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 مقدمة عامة

 

 والحسابية للمركبات الكيميائية أهمية كبيرة في البحث العلمي، وذلك لما هاكتسبت الدراسات الكوانتي     

 .تقدمه من معلومات قيمة ودقيقة عن هذه المركبات من خلال دراسة خصائصها الفيزيائية والكيميائية

المعرفة  ، حيث تمكننا هذه الأخيرة منالطاقويةفيزياء لتقدم تطبيقات الحسابات النظرية دعما كبيرا ل   

 . الدقيقة للجسم المدروس، بعيدا عن استخدام الوسائل التجريبية أو الخوض في التجارب المعقدة

 تستند هذه الحسابات على ميكانيك الكم، وذلك بالنظر في الطبيعة الكمية للإلكترون، فهو أمر     

  .الطاقة لديهاضروري لوصف ديناميكية ومستويات 

 قديما، ساعدت الفيزياء الكلاسيكية العلماء في فهم الكثير من الظواهر اليومية ولكنها كانت غير مفيدة

عند السرعات العالية جدا كسرعة الضوء أو في الأجسام فائقة الكتلة )ثقوب سوداء( أو حتى في 

ية ميكانيك الكم انطلاقا من الدقيقة )ذرات، جزيئات، الكترونات(، و لقد تطورت نظر الجسيمات

واهتم ميكانيك الكم بدراسة خصائص بعض المواد باستخدام معادلة شرودينجر  الميكانيك الكلاسيكي،

الذرات و الجزيئات، أما في الأنظمة المعقدة تستخدم العديد من التقريبات  وحلولها لعدد محدد من

 إلىو التي تهدف DFT  الوظيفية للكثافة  ومن بينها نظرية الدالة للحصول على معلومات جد دقيقة

  .للأنظمة من خلال معرفة البنية الإلكترونية إيجاد الخصائص الفيزيائية والكيميائية

وهي نظرية ازدهرت منذ عدة عقود،  (DFT  )  لقد اعتمد عملنا على نظرية الدالة الوظيفية للكثافة     

 1998.  جائزة نوبل عامWalter Kohnمنح صاحبها  و

والطرق الشبه تجريبية من حيث اعتمادها على معادلة  Ab Initoهذه الطريقة تشبه طرق      

 الاستعاضةولكن الإختلاف يكمن في الدالة الموجية، أي بدلا من استخدام الدالة الموجية يتم  شرودينجر

فية هي عبارة عن دالة ينتج الإلكتروني مباشرة )دالة الكثافة الإلكترونية(، والدالة الوظي عنها بالتوزيع

 .أي دالة الدالة، وبالتالي يتم اعتبار الطاقة تابع لدالة الكثافة أخرىعن حلها دالة 

قضيه  أصبحتالتي  الرقمية بالمحاكاةاصبح الفيزيائيون مهتمين بشكل متزايد  ةفي السنوات الاخير     

التعريف الدقيق للنظام  المحاكاةتتطلب عمليات  ة.العملي ةمن حيث البحث العلمي والممارس ةاستراتيجي

من الشائع  أصبحوبالتالي  التجريبيةالتنبؤ بالنتائج  أولتفسير  أووالنموذج المادي الصحيح للحسابات 

تستند  .والنظرية التجريبيةالتي تحدد مجال الفيزياء المرتبط بكل من المناهج  العدديةالتحدث عن تجارب 

 أساسية أداةاليوم  أصبحتالتي  الأولىللمبادئ  وميةكمال المحاكاة إلىعموما  دةالجديتقنيات الحساب 

تعقيدا من خلال تطبيق طرق تستند  الأكثر للأنظمة والبصرية الالكترونية ,البنيويةلحساب الخصائص 

,  (DFT  ) ةالكثاف ةدالي ةتيك التي تعتمد على نظريستالميكانيك الكم والالكترو ساسيةالأالقوانين  إلى
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ويرجع معظم التقدم المحرز في هذا  الالكترونية للكثافة ةلنظام ما تكون دال الكلية الطاقة أنساسها أو

                                     اخطي ةالمتزايد المستويةالامواج  : الحساب يفي طريقت LDAو GGAنجاح التقريبات  إلىالمجال 

 .(FP-LAPW )والكمون الكامل

     

تناولنا ذلك  حيث 2MgGeAsنريد دراسة الخصائص البنيوية والالكترونية للمركب في عملنا هذا,   

 ثلاثة فصول : في

  الفصل الاول : قمنا بدراسة حول الطاقة الشمسية وانهينا ذلك بدراسة الفعل الكهروضوئي  

 

       و طرق الحساب " طريقة الأمواج المستوية  الفصل الثاني : تطرقنا الى دراسة نظرية دالية الكثافة 

 .Wien2k والمدمجة في برنامج" FP-LAPW المتزايدة خطيا والكمون الكامل

 

من اجل  الفصل الثالث : قمنا بتحليل النتائج ومناقشتها ومقارنتها مع نتائج موجودة مسبقا وذلك  

 : استخدمنا التقريبين التاليين دراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية

 تقريب كثافة الموضع (LDA). 

 يك جونسونرتقريب المعدل لب (LDA-mBJ) ,حول  ةمن اجل حصول على نتائج جيد

 .الخصائص الالكترونية وتحسين المانع الطاقي

 و في الاخير قمنا بتقديم خلاصة عامة لمختلف هذه النتائج.

 

 



 

 

 

 

 

 الفصل الاول 

 عموميات حول الفعل الكهروضوئي
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AM =1/COS0 

I.1 مقدمة 

لإشعاع الطاقة الشمسية هي مصدر جذاب للطاقة، وأنها لا تنتج انبعاثات ضارة. ويمثل ا   

قة ضعف الاستهلاك العالمي. ولذلك فهي طا 10 000الشمسي الذي تتلقاه الأرض أكثر من 

. يرا منهاا كبمتجددة وفيرة، يمكن أن تغطي تماما كل احتياجاتنا من الطاقة في المستقبل أو جزء

 .ويل الطاقة الشمسية إلى كهرباء من بين العديد من المواد المستخدمة لتح

2.I  الطاقة الشمسية 

1.2.I الشمس 

وم. ٪ الهيلي25٪ و 75لأرض، وتتألف أساسا من الهيدروجين الشمس هي أقرب نجم إلى ا    

مليون درجة في المركز،  15، ويمكن أن تزيد إلى  5800Kدرجة حرارة سطح الشمس هي 

 564 حويلتحيث تحدث تفاعلات الانصهار الحراري النووي وتولد الفوتونات. في كل ثانية، يتم 

يين طن في ملا 4مليون طن من الهيليوم، وهذا الفرق البالغ  560مليون طن من الهيدروجين إلى 

ي فطي طاقة ي تعالثانية يقابل الفرق في الطاقة الملزمة بين الهيدروجين وبروتونات الهيليوم الت

شعاع الذي ج/ثا. وفي هذه الدرجة ذاتها، تبلغ إستطاعة هذا الإ 263.7.10شكل إشعاع، تقدر بـ 

ر . عندما يمر عب2واط/م 1366رض )الإشعاع الشمسي الكلي( يصل إلى الغلاف الجوي للأ

 2COو 3Oالغلاف الجوي، يتم امتصاص جزء من الطيف بواسطة غازات مختلفة مثل 

. ويبين [1])امتصاص الأشعة فوق البنفسجية( أو أبخرة الماء )امتصاص الأشعة تحت الحمراء( 

 توزيع الإشعاع الشمسي  (I-1) الشكل

الطاقة  الشمسي يختلف بين الفضاء وسطح الكرة الأرضية. وهكذا، يتم تقليلإذاً الطيف     

ن مجوي الشمسية المتاحة على سطح الأرض، اعتمادا على المسافة التي تعبرها في الغلاف ال

 كتلة الهواء ووفقا للزاوية بين الإشعاع العمودي والشمسي.  هذا الإشعاع يسمى

 

      : كتلة الهواء تصبح
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 : عرض امتصاص الإشعاع الشمسي من انبعاثه حتى يصل إلى سطح الأرض I.1 شكلال

 

 

 

 

 

 

 AM1.5و  AM0: أطياف الإشعاع الشمسي  I.2 شكلال

 AM1.5يتوافق مع الطيف خارج الأرض، وقد تم تعريف  AM0ويعني تعريفه أن     

(Global)  [2]درجة  48.2وزاوية  1.5كمرجع دولي، وهذا الطيف المقابل للكتلة الهوائية ،

 . I-2ويأخذ في الاعتبار الإشعاع المباشر وكذلك الإشعاع المنتشر. ويقارن المنظاران في الشكل 
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2.2.I خصائص الطاقة الشمسية 

 ة :الطاقة الشمسية هي مصدر الطاقة الخارجي الوحيد للأرض، لديها الخصائص التالي   

  21كثافة الطاقة القصوى هيkW/m  ب. ظهرا في سماء زرقاء في جميع أنحاء الكوك 

 يفةظطاقة ن 

 ( 21كثافة الطاقة القصوى التي يتم تلقيها على مستوى الأرضkW/mمنخفضة، ل ) ذلك

 نهارا،وهي متقطعة ومتغيرة بسبب بالتناوب ليلا و المنتشرة. فإننا ندعوها الطاقة

كثر تلقى أتتميز بالوفرة، وكوكبنا ي . والاختلافات الموسمية واليومية في ضوء الشمس

 أضعاف الطاقة التي تستهلكها البشرية. 104من 

 قة لطادان االطاقة التي يتلقاها سطح معين غير قابلة للاسترداد في مجملها، و يرجع فق

 في أشكال موصلة، الحمل الحراري أو الاشعاع.

 طاقة ، والهناك تقنيات مختلفة لالتقاط بعض من هذه الطاقة: الطاقة الشمسية الحرارية

 الشمسية الديناميكا الحرارية والطاقة الشمسية الكهروضوئية.

  

3.2. I  الطاقة الشمسية الكهروضوئية  

" تعني Photoمن كلمتين: " PHOTOVOLTAIQUEيتكون مصطلح " الكهروضوئية "     

. وهو [3] 1800للفيزيائي أليساندرو فولتا مخترع البطارية الكهربائية في عام  Voltaالضوء و

ة على ضوئييشير إلى تحويل الإشعاع الشمسي إلى كهرباء بواسطة الخلايا الشمسية والوحدات ال

 تأثير الكهروضوئي.أساس مواد أشباه الموصلات، وهذا التحويل يسمى ال

3. I  مبدأ عمل الخلية 

الخلايا الضوئية هي محولات الطاقة، وتتألف من مادة أشباه الموصلات التي تمتص الطاقة    

الخفيفة وتحول مباشرة إلى التيار الكهربائي وعناصر أخرى. في الواقع، يعتمد إنتاج الطاقة 

الكهروضوئية على خصائص مواد أشباه الموصلات. هذه الأخيرة قادرة على استيعاب فوتونات 

  v𝐸−  c𝐸=  g𝐸أكبر من عرض الفرقة المحظورة: على سبيل المثال  𝜈ℎ=  photon 𝐸الطاقة  
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هي على التوالي الطاقة القصوى من الفرقة التكافؤ والحد الأدنى من الفرقة ، على  Ev  ،Ecمع 

 1.8إلى  1سبيل المثال هو قيمة عتبة مناسبة لكل مادة من أشباه الموصلات وتتراوح من 

 الكترون فولت للتطبيقات الكهروضوئية.

 .I.3يظهر مخطط نطاق الطاقة لأشباه الموصلات في الشكل 

 

 : مخطط نطاق الطاقة لأشباه الموصلات I.3 شكلال

وازل. في أشباه الموصلات ، تكون المقاومة متوسطة بين تلك الخاصة بالموصلات و الع    

بة وهذا حسب  نوع الحاملات الغال pوالنوع  nهناك نوعان من أشباه الموصلات: النوع 

 )الإلكترونات أوالثقوب(.

سمح تت ، توفر فوتوناته الطاقة اللازمة التي عندما يدخل الضوء إلى أشباه الموصلا   

موصلات ه الللإلكترونات في نطاق التكافؤ بالتحرر والتحرك نحو النطاق التوصيل في مادة أشبا

 وبالتالي يخلق زوجًا من الثقوب الإلكترونية.

 I  .4يتم تمثيل التفاعلات المختلفة بين الفوتون وأشباه الموصلات في الشكل 
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 : مختلف التفاعلات بين الفوتون واشباه الموصلاتI.4 شكلال

لتأثير اذاً، فإن ومع ذلك ، فإن المواد أشباه الموصلات وحدها لا تولد الحالة الكهربائيه. إ     

 n)موجب( و doped pالضوئي يظهر نفسه عندما يتم امتصاص الفوتون في أشباه الموصلات 

ن أشباه مبدلا  p-n(، لذلك يتم استخدام تقاطع n-p)أو p-n)سلبي( ، ويشار إليه باسم تقاطع 

 في الموصلات البسيطة لإنشاء تيار. الحقل الكهربائي الذي شكله هذا التقاطع والحاضر

لمنطقة ( حيث تفصل الإلكترونات والثقوب. كل نوع من الناقل إلى اZCEشحنة الفضاء )     

 I.5الشكل  ( ويبينpوالثقوب إلى المنطقة  nحيث هو حامل الأغلبية )الإلكترونات إلى المنطقة 

 .p-nرسماً بيانياً للتقاطع 

 

 

 

 

 

 p-nمخطط التقاطع  I.5 شكلال

(  تستخدم كمادة nأو  pمكونات تقاطع )في الخلية شمسية يكون واحدا فقط من اثنين من     
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تمتص الضوء، يتم إجراء الاتصال الأمامي  بشبكة والتلامس الخلفي يحتل الجانب الخلفي بأكمله 

 من الخلية. 

 البنية القاعدية للخلايا الشمسية الكهروضوئية  I.6يوضح الشكل 

 

 البنية القاعدية للخلايا الشمسية الكهروضوئية I.6 شكلال

 

ة شكيل وحدمع ت أجل إنتاج المزيد من الطاقة، يتم الجمع بين الخلايا على التسلسل  أو التفرعمن 

 نمطية أو لوحة.

1.3.I الخصائص الكهربائية للخلية 

لمنحنى لإضاءة معينة. مثل ما يقدمه ا I(V)ويستند تعريف معلمات الخلية على العلاقة    

أقرب ما  يتم إجراء هذا القياس تحت جهاز محاكاة الشمسية حيث الطيف I.7الموضح  في الشكل 

ظروف التشغيل البيئية درجة الحرارة المحيطة وسرعة  وتحت  AM1.5يمكن إلى الطيف 

 مختلفة التي تميز الخلية الضوئيةالهواء. يمكن أن تكون المدخلات 

 وهي:   I (V)استنادا إلى مسار المنحنى 
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 توتر لخلية كهروضوئية-خصائص التيار  I.7 شكلال

ليه بربط ع( هو الجهد الذي يتوافق مع انعدام التيار. يتم الحصول COVجهد الدارة المفتوح )

 فولتمتر مباشرة بأطراف  الخلية.

ن عول على قيمته ( هو التيار الذي يتوافق مع انعدام الجهد. يتم الحصCCIالتيار القصير الدائرة )

 بيرمتر في محطات الخلية.طريق توصيل أم

. يتم والتيار لجهدالطاقة الأعظمية  المثالية هي النقطة التي توافق القيمة الاعظمية لناتج جداء ا

 قياس هذه النقطة في اطراف الخلية 

 الكهروضوئية بالواط.

𝑃max 𝑖𝑑é𝑎𝑙𝑒 = 𝑉𝑐𝑜 × 𝐼𝑐𝑐                                 (2.I)                     

 ( بالعبارة :ffيتم تعريف عامل الشكل )

  𝒇𝒇 =
𝑷𝒎𝒂𝒙

𝑽𝑪𝑶𝑰𝑪𝑪
=

𝑽𝒑𝒎𝑰𝒑𝒎

𝑽𝒄𝒐𝑰𝒄𝒄
                                                 (3. I)                      

 .Ipmو  Vpm  (I.7)يظهر الشكل 

 

   : حسابها من العلاقة التالية( إلى كفاءة التحويل في الطاقة ويتم ηيشير المعامل )

η=
𝒇𝒇𝑽𝒄𝒄𝑰𝒄𝒐

𝐏𝐢𝐧
                                                                (4. I)                          
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إستطاعة الضوء الساقط. تعتمد كفاءة الألواح الشمسية على الموقع الجغرافي ، والغطاء  Pin مع

 السحابي ، والوقت من العام ، وما إلى ذلك. 

 دد الفوتونات( هي نسبة عدد الإلكترونات في الدائرة الخارجية وعQE) Eكفاءة الكم الخارجية ))

 الساقطة ويتم تعريفها من خلال:

 

  

e الإلكترون: شحنة 

hثابت بلانك : 

cسرعة الضوء : 

λالطول الموجي : 

I.4  المسارات التكنولوجية المختلفة  

وري ، لبلا سيليسيومنلخص هنا الأنواع المختلفة من المولدات الضوئية. الجيل الأول ، من ال

د وري عوائلبلا سيليسيومموجود منذ عدة عقود ، ويمثل القطاع الرئيسي في السوق حالياً. يحقق ال

ي يجمع ٪ من السوق الجيل الثاني الذ17٪ من السوق العالمية. يشكل 80٪ ويمثل 23تصل إلى 

سب ية هو ترلعملاقطاعات الأغشية الرقيقة معاً ، والتي هي حالياً قيد التطوير الكامل. مبدأ هذه 

وم دميريد الكاغير المتبلور أو أشباه موصلات أخرى مثل )تيلو سيليسيومطبقة رقيقة من ال

CdTe  أو سبيكة نحاسية من الإنديوم ، الغاليوم والسيلينيوم ،CIGSن الزجاج أو ( على ركيزة م

 .المعدن أو البلاستيك. يتم تطوير أحدث جيل على أساس المواد العضوية

I4.1. (سيليسيومالجيل الأول )القطاع القائم على ال  

ن خدم نوعا، ويست حالياً المادة الأكثر استخدامًا لتصنيع الخلايا الكهروضوئية سيليسيوميعد ال   

 في هذا القطاع سيليسيوممن ال

  أحادي البلورية سيليسيومال (أ

 



 الفصل الأول                                            عموميات حول الفعل الكهروضوئي

 

12 

 

. [4]٪ 26.7بإنتاجية جيدة تبلغ  سيليسيوم٪ من سوق ال80أحادي البلورية  سيليسيوميمثل ال

 بلورة واحدة مقسمة إلى طبقتين.تتكون الخلية الكهروضوئية أحادية البلورة من 

 متعدد البلورات )متعدد البلورات(:  سيليسيومب ( 

مليات عهذه المادة مصنوعة في المقام الأول من مصادر المواد الأقل تكريرًا عن طريق    

شار م منالتصلب. يكون المنتج النهائي على شكل سبيكة متعددة البلورات يتم قطعها باستخدا

 الخلايا ليلاً منتعد الخلايا الكهروضوئية متعددة البلورات أقل ق، كفاءة الخلية [5]٪ 21.9سلكي. 

 أحادية البلورية ، مما يبرر انخفاض تكلفتها.

دام ، باستخ بيرةمكلفاً لأنه يتطلب جودة مواد ممتازة وكميات ك سيليسيوميعد إنتاج الخلايا من ال

سنوات ي الأساليب تكنولوجية جديدة من أجل تقليل تكلفة الإنتاج مع زيادة كفاءة التحويل. ف

 الأخيرة ، جذبت صناعة الأغشية الرقيقة اهتمامًا كبيرًا.

  2.4.I)الجيل الثاني )صناعة الأغشية الرقيقة  

 الرقيقة ، هناك أربع قنوات رئيسية : شيةغفي مجال الأ

 غير المتبلور: سيليسيومأ(ال

 يتمثل العيب على بنية بلورية. سيليسيوملا تحتوي الخلايا غير المتبلورة القائمة على ال     

يل عند لتحواالرقيقة غير المتبلورة في التدهور الكبير في كفاءة  سيليسيومالرئيسي لأغشية ال

ومع  ٪( ، ويمكن تحسين الثبات باستخدام أغشية أرق.35-15تعرضها لأشعة الشمس )بحوالي 

كلفة تيا. ذلك ، من خلال القيام بذلك ، سيتم تقليل امتصاص الضوء وكذلك كفاءة تحويل الخلا

. يتم استخدامها [6]٪ 10.2مقارنة بالأنواع الأخرى المذكورة أعلاه  التصنيع والإنتاجية أقل قليلاً 

 بشكل عام في الأجهزة المحمولة والآلات الحاسبة وما إلى ذلك.

 ب( قطاع الكادميوم:

 CdSeو  CdSو  CdTeتستخدم مركبات أشباه الموصلات القائمة على الكادميوم مثل:       

للحصول على الخلايا الشمسية. تظُهر خلايا تيلورايد الكادميوم كفاءة تحويل عالية إلى حد ما تبلغ 
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، وهو ما يفسر على الأرجح نجاحها الحالي. يستخدم الكادميوم تيلورايد كأشباه  [7]٪ 21حوالي 

 8إلى  1، ويوفر استخدام الأخير العديد من المزايا للخلايا ؛ يكفي فقط  Pموصلات مخدرة 

لامتصاص كمية كبيرة من الضوء. وقد واجه هذا القطاع صعوبات أهمها:  CdTeميكرومتر من 

 وجود مادة الكادميوم وهي مادة سامة للإنسان والبيئة.

 الغاليوم: ج( العملية القائمة على زرنيخ

GaAs ( هي واحدة من ما يسمى بمواد أشباه الموصلاتIII-Vولها فجوة نطاق مثال ، ) ية تبلغ

من بين المواد الأكثر شيوعًا المستخدمة في التطبيقات  GaAsفولت مما يجعل  1.42

ه القيمة . هذ[8]٪ 28.8تصل نسبة الوصلة الواحدة إلى  GaAالكهروضوئية. اليوم كفاءة خلايا 

 تمنحها خصوصية كونها محفوظة تطبيقات الفضاء.

 :د( قطاع الكالكوبايرايت

وحدات تعتبر صناعة الكالكوبايرايت هي السوق المستقبلية والأكثر واعدة لتصنيع ال     

،  CuInSe2  ،CuInS2الكهروضوئية. المواد الرئيسية لهذا القطاع كممتصات هي: 

CuGaSe2  1.7،  1.5،  1.04مع طاقات فجوات ذات صلة eV يبدو أن .CuInSe2  هي

ة التي تكون . ومع ذلك ، فإن فجوة النطاق الضعيف[9]٪ 19.5أكثر المواد الواعدة بكفاءة تبلغ 

ذه لزيادة هوسية بعيدة قليلاً عن الجزء الأكثر كثافة من الطيف الشمسي تحد من كفاءة الخلية الشم

لذي ا Cu (In, Ga) Se2بالإنديوم عن طريق تكوين مركب  القيمة ، يتم استبدال الغاليوم

 . [10]٪ 21.7أصبحت المادة الأكثر استخدامًا في هذا القطاع بعائد 

I.3.4 الجيل الثالث 

على ما  عتمديتضمن هذا الجيل الثالث أنواعًا جديدة من الخلايا الشمسية ، وهي خلايا شمسية ت

تقنية وضة يسمى بالمركبات الجزيئية العضوية الهجينة. إن وفرة هذه المواد وتكلفتها المنخف

 التصميم البسيطة جعلت هذه التكنولوجيا جذابة للغاية.

 ات:ئهناك ثلاث ف

 :Gratzelأ( خلايا صبغة 
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كل جراتزل بواسطة الكيميائي السويسري ماي 1991تم تطوير ما يسمى بخلايا الصبغ في عام     

مبدأ  ، الذي كان لديه فكرة صنع جهاز مستوحى من عملية التمثيل الضوئي للنباتات. [11]

موصلة  شبه تشغيل هذه الخلايا هو التقاط الفوتونات باستخدام محسّسات متصلة بجسيمات نانوية

 .بقطب كهربائي واحد ، وكلها مغمورة في إلكتروليت ومغلفة بواسطة قطب كهربائي ثان

 

 العضوية:ب( الخلايا 

هدف ينيات. تالخلايا العضوية ، أي الخلايا البلاستيكية ، هي خلايا ضوئية ظهرت في التسع    

ة ؛ . يوجد نوعان رئيسيان من الخلايا الكهروضوئي[12]إلى خفض تكلفة إنتاج الكهرباء 

 تطبيقاتلامن  الجزيئات العضوية والبوليمرات. الحماس الاستثنائي الذي تولده هذه الخلايا تنبع

 .المحتملة للتعبئة والتغليف والطلاءات الذكية الأخرى

 ج( خلايا البيروفسكايت:

لقد  البيروفسكايت الهجين عبارة عن مواد جديدة تتكون من جزء عضوي وآخر غير عضوي.   

بسرعة ليصل  ٪ ، ثم نما العائد12بعائد  2012دخلنا رسمياً عالم الخلايا الكهروضوئية في عام 

لتطبيقات ا. تعد هذه المواد الجديدة بمستقبل مشرق في العديد من [13] 2015٪ في عام 20إلى 

 ة بحياتنا اليومية.المتعلق

جد حالية. توتطور المردودية القياسية للقطاعات الكهروضوئية الرئيسية ال I.8يوضح الشكل     

خلايا رة وغير متبلو سيليسيومأحادية البلورية ومتعددة الكريستالات وخلايا  سيومخلايا سيلي

يلورايد تعتمد على ت ( وخلاياCIGSرقيقة مثل النحاس والإنديوم وثنائي سيلينيد الجاليوم )

ي النوع الذ GaAsمن  III-V( ، وكذلك خلايا تعتمد على مركبات تسمى CdTeالكادميوم )

 هناك قطاعات والأغشية الرقيقة ، سيليسيومينتمي إلى فئة الخلايا أحادية الوصلة. إلى جانب ال

وية لعضوئية اأخرى أقل تطورًا وأكثر ظهورًا ، مثل خلايا البيروفسكايت والخلايا الكهروض

 .هي الأكثر استخدامًا حالياً CdTeو  CIGSو  Si(. تعد قطاعات CZTSوغير العضوية )

 



 الفصل الأول                                            عموميات حول الفعل الكهروضوئي

 

15 

 

 

 ) NREL، www.nrel.gouv المصدر( : تسجيل المردودية الكهروضوئيةI.8الشكل 

 

 5.I مزايا وعيوب الطاقة الكهروضوئية  

 ]1]تتمتع التكنولوجيا الكهروضوئية بعدد من المزايا 

  المزايا (أ

  ة.عامًا من قبل معظم الشركات المصنع 25موثوقية عالية ؛ الوحدات مضمونة لمدة 

 .هذا هو  لا تحتوي على أجزاء متحركة ، مما يجعلها مناسبة بشكل خاص للمناطق النائية

 سبب استخدامه على المركبات الفضائية.

