔ انرجشيثيح.

  تانخصٕص انخلايا  في يجال الإنكرشَٔياخ انضٕئيح   نلاسرخذاوْزِ انًٕاد يششحح ٔ

 .انشًسيح 

 



Abstract 

In this work, we studied the structural,electronic and optical properties of Cd (Si, Ge, Sn) P2 

using density functional theory (DFT) based on the full-potential linear augmented plane 

wave (FP-LAPW) method, To treat the exchange-correlation potential for the totale energy 

calculations, the approximation (LDA) by Walter Cohen was used. Additionally, the modified 

(TB-mBJ)  potential approximation, which successfully corrects the band-gab problam, was 

used for the band structure calculations. The calculated lattice constant and band-gapValues 

for these alloys are in good agreement with the available theoretical and experimental data. 

The dielectric function and absorption coefficient are calculated to investigate the optical 

properties . Electronic and optical properties reveal that these alloys should be very useful for, 

application in photonics, optoelectronics and optics. 

Keywords: Cd (Si, Ge, Sn) P2,  FP-LAPW, DFT, Band structure, TB- mBJ, Optoelectronics. 

 يهخض

تاسرخذاو نظشيح  Cd(Si, Ge, Sn) P2 ا انعًم لًنا تذساسح  انخصائض انثنيىيح، الإنكرشونيح و انضىئيح نهًشكثاخ زفي ه  

و نًعاندح   . (FP-LAPW) انًرزايذج خطيا و انكًىٌ انكايم  تاسرخذاو طشيمح الأيىاج انًسرىيح    (DFT) دانيح انكثافح    

(LDA)تىاسطح Walter Cohen تالإضافح.  ذى اسرخذاو ذمشية  انًرثادل نحساب إخًاني انطالح، الاسذثاطإيكاناخ  .  

ه  زحساب انثىاتد انثهىسيح وليى  فدىج انطالح  نه . نرصحيح فدىج انطالح   (TB-mBJ)  انك، ذى اسرخذاو ذمشية رإنى    

 الايرصاصخيذا يع اننرائح اننظشيح وانردشيثيح انًراحح. كًا ذى حساب يعايم انعزل انكهشتائي و يعايم  انًشكثاخ ذرىافك

ه انًشكثاخ يفيذج خذا نرطثيماخ انضىئيح،زانخصائض انضىئيح . ولذ كشفد انخصائض الإنكرشونيح و انضىئيح  أٌ ه  

.الانكرشوضىئيحو   

الإنكرشونياخ انضىئيح.،  TB-mBJ : Cd (Si, Ge, Sn) P2 , FP-LAPW, DFT ،اننطاقتنيح  ، الكلمات المفتاحية   

Résumé 

Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés, structurales, électroniques et optique de Cd 

(Si, Ge, Sn) P2 en utilisant la théorie fonctionnelle de densité (DFT) basée sur la méthode 

d’onde plane augmentée linéaire (FP-LAPW). Pour traiter le potentiel d'échange-corrélation 

pour,  les calculs d'énergie totale, l’approximation (LDA) de waler cohen a été utilisée. De 

plus, l'approximaton  potentialle de (TB-mBJ) modifiée, qui corrige avec succés le probléme 

de bande interdite, a été utilisée pour les calculs de structure de bande. Les constantes de 

réseau calculées et les valeurs de bande interdite pour ces alliage sont en bon accord avec les 

données théoriques et expérimentales disponibles. Ainsi que  fonction diélectrique et le 

coeffitient d’absorption sont calculés pour étudier les propriétés optiques. Les propriétés 

électroniques et optique révélent que ces alliages sont très utiles pour des application en 

photonique, optoélectronique et optique. 

Mots Clés : Cd (Si, Ge, Sn) P2 , FP-LAPW, DFT , structure de bande , TB-mBJ, 

optoélectronique. 
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