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تعد فيزياء المواد أحد أهم فروع الفيزياء التي ساهمت في فهم ودراسة الخصائص الفيزيائية والكيميائية        
للمركبات الكيميائية، بالإضافة إلى التحكم فيها على المستوى الذري والجزيئي كما يتضمن علم المواد على العديد 

فهو مجال مهم للغاية في البحث والتكنولوجيا  )واقلأشباه الن(من المجالات المهمة بما في ذلك أشباه الموصلات 
الحديثة. لقد تميزت السنوات الأخيرة بجهد متواصل في تطوير وإتقان مواد جديدة ذات إمكانيات تكنولوجية عالية 

 على مركبات أشباه الموصلات. اعتمادا

أشباه الموصلات هي مواد تقع في خصائصها الكهربائية بين الموصلات والعوازل. وقد أحدث مركبات شبه      
الموصلات ثورة في مجال التكنولوجيا الحديثة وحظيت بالكثير من الاهتمام في الآونة الأخيرة، وذلك راجع إلى 

امها في تصميم سبيل المثال لا الحصر استخدخصائصها الفيزيائية المتعددة، فمن بين التطبيقات التكنولوجية على 
ن بين م والخلايا الكهروضوئية والأجهزة الحرارية وغيرها وذلك من خلال دمجها كمكونات.الأجهزة الإلكترونية 

 . 2CdSiPك Chalcopyriteمركبات أشباه الموصلات نجد الكالكوبايرت 

تقدما كبيرا في السنوات الأخيرة، وذلك من خلال استعمال المحاكاة  الحاسوبيةالفيزيائية شهدت الدراسات       
وبفضل ما تقدمه من معلومات قيمة عن مختف المركبات مقارنة بالنتائج التجريبية حيث اكتسبت مكانة بارزة في 

ن عالدراسات الحديثة، فمختلف الحسابات تعتمد أساسا على ميكانيك الكم الذي يهتم بدراسة خصائص المواد 
طريق حل معادلة شرودنجر، فهذه الأخيرة قد نجحت في الكثير من الأنظمة المعقدة والمركبة بالإستعانة بجهاز 
الكمبيوتر الذي يستخدم بعض التقريبات التي تعتمد على نظريات محددة للحصول على معلومات دقيقة تقريبا 

ية الكثافة وهي التي يعتمد عليها في إيجاد تخص المركبات المدروسة. من بين النظريات المعتمدة نظرية دال
الخصائص الفيزيائية والكيميائية للأنظمة بمعرفة البنية الإلكترونية لها، حيث تضمنت هذه النظرية العديد من 
الطرق الحسابية والتي أثبتت قدرتها على التنبؤ بالخصائص الفيزيائية للمواد، من بين هذه الطرق طريقة الأمواج 

 .Wien2kالمتزايدة خطيا والكمون الكامل المدمجة ضمن البرنامج الحسابي المستوية 

باستخدام طريقة البنيوية والإلكترونية والضوئية  2CdSiPفي هذا العمل تمت دراسة خصائص المركب      
 ث تم تقسيم الدراسة إلى ثلاث فصول وهي:. حي(FP-LAPW)الأمواج المستوية المتزايدة خطيا 

والذي تطرقنا فيه لمعادلة شرودنجر وتقريباتها بالإضافة إلى  DFTبعنوان نظرية دالية الكثافة  الفصل الأول:
  نظرية دالية الكثافة بتقريباتها.

وأخيرا عرجنا على  FP-LAPWبعنوان طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل  الفصل الثاني:
 لحالية لإنجاز الحسابات مع ذكر بعض استخداماته.المستعمل في الدراسة ا Wien2kبرنامج 
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قدمنا وناقشنا مختلف النتائج المتحصل عليها من خصائص بنيوية وإلكترونية وضوئية وهذا لمعرفة  الفصل الثالث:
 طبيعة المركب المدروس ومجال تطبيقه.
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 I.1  المقدمة 

يتمثل في دالة الموجة،   في     يلفه الغموض الذي  خضم تفاصيل الكم وألغازه، نجد أنفسنا أمام لغزٍ آخر 
تشكل الأساس الرياضي  المقدمة من قِبل العالم النمساوي أروين شرودينغر في عشرينيات القرن الماضي، حيث  

الحل  يظهر  حيث  المعادلة،  لِهذه  دقيق  حل  عن  البحث  في  تكمن  تحديات  هناك  ولكن  الكمومية،  للفيزياء 
المضبوط فقط في حالة نظام نووي أو جزيئي يحتوي على غلكترون وحيد، نظرية دالية الكثافة تبرز كحل قوي 

يح حيث  المواد،  فيزياء  في مجال  خاصة  التحديات  من  لِهذه  الكبيرة  الأعداد  ذات  الأنظمة  فهم  العلماء  اول 
 الغلكترونات، كما يُعد تقديم نظرية هوهنبارغ وكوهن خطوة هامة نحو فهم أعماق هذا العالم الكمومي المعقد.

عالم الكم، مستعرضين الأسس التي تستند إليها نظرية دالية الكثافة، سنقف  في هذا الفصل سنخوض في      
  ­ عند نظرية هوهنبارغ وكوهن والتي قمنا بالتعقيب عليها كجانب نظري، وسنلقي نظرة على معادلات كوهن  
قة  شام مع طرح مختلف التقريبات المستخدمة، كل ذلك بِهدف فهم حركة الإلكترونات وكيفية تحديد قيم الطا

 الكامنة للتبادل والإرتباط. 

  I.2 معادلة شرودينغر للبلورة 

يوصف نظام الجسيمات    ،تعتبر معادلة شرودينغر هي منطلق كل الدراسات الكمية للنظام الكوانتي للبلورات    
 المعادلة شرودينغر التالية:  )أيونات + الكترونات( المتفاعلة ب

Η𝜓 =  Ε𝜓                                                                  (1) 
يمثل الهاملتونيان    Η 

 ψ دالة الموجة  

 Ε طاقة النظام 

وعند  الهميلتونيان   بينها  فيما  التفاعل  وطاقة  الجسيمات  لكل  الحركية  الطاقة  من  مؤلف  يكون  للجملة  الكلي 
   عند غياب الحقل الخارجي يكتب الهاميلتونيان: ،الخارجيإقتضاء طاقة التفاعل مع الوسط 

Η =  Τ𝑒 + Τ𝑁 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁 +  𝑉𝑁𝑁                     (2) 
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:    أين 

الطاقة الحركية للالكترونات      Τ𝑒 =  ∑
Ρ𝑖

2

2𝑚𝑖  = ∑ − 
ℏ2

2𝑚
(∇2𝑖) 

الطاقة الحركية للأنوية         Τ𝑁 =  ∑
Ρ𝛼

2

2Μ𝛼
= 𝛼 ∑ −

ℏ2

2𝑀
 ( ∇2𝛼 )  

𝑉𝑒𝑒  إلكترون  ­تفاعل إلكترون طاقة     =  ∑
1

4𝜋𝜀0
.

1

2
(

𝑒2

𝑟𝛼−𝑟𝑗
)𝑖,𝑗≠𝑖  

نواة   ­طاقة تفاعل إلكترون      𝑉𝑒𝑁 =  
1

4𝜋𝜀0
 ∑ − 

𝑒2ΗΖ𝑒

|𝑟𝑖 − 𝑅⃑⃑𝛼|𝑖,𝛼  

𝑉𝑁𝑁 نواة   ­طاقة تفاعل نواة        =  
1

4𝜋𝜀0
 
1

2
 ∑

𝑒2 𝑍𝛼 𝑍𝛽

|𝑅⃑⃑𝛼 − 𝑅⃑⃑𝛽|𝛼,𝛽 

 خاصة بالإلكترونات. المعاملات 

خاصة بالأنوية.  المعاملات   

كتل الإلكترونات والأنوية على الترتيب.     𝑀, 𝑚 

شحنة الأنوية.        𝑍𝛼𝑒 

. 𝛼; 𝛽   المسافة بين النواتين   |𝑅𝛼 − 𝑅𝛽| 

والإلكترون. المسافة بين النواة       |𝑟𝑖  −  𝑅𝛼|  

. المسافة بين الإلكترونين   |𝑟𝑖  −  𝑟𝑗| 

𝑖∇  مؤشر لابلاس. 
2 =  

𝜕2

𝜕𝑋2
+

𝜕2

𝜕𝑌2
+

𝜕2

𝜕𝑍2
 

 في حالة السكون معادلة شرودينغر تكون مستقلة عن الزمن.

Η𝜓(𝑟, 𝑅) =  Ε𝜓(𝑟, 𝑅)                                         (3) 
بحيث    تمثل القيم الذاتية الموافقة.   ψ  + أنوية(،    دالة الموجة وتتعلق بكل إحداثيات الجسيمات )إلكترونات  

 تمثل  
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معادلة شرودينغر لـذرة تحوي متغير، مثلًا عندما في يصبح لدينا مجهول تقريبًا، أي أن معادلة شرودينغر   
 تقريبات لِتبسيط هذه المعادلة نذكر منها:  ةبِهذه الكيفية مستحيلة الحل، لِذلك وضعت عد  

  I.3  )التقريب الأديابتيكي )الكاظم 

على فصل حركة الإلكترونات عن الأنوية، والذي يأخذ بِعين الإعتبار الإختلاف الكبير بين    يعتمد هذا التقريب 
حيث أن كتلة الإلكترون أقل بكثير من كتلة النواة في حين أن سرعة الإلكترونات كتلة الإلكترونات وكتل الأنوية،  

، معناه إهمال الطاقة الحركية للنواة بِحيث تعتبر ساكنة أمام الإلكترونات ويُؤخذ [1]  اة سرعة النو أكبر بِكثير من  
𝑉𝑁𝑁حد تفاعل الأنوية فيما بينها ثابت أي:  = 𝐶𝑡𝑒  ،𝑇𝑁𝑁 = 0 . 

 ي يصبح الهميلتونيان الكلي للجملة مؤلف من هاملتونيان إلكتروني وهاملتونيان نووي على الشكل:أ   

Η =  𝑉𝑁𝑁 + Η𝑒                                                                 (4) 
 بحيث: 

Η𝑒 =  Τ𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁                                                      (5) 
 بِهاميلتونيان الإلكترونات. H𝑒ويسم ى  

 إذن معادلة شرودينغر للإلكترونات هي:   

Η𝑒𝜓𝑒(𝑟, 𝑅) = [Τ𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁]𝜓𝑒(𝑟, 𝑅)                    (6) 
هذه المسألة الأخيرة لا يمكن حلها بالطرق الرياضية المعروفة لِذلك نستخدم تقريب آخر يسم ى تقريب هرتري  

 فوك.  ­

  I.4  فوك ­ تقريب هارتري 

على نموذج الإلكترون المستقل أي أن كل إلكترون يتحرك منفرد في الحقل المتوسط    ،[2]يعتمد تقريب هارتري  
إلى المتولد عن الأنوية وباقي الإلكترونات الأخرى، أي يتغير المشكل لدينا من عدد كبير من الإلكتلرونات  

 إلكترون وحيد، وبالت الي يكتب الهاملتونيان للجملة بـ: 

Η = ∑ Η𝑖                                                                      (7)

𝑖
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 مع أن: 

Η =
­ƛ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)                                                                    (8) 

  𝑈𝑖(𝑟𝑖) = − ∑
𝑍𝐾𝑒2

4𝜋|𝑟𝑖−𝑅𝐾
0 |𝐾    تمثل الطاقة الكامنة للإلكترون𝑖    في حقل الأنوية𝐾. 

يمثل موضع الأنوية.    𝑅𝐾
0    

  𝑉𝑖(𝑟𝑖) = −
1

2
∑

𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑟𝑖−𝑟𝑗|𝑗 ِهرتري.يمثل الكمون الفعال ل 

 بـ:(I.8) وتكتب المعادلة

Η𝑖 = −
ℏ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑉(𝑟)                                                                                   (9) 

 تكتب دالة الموجة الكلية للجملة كجداء دوال الحالة لكل الغلكترونات على الشكل: 

Ψ(𝑟1, 𝑟2 … ) = ∏ Ψ𝑖(𝑟𝑖)                                                                          

𝑁

𝑖=1

(10) 

 وتكتب الطاقة الكلية للجملة كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة إلكترونية:

𝐸 = ∑ 𝐸𝑖                                                                                                     (11) 

 إذن معادلة شرودينغر للإلكترونات تصبح:  

[ 
−1

2

ℏ2

𝑚
Δ𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖) ] 𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟)                                    (12) 

ن فوك   بِإدخال مبدأ السبين لنظام الإلكترونات بِحيث توجد   تقريب ،  [3]حس  إحتمال لوضع  !𝑁  هرتري وذلك 
𝑁إلكترون على 𝑁   موضع𝑟1 , 𝑟2 , … … … … … , 𝑟𝑁 . 

 مثلًا أول إمكانية هي: 

𝜓1(𝑟1)𝜓2(𝑟2)𝜓3(𝑟3) … … … … 𝜓𝑁(𝑟𝑁)                                                    (13) 
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 وثاني إمكانية هي:

𝜓1(𝑟1)𝜓3(𝑟2)𝜓2(𝑟3) … … … … 𝜓𝑁(𝑟𝑁)                                                    (14) 
 حد  لِنفس النوع.  !N  عند تطبيق كل التبديلات نحصل على

دعى لِتصبح بِشكل محدد يُ (  -دالة الموجة هي مجموع كل الحدود مع الأخذ بِعين الإعتبار الإشارتين )+( و )
 محدد سلتر.

ψ(𝑟1, 𝑟2, … … … … 𝑟𝑁) =
1

√𝑁!
|

𝜓1(𝑟1) … … … … … … … … 𝜓𝑁(𝑟1)

𝜓1(𝑟𝑁) … … … … … … … … 𝜓𝑁(𝑟𝑁)
|    (15) 

1والمعامل    

√𝑁!
 هو ثابت التعامد.  

 ومن بين الصعوبات التي تصادف حساب بنية عصابات الطاقة هو تحديد الكمون داخل البلورة.  

 

I.5   نظرية دالية الكثافة DFT 

في مختلف طرق حساب بنية عصابات الطاقة يتم التركيز على اختيار شكل كمون دالة الموجة، وذلك     
ة لِتحديد  ، فيما يلي نستخدم في كتابة كل المؤثرات شكل الكمون ودالة موجEلِحساب الطاقة الكلية للنظام  

,𝑥)ت  للإحداثيا، والتي تكون كدالة 𝜌(𝑟)عنصر الكثافة الإلكترونية   E الطاقة 𝑦, 𝑧) . 

 لِنظام الإلكترونات بالشكل:  𝐸ية  الكلأي نكتب الطاقة 

Ε = Ε(ρ)                                                                                                         (16) 

I.5 .1  فارمي   ­نظرية توماس 

توماس    1927في    لِ   ­صاغ  كدالة  اللامتجانسة  الإلكترونات  لِغاز  الكلية  الطاقة  الإلكترونات  فارمي  كثافة 
ة تقسيمات عنصرية على منطقة بريلوين، حيث أنه عند آخر  [5، 4]   متجانسالمعروفة لِغاز   ، وذلك بِإجراء عد 

 تقسيم تعتبر الكثافة الإلكترونية ثابتة في كل منطقة من المناطق بريلوين المقسمة. 

 على الشكل: E  إذن تكتب الطاقة الكلية للنظام
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Ε = ∫ 𝜀𝑖[𝜌(𝑟)]𝑑𝑟                                                                                     (17) 

 تعطى كثافة غاز متجانس بـ:

ρ =
1

3𝜋2
(

2𝑚𝑒

ℎ2
)

2
3

Ε
𝑓

3
2⁄

                                                                              (18) 

طاقة فارمي.  Ε𝑓 

 الحركية لِغاز متجانس هي: الطاقة 

Τ =
3

5
𝜌Ε𝑓                                                                                                   (19) 

 نجد: (18) و (19)من المعادلتين  

Τ =
3

5

ℎ2

2𝑚𝑒

(3𝜋2)
2

3⁄ 𝜌
5

3⁄ Ε𝑓        و          =
𝜌

2
3

2𝑚𝑒

ℎ2

(3𝜋
2
3)

2
3

                    (20)  

 فارمي هي:  ­الطاقة الحركية لِتوماس 

ΤTF = ∫ Τ𝑑𝑟 ⟹  Τ𝑇𝐹 =
3

5

ℎ2

2𝑚𝑒

(3𝜋2) ∫ 𝜌
5
3 𝑑𝑟                                 (21) 

رتباط الإلكترونات، إذن  اعتبار  هي تقريب موضعي لِكثافة الإلكترونات لا يأخذ بِعين الا رمي  اف  ­نظرية توماس  
 فارمي تأخذ الشكل التالي:  ­الكلية لِنظام الإلكترونات في تقريب توماس الطاقة 

ΕTF =
3

5

ℎ2

2𝑚𝑒

(3𝜋2)
2

3⁄ ∫ 𝜌
5

3⁄ 𝑑𝑟 + ∫ 𝑉(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟 +
1

2
∫

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟`)

|𝑟 − 𝑟`|
𝑑𝑟𝑑𝑟`  (22) 

 كما أجريت بعض التحسينات لِهذه النظرية:

 فعل التبادل المقترح من طرف ديراك:  أولا:     

Ε𝑇𝐹𝐷 = Ε𝑇𝐹 − 𝐶𝑥 ∫ 𝜌
4

3⁄ 𝑑𝑟                                                            (23) 
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 ترح من طرف فيغنز: ق رتباط الم: فعل الاثانيا 

Ε𝑐[𝜌] = −
0,056 𝜌

4
3⁄

0,079 + 𝜌
1

3⁄
                                                                (24) 

 هو تقريب موضعي لِكثافة الإلكترونات. فارمي  ­نعود لِنذكر أن تقريب توماس 

I.5 .2   كوهن  ­نظرية هوهنبارغ 

الطاقة الكلية لِنظام الإلكترونات المتفاعلة في كمون خارجي )كمون الأنوية( هو    ،[6]   كوهن  ­أخذ هوهنبارغ  
 أي:  𝜌(𝑟)دالية وحيدة لِكثافة الإلكترونات 

Ε = Ε(𝜌)                                                                                          (25) 
الكثافة التي تُعطي الحد  الأدنى هي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالضبط، وكل   حيث قاما بِبرهان أن 

 خصائص الحالة الأساسية هي دالية لِكثافة الإلكترونات كالتالي: 

Ε(𝜌0) = 𝑀𝑖𝑛 Ε(𝜌)                                                                        (26) 
 بِحيث يُعبر عن دالية الطاقة بـ: 

Ε(𝜌) = 〈Ψ|Η|Ψ〉                                                                           (27) 
 بِحيث: 

𝐹𝐻.𝐾(𝜌) = 〈Ψ|𝑇 + 𝑈|Ψ〉                                                            (28) 
,𝑇أين   𝑈  تيب. كمون تفاعل والطاقة الحركية للإلكترونات على التر 

 بِاستخدام تقريب هرتري نجد:

𝐹𝐻.𝐾(𝜌) =
1

2
∬

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟`)

|𝑟 − 𝑟`|
𝑑𝑟𝑑𝑟` + 𝑮(𝝆)                         (29) 

 

        = 𝐹𝐻.𝐾(𝜌) + ∫ 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟                                                                
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تمثل الطاقة الحركية للإلكترونات زائد الفرق بين طاقة التفاعل الحقيقية وطاقة تفاعل هرتري،  𝐺(𝜌)   حيث 
 𝐹𝐻𝐾كهون  أن كثافة الحالة الأساسية هي كثافة الحد  الأدنى   ­كما أثبت هوهنبارغ 

I.5 .3  شام  ­ كوهن معادلة 

كثافة الإلكترونات كمجموع كثافة الجسيمات مع استخدام مبدأ التغاير   [7] شام    ­كتب كوهن    1965في     
 حتمال تواجد الشحنة بـ:اللحصول على طاقة الحالة الأساسية، بِحيث تعطى كثافة 

ρ(𝑟) = ∑ Ψ𝑖
∗(𝑟)Ψ𝑖(𝑟)                                          (30) 

 فوك تعطى بـ: ­طاقة هرتري 𝐸𝐻.𝐹(𝜌) و  𝐸𝑒(𝜌)دالية الطاقة الكلية للإلكترونات 

Ε𝑒 = 𝑇 + 𝑉                                                                            (31)              
Ε𝐻.𝐹 = 𝑇0 + (𝑉𝐻 + 𝑉𝑥)                                           (32) 

   .الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل 𝑻حيث 

  𝑽   إلكترون. ­ كمون التفاعل إلكترون  

  𝑽𝑯   .كمون هرتري 

  𝑻𝟎  .الطاقة الحركية للإلكترونات الحرة 

   𝑽𝒙   الإلكترونات والذي يُعرف بـ: تبادلكمون 𝑉𝑥 = 𝑉 − 𝑉𝐻.   

     𝑽𝒙 :كمون إرتباط الإلكترونات والذي يُعرف بـ𝑉𝑐 = 𝑇 − 𝑇0.   