 يف معوالقابل للتك تسمح الطبيعة المعيارية للألواح الكهروضوئية بالتجميع البسيط 

 احتياجات الطاقة المختلفة.

 و لًا أتكاليف تشغيلها منخفضة للغاية بسبب انخفاض الصيانة ولا تتطلب وقوداً أو نق

 موظفين متخصصين للغاية.

  العيوب (ب

 [.1ومع ذلك ، فإن النظام الكهروضوئي له عيوب ]

  فة.استثمارات عالية التكليتضمن تصنيع الوحدة الكهروضوئية تقنية عالية ويتطلب 

 .احتلال مساحة للمنشآت الكبيرة 
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 (28و ية هالبلور سيليسيومكفاءة التحويل الفعلية للوحدة منخفضة )الحد النظري لخلية ال٪ 

 تزداد  ،رياً أخيرًا ، عندما يكون تخزين الطاقة الكهربائية في شكل كيميائي )بطارية( ضرو

 تكلفة المولد الكهروضوئي.

 

6.I   :البصمة البيئية للخلايا الكهروضوئية 

 ى المستوىإن إنتاج الكهرباء الكهروضوئية خالٍ من التلوث على المستوى المحلي وكذلك عل    

عدنية د المالعالمي,فهو لا ينبعث منه غازات الاحتباس الحراري ، ولا يمكن أن يكون في الموار

حدة ية واالخصائص تجعل الخلايا الكهروضوئ بكميات كبيرة ويمكن دمجه بسهولة في البيئة. هذه

ي ف عالمي،كهرباء الوالطويل لإنتاج العلى المدى المتوسط  ملائمةمن أكثر الخلايا الواعدة والأكثر 

  [14]ة لنامياكل من البلدان الغنية )منظمة التعاون والتنمية في الميدان الاقتصادي( والبلدان 

هالكة دات اليتطلب تصنيع وتركيب ثم تفكيك وإعادة تدوير المعومع ذلك ، قبل إنتاج الكهرباء ، 

هرباء كون الكتن أن قدرًا معيناً من الطاقة ، والتي يجب أولاً "سدادها" مقابل استخدام المعدات. يمك

 الكهروضوئية متجددة ونظيفة.

 من المثير للاهتمام تذكر مؤشرين لتقييم البصمة البيئية لـنظام الضوئية:

ا تصنيعهلسنوات استرداد الطاقة التي يستغرقها النظام للتعويض محتوى الطاقة اللازم .عدد 1

 وتركيبها.

 

دى . معامل الأداء: عدد مرات النظام الكهروضوئي سوف تسدد محتواها من الطاقة على م2

 عمرها.

7.I :وحدات كهروضوئية 

ر وات( وهي هشة للغاية وحساسة للعناص 3خلايا طاقة منخفضة نسبياً )حوالي تطور     

لسلة في س الخارجية. لاستخدام الطاقة الكهروضوئية على نطاق واسع ، يتم توصيل الخلايا معاً

باستخدام  Tedlarلزيادة الجهد وبالتوازي لزيادة التيار. ثم يتم تغليفها بين لوح زجاجي وصفيحة 

 .[15]بوليمر 
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 سيليسيومتكوين وحدة فلطائية ضوئية بلورية من ال :I.9الشكل 

 

ية بقوة خل 72وتحتوي على  2مم  808×  1580يبلغ حجم الوحدات النمطية الأكثر شيوعًا 

حتى  مم( 100× مم  100واط. توجد وحدات بأحجام مختلفة تتراوح من خلية واحدة) 200

م تطوير (. حالياً ، يتWp 580كجم لـ  117) 1645×  2631الطُرز ذات التكامل الأمامي 

 السوق.وأكثر في  Wp 300وحدات 

 
 

 : أنواع مختلفة من الوحدات الكهروضوئيةI.10الشكل 
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لية الخ إن المظهر الجانبي لخاصية الجهد الحالي للوحدة الكهروضوئية هو نفسه الموجود في

فإن  التالي ،. وبالكهروضوئية. نظرًا لأن الخلايا متصلة في سلسلة ، يتم إضافة الفولتية لكل خلية

 خاصية الجهد الحالي للوحدة الكهروضوئية تزداد. 

 :إعادة تدوير الألواح 

. يمكن استعادة عامًا( 30إلى  25لإعادة التدوير في نهاية عمرها الافتراضي )بعد الوحدات قابلة 

ملية عمل عتمن الخلايا والنحاس من الموصلات.  سيليسيومالزجاج والألومنيوم من الإطارات وال

يات ن عملإعادة التدوير هذه على تقليل تكلفة الطاقة للوحدات التالية ، حيث لم يعد جزء م

 [.12والتكرير ضرورياً ]الاستخراج 

في مواجهة  طن ، 35000، تقدر الكمية السنوية للنفايات المراد معالجتها بـ  2020بحلول عام 

 هذه المشكلة ، يهتم منتجو اللوحات بإدراج إعادة تدوير الألواح في تفكيرهم.

8.I الطرق المختلفة لترسب الأغشية الرقيقة 

. يتم يميائيةالأغشية الرقيقة: الطرق الفيزيائية والطرق الكهناك طريقتان رئيسيتان لترسيب   

ي لثانية هاطوة الإيداع على ثلاث مراحل ؛ الأول هو إنتاج أنواع أيونية أو جزيئية أو ذرية. الخ

 ة من أجلركيزنقل هذه الأنواع إلى الركيزة والخطوة الثالثة هي تكثيف هذه الأنواع على نفس ال

  I.11 [16] عرض تصنيف الطرق في الرسم التخطيطي للشكلتشكل وديعة صلبة. يتم 
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 : تقنيات مختلفة لترسيب الأغشية الرقيقةI.11 الشكل 

 

في وسط 

 سائل

 

في وسط غاز تفاعلي 

(C V D) 

 

في وسط 

 بلازما

في وسط 
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بالل

 يزر
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CV
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LPC

VD 

 

PEC

VD) 

 رذاذ

 

 تربة هلامية

 

اتفاقية 

التنوع 

 البيولوجي

 تقنيات ترسيب الأغشية الرقيقة

 

 الفيزيائيةالطرق  الطرق الكيميائية
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1.8.I الرش الكاثودي  

، وتتألف من قصف سطح  1852في عام  Groveتم تسليط الضوء على هذه الطريقة من قبل    

+  Arالهدف الذي يمثل المادة المراد ترسيبها )الكاثود( بالأيونات غير التفاعلية )عمومًا أيونات 

الأرجون(. يرجع تأثير الرش بشكل أساسي إلى انتقال الطاقة من الأيونات الساقطة إلى الذرات 

ذرات السطح عندما تتجاوز الطاقة المنقولة  الموجودة على سطح المادة المقذوفة. سيحدث تجريد

فعلياً طاقة ترابط الذرات. تتكثف الذرات الممزقة على ركيزة )أنود( يتم تسخينها إلى درجة 

حرارة عالية لتشكيل الطبقة. يتم إنتاج هذه الأيونات في البلازما عن طريق تطبيق تفريغ 

(. تتيح هذه torr 0.2-0.02فض )(( تحت ضغط منخr.fكهربائي )مستمر أو تردد لاسلكي )

التقنية إمكانية ترسيب جميع المواد تقريباً )أشباه الموصلات والعوازل( ، للحصول على طبقات 

رفيعة من التركيب مماثلة لتلك الموجودة في الهدف وتوفر إمكانية تحضير الرواسب ذات 

أول الباحثين الذين أعدوا أغشية رقيقة من  Ito et Kanazawa [17]الأسطح الكبيرة. كان 

CZTS  بهذه الطريقة. لقد حصلوا على طاقة فجوة منCZTS  فولت. في وقت  1.45تساوي

في ماء منزوع  CZTSأيضًا أن نقع أغشية رقيقة من  [18]وآخرون  Katagiriلاحق ، ذكر 

، أعد  2016عام  ٪ في6.77يحسن كفاءة الخلايا الشمسية إلى  CdSالأيونات قبل ترسيب 

[Yu-Pin Lin et al [19 خلية شمسية من بنية ]SLG / Mo / CZTS / CdS / i-ZnO / 

IZO / Al  تحت إضاءة 5.2بإنتاجية ٪AM1.5 قام .K. Sun  بتصنيع خلية  [20]وآخرون

٪ 9.2. لقد حصلوا على كفاءة Zn1-xCdxSبطبقة عازلة ثلاثية  KS-CZTSقائمة على 

٪ على I (V): Voc ،Jsc ،ff ،747.8 mV ،19.5 mA ،63.2الجهد ) -وخصائص التيار 

 التوالي.
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 الخاتمة 

 للمستقبل. ومتجددة الشمسية الكهروضوئية كطاقة نظيفة قمنا بتعريف الطاقةفي هذا الفصل      

الية صها الحالكهروضوئية وخصائ لمحة عامة عن مبدأ التشغيل الأساسي للخلية ناقدم بعد ذلك ، 

 ز للوحدةموج لطاقة الشمسية. ننهي هذا الجزء بتعريفل والجهد ، وكذلك أنواع الخلايا المختلفة

 الكهروضوئية وعرض الطرق المختلفة لترسيب الأغشية الرقيقة.
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 1.II نظرية دالية الكثافة 

II.1.1  مقدمة 

 الطرق أكثرحاليا واحده من   DFT( Density Functional Theory) الكثافة ةدالي ةتعد نظري   

والمواد  الذرات الجزيئات للمادة الالكترونية ةللبني ةعلى نطاق واسع في الحسابات الكمي المستخدمة

 وره العالمانالنموذج الذي ط إلى أصولهاوكذلك في كيمياء الكم وتعود  المكثفةفي فيزياء المواد  الصلبة

 العشرينات . أواخرفي  [1,2]فيرمي  توماس و

لكنه  المادةلنظام  الالكترونية البنيةلوصف خصائص  أساسيكم متغير  الالكترونية الكثافةتم استخدام    

 ةوالتي استعملت في كتاب Hohenberg et Kohnهون هنبارغ و كوهن  ةمن خلال نظري إلالم يبرهن 

 .  ρ(𝑟) الالكترونية الكثافةوعنصر  E الكلية الطاقةلتحديد  ةالموج ةشكل الكمون دال ) كل المؤثرات

دوريه  ورةلبل والمغناطيسية الالكترونية المرنة البنيويةعلى المستوى الذري للخصائص  الدراسة تعد   

 .[3] الصلبة الحالةلفيزياء  التقليديةواحده من الموضوعات 

 يابلور املنظا (ةالموج ةدال) الأساسية الحالةيتم التعبير عن الخصائص  , لكثافةا دالية ةفي نظري   

تقليل  الإلكترون, أي ةلكثاف ةفي تفاعل متبادل مع الالكترونات كدال ةذري ةنوا Nدوريا يتكون من 

 أوم يالجس ةأحادي ةم الى مشكليجس N مشكله الكم  صياغة وإعادةالمتغيرات غير المعروف  إحداثيات

واد متشكيل  أو اربآثالتنبؤ  أو التجريبيةلتفسير القياسات  النظريةوتم اقتراح العديد من النماذج  , ةثنائي

 .جديدة

2.1.II  فيرمي  -نظرية توماس 

فارمي الطاقة الكلية لغاز الإلكترونات اللامتجانسة كدالة لكثافة الإلكترونات  -صاغ توماس 1927في    

ن نجد في أخر تقسيم تعتبر كثافة الإلكترونية ثابتة يولي، وذلك بتقسيم منطقة بر[1]المعروفة لغاز المتجانس

 على الشكل التالي: Eفي كل منطقة من المناطق المقسمة، ومنه تكتب طاقة النظام الكلية 

𝐸 = ∫𝜀𝑖[𝜌(𝑟)]𝑑𝑟                                                              (1. II) 

 تعطى كثافة غاز المتجانس على الشكل  :

ρ(𝑟) =
1

3𝜋2
(
2𝑚𝑒

ℏ
)

3
2⁄

𝐸
𝑓

3
2⁄                                                 (2. II) 

 طاقة فارمي. 𝐸𝑓حيث 

 ومنه تكتب طاقة فارمي علي الشكل التالي:

𝐸𝑓 =
ℏ2

2𝑚𝑒
(3𝜋2)

2
3⁄ (𝜌(𝑟))

2
3⁄                                             (3. II) 

 والطاقة الحركية لغاز المتجانس هي :

𝑇 =
3

5
ρ𝐸𝑓                                                                              (4. II) 

.3)بتعويض المعادلة  II)  4)في. II) :نجد 
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𝑇 =
3

5

ℏ2

2𝑚𝑒

(3𝜋2)
2
3⁄ (𝜌(𝑟))

5
3⁄                                            (5. II)  

 

 

 فارمي هي : -الطاقة الحركية لتوماس

𝑇𝑇𝐹(𝜌) = ∫𝑇𝑑𝑟 =
3ℏ2

10𝑚𝑒

(3𝜋2)
2
3⁄ ∫(𝜌(𝑟))

5
3⁄ 𝑑𝑟                (6. II) 

ترونات كلإلكترونات، ومنه فإن الطاقة الكلية لنظام الإل فارمي هي تقريب موضعي لكثافة -نظرية توماس

 فارمي تكتب علي الشكل : -في تقريب توماس

𝐸𝑇𝐹(𝜌) =
3ℏ2

10𝑚𝑒

(3𝜋2)
2
3⁄ ∫(𝜌(𝑟))

5
3⁄ 𝑑𝑟 + ∫𝑣(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟  

+
1

2
∫∫

𝜌(𝑟1)𝜌(𝑟2)

|𝑟1 − 𝑟2|
𝑑𝑟1⃗⃗⃗ ⃗𝑑𝑟2⃗⃗⃗⃗                                       (7. II) 

 بعض التحسينات: أجريتفي هذا النموذج 

 فعل التبادل المقترح من طرف ديراك :-1

𝐸𝑇𝐹𝐷(𝜌) = 𝐸𝑇𝐹(𝜌) − 𝐶𝑋∫[𝜌(𝑟)
4
3⁄ ] 𝑑𝑟                   (8. II) 

 فعل الإرتباط المقترح من طرف فينغنز :-2

𝐸𝐶(𝜌) = −
0.056[𝜌(𝑟)]

4
3⁄

0.079 + [𝜌(𝑟)]
1
3⁄
                       (9. II) 

و بإهمال ،الطاقة الحركية على الكثافة الإلكترونية لحساب الاعتمادهذا النموذج أعطى صورة عن إمكانية 

 بين الإلكترونات تحصل على نتائج ضعيفة. الارتباط

 

3.1.II نظريتي Hohenberg-Kohn  

ظرية نالمقترحة من قبل فارمي و وضع  (DFT)تم إعادة صياغة نظرية الكثافة الدالة  1964في سنة     

 ساسيتان:كوهن الذي يقوم على النظريتان الأ -دقيقة لنظام متعدد الجسيمات وذلك بفضل تقرييب هوهنبارغ

 النظرية الأولى :

)كمون الأنوية(  𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)تعتمد على أخذ الطاقة الكلية لنظام الإلكترونات المتفاعلة في كمون خارجي    

 : ρ(𝑟)هو دالية وحيدة لكثافة الإلكترونات 
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𝐸 = 𝐸(𝜌)                                              (10. II) 

 حيث أن دالية الطاقة

𝐸(𝜌) = ⟨𝜓|𝐻|𝜓⟩ = ⟨𝜓|𝑇 + 𝑈|𝜓⟩                                                (11. II) 

 كمون تفاعل و الطاقة الحركية لإلكترونات على الترتيب 𝑈و 𝑇حيث أن 

 بتطبيق تقريب هارتري فوك نجد:

𝐸𝐻.𝐾(𝜌) = 𝐹𝐻.𝐾(𝜌) + ∫𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑𝑟                (12. II) 

𝐹𝐻.𝐾(𝜌) =
1

2
∫∫

𝜌(𝑟1)𝜌(𝑟2)

|𝑟1 − 𝑟2|
𝑑𝑟1⃗⃗⃗ ⃗𝑑𝑟2⃗⃗⃗⃗ + G(ρ)                           (13. II) 

زائـد الفرق بين طاقة التفـاعل الحقيقية و طاقة التفاعل  تمثل الطاقة الحركية للإ لكترونات  G(ρ)حيث أن 

 الإلكترونات. دوال الكثافة الإلكترونية تبقى صحيحة مهما كان شكل قوة الكمون الخارجي وعدد رتري،اله

 النظرية الثانية :

فة الية الكثاد، وكل خصائص الحالة الأساسية هي  الأدنىبرهنا بأن كثافة الحالة الأساسية تعطى كثافة الحد 

 :كالتاليالإلكترونات 

𝐸(𝜌0) = 𝑀𝑖𝑛𝐸(𝜌)                                                             (14. II) 

ص الأخرى كوهن برهنا على أن الكثافة الحقيقية للحالة الأساسية تعطي أقل طاقة، وكل الخصائ -هوهنبارغ

مبدأ  مباستخداه تكون بدلالة كثافة الطاقة الحالة الأساسية في نظام الإلكتروني ، الكمون الخارجي يتم تحديد

 التغاير.