 هي: 𝐹𝐻.𝐾إذن الدالية 

𝐹𝐻.𝐾 = 𝑇 + 𝑉 + 𝑇0 − 𝑇0                                      (33) 
                = 𝑇0 + 𝑉𝐻 + (𝑉𝑥 + 𝑉𝑐)                                                   

𝑉𝑥𝑐 = 𝑉𝑥 + 𝑉𝑐  ارتباط.  ­هو كمون تبادل 

 أي دالية الطاقة الكلية هي: 

Ε(𝜌) = 𝑇0(𝜌) + 𝑉𝐻 + 𝑉𝑥𝑐 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝜌)                 (34) 
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 شام هي:   ­ن وهمعادلة ك

(𝑇 + 𝑉𝑒𝑖(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟))𝜙𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜙𝑖(𝑟)       (35) 

 

I.5 .4 شام     ­حلول معادلة كوهن 

وترتب حسب استخدامها للكثافة، الكمون   DFTتركز مختلف طرق حساب بنية عصابات الطاقة مبدئياً على  
 ­ ن  هتعتمد على مدارات كو   FP­LAPW  طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطي اً ،  [8]  شام  ­ن  وهومدارات ك

 الأساسية هي: شام، وبالتالي دالة الموجة 

Ψ𝑖(𝑟) = ∑ 𝐶𝑖𝛼𝜙𝛼(𝑟)                                                       (36) 

 هي معاملات النشر لِدالة الموجة.  𝐶𝑖𝛼بِحيث أن  

.1)يجب حل المعادلات الأساسية بطريقة الدورات التكرارية الممثلة في الشكل    𝐶𝑖𝛼عملياً لِحساب المعاملات  I) 
 بِحيث تؤخذ طاقة النظام أصغريه.

 شام هي: ­ن وهحلول معادلة ك
(H − 𝜀𝑖𝑂)𝐶𝑖 = 0                                                               (37) 

شام. ­ن وه هميلتونيان ك   𝐇  

مصفوفة التغطية.   𝐎  
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 No  

   Yes  

 

 

DFT مخطط  لِنظرية  دالية الكثافة ∶ (1. I)الشكل  

𝐠𝐮𝐞𝐬𝐬 ρ0(r) 

𝐈𝐧𝐩𝐮𝐭: ρi−1(r) 

𝒅𝒆𝒕𝒆𝒓𝒎𝒊𝒏𝒆 VH and Vxc 

Solve 𝐻𝐾𝑠𝑖Φ𝑖 = 𝜀𝑖Φ𝑖 

𝝆𝒊 = 𝝆𝒊−𝟏? 

𝑪𝒐𝒏𝒔𝒕𝒓𝒖𝒄𝒕 𝜌𝑖  𝒇𝒓𝒐𝒎 Φ𝑖 

𝜌𝑖  𝒊𝒔 𝒔𝒆𝒍𝒇𝒄𝒐𝒏𝒔𝒊𝒔𝒕𝒆𝒏𝒕 𝒅𝒆𝒏𝒔𝒊𝒕𝒚 

𝐻𝐾𝑠𝑖  

Φ𝑖 
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I.5.5 كثافة الموضع تقريب LDA   

بِحيث   ،[25] تقريب كثافة الموضع هو تقريب لِنظام الإلكترونات اللامتجانس باعتباره موضعيًّا متجانس        
 رتباط في هذا التقريب بـ:ا ­تُعطى طاقة تبادل 

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴(𝜌) = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟))𝑑𝑟3                                                (38) 

 رتباط بـ: ا ­وباستخدام مبدأ سبين تكتب طاقة تبادل 

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴(𝜌 ↑, 𝜌 ↓) = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐(𝜌 ↑ (𝑟), 𝜌 ↓ (𝑟))𝑑𝑟3                (39) 

 رتباط تُقسم إلى قسمين: ا ­مع العلم أن طاقة تبادل 

𝜀𝑥𝑐(𝜌) = 𝜀𝑥(𝜌) + 𝜀𝑐(𝜌)                                                                (40) 

𝜀𝑥طاقة تبادل هي:   =
−0,4582

𝑟𝑠
𝜌وذلك باستخدام الوحدات الذرية و   = (4𝜋

𝑟𝑠
3

3
)

−1

. 

𝜀𝑐طاقة ارتباط هي:   =
−0,44

𝑟𝑠+7,8
. 

 ولِحساب كثافة الإلكترونات يتم الجمع على كل المدارات المشغولة أي:  

𝜌(𝑟) = ∑ Ψ𝑖
∗(𝑟)Ψ𝑖(𝑟)                                                            (41) 

 

I.5.6  تقريب التدرج المعمّمGGA 

 𝜌(𝑟)∇عبر تدرج    𝜌(𝑟)المستخدم حاليًا أخذت بِعين الاعتبار تغير كثافة الإلكترونات    LDAتصحيحات   
نُعيد ترجمتها كسلسلة لِمنشور    L(S)DA، أي أن النتيجة المحصل عليها في تقريب كثافة الموضع  [9،10]

 . L(S)DAالتدرج المعمم   يب تايلور في تقر 

 التدرج المعم م تأخذ الشكل التالي:تباط في تقريب ار  ­ طاقة تبادل إذن:          

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴 = (𝜌 ↑ (𝑟), 𝜌 ↓ (𝑟)) = ∫ 𝑓(𝜌 ↑, 𝜌 ↓, ∇𝜌 ↑, ∇𝜌 ↓)𝑑𝑟3       (42) 
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 𝛁𝝆(𝒓) عن تدرج الكثافة الإلكترونية.   يعبر 

I.5.7   تقريب𝑳 𝑺𝑫𝑨 + 𝑼 

الانتقالية أو العناصر الأرضية النادرة المعدنية، أثبت عدم نجاح  في كثير من الأنظمة التي تحوي المعادن  
LSDAفي وصف الخصائص الإلكترونية، تقريب   LSDAتقريب   + U   نجح في وصف ومعالجة الأنظمة

 الإلكترونية في حالة الترتيبات الخطية الطويلة. 

كما تم وبِنجاح معالجة وتحديد بعض الخصائص مثل المانع الطاقي، العزم المغناطيسي ومعامل التبادل بين  
 . [27] الذرات 

 رتكز بالعمل على نظامين منفصلين: ت ات التقريب  ههذ 

,𝐹  كز على مساهمة السويان الطاقيان ير   الأول  النظام 𝑑    والتفاعل الكولومبي بين المدارات 𝑑­𝑑  الموصوفة
1والمعرفة بالحد:   ،[11]د  في نموذج هيربا

2
𝑈 ∑ 𝑛𝑖𝑛𝑗𝑖≠𝑗    ،يركز على مساهمة الالكترونات    النظام الثاني

,𝑝المستقلة للسويان الطاقيان   𝑠 .والموصوفة في نموذج المدارات المستقلة كمون الإلكترون المنفرد 

 وتُعطى دالية الطاقة الكلية بـ:

𝐸𝐿𝑆𝐷𝐴+𝑈 = 𝐸𝐿𝐷𝐴 − 𝑈𝑁(𝑁 − 1) 2⁄ +
1

2
𝑈 ∑ 𝑛𝑖𝑛𝑗

𝑖≠𝑗

                (43) 

,𝑝ن  يصف إلكترونات السويا  الحد الأول 𝑠  والمحصلة عنها في  LDA  ،يصف التصحيحات في   الحد الثاني
 والمعلنة في نموذج هيبارد، هو التفاعل بين النظامين. 𝑑­𝑑التفاعل الكولومبي للمدارات  

.𝑑 إلكترونات  السوي  الطاقي  𝒏𝒊  

ـ هيبارد. يمثل طاقة الفصل بين المدارات السفلية والعلوية ل   𝑼  
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I.5.8 تقريب  𝑮𝑮𝑨 + 𝑼 

DFTتقريبات   + U  نتقالية أو العناصر الأرضية  لاموضوعة أساساً لمعالجة الأنظمة التي تحوي المعادن ا
الأنظمة    ،[26]  النادرة بِمعنى  بين  المأي  الكولمبي  للتفاعل  هيبارد    𝑑 و 𝐹مدارات  الحتواة  بِإضافة حد  وذلك 

 وتعطى الطاقة بـ: 

𝐸𝐺𝐺𝐴+𝑈 = 𝐸𝐺𝐺𝐴 + (
𝑈̅

2
−

𝐽̅

2
) ∑ [(∑ 𝑛𝑚,𝑚

𝜎

𝑚

) − ( ∑ 𝑛𝑚,𝑚`
𝜎

𝑚,𝑚`

, 𝑛𝑚`,𝑚
𝜎 )]

𝜎

    (44) 

هما مقلوب العناصر المصفوفية لتفاعل الكولومبي.    𝑱 ̅ و 𝑼̅   

  .3𝑑 المصفوفة الخاصة  بالمدارات  المشغولة  للسوي   الطاقي 𝒏  

  . 𝑑 2,1,0  تُشير  لِمختلف المدارات, ­1,   𝒎 أو`𝒎  تأخذ  القيم  ­2

 𝝈 = 𝝈  و  ­𝟏 =  تُشير إلى حالات السبين.  𝟏

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 الفصل الثاني: 

 المستويةطريقة الأمواج  

 خطيا والكمون الكامل  المتزايدة
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.1.Ⅱ   مقدمة 

في الفصل الأول تطرقنا إلى عدة تقريبات لتبسيط معادلة شرودينجر وإيجاد حلول لمشاكل طاقة التبادل        
اوبينهايمر إلى غاية نظرية الكثافة. سنحاول في  -للإلكترونات مع بعضها ومع النواة انطلاقا من تقريب بورن 

وسبب دمجها مع الكمون الكلي بالإضافة إلى مبدأ   APWهذا الفصل شرح معنى الأمواج المستوية المتزايدة  
 عمل هذه الطريقة وذكر البرنامج الحسابي المستعمل وخصائصه.

Ⅱ.2.  طريقةAPW 

 ]11[  بعد ذلك عرض اندرسون   ،APWطريقة الموجة المستوية المتزايدة    [19]م نشر سلتر  1937في          
الأمواج الكامل    طريقة  والكمون  المتزايدة خطيا  تحسين   LAPW-FPالمستوية  أساسا  الطريقة هي  وهذه   ،

 . APWلطريقة 

، والذي يقسم الفضاء  )خلية النحل(أو ما يسمى كمون    M.Tولكتابة دالة الموجة الإلكترونات الخاصة بكمون  
 )Ⅱ.01 (المحيط بالذرات إلى منطقتين الشكل 

 

      MT
αr

                

 
 . M.T: شكل كمون  (Ⅱ.1)شكل 
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 تشمل كل من الأنوية والإلكترونات شديدة الإرتباط بها.  M.Tالمنطقة الأولى داخل الكرة  

 وتشمل الإلكترونات ضعيفة الإرتباط بالأنوية. المنطقة الثانية المنطقة الإقحامية تحيط بالكرات، 

 .  M.Tيمثل نصف قطر الكرة  αr حيث 

 :والذي يعطى بالعلاقة 

 

∅ = {
1

 Ω 1 2⁄  
∑ 𝐶𝐺𝑒𝑖(𝐺+𝐾)𝑟       𝑟 > 𝑟𝛼𝐺

∑ 𝐴𝑙𝑚𝑙𝑚 𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)            𝑟 < 𝑟𝛼      
                           (1)     

 

 :أين

Ω الموحدة الخلية حجم. 

lmY  الكروية.  )التوافقية (الدالة الهرمونية 

gC  .معاملات النشر 

 وحلول معادلة شرودينغرتكون:

 .  M.Tأولا: حلول شعاعية داخل الكرة -

 ثانيا: موجة مستوية في المنطقة الإقحامية. 