II.4.1 معادلة:Sham-Kohn 

شكل مجموع كثافة الجسيمات ومن أجل الحصول على طاقة الحالة الأساسية  تكتب كثافة الإلكترونات على

 ، تعطى كثافة  بـ:[2]نستعمل مبدا التغاير

ρ(𝑟) =∑|ϕ𝑖(𝑟)|
2

𝑁

𝑖=1

                                                                  (15. II) 

𝜙𝑖  الحالة المشغولة للإلكترونi 
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 : 𝐸𝑒(𝜌)كتروناتللإلدالية الطاقة الكلية 

𝐸𝑒 = 𝑇 + 𝑉                                                                                (16. II) 

 الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل 𝑇حيث 

 .إلكترون-كمون التفاعل إلكترونVو 

 : 𝐸𝐻.𝐾(𝜌)فوك  -طاقة هرتري

𝐸𝐻.𝐹 = 𝑇0 + 𝑉 = 𝑇0 + (𝑉𝐻 + 𝑉𝑋)                            (17. II) 

 .الحركية لإللكترونات الحرة 𝑇0الطاقةحيث 

𝑉𝐻و  كمون إرتباط الإلكترونات𝑉𝑋كمون تبادل الإلكترونات 

 هي: 𝐹𝐻.𝐹دالية

𝐹𝐻.𝐹 = 𝑇 − 𝑇0 + 𝑇0 + 𝑉                                                       (18. II) 

𝑉𝐶 = 𝑇 − 𝑇0 كترونات.الإلكمون إرتباط 

𝐹𝐻.𝐹 = (𝑉𝐶+𝑉𝑋) + 𝑇0 + 𝑉𝐻                                                  (19. II) 

𝑉𝑋𝐶 = 𝑉𝐶+𝑉𝑋 إرتباط.-هو كمون تبادل 

 ومنه دالية الطاقة الكلية

𝐸(𝜌) = 𝑇0(𝜌) + 𝑉𝐻(𝜌) + 𝑉𝑋𝐶(𝜌) + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝜌)              (20. II) 

 شام :-معادلة كوهن

(𝑇 + 𝑉𝑒𝑥𝑡 + 𝑉𝐻 + 𝑉𝑋𝐶)𝜙𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜙𝑖(𝑟)                      (21. II) 

 :Kohn-Shamحلول معادلة 

و ترتب حسب استخدامها للكثافة،  DFT تتركز مختلف الطرق لحساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا على

 ، وبالتالي دالة الموجة الأساسية هي :[3]شام -الكمون و مدارات كهون

𝜓𝑖(𝑟) =∑𝐶𝑖𝛼 𝜙𝛼(𝑟)                                     (22. II) 
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 .هي معامالت النشر لدالة الموجة𝐶iعادلة الأساسية  و الم𝜙𝛼(𝑟)بحيث أن 

وذلك بطريقة الدورات التكرارية بحيث  𝐶iلحساب معاملات  𝜙𝛼(𝑟)إذا يجب حل المعادلات الأساسية 

 تكون الطاقة الكلية في القيمة الدنيا : 

 شام تعطي:  -حلول معادلة كوهن 

(𝐻 − 𝜀𝑖𝑂)𝐶𝑖 = 0                                                     (23. II) 

 هملتونيان كوهن Hمصفوفة التغطية و   Oحيث : 

شام من أجل نقاط تناظر في المنطقة بريلوان الأولى  و لذلك نستخدم -و لتبسيط الحساب نحل معادلة كوهن

في التكرار الأول لحساب كثافة 𝜌𝑖𝑛( بحيث ندخل الكثافة الأولية للشحنة I-1كما في الشكل) حلقة تكرارية

. إذا تغيرت كثافة أو الطاقة )معيار التقارب( ، نرجع إلى الخطوى الأولى ونقوم بالمزج بين 𝜌𝑜𝑢𝑡جديدة 

 بالطريقة التالية: 𝜌𝑖𝑛و  𝜌𝑜𝑢𝑡الكثافتين 

𝜌𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 + α)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖                                (24. II) 

iدرجة التكرار : 

α  المزج:  معامل 

 ونواصل الحلقة التكرارية على هذا النحو حتى نتحصل على التقارب المطلوب.

5.1.II  تقريب كثافة الموضعLDA   

،بحيث [4]موضيعيا متجانستقريب كثافة الموضع هوتقريب لنظام الإلكترونات اللامتجانسة باعتباره 

 إرتباط في هذا التقريب بـ:-تعطى طاقة تبادل

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴(𝜌) = ∫𝜀𝑋𝐶(𝜌)𝜌(𝑟)𝑑𝑟

3                                    (25. II) 

 طاقة كلية وهي مقسمة لجزئين بحيث : 𝜀𝑋𝐶يعتبر  LDAتقريب 

𝜀𝑥𝑐(𝜌) = 𝜀𝑥(𝜌) + 𝜀𝑐(𝜌)                                              (26. II) 

 :[5]مساهمة طاقة تبادل الإلكترون في هذا التقريب تعطى بالعلاقة لدراك
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𝜀𝑥(𝜌) = −
3

4
(
3

𝜋
)

1
3⁄

 , 𝜌
1
3⁄ = −

3

4
(
3

4𝜋2
)

1
3⁄ 1

𝑟𝑠
         (27. II) 

𝑟𝑠 نصف قطر كرة يحتوى الإلكترون(. [6]سيتز-نصف قطر فيغنر ( 

 :[7]ثافة عالية يعطى بالعلاقة بردي و زنغرمساهمة الإ رتباط من أجل ك

𝜀𝑐(𝜌) = 𝐶0𝐿𝑛(𝑟𝑠) − 𝐶1 + 𝐶2𝑟𝑠 ln(𝑟𝑠) − 𝐶3𝑟3          (28. II) 

 مع 

𝐶0 = 0.0031091, 𝐶1 = 0.046644, 𝐶2 = 0.00664, 𝐶3 = 0.01043. 

 :[9]مساهمة الإرتباط من أجل كثافة منخفضة يعطى بالعلاقة  فوسكو، ويلك و نصير

𝜀𝑐(𝜌) = −
𝑑0
𝑟𝑠
+
𝑑1

𝑟𝑠
3
2⁄
+⋯                                          (29. II) 

6.1.II  تقريب التدرج المعممGGA   

المستخدم حاليا أخذت بعين الأعتبار تغير كثافة   LDA، تصحيحات GGA[8]تقريب تدرج المعمم 

 إرتباط الشكل التالي :-تأخذ طاقة التبادل 𝜌(𝑟)∆عبر تدرج  𝜌(𝑟)الإلكترونات 

 𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐[𝜌(𝑟)∇𝜌 (𝑟)]𝑑

3 𝑟                   (30. II) 

∇𝜌 (𝑟)تدرج الكثافة الإلكترونية:. 

7.1.II التقريب المعدل لبريك جونسنmBJ    

أطروحة حول نسخة معدلة لدالية بريك جونسن ،هذه الأخيرة  2009سنة Tran-Blaha[9]حيث قدم 

. وذلك من أجل GGA[10]و LDA[4]برهنة بسرعة نجاعتها بالنسبة لطرق الحساب الأكثر إستعمال 

 حساب فجوة الطاقة بتغير في الكمون لبريك جونسن علي الشكل:

υx;σ
mBJ(r) = cυx;σ

BR(r) + (3c − 2)
1

π
√
5

12
√
2tσ(r)

ρσ(r)
                       (31. II) 

 حيث 
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ρσ(r) = ∑ |ψi,σ|
2Nσ

i=1    .كثافة الإلكترونية 

𝑡𝜎(𝑟) =
1

2
∑ |𝜓𝑖,𝜎

∗ 𝛻𝜓𝑖,𝜎|
2𝑁𝜎

𝑖=1  كثافة الطاقة الحركية. 

𝜐𝑥;𝜎
𝐵𝑅 الكمون لـ Becke-Roussel 

𝑐نشير إلي أن إذا أخترنا  = هذا الثابت المختار يتعلق خطيا مع الجذر التربيعي [11]لدالية بريك جونسن 1

المتوسط لـ 
|∇𝜌(𝑟)|

𝜌(𝑟)
. 

 كالتالي : cالشكل المقترح لـ 

𝑐 = 𝛼 + 𝛽(
1

𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙
∫
|∇𝜌(𝑟)|

𝜌(𝑟)
𝑐𝑒𝑙𝑙

𝑑3𝑟)

1
2⁄

                           (32. II) 

𝛼وβ  ، ثوابت𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙 .حجم الخلية العنصرية للنظام 
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 DFTالكثافة  دالية لنظرية مخطط :(II.1) الشكل

 

2.II  والكمون الكاملطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا  "طرق الحساب FP-LAPW" 

1.2.II مقدمة 

 ةالأخير ابتداء من تحديد بنيه العصابات وهذه ةالأساسي الحالةلحساب خصائص  تقريبيةطرق  ةهناك عد   

خدم نحن نست إلكترونفي حل معادله  المستخدمة الرياضيةوشكل الاحتمال وطرق  القاعدةتختلف من حيث 

خطيا  يدةالمتزا المستوية الأمواجيعتمد على نهج  والالكترونية البنيويةالخصائص  لدراسةبرنامج  أساسا

 .FP-LAPW والكمون الكامل

𝜌𝑖𝑛 

 𝑉𝑋𝐶و𝑉𝐻إجاد الكمون 

 

 شام-حل معادلة كوهن

𝐻𝐾𝑆𝜙𝑖 = 𝜀𝑖𝜙𝑖 

 حساب كثافة الإلكترونية

𝜌𝑜𝑢𝑡(𝑟) =∑|𝜙𝑖|
2 

𝜌𝑜𝑢𝑡 = 𝜌𝑖𝑛 ? 

 

𝜌𝑖𝑛
𝑖+1 = (1 + α)𝜌𝑖𝑛

𝑖 + 𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖  

 

 لا

 نعم

 ةالخصائص الفيزيائيحساب 
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2.2.II  طريقة الموجة المستوية المتزايدةAPW 

  Slaterسلاتر ةبواسط  ( Augmented Plane Wave)ةالمتزايد ةالمستوي ةالموج ةتم تطوير طريق   

جد به مونات ودوال الموجه على شكل الكمون الذي يوتكون ك ’ ةالذري ةالذي اعتبر انه في محيط النوا

 لشكلمنطقتين ا إلىنصف قطرها الذي يقسم الفضاء المحيط بالذرات  ةتناسق كروي داخل المجال من دائر

 التالي :

  

 

 

 

 Muffin-Tin »(MT) »كمون  :(II.2لشكل )ا

 

 يدة الإرتباط.: يتغير فيها الكمون بشدة كبيرة تشمل الأنوية و الإلكترونات شد( MTالمنطقة الأولى )الكرة 

 : تشمل الإلكترونات ضعيفة الإرتباط بالأنوية. (البينية المنطقة الثانية ) المنطقة 

 دينغر حسب المنطقة المعتبرة :وحيث تختلف حلول معادلة شر

 : MTلمعادلة شرودينغر داخل كرة  شعاعيةحلول 

ϕ(r) =∑AlmUl(r)Ylm(r)

lm

< rα                    (33. II) 

  أمواج مستوية في المنطقة الإقحامية :                 

ϕ(r) =
1

√Ω
∑CGe

i(k⃗⃗⃗+G⃗⃗⃗)r

G

                r > rα                     (34. II) 

 يمثل حجم خلية الوحدة. 

Ylm الدالة التوافقية الكروية 

CG, Alm معاملات النشر 

 بينيةالمنطقة 

MT الكرة 

𝑟′𝛼 𝑟𝛼 
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G⃗⃗⃗  شعاع الإنتقال في الشبكة المعكوسة 

Ul(r) الكروي معادلة شرودينغر للجزء هي الحلول المنتظمة ل(M.T)تكتب كالتالي : 

{−
d2

d2r
+
l(l + 1)

r2
+ V(r) − El} rUl(r) = 0                                         (35. II) 

El الطاقة الخطية. 

V(r) يمثل الكمون داخل الكرة 

متعامدة لكل الحالات الذاتية القلبية داخل (3.3)تكون الدالة الشعاعية )القطرية( المعرفة في العلاقة السابقة 

 وتصبح معادلة شرودينغر كالتالي : [12]الكرة وتنتهي شروط التعامد عند حدودها

(E1 − E2)rU1U2 = U2
d2rU1
d2r

− U1
d2U2
d2r

                  (36. II) 

 CGبدلالة المعاملات  Almتنتشر المعاملات  MTعلي سطح الكرة  ϕ(r⃗)ولضمان إستمرارية الدالة 

 الخاصة بالأمواج المستوية في المنطقة  الإقحامية وبعد الحسابات الجبرية نجد:

Alm =
4πil

√ΩUL(r)
∑CGJl(|k + g|rα)Ylm

∗ (k + G)

G

                 (37. II) 

ية اسبالتالي نتحصل علي دالة أس MTتصبح متوافقة مع الدوال الشعاعية في كرة  Gالدوال الذاتية 

APWs  وهي حلول معادلة شرودينغر داخل الكرةMT  الموافقة للطاقةEl  أي نتحصل علي عصابة

 . Gالطاقة الموافقة للمعامل 

 Uα(rα)قيم تصبح Almوذلك لأن في حالة نقصان المعاملات  Ul(rα)لكن وجدت صعوبة في الدوال 

وال الموجية في المنطقة ومة على سطح الكرة وبالتالي الدوال الشعاعية تكون منفصلة على الددمع

 APWمجموعة من التغيرات على طريقة  [14]وأندرسن[13]، ولحل هذه المشكلة أدخل كولينغ الإقحامية

مع إمتلاكها مشتقات بالنسبة  Ul(r)بترتيبات خطية  MTخارج كرة  ϕ(r)نها تمثيل الدالة الشعاعية م

FP.،سمية بطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا U̇l(r)للطاقة  − LAPW 
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3.2.II والكمون الكاملج المستوية المتزايدة خطيا اطريقة الأمو مبدأ FP-LAPW  

 حيث أن الدالة FP-LAPWطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل [14]نقدم أندرسو

بدلالة 𝑈̇𝑙𝑌𝑙𝑚(𝑟)وأشتقاقها 𝑈𝑙𝑌𝑙𝑚(𝑟)هي عبارة عن مزيج خطي لدالة الشعاعية  MTالأساسية في الكرة 

 :[15]تخضع لشروط التالية𝑈̇𝑙𝑌𝑙𝑚(𝑟)(، والدالة 3.3) APWتعرف مثل دالة  𝑈𝑙الطاقة

{−
d2

dr2
+
l(l + 1)

r2
+ V(r) − El} rU̇l(r) = rUl(r)                 (38. II) 

( تكيييون مسيييتمرة MTعليييى سيييطح الكيييرة ) Ul(r)وU̇l(r)سيييبية ، الدالييية الشيييعاعية  فيييي الحالييية اليييلان

مييييع الموجيييية المسييييتوية فييييي المنطقيييية الإقحامييييية ، إذن داليييية الموجيييية المسييييتوية المتزايييييدة تصييييبح داليييية 

 : FP-LAPWأساسية للطريقة 

 

ϕ(r⃗) =

{
 
 

 
 ∑[AlmUl(r) + BlmU̇l(r)]Ylm(r)

lm

           r < r0

1

√Ω
∑CGe

i(K⃗⃗⃗+G⃗⃗⃗)r⃗⃗

G

                                       r > r0

       (39. II) 

Alm هي معاملات الموافقة للدالة:Ul(r) 

Blm هي معاملات الموافقة للدالة:U̇l(r) 

، و الدالة  APWهي عبارة عن موجة مستوية وحيدة في منطقة الإقحامية مثل طريقة LAPWsالدوال 

 :[16]كالتالي Elالشعاعية يمكن نشرها بالقرب من 

Ul(E, r) = Ul(El, r) + (E − El)U̇l(El, r) + 0(E − El)
2              (40. II) 

E)0حيث أن  − El)
 يمثل الخطأ الرباعي الطاقوي. 2

 . MTتضمن الإستمرار دالة الموجة علي سطح كرة  LAPWطريقة 

E)تدخل خطأ على الدالة الموجية من رتبة  FP-LAPWالطريقة  − El)
وأخرى على عصبات  2

E)الطاقوية من رتبة  − El)
التي تسمح ، تشكل قاعدة جيدا LAPWsبالرغم من رتبة هذا الخطأ الدوال  4

 واحد نتحصل على كل عصبات تكافؤ في أكبر منطقة طاقوية.Elلنا بالطاقة
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4.2.II  برنامجWien2K 

حيث يشمل برامج فرعية  Wien2K[17]، المدمجة في برنامج FP-LAPWفي عملنا استخدمنا طريقة 

.3)منفصلة الشكل  II) : 

NNللكرة نصف القطر الذري دإيجاكما يساعد في  دد المسافة بين جوار الأقرب لذرات: هذا البرنامج يح. 

LSTART: لطاقةبات ااالمدرات المختلفة في حساب عصبرنامج يولد الكثافة الذرية ويحدد كيفية التعامل مع 

SYMMETRY ، تيحسب المجموعة النقطية لمواقع الخاصة بالذرا: فهو يولد عملية التناظر في الجملة 

 .وحساب مصفوفة الدوران الموضعي الشبكةلتوافقية يولد المعامل الأساسي 

KGEN  يولد الشبكة :k في منطقة بريلون 

DSTART  يولد كثافة إنطلاق لدورة :SCF  المنتجة من الكثافة الذرية والمولدة منLASTART. 