 هي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغر للجزء الشعاعي الذي يكتب: lU(r)في حين أن  

 

{−
𝑑

𝑑𝑟2
+

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑡} 𝑟𝑈𝑙(𝑟) = 0                                           (2) 

 



  خطيا والكمون الكامل المتزايدة المستويةطريقة الأمواج : الثاني  الفصل

 21 

V(r)    و يمثل الجزء الخاص بالكمون الكرويlE    تمثل الطاقة الخطية، في حين أن الدالة الشعاعية المعرفة في
من أجل    M.Tتكون معامدة لكل حالات الذاتية القلبية، تنتهي شروط التعامد عند حدود كرة    (Ⅱ.2)العلاقة  

 تصبح معادلة شرودينغر كالتالي:  2Eو  1Eالموافقة للقيم الذاتية   2U و  1Uالدوال الشعاعية  

   (3)                                (𝐸2 − 𝐸1)𝑟𝑈1𝑈2 = 𝑈2
𝑑2 𝑟𝑈1

𝑑2 𝑟
− 𝑈1

𝑑2 𝑈2

𝑑2 𝑟
 

 

الخاصة   GCبدلالة المعاملات  lmA تنشر المعاملات    M.Tعلى سطح الكرة   )r) ϕالدالة  ولضمان استمرارية 
  APWفي الطريقة   تسمى معاملات التغاير  lEبالأمواج المستوية في المنطقة الإقحامية، المعاملات الطاقوية  

 بعد الحسابات الجبرية نحصل على: 

𝐴𝑙𝑚 =
4𝜋𝑖𝑙

Ω
1

2⁄ 𝑈𝑙(𝑅𝑙)
∑ 𝐶𝐺𝐺 𝑗𝑙(|𝐾+𝑔|𝑅𝛼)𝑌𝑙𝑚

∗ (𝐾 + 𝐺)                                (3.Ⅱ)  

وبالتالي نتحصل على دالة    M.Tتصبح متوافقة مع الدوال الشعاعية في كرة    Gالدوال الذاتية المعرفة ب:  
 . sAPWأساسية  

، أي نتحصل على عصابة  lEالموافقة للطاقة    M.Tهي حلول معادلة شرودينغر داخل كرة    sAPWالدوال  
 .Gالطاقة الموافقة للمعامل 

وذلك لأن في حالة نقصان   α(rlU(ظهرت مجموعة من الصعوبات خاصة في الدوال    APWفي الطريقة  
وبالتالي الدوال الشعاعية تكون منفصلة     M.T  تكون معدومة على سطح كرة   αr(αU(  قيم  lmAالمعاملات  

[ مجموعة  11[ وأندرسون ]36المنطقة البينية، ولحل هذا المشكل أدخل كولينغ ]عن دوال الموجة المستوية في  
  ϕ(r)ترتكز أساسا على تمثيل الدالة الشعاعية    APWمن التغيرات على طريقة الأمواج المستوية المتزايدة  

𝑈𝑙مع إمتلاكها مشتقات بالنسبة للطاقة    lU(r)بترتيبات خطية    M.Tخارج كرة  
͘ (𝑟)  ،  سميت بطريقة الأمواج

 .FP-LAPWالمستوية المتزايدة خطيا 
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Ⅱ.3  مبدأ طريقة .FP-LAPW 

تكون    M.Tالدالة الأساسية داخل كرة    FP-LAPWفي طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا            
𝑈𝑙وتمتاز باشتقاق  rlm(r)YlU)(  على شكل ترتيبات خطية للدالة الشعاعية

͘ (𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)   بالنسبة للطاقة، الدالة 
lU   تعرف مثل دالة الطريقةAPW )Ⅱ2.(  ،والدالة  𝑈𝑙

͘ (𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)  :تخضع للشرط التالي 

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈𝑙

͘ (𝑟) = 𝑟𝑈𝑙(𝑟)                                      (4) 

𝑈𝑙في الحالة اللانسبية الدوال  
أي استمرارية ھذه الدوال مع   M.T مضمونة الاستمرارية على سطح كرة lUو  ͘

تصبح دالة   )sLAPW (، إذن دالة الموجة المتزايدة   )M.T   الموجة المستوية في المنطقة البينية )خارج كرة
 : FP-LAPWأساسية للطريقة 

𝜙(𝑟) = {

1

𝛺
1

2⁄
∑ 𝐶𝐺𝑒𝑖(𝐺+𝑘)𝑟                                𝑟 > 𝑟𝛼𝐺

∑ {𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝐵𝑙𝑚𝑈𝑙
͘ (𝑟)}𝑌𝑙𝑚          𝑟  < 𝑟𝛼   𝑙𝑚

                                (5) 

𝑈𝑙الموافقة للدالة   lmBحيث المعاملات 
 . lmAلها نفس طبيعة المعاملات  ͘

 ، داخـل كرة APWتكون الموجة المستوية الوحيدة في المنطقة الإقحامية مثل حالة الطريقة sLAPWالدوال 
 M.T  الـدوال SLAPW أفضل من الدوال SAPW  باختلاف ،lE    الطاقة  قـليلا عن عصـابةE    الترتيبات

 بالشكل:  lEيمكن أن تنشر على الدالة المشتقة والطاقة   lUوالدالة  sAPWالخطية تنتج أحسن دالة شعاعية  

𝑈𝑙(𝐸, 𝑟) = 𝑈𝑙(𝐸𝑙 , 𝑟) + (𝐸 − 𝐸𝑙)𝑈𝑙
͘ (𝐸, 𝑟) + 0((𝐸 − 𝐸𝑙)

2)                              (6) 

 يمثل الخطأ الرباعي الطاقوي.   lE–0(E(2حيث 

 . M.Tتضمن استمرار دالة الموجة على سطح كرة   FP-LAPWطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا 

Ⅱ.4. دور الطاقات الخطية lE 

𝑈𝑙و   lU الدوال         
، لكن هذه الشروط  M.Tمتعامدان مع الحالات القلبية بدقة متناهية على سطح كرة     ͘

، ومن جهة أخرى نأخذ خطر الخلط بين الحالات l  ليست كافية عندما تكون الحالات القلبية موافقة لنفس القيمة
، إذن الدوال الغير معامدة لأي حالة من  APWنصف القلبية مع حالة التكافؤ، فهو غير معالج في الطريقة  



  خطيا والكمون الكامل المتزايدة المستويةطريقة الأمواج : الثاني  الفصل

 23 

، في هذه الحالة من غير الممكن إجراء lEيلزم إختيار دقيق للطاقة    LAPW-FPالحالات القلبية في طريقة  
، أحسن حل يكون باستخدام النشر على مدارات الموضع فقط ويختار أكبر نصف  lE  الحسابات دون تغيير

 مع العلم أن هذه لخاصية غير واردة في كل البرامج. M.Tقطر ممكن لكرة 

يجب أن تعرف على أنها مستقلة عن بعضها البعض.   lE  مع أنه يجب ملاحظة أن مختلف الطاقات الخطية
 .l يمكن أن تختار عصابة الطاقة الموافقة لنفس العصابة  lE لإجراء حساب دقيق جدا للبنية الإكترونية،

Ⅱ.5. بنية الدوال الشعاعية 

تكون موجة مستوية في المنطقة    FP-LAPWالدوال الأساسية لطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا         
تحت شرط أن الدوال الأساسية لها اشتقاق   ،M.T، والتي تنشر على شكل دالة شعاعية داخل كرة  الإقحامية

 تصبح تحدد ب: FP-LAPWفبنية الدوال الأساسية للطريقة  M.Tيكون مستمر على سطح كرة 

 .͘𝑈(𝑟)لها مشتقة بالنسبة للطاقة  lU(r)أولا: دوال شعاعية  

 تحقق الشروط الحدودية. maو   mb ثانيا: المعاملات 

 ،ج المستوية، الممثل للكرات في حدود معاملات الأمواmaxLالشروط الحدودية تسمح بتحديد العزم الزاوي القطع  
maxG    يمثل أكبر طول موجة في الكرةM.T    من أجل نصف قطر الكرةαr   من الملائم نختار حدود القطع ،

FP-، تقنيا التقارب مضمون في طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا    max=LmaxGαrب    cutOffالمغلق  

LAPW  إذا كانmaxGαr  9و  7يتغير بين . 

Ⅱ.6 الدوال الشعاعية اللانسبية . 

تكون حلول معادلة شرودينغر التالية للكمون الكروي    lU(r)   في الحالة اللانسبية الدوال الشعاعية         
 . lEوالطاقة الخطية 

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈𝑙(𝑟) = 0                                             (7) 

لكرة    V(r(حيث   الكروي  الكمون  جزء  الحدودية  L=0في    M.Tهو  الشروط   .0(0)=lrU    ،مطبقة حاليا 
 هو:   lEالإشتقاق بالنسبة للطاقة 
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{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈𝑙

͘ (𝑟) = 𝑟𝑈𝑙(𝑟)                         (8) 

 :M.Tالحلول الشعاعية تصبح مقننة في كرة 

∫ 𝑟2𝑈𝑙
2(𝑟)𝑑𝑟 = 1

𝑅𝛼

0
                                                    (9.Ⅱ) 

 على شكل:  .Ⅱ(8 (هو حل متجانس للمعادلة لا متجانسة lUحيث أن  

  ℎ𝑙𝑈𝑙
͘ − 𝐸𝑈𝑙

͘ = 𝑈𝑙                                                                     (10) 

 

 ومشتقاتها تكونا متعامدتان.  lUيتضح أن الدالة  .Ⅱ(9(باستخدام شروط التقنين 

∫ 𝑟2𝑈𝑙(𝑟)𝑈𝑙
͘ (𝑟)𝑑𝑟 = 0

𝑅𝛼

0
                                                             (11) 

𝑈𝑙الدالة  
 تكون مقننة.           ͘

 (12)                                                                    𝑁𝑙 ≡ ∫ 𝑟2𝑈𝑙
͘ 2

(𝑟)𝑑𝑟
𝑅𝛼

0
         

 يمكن تعويضها بالمعادلة التالية: FP-LAPWشروط التقنين في طريقة 

𝑅𝛼
2(𝑈´𝛼(𝑅𝛼)𝑈𝛼(͘ 𝑅𝛼) − 𝑈𝑙(𝑅𝛼)𝑈´𝛼͘  (𝑅𝛼)) = 1                                         (13) 

 مع أن: 

𝑈͘𝑙(𝑅, 𝑟) ≡
𝜕𝑈𝑙(𝐸,𝑟)

𝜕𝐸
,𝑈𝛼´(𝐸         و            𝑟) ≡

𝜕𝑈𝑙´(𝐸,𝑟)

𝜕𝑟
 

 

𝑈𝑙و  lUيمكن حل المعادلة عدديا، الدوال 
   :على الشكل  lUمن شروط التقنين يمكن أن ننشر    ͘

 

𝑈𝑙(𝐸 + 𝛿) = 𝑈𝑙(𝐸) + 𝛿𝑈𝑙
͘ (𝐸) + … ..                                                (14) 
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𝑈𝑙مع هذا الإختيار، تقنين  
͘ (𝑟)    أي‖𝑈͘(𝑟)‖    يشير لرتبة عرض الطاقة ،lE    الخطأ على الطاقة الخطية،
 عندما:   [11]يكون مقبول حسب أندرسون 

‖𝑈͘(𝑟)‖|𝐸𝑙 − 𝐸| ≤ 1 

 نلجأ إلى:  إذا كان هذا الإختيار غير ممكن،

 يقسم المجال الطاقي إلى نوافذ طاقة ويعالج كل نافذة طاقية مفصولة، مع أخذ طاقة كل حالة. •
 مواضع المدارات. نستخدم النشر على  •

 Ⅱ .7 الدوال الشعاعية النسبية . 