 لية :يقوم بتهئة الحساب و التكراره إلى غاية الوصول لتقريب المطلوب. وهي منسقة في الخطوات التا

LAPW0 كمون إنطلاقا من الكثافة. د: يول 

LAPW1 عة الذاتية.عصابة التكافؤ ، القيم الذاتية والأش ب: حسا 

LAPW2 .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية: 

LCORE الحالات القلبية والكثافة. ب: حسا 

MIXER .يخلط الكثافة الداخلة و الخارجة : 
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  Wien2Kبرنامج :بنية( II.3الشكل )
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 1.IIIمقدمة  

المشتقة و βمعامل الانضغاطية  ،a(A°(دراسة الخصائص البنيوية )ثابت الشبكة  نريد في هذا الفصل      

ة (، ئيالجزو عصابات الطاقة، كثافة الحالات الكلية الالكترونية )بنية(، الخصائص β' الاولى لهذا المعامل

 .2MgGeAs لمركب

ية المستووذلك باستخدام طريقة الموجة  DFTتم الحصول على النتائج في سياق نظرية دالية الكثافة 

 .Wien2k[2]والمدمجة في برنامج  [1](FP-LAPW)خطيا والكمون الكامل  المتزايدة

 استخدمنا التقريبين التاليين: الخصائص البنيوية والإلكترونية من اجل دراسة

 ،[3] (LDA) تقريب كثافة الموضع   

حول الخصائص  ةل حصول على نتائج جيدمن اج,  [4]( LDA-mBJ) تقريب المعدل لبيك جونسون   

 .الالكترونية وتحسين المانع الطاقي

III.2  2 مركب البنية البلورية للMgGeAs  

مل حيث يعتبر من المركبات التي تستع 2MgGeAsلدراسة الخصائص البنيوية والالكترونية للمركب    

 في تطبيقات الفعل الكهروضوئي وكذا الخلايا الشمسية والصمامات الثنائية 

    (III.1الشكل )( كما هو موضح في 122)زمرة فراغية I-42dمع تناظر  رباعيتبلور في بنية حيث ي

 :ذرات تحتل المواقع التالية 3و تحتوي على 

(Mg);(0,0.5,0.25)\ (0,0,0). 

(Ge);(0,0,0.5) /(0,0.5,0.75). 

(As);(0.726,0.25,0.125)/(0.25,0.27,0.87)/(0.27,0.75,0.125)/(0.75,0.726,0.87). 
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  2MgGeAsالبنية البلورية للمركب (: III.1الشكل )
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 يع الإلكتروني لكل عنصر كيميائي زالتو

]Mg:[ 23S 62P 22S 21S 

]e[G:24P24s103d63P 23S 62P 22S 21S 

]As[:34P24s103d63P 23S 62P 22S 21S 

 :اول خطوة في الحساب  هي  إيجاد القيم التالية

 :أساسيانيعتمد على شرطين  Asو Mg،eG ( لذراتMT)نصف قطر الكرة  mtRاختيار قيمة  .1

 (.MTكرة )تجنب تداخل  -

 .(MTيجب ان تكون اغلبية الالكترونات القلبية داخل الكرة ) -

 يعطى بالعلاقة: maxRKمعامل  .2

(𝟏. 𝐈𝐈𝐈)              maxKMT× 
minR =maxRK  

MT 
minRللكرة  : اصغر قطرMT 

maxK: ي للموجة المستوية الناظمالشعاع 

3. PointK  عدد النقاط  أنهاتعرف علىK .في منطقة بريليون الاولى 

( maxK×tmR( وانتقاء اختياري للنقاط الخاصة)MT( تم اختيار انصاف الاقطار كرة )III.1الجدول )

(PointKحسب تقريب ) LDA  الذاتي وذلك باستخدام الحسابSCF 2مركب للMgGeAs . 

 

LDA 

 

 الوسائط

 

 المركب

 

8 𝑹𝑴𝑻 ∗ 𝑲𝒎𝒂𝒙 

 

2MgGeAs 

800 𝑲𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕𝒔 

2.24 𝑹𝑴𝑻(𝑴𝒈) 

2.21 𝑹𝑴𝑻(𝑮𝒆) 

2.21 𝑹𝑴𝑻(𝑨𝒔) 
 

 

3.III الخصائص البنيوية  

 1.3.IIIثوابت البنية إيجاد  

المبينة في حالة بدون سبين و 2MgGeAsمركب للكدالة لحجم الخلية  الأساسيةلقد تم حساب طاقات الحالة 

 .(III2.) في الجدول

 تالية:تعطى بالعلاقة  ال]5[هان نغاستخدمنا معادلة الحالة لمرن a(A°( لحساب ثابت الشبكة البلورية

   .LDAحسب تقريب 2MgGeAs لمركبل max× KmtR ،PointK: قيم كل من (III.1)الجدول 
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E(V) = E0 +
B

B′(B′ + 1)
[V (

V0

V
)

B′

− V0] +
B

B′
(V − V0)       (2. 𝐼𝐼𝐼) 

0V الأساسية: حجم الحالة 

0E المسؤولة عن الحجم  الأساسية: طاقة الحالة 

B  ويعرف بالعلاقة التالية: ةيالانضغاط: معامل 

B = V
∂2E

∂V2
                          (3. III) 

 

:B′  ةيالانضغاطلمعامل  الأولىالمشتقة  

 

B′ =
∂B

∂P
                                (4. III) 

 

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

 معامل  Ac)°(و   A)a°( بت الشبكة البلوريةواالنتائج المتحصل عليها لث يوضح (III.2) الجدول 

 . βلمعامل الانضغاطية ' الأولىوالمشتقة  β ةيالانضغاط

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 : وكانت النتائج المتحصل عليها كالتالي

 .المتوصل إليها سابقا جيدة بالمقارنة مع القيم a(A°)نتائج الشبكة البلورية  -

 حسابات اخرى

[7] 

 

LDA 

 

 

 الثوابت

 

 

 
 المركب

5.99 5.9131 a (𝑨°) 

 

2MgGeAs 

 

11.03 
10.989 

 
)°c(A 

0.543064 0.538092 a/c 

58.253 62.3321 B (GPa) 

4.4 4.8086 𝑩′ 

 -27247.526712 𝑬𝒎𝒊𝒏 (Ry) 

و المشتقة الأولى لمعامل   𝜷معامل الانضغاطية,  c(A°(و  a(A°): قيم كل من ثوابت الشبكة )III.2(الجدول 

 2MgGeAsللمركب   ′𝛃الإنضغاطية 
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III.2.3  2المركب  دراسة استقرارMgGeAs   

قريب الت الطور الاكثر استقرارا هونلاحظ من خلال منحنى الطاقة بدلالة الحجم أن :  تحليل المنحنى

 Brich Murnaghanثم تقريب  Vinet-Roseيليه تقريب  Poirier-Tarantola المحسوب  في تقريب 

  . Murnaghanوالاقل استقرارا هو تقريب 

 

 

  

 

 4.III الخصائص الالكترونية  

لعناصر اطبيعة الروابط التي تتشكل بين بتحليل وفهم  الخصائص الالكترونية في المادة تسمح لنا أهمية

 هذه الخصائص)عصابات الطاقة، كثافة الشحنة وكثافة الحالة(. المختلفة للمادة ، وتشمل

خطوط  بالشبكة المعكوسة وفق (I-42d) الرباعيللبنية  الأولىهذه العصابة تمثل في المنطقة بريليون 

 (III.3)واصلة بين النقاط عالية التناظر موضحة في الشكل  

 

 

 

 

 

 .LDA تقريب باستعمال  2MgGeAs لمركبل(: تغير الطاقة الكلية بدلالة الحجم III.2الشكل )
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 1.4.III الطاقة عصابة   

انع الطاقي يجاد الملإ ،في الفضاء المعكوس K ةاقة للإلكترون بدلالة شعاع الموجنقوم بدراسة تغيرات الط 

فس لنقل في نلعصابة التكافؤ والقيمة الحدية الصغرى لعصابة ا ىل الفرق بين القيمة الحدية العظمالذي يمث

 . 2MgGeAsللمركب  نقطتين مختلفتين أوالنقطة 

وفق   LDA المحسوبة في التقريب  2MgGeAs لمركبعصابة الطاقة ليبين  (III.5)و ( III.4الشكل )

   LDA ، LDA-BJmوذلك في تقريبات   2MgGeAs خطوط عالية التناظر في منطقة بريليون للمركب

 

 

 

 

 رباعييمثل منطقة بريليون الاولى ( : III.3الشكل )
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     LDA المحسوبة