عندما تقـترب سرعـة الإلكترون من سـرعة الضوء تُصحح الدالة الشعاعـية اللانسبية إلى دالة شعاعية          
و تھمل في المنطقة الإقحامية، التغيرات   M.T نسبية، بحيث أن التأثـيرات النسبـية تدخل فـي الحسبان داخل كرة

- 13[ تقنيًا تعرض عدة علماء ]13في معادلة ديـراك المكافئة ]  (Ⅱ.9)و(Ⅱ.8) النسبية تـعتمد أساسا بتعويض 
 .مدار و إدراجه فيما بعد   -[ لحل معادلة ديراك مع أخـذ الكمون كروي و إھمال فـي البداية تأثير فعل سبين16

 :ھاميلتونيان ديراك يعطى بـ

𝐻𝐷 = 𝐶𝛼𝑝 + (𝛽 − 1)𝑚𝑐2 + 𝑉(𝑟)                                            (15) 

  , تأخذ الشكل المصفـوفي الـتالي: 

𝛼 = [
0 𝜎
𝜎 0

]             ;         𝛽 = [
1 0
0 −1

]                               (16)  

ψ الشعاع الذاتـي لھاملـتونـيان ديـراك DH  ويكتب: 

ψ [
𝜙

]                                                                               (17) 

 المركبة الصغيرة.  χتدعى المركبة الكبيرة للدالة الموجة و ϕ: حيث 
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 إذن معادلة شرودينغر تصبح:

𝑐(𝜎𝑝) = (𝜀 − 𝑉)                                                            (18) 

 

𝑐(𝜎𝑝) = (𝜀 − 𝑉 + 2𝑚𝑐2)                                                 (19) 

 ينتج:  (19)و  (18)من المعادلتين 
1

2𝑚
(𝜎𝑝) (1 +

𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2)
−1

(𝜎𝑝)+ 𝑉 = 𝜀                                  (20) 

 باستخدام التقريب: 

(1 +
𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2)
−1

≈ 1 −
𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2
                                                    (21) 

 ومع العلاقة:

𝑝𝑉 = 𝑉𝑝 − 𝑖ℏ𝑉                                                              (22) 

 ينتج: 

(𝜎∇𝑉)(𝜎𝑝) = (𝜎∇𝑝) + 𝑖𝜎[∇, 𝑝]                                            (23) 

 

 :ϕنعود لنحصل على معادلة تفاضلية تحقق الدالة 

[(1 +
𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2)
𝑝2

2𝑚
− 𝑉] −

ℏ2

4𝑚2𝑐2
(∇𝑉∇) +

ℏ2

4𝑚2𝑐2
(𝜎[∇𝑉, 𝑝]) = 𝜀                 (24) 

 :في حالة الكمون يقبل تناظر كروي 

[
𝑝2

2𝑚
+ 𝑉 −

𝑝4

8𝑚3𝑐2
−

ℏ2

4𝑚2𝑐2

𝑑𝑉

𝑑𝑟

𝜕

𝜕𝑟
+

1

2𝑚2𝑐2

1

𝑟

𝑑𝑉

𝑑𝑟
(𝐿⃗ . 𝑆)]  = 𝜀                      (25) 
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 هي:  M.Tلما يكون الحد الأخير دالة ذاتية للعزم السبين حلول معادلة ديراك داخل الكرة 

𝜓𝑘𝑣 = [
𝑔𝑘𝜒𝑘𝑣

−𝑖𝑓𝑘𝜎𝑟𝜒𝑘𝑣
]                                                      (26) 

  :تحقق المعادلة الشعاعية الآتية  kgو kf ن الدوال أ في حين 
𝑑𝑓𝑘

𝑑𝑟
≡ 𝑓´𝑘 =

1

𝑐
(𝑉 − 𝐸)𝑔𝑘 + (

𝑘−1

𝑟
) 𝑓𝑘                                 (27) 

𝑑𝑓𝑘

𝑑𝑟
≡ 𝑔´𝑘 = −

(𝑘−1)

𝑟
𝑔𝑘 + 2𝑚𝑐𝑓𝑘                                     (28) 

 .8.Ⅱت تحدید الكمونا 

تبادليشـتمل   K.S الكمون المستخدم في مـعادلة        حد  ،rcV)(ارتباط وحد الكمون الكولبي  -على حد 
الذي يحسب من كثافة بواسن من    cV(r)وكمون النواة    ،H[V[(r)الكمون الكولبي هو مجموع كمون هرتري  

 :)إلكترونات وأنوية (كثافة الشحن

∇2𝑉𝑐(𝑟) = 4𝜋𝜌(𝑟)                                                       (29) 

 [18,17] الشحنة-هتكامل ھذه المعادلة يكون وفقط ممكن في فضاء الشبكة المعكوسة، طريقة الحل تسمى شب
 : وتتركز على ملاحظتين

 . الكرةجدا داخل طئ في المنطقة الإقحامية وسريعة  كـثافة الشحنة مستمرة وتتغير بب :أولا

في   .الكمون الكولمبي في المنطـقة الإقحامية متعلق مرة بالشحنة الإقحامية ومتعددة الشحن داخل الكرة :ثانيا 
 : المنطـقة الإقحامية كثافة الشحن تنشر كسلسلة فوريـيه

ρ(𝑟) = ∑ 𝜌(𝐺)𝑒𝑖𝐺𝑟
𝐺                                                      (30) 

 . eJتحسب إنطلاقا من معادلة باسل    iG.re    دوال الموجة 
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∫ 𝑟𝑙+2𝐽𝑙(𝐺. 𝑟)𝑑𝑟 = {
𝑅𝑙+3 𝐽𝑙(𝐺.𝑟)

𝐺𝑟
               𝐺 = 0

𝑅3

3
𝜎𝑙,0                           𝐺 ≠ 0

𝑅

0
                                     (32) 

 

𝑒𝑖𝐺 𝑟 = 4𝜋𝑒𝑖𝐺𝑟 ∑ 𝑖𝑙𝑙𝑚 𝐽𝑙(|𝐺||𝑟 − 𝑟𝛼|)𝑌𝑙𝑚
∗ (𝐺)𝑌𝑙𝑚(𝑟 − 𝑟𝛼)                             (33) 

 حيث:

 r  الإحداثيات الكروية 

  αr نصف قطر كرة  

 الكمون الكولومبي يصبح على الشكل: 

𝑉𝑐(𝐺 ) =
4𝜋𝜌(𝐺 )

𝐺2
                                                                             (34) 

 :المعادلةنكامل  (Ⅱ.34) فنحصل على

𝑉𝑃𝑊 = ∑ 𝑉𝑙𝑚
𝑝𝑤(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑙𝑚 = ∑ 𝑉𝑉

𝑝𝑤
(𝑟)𝐾𝑉(𝑟)𝑉                                        (35) 

 

 يمثل كمون المنطقة الإقحامية. pwVأين 

 لما

𝐾𝑣(𝑟) = ∑ 𝐶𝑙𝑚𝑌𝑙𝑚(𝑟)𝑚                                                            (36) 

 .باستخدام معادلة غرين M.T نقوم بحساب الكمون داخل كرة
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𝑉𝑉(𝑟) = 𝑉𝑙𝑚
𝑃𝑊(𝑟) [

𝑟

𝑅
]  

+
4𝜋

2𝑙 + 1
{

1

𝑟𝑙+1
∫ 𝑑𝑟´𝑟´𝑙+2𝜌𝑣(𝑟´)

𝑥

0

+ 𝑟𝑙 ∫ 𝑑𝑟´𝑟´𝑙−1𝜌𝑣(𝑟´)
𝑅

𝑥

𝑟𝑙

𝑅2𝑙+1
∫ 𝑑𝑟´𝑟´𝑙+2𝜌𝑣(𝑟´)

𝑅𝑥

0

}  

                                (37) 

  .يمثل الجزء الشعاعي لكثافة الشحنة :v (r)أين

 

WIEN2K 9. برنامج.Ⅱ  

م من معهد كيمياء المواد في جامعة  1999هو برنامج مؤسس من طرف بيتر بلاها وكارلهاينز شفارتز سنة  
فيينا للتكنولوجيا، ومع ذلك الوقت تطور تطورا سريعا وأضيفت له تحسينات عديدة. يسمح هذا البرنامج بالقيام  

نظرية دالية الكثافة. يعمل هذا البرنامج تحت  بالعمليات الحسابية التي تخص البنية الإلكترونية للمادة باستخدام  
الذي يتكون من مجموعة برامج مستقلة لإجراء الحسابات التي تخص البنية الإلكترونية وبعض   LUNIXنظام  

 . [24] الخصائص الأخرى للمادة الصلبة

.1.9.Ⅱ  مميزاتWIEN2K 

تبدأ عملية هذا البرنامج بإدخال معاملات البنية البلورية ومواقع الذرات في البلورة، بالإضافة إلى تحديد   ✓
نوع الذرات. بعد ذلك يتم تعيين الإختيارات المتعلقة بطريقة الحساب، مثل طريقة شبه الكمون ودقة 

ومن ثم يتم البدء في حساب الخصائص البنيوية والإلكترونية    SCFالحساب. يتم تشغيل دورة الحساب  
 للمادة. 

الذي يسمح بمشاهدة بنية المادة بشكل ثلاثي الأبعاد    XCeyDenيمكنه إضافة برامج مرفقة كبرنامج   ✓
 وكذلك الكثافة الإلكترونية وغيرها. 
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يقوم البرنامج برسم مختلف المنحنيات بشكل تلقائي مع وضع البيانات اللازمة لذلك، وكذلك استنتاج   ✓
بعض المعاملات الفيزيائية تلقائيا وذلك بفضل قاعدة بياناته التي تحوي معلومات حول عناصر الجدول 

 الدوري.
 يساهم في حساب مجموعة من خصائص المواد منها: WIEN2Kبرنامج  ✓

 عصابات الطاقة، كثافة الحالة ومساحات فيرمي. •
 السينية. كثافة الإلكترون، كثافة السبين ومعامل البنية الأشعة  •
 الطاقة الكلية، القوى الذرية، هندسيات التوازن والخصائص البنيوية. •
 تدرج الحقل الكهربائي والخصائص الكهربائية.  •
 طيف إصدار وامتصاص الأشعة السينية.  •

 .2.8.Ⅱ  خوارزميةWIEN2K 

لإجراء عمليات حسابية للبنية الإلكترونية نتبع تسلسل البرامج الفرعية المرتبطة ببعضها البعض والممثلة في 
 .(Ⅱ.2)الشكل 

 :Structure generatorتحضير ملف البنية أو التهيئة  .1
الذي يحتوي على جميع المعلومات    (case struc)من الضروري انشاء بيانات البدء في الملف الرئيسي   

الفضائية   الزمرة  المعلومات  هذه  دراستها من  المراد  للمادة  البلورية  بالينية  ،  (space group)الخاصة 
لكل   MTRونصف قطر كرة ميفنتين    )ثوابت الشبكة البلورية ومواقع الذرات وغيرها(معاملات البنية البلورية  

 ذرة.
 :(Initianilizatio)برنامج الإعداد  .2

يقوم هذا البرنامج بتحضير كل المعطيات والمقادير المطلوبة لحل معادلات كوهن وشام بطريقة التماسك 
 ، ويتم هذا عن طريق استخدام سلسلة من البرامج الفرعية المساعدة التالية:SCFالذاتي 

 : NNبرنامج حساب البعد  ▪
يجب أن تكون مسافة    (مسافة الجوار الأقرب الأوليعطي هذا البرنامج المسافات بين الذرات انطلاقا من  

 .)الجوار الأقرب بين ذرتين أكبر من مجموع أنصاف قطريهما
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 : (SGROUP)برنامج المجموعة الفضائية  ▪
 . (case.struct)يحدد هذا البرنامج الزمرة الفضائية للبنية المعطاة في ملف 

 :(SYMMETRY)برنامج التناظر ▪
وذلك من   )الدوران، الإنعكاس ...الخ  (بحساب عمليات التناظر لفضاء المجموعةيسمح هذا البرنامج  

 خلال معلومات ملف البنية من أجل تقليص مدة الحساب إعتمادا على بنية التناظر.
 : LSTARTبرنامج  ▪

يولد الكثافة الذرية ويحدد كيفية معالجة المدارات الذرية المختلفة في حساب شرائط الطاقة أي حساب  
 بنية العصابات في حالة القلب والتكافؤ.

 : KGENبرنامج  ▪
 في منطقة بريلوان الأولى.  Kيقوم بتوليد الشبكة 

 :DSTARTبرنامج  ▪
عن طريق تراكل الكثافة الذرية المتولدة من    SCFيولد الكثافة الأولية لبداية دورات الحساب الذاتي  

LSTART. 
 :WIEN2Kفي برنامج  SCFحساب مجال الإتساق الذاتي  .3

 تحسب الطاقة والكثافة الإلكترونية للحالة الأساسية وفقا لمعايير التقارب باتباع الخطوات التالية:  

• LAPW0: .يولد الكمونات انطلاقا من الكثافة الإلكترونية 
• LAPW1:  .حساب عصب أو شرائط التكافؤ، القيم الذاتية والأشعة الذاتية 
• LAPW2:  .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية 
• LCORE:  .حساب الحالات والكثافة القلبية 
• MIXER:  مزج الكثافة الداخلية والخارجية 
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Ⅲ.1  مقدمة 

وذلك باستخدام    2CdSiPسنقوم في هذا الفصل بدراسة الخصائص البنيوية الإلكترونية والضوئية للمركب  
-FPالذي يعتمد على طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا بالكمون الكامل    wien2kالبرنامج الحسابي  

LAPW  يعتمد على نظرية دالية الكثافة ،DFT    وذلك باستخدام التقريبLDA  إذ أن معرفة الخصائص .
معلومات عن البنية  البنيوية في فيزياء المواد لا بد منه وخاصة إذا كان الأمر يتعلق بالمحاكاة، لأنه يعطينا  

 المجهرية للمادة ولأجل دراسة الخصائص الفيزيائية للمادة لا بد من المرور بالخصائص البنيوية. 

Ⅲ.2ثوابت الحساب . 

لحساب الخصائص الفيزيائية ومن أجل الحصول على الدقة المرجوة والتي تتأثر بالوقت والقريب المستعمل 
 فلا بد من أخذ الشروط التالية: 

 والذي يبنى على أساسين: MT R(: إختبار نصف القطر Tin-Muffinنصف قطر كرة ) ❖

 (.Muffin-Tinضمان شمولية كل الإلكترونات القلبية في كرة ) ●

 (.Muffin-tinتجنب التداخل بين الكرات )  ●

 MT*RmaxKمعامل القطع   ❖

● MTR هو أصغر قيمة لقطر كرة :MT . 

● maxK  المستعمل من أجل نشر على شكل موجة مستوية  : المعيار الأكبرلشعاع الموجة
 للدوال الذاتية .

● maxG  المعيار الأكبر لشعاع الموجة المستعمل من أجل النشر على شكل موجة مستوية : 

● pointK.النقاط المعتبرة في منطقة بريليون : 

● max: L .العزم الزاوي 

 حيث تم تحديد قيم ثوابت الحساب كالتالي: 
● Kpoint=750 

● RMT(Cd)=2.25 

● RMT(P)=1.80 

● RMT(Si)=1.75 
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 CdSiP:2التوزيع الإلكتروني لعناصر المركب 

● Cd: [Kr] 4d10 5s2 

● Si: [Ni] 3s2 3p2 

● P: [Ne] 3s2 3p3  
 

Ⅲ.3 الخصائص البنيوية . 

. إن حساب  )Ⅲ.1(وفق بنية متوازي المستطيلات كما هو موضح في الشكل    2CdSiPيتبلور المركب  
الخصائص البنيوية مهم جدا لدراسة أي مادة حيث يعتبر الخطوة الأولى والأساسية التي يجب اتخاذها في  
أي حساب نظري، لأنها تسمح لنا باستخدام النتائج المتحصل عليها في تحديد الخصائص الأخرى، حيث  

ومشتقته    Bوكذا معامل الإنضغاطية    Eيتم تحديد حجم الخلية عند التوازن الموافق للحد الأدنى من الطاقة  
  .2CdSiPللمركب  Åɑ)(وقد تم حساب طاقات الحالة الأساسية كدالة لثابت الشبكة البلورية  Bالأولى '

 والتي تعطى كالتالي:  Murnaghanحيث نستخدم معادلة الحالة ل

𝐸(𝑉) = 𝐸0 +
𝐵0

𝐵′
[(

𝑉

𝑉0
)

−𝐵′
1

𝐵′−1
+ 1] −

𝐵0𝑉0

𝐵′−1
                        (1) 

 حيث: 

𝐸(𝑉) الطاقة الإجمالية كدالة للحجم :V . 

0E.الطاقة الكلية في حالة توازن : 

0V .حجم توازن الشبكة الأولية : 

B :معامل الإنضغاط والمعرف بالعبارة : 

𝐵 = 𝑉0 (
𝛿2𝐸

𝛿𝑉2
)                                               (2) 

'B :مشتق وحدة الإنضغاط ونحصل عليه كالتالي : 
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𝐵′ =
𝛿𝐵

𝛿𝑃
                                                       (3) 

 .(Ⅲ.2)كما يبينه الشكل  Murnaghan تم تمثيل منحنى الطاقة بدلالة الحجم وفق معادلة 

      

 
  2CdSiPالبنية البلورية للمركب.Ⅲ(1(: الشكل

 

 

 
 2CdSiP: منحنى تغيرات الطاقة بلالة الحجم للمركب .Ⅲ(2(الشكل 

 

𝑐كما تم تمثيل منحنى تغيرات الطاقة بدلالة النسبة  

𝑎
 .Ⅲ(3(الشكل  2CdSiPللمركب    



  النتائج والمناقشة: ثالثالفصل ال
 

 
 37 

 
𝑐منحنى تغيرات الطاقة بدلالة   :.Ⅲ(3(الشكل

𝑎
 . 2CdSiPب للمرك 

 

توافق   min Eأي أن قيمة حدية دنيا  (حيث نلاحظ أن منحنى تغيرات الطاقة يتناقص إلى قيمة دنيا ثم يزداد  
𝑐حجم معين وقيمة  

𝑎
هذه القيمة تتوافق مع قيمة كثافة الحالة الأساسية للجسيمات حيث ترتبط جميع    )معينة  

 الخصائص الفيزيائية بهذه الحالة. 

𝐸[𝜌0(𝑟)] = 𝑚𝑖𝑛𝐸[𝜌(𝑟)]                                       (4) 

  Bومعامل الإنضغاطية    ɑيلخص الجدول التالي القيم المتحصل عليها للمعاملات البنيوية ثابت الشبكة  
 .بالإضافة إلى القيم النظرية لها B بالإضافة إلى المشتقة الأولى لمعامل الإنضغاطية '

 [19] ةالنظري النتائج   [18]التجريبية النتائج  الثوابت 
ɑ (Å) 5.671 5.731 
c (Å) 10.431 10.554 

𝑐

𝑎
 1.841 1.837 

B (GPa) 97 89.3 
B' 4.604 / 

 والمشتقة الأولى له  Bومعامل الإنضغاطية  ɑنتائج ثابت الشبكة البلورية  :(Ⅲ.1)جدول

 من خلال النتائج المتحصل عليها ومقارنتها مع نتائج النظرية الأخرى نلاحظ أن: 
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 التي تحصلنا عليها في عملنا متقاربة مع نتائج حسابات أخرى.   ɑ(Å)قيمة ثابت الشبكة 

 التي تحصلنا عليها متقاربة مع الحسابات الأخرى.  Bقيمة معامل الإنضغاطية 

Ⅲ.4 الخصائص الإلكترونية . 

للخصائص الإلكترونية أهمية كبيرة في دراسة المركبات، حيث تسمح لنا بمعرفة طبيعة الروابط المختلفة  
بين ذرات المادة، وتحديد ماهية المركب سواء كان عازلا، ناقلا أو نصف ناقل اعتمادا على عصابة الطاقة  

 وكثافة الحالات الإلكترونات. 

Ⅲ.1.4عصابة الطاقة . 

هي نمذجة لقيم الطاقة التي يمكن أن يتخذها الإلكترون داخل المواد الصلبة تشكل هذه القيم عصابات  
الطاقة وتنقسم إلى نوعين عصابات مسموحة " عصابة تكافؤ وعصابة نقل'' وأخرى ممنوعة والتي تعرف 

أسفل شريط النقل وتسمح   ب 'فجوة الطاقة" وهي الطاقة اللازمة لنقل الإلكترونات من قمة شريط التكافؤ إلى 
 لنا بتحديد ماهية المركب. 

 كما يوجد نوعين من الفجوات الطاقوية: 

 (Gap direct): فجوة طاقوية مباشرة ●

عند انتقال الإلكترون من قمة حزمة التكافؤ إلى قعر حزمة التوصيل عند النقطة نفسها بصورة 
 عمودية، يسمى هذا الإنتقال بالإنتقال المباشر وحينئذ تكون الفجوة مباشرة. 

 (Gap indirect):فجوة طاقوية غير مباشرة  ●

عند انتقال الإلكترون من أعلى قمة إلى أدنى قمة في حزمة التوصيل بصورة غير عمودية يسمى 
 هذا الإنتقال بالإنتقال غير المباشر وحينئذ تكون الفجوة غير مباشرة.

[ حيث -14;8في حدود المجال الطاقوي ]  2CdSiPرسمت بنية عصابة الطاقة للمركب المدروس  
 Ⅲ.4)درست في الإتجاهات الأساسية في منطقة بريليون كما هو موضح في الشكل ) 
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 2CdSiPبنية عصابة الطاقة للمركب  :.Ⅲ(4(الشكل 

عصابة الطاقة فجوة نطاق مباشرة  هي أشباه موصلات أنصاف نواقل تظهر  2CdSiPنلاحظ أن مركب ال  
لأن الحافة العلوية لعصابة التكافؤ والحافة السفلية لعصابة النقل حيث أن قيم فجوات الطاقة     Γ عند النقطة

 :مذكورة في الجدول التالي
 (eV)g E 

 المتوفرة النتائج عملنا نتائج LDA mBJ المركب  
2CdSiP 1.22 1.96 2.45-2.20[43]  1.91-2.05[44] 

 قيم فجوة الطاقة في عملنا وقيم تجريبية أخرى   (Ⅲ.2):جدول
الذي يميل إلى التقليل   LDAيقدم نتائج أقرب للنتائج التجريبية مقارنة بالتقريب  mbjنلاحظ أن التقريب 

 .من هذه القيم وعموما يقدم التقريبين فجوات نطاق منطقية مقارنة بالمراجع

Ⅲ.2.4كثافة الحالات الكلية والجزئية . 

من أجل فهم أعمق لبنية النطاق الإلكتروني وفهم حركة الإلكترون القريبة من مستوي فارمي عبر منطقة  
بريليون بأكملها يتوجب علينا تحديد كافة الحالات للإلكترونات الكلية والجزئية للمركبات المدروسة التي تعد 

على أنها عدد الحالات    DOSلات  سبب في تحديد التوزيع العام لحالات المادة، حيث تعرف كثافة الحا
الإلكترونية التي يمكن شغلها ولديها طاقة، ولتحديد أصل الحالات التي شكلت عصابات التكافؤ وعصابات  
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نقوم بتحليل كثافة الحالة الكلية    2CdSiPالتوصيل مع فهم طبيعة التجاذبات التي تحدث بين ذرات المركب  
 . [8eV;14-]  ، لمجال تغير الطاقة(Ⅲ.5)( الممثلة في الشكل PDOS-TDOSوالجزئية )

 

 

 

 
 2CdSiP: كثافة الحالات الجزئية والكلية للمركب .Ⅲ(5(الشكل 

( كثافة الحالات الإجمالية والجزئية بالنسبة للطاقة. في مجال الطاقات المنخفضة  Ⅲ.5يوضح الشكل )
[ تتأثر  12-  ;7-بين  التي  الإلكترونات  بحالات  الأولى  الذروة  تأثير  ينحصر  مكثفتان،  توجد ذروتان   ،]

)بالذرات   بالذرات  Pالفوسفورية  المرتبطة  الإلكترونات  حالات  إلى  يعزى  فتأثيرها  الثانية  الذروة  أما   ،)
( بينما تشغل حالات الإلكترونات المرتبطة بالفوسفور تشغل الجزء العلوي من عصابة  Cdالكادميومية ) 
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قليلة نوعًا ما في عصابة التكافؤ.هذا    Si[، بينما مشاركة حالات العنصر 4.7-;0التكافؤ بمساهمة كبيرة بين ] 
، وكذلك الذرة P، والذرة  Cdيعني أن لجميع الذرات دور في توصيل الكهرباء عند الطاقات العالية؛ فالذرة   

Si. 

شبه موصل ذو فجوة   CdSiP 2اعتمادًا على النتائج التي تم الحصول عليها مسبقًا، قد أثبتنا أن مركب
الإلكترونية. في هذا السياق،  -طاقة مباشرة، لذا فإن هذا المركب مرشح جيد لتطبيقات الأجهزة البصرية

سندرس الخصائص الضوئية أيضا. نلاحظ أيضًا وجود كثافة عالية من الحالات الإلكترونية بالقرب من 
للحالات الإلكترونية غالبً  العالية  الكثافة  التوصيل.  إلكترونية أعلى، مما يسمح نطاق  ا ما ترتبط بحركية 

للإلكترونات بالتحرك بسرعة أكبر عبر المادة استجابةً للجهد الكهربائي. هذا يحسن من التوصيلية الكهربائية  
 العامة، ويجعل هذه المواد تمتلك خصائص كهروحرارية. 

Ⅲ.5 الخصائص الضوئية . 

  الحزم الإلكترونية، لذلك نقوم   يبةتعتبر دراسة الخصائص الضوئية أهم مصدر لإعطاء معلومات حول ترك
لتنتج هذه الأخيرة  ب تسليط حزمة فوتونات على الجسم مادي والتي تتشكل من الأشعة الكهرومغناطيسية 

 ثلاث ظواهر متمثلة في الإمتصاص، الإنعكاس والإنكسار. 

 يمكن معرفة الخواص الضوئية للمادة بمعرفة دالة العزل: 

𝜀(𝜔) = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔)                               (5) 

 حيث: 

𝜀1(𝜔) .الجزء الحقيقي ويمثل إنتشار الضوء داخل المادة : 

𝜀2(𝜔) .الجزء التخيلي ويمثل امتصاص المادة للضوء : 

 يحسب الجزء التخيلي بالعلاقة التالية: 



  النتائج والمناقشة: ثالثالفصل ال
 

 
 42 

𝜀(𝜔) =
𝑉𝑒2

2𝜋ℏ𝑚2𝜔2 ∫ 𝑑3𝐾 ∑ 𝑚𝑛′|〈𝑘𝑛|𝑝|𝑘𝑛′〉|2𝑓(𝑘𝑛)[1 − 𝑓(𝑘𝑛′)]𝛿[𝐸𝑘𝑛 − 𝐸𝑘𝑛′ −

ℏω] (6) 

ℏ𝜔  طاقة الفوتون : 

 |〈𝑘𝑛|𝑝|𝑘𝑛′〉|.عناصر المصفوفة لعزوم ثنائي القطب : 

𝑘𝑛′و 𝑘𝑛  .هما الحالة الإبتدائية والنهائية : 

𝑓(𝑘𝑛) .هي دالة توزيع فارمي : 

|〈𝑘𝑛|𝑝|𝑘𝑛′〉|2𝑓(𝑘𝑛)[1 − 𝑓(𝑘𝑛′)]  إحتمالية الإنتقال من الحالات لشريط التكافؤ نحو الحالات :
𝑘𝑛′  .لشريط النقل 

𝛿 [𝐸𝑘𝑛 − 𝐸𝑘𝑛′ − ℏ𝜔] .دالة ديراك : 

 كرونيغ: -أما الجزء الحقيقي يحسب عن طريق الجزء التخيلي وذلك بعلاقة كرامر

𝜀1(𝜔) = 1 +
𝜋

2
𝑝 ∫

𝜔′𝜀2(𝜔′)

𝜔′2−𝜔2

∞

0
                               (7) 

 هي القيمة الأساسية لتكامل كوشي.  𝑝مع 

تتيح معرفة الأجزاء الحقيقية والخيالية لدالة العزل إلى إمكانية حساب الثوابت الضوئية المهمة باستخدام 
 العلاقات التالية: 

 𝑅(𝜔)ثابت الإنعكاسية  

𝑅(𝜔) = |
𝜀(𝜔)0.5−1

𝜀(𝜔)0.5+1
|

2

                                        (8) 

 𝑛(𝜔)معامل الإنكسار 

𝑛(𝜔) = [
𝜀1

2
+

√𝜀1
2(𝜔)+𝜀2

2(𝜔)

2
]

1

2

                              (9) 
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عند قيامنا بتحليل ودراسة هذه الظواهر نتمكن من معرفة مناطق الإمتصاص العليا لمستويات الطاقة  
 الناتجة عن إنتقال الإلكترونات من عصابة التكافؤ إلى عصابة النقل. 

 
 2CdSiP(: الجزء الحقيقي من الدالة الكهربائية المحسوبة بالاعتماد على طاقة الفوتونات لـ  .Ⅲ6شكل)

والتي تمثل  𝜀1(0)هي القيمة الحدية عند الترددات المنخفضة   𝜀1(𝜔)القيمة الأساسية للجزء الحقيقي
 .gEثابت العزل الكهربائي الساكن والذي يرتبط بطاقة الفجوة 

في  eV5.15 يحتفظ بقيمته الموجبة حتى تصل الطاقة إلى  𝜀1(𝜔)الجزء الحقيقي من الثابت العازل 
 .zzفي المحور  eV5.21 و xxالمحور 

الخصائص  
 الضوئية 

𝜀1(0) 𝑛(0) 

 𝜀𝑥𝑥1 𝜀𝑧𝑧1 𝑛𝑥𝑥 𝑛𝑧𝑧 المركب 

2CdSiP 8.9 8.84 2.95 2.91 
8.46 [45] 8.25 [45] 3.047 [46] 3.017 [46] 

 .2CdSiPللمركب 𝑛  ر نكسا ومؤشر الإ  ε(: قيم ثابت العزل الكهربائي الساكن .Ⅲ3جدول )
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 2CdSiPمنحنى معامل الإنكسار للمركب  :(.Ⅲ7) الشكل

ثم يتزايد مع تزايد طاقة الفوتونات   2.4تساوي   2CdSiPللمركب   𝑛نلاحظ أن قيمة معامل الإنكسار 
 .eV3 عند الطاقة  4.1لتبلغ قيمة 

 

كما هو موضح في الشكل   LDAتم تحديد معامل الإمتصاص بالنسبة لطاقة الفوتونات باستخدام تقريب 
 التالي: 

 

 
 2CdSiP(: منحنى معامل الإمتصاص للمركب  .Ⅲ8الشكل )

 

 ( يتبين لنا أنه: Ⅲ.8من خلال الشكل )

 لا يظهر أي إمتصاص عند الطاقات المنخفضة. 
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  eV 1.9من  kأطياف معامل الإمتصاص تظهر إمتصاصا جيدا في نطاق واسع من الطاقة قيم  

 . eV20وتستمر حتى  
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 خاتمة عامة 

وذلك باستعمال 𝐶𝑑𝑆𝑖𝑃2 في هذا العمل قمنا بِدراسة الخصائص البنيوية، الإلكترونية والضوئية للمركب        
 𝐷𝐹𝑇وذلك في إطار نظرية دالية الكثافة  𝑊𝑖𝑒𝑛2𝐾طريقة الأمواج المستوية خطيّا، المدمجة في برنامج 

𝐺𝐺𝐴، تقريب كثافة الموضع (𝐺𝐺𝐴­𝑊𝐶)معتمدين في ذلك على تقريب التدرج المعمّم  + 𝑈،(𝐿𝑆𝐷𝐴)  
𝐿𝑆𝐷𝐴وتقريب + 𝑈  تبين أن هذه المحاكاة المبدئية كانت قادرة على الاستكمال، بل وحتى استبدال البيانات،

هتما،، تعر  هذه الطريقة بِكااتتاا في التنب  بخصائص المواد الايييائية مقارنة التجريبية بِشكل مثير للا
 بالقياسات التجريبية.

 ، 𝑈نتائج حساباتنا للخصائص البنيوية للحالة الأرضية، مثل معاملات الشبكة         
𝑐

𝑎
 ، 𝑎 ومعامل ،

، تتاق بِشكل مرضٍ مع القيم التجريبية، وكذلك مع محاكاة 𝐿𝐷𝐴الانضغاطية ومشتقه الأول، باستخدا، التقريب 
المعدل قدّ، وصااً جيدا  𝐵𝑒𝑐𝑘𝑒 𝐽𝑜𝑛ℎ𝑠𝑜𝑛نظرية أخرى، فيما يتعلق بالخصائص الإلكترونية، فإن تقريب 

عند ، حيث تكون الاجوات الطاقوية ذات طبيعة مباشرة 𝐶𝑑𝑆𝑖𝑃2لِايكل نطاق الطاقة لِمواد الكالكوبيرات وهي 
، وتتاق هذه النتائج بِشكل مرضٍ مع البيانات 1,96𝑒𝑉   الطاقوية هي ةهذه الاجو  ةقيم ،Γنقطة التناظر العالية 

التجريبية وأيضاً مع حسابات نظرية أخرى، أما بالنسبة للخصائص الضوئية فقد تركيت دراستنا على تحديد 
، استناداً إلى نتائج الخصائص الإلكترونية 𝜖1لحقيقي ومكوناا ا 𝜖2الدالة العازلة في كل من مكوناا التخيلي 

 . 𝑚𝐵𝐽من خلال تقريب 

للمركب  𝑛0ومعامل الانكسار  𝜖0كان هد  هذا الناج هو الحصول على بيانات لِتحديد الثابت العازل         
المدروس، تشير النتائج التي حصلنا علياا مثل طبيعة الاجوة الطاقية والقيمة العالية لامتصاص الضوت، إلى 
أن الكالكوبير المدروس مشجعة للاستخدا، في الأجاية البصرية الإلكترونية والخلايا الشمسية، خاصة في 

 .(𝑈𝑉)البناسجي تطبيق خلايا الطاقة الشمسية في مناطق الضوت المرئي وفوق 

قد حققت هدفاا بِشكل كبير، ومع ذلك من المام ملاحظة أن بعض  الدراسةفي الختا،، نعتبر أن هذه         
النتائج التي تم الحصول علياا ستتطلب تحقيقا أكثر عمقاً. لا تيال الأبحاث التجريبية هي الناج الأفضل 

 هذه الدراسة.          للتحقق من النتائج النظرية التي تم تطويرها خلال 

      



 

 قائمة المراجع:

 



 قائمة المراجع:

 

 

47 

 قائمة المراجع:

[1]  Sutcliffe, B. T. (1992). The Born-Oppenheimer Approximation. In Methods in 

Computational Molecular Physics (pp. 19-46). Boston, MA: Springer US. 

[2]  Hartree, D. R. (1928, January). The wave mechanics of an atom with a non-Coulomb 

central field. Part I. Theory and methods. In Mathematical Proceedings of the Cambridge 

Philosophical Society (Vol. 24, No. 1, pp. 89-110). Cambridge university press. 

[3]  Gáspár, R. (2000). Concerning an approximation of the Hartree–Fock potential by a 

universal potential function. Journal of Molecular Structure: THEOCHEM, 501, 1-15. 

[4]  Dirac, P. A. (1930, July). Note on exchange phenomena in the Thomas atom. 

In Mathematical proceedings of the Cambridge philosophical society (Vol. 26, No. 3, pp. 

376-385). Cambridge University Press. 

[5]  Fermi, E. (1928). Eine statistische Methode zur Bestimmung einiger Eigenschaften des 

Atoms und ihre Anwendung auf die Theorie des periodischen Systems der 

Elemente. Zeitschrift für Physik, 48(1), 73-79. 

[6]  Wangchhuk, J., & Meher, S. R. (2022). Structural, electronic and magnetic properties of 

inverse spinel NiFe2O4: DFT+ U investigation. Physics Letters A, 443, 128202. 

[7]  Sham, L. J., & Kohn, W. (1966). One-particle properties of an inhomogeneous 

interacting electron gas. Physical Review, 145(2), 561. 

[8]  Cottenier, S. (2002). Density Functional Theory and the family of (L) APW-methods: a 

step-by-step introduction. Instituut voor Kern-en Stralingsfysica, KU Leuven, Belgium, 4(0), 

41. 

[9]  Perdew, J. P., Burke, K., & Ernzerhof, M. (1996). Generalized gradient approximation 

made simple. Physical review letters, 77(18), 3865. 

[10]  Wu, Z., & Cohen, R. E. (2006). More accurate generalized gradient approximation for 

solids. Physical Review B—Condensed Matter and Materials Physics, 73(23), 235116. 

[11]  Hubbard, J. (1963). Electron correlations in narrow energy bands. Proceedings of the 

Royal Society of London. Series A. Mathematical and Physical Sciences, 276(1365), 238-

257. 

 



 قائمة المراجع:

 

 

48 

 [12]  Slater, J. C. (1937). Wave functions in a periodic potential. Physical Review, 51(10), 

846. 

[13]  Andersen, O. K. (1975). Linear methods in band theory. Physical Review B, 12(8), 

3060. 

[14]  Koelling, D. D., & Arbman, G. O. (1975). Use of energy derivative of the radial 

solution in an augmented plane wave method: application to copper. Journal of Physics F: 

Metal Physics, 5(11), 2041. 

[15]  Rosicky, F., Weinberger, P., & Mark, F. (1976). Relativistic scattered-wave theory by 

means of the elimination method. Journal of Physics B: Atomic and Molecular 

Physics, 9(17), 2971. 

[16]  Wood, J. H., & Boring, A. M. (1978). Improved Pauli Hamiltonian for local-potential 

problems. Physical Review B, 18(6), 2701. 

[17]  Takeda, T. (1979). Linear methods for fully relativistic energy-band 

calculations. Journal of Physics F: Metal Physics, 9(5), 815. 

[18]  MacDonald, A. H., Picket, W. E., & Koelling, D. D. (1980). A linearised relativistic 

augmented-plane-wave method utilising approximate pure spin basis functions. Journal of 

Physics C: Solid State Physics, 13(14), 2675. 

[19]  Suh, C., & Rajan, K. (2004). Combinatorial design of semiconductor chemistry for 

bandgap engineering:“virtual” combinatorial experimentation. Applied surface 

science, 223(1-3), 148-158. 

[20]  Shaposhnikov, V. L., Krivosheeva, A. V., Borisenko, V. E., Lazzari, J. L., & 

d’Avitaya, F. A. (2012). Ab initio modeling of the structural, electronic, and optical 

properties of A II B IV C 2 V semiconductors. Physical Review B—Condensed Matter and 

Materials Physics, 85(20), 205201. 

[21]  Xiao, J., He, Z., Zhu, S., Chen, B., & Jiang, G. (2016). Hybrid functional study of 

structural, electronic, bonding and optical properties of CdSiP2. Computational Materials 

Science, 117, 472-477. 

[22]  Murtaza, G., Khenata, R., Reshak, A. H., Hayat, S. S., & Omran, S. B. (2014). 

Towards from indirect to direct band gap and optical properties of XYP2 (X= Zn, Cd; Y= 

Si, Ge, Sn). Physica B: Condensed Matter, 441, 94-99. 



 قائمة المراجع:

 

 

49 

 

[23]  Slater, J. C. (1937). Wave functions in a periodic potential. Physical Review, 51(10), 

846. 

[24]  Blaha, P., Schwarz, K., Madsen, G. K., Kvasnicka, D., & Luitz, J. (2001). wien2k. An 

augmented plane wave+ local orbitals program for calculating crystal properties, 60(1). 

[25]  Blaha, P. (1990). WIEN97, Vienna University of Technology, Vienna, 1997; Updated 

version of P. Blaha, K. Schwarz, P. Sorantin, and SB Trickey. Comput. Phys. Commun, 59, 

399. 

[26]  Loschen, C., Carrasco, J., Neyman, K. M., & Illas, F. (2007). First-principles LDA+ U 

and GGA+ U study of cerium oxides: Dependence on the effective U parameter. Physical 

Review B—Condensed Matter and Materials Physics, 75(3), 035115. 

[27]   Anisimov, V. I., Solovyev, I. V., Korotin, M. A., & Czy, M. T. (1993). yk, and GA 

Sawatzky. Phys. Rev. B, 48(16929), 14.   

 



 

 الملخص:



ملخص:ال  

 

 
 

05 

   الملخص:

ص ئالخصا في هذا العمل قمنا بواسطة طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل بدراسة       

تشير نتائجنا فيما يتعلق  .wien2kوذلك باستعمال برنامج  𝐶𝑑𝑆𝑖𝑃2  البنيوية، الإلكترونية والضوئية للمركب

بالخصائص البنيوية إلى أن المركب الذي تم فحصه يظهر ثباتاً في بنية الكالكوبايرايت الخاصة به، سمحت لنا 

الخواص الإلكترونية، التي تمّ تقييمها من خلال كثافات الحالة والبُنى الطاقية، بِتصنيف هذا المركب على أنه شبه 

ة مباشرة، بالإضافة إلى ذلك، أظهرت حساباتنا للخصائص الضوئية أن هذا المركب يمكن ناقل ذو فجوة طاقي

 استخدامه في مجال ضوئي واسع، يغطي المجالين المرئي والأشعة فوق البنفسجية.

 

Abstract : 

        In this work, we have studied the structural, electronic, and optical proprerties of 

compound 𝐶𝑑𝑆𝑖𝑃2 , using the method of linearly increasing plane waves and full 

latency by implementing the wien2k program. Our results with regard to the structural 

properties indicate that the investigated compound shows stability. In its chalcopyrite 

structure, the electronic properties, evaluated through state densities and energy 

structures, allowed us to classify this compound as a direct bandgap semiconductor. In 

addition, our calculations of the optical properties showed that this compound can be 

used in a wide optical range. It covers the visible and ultraviolet fields. 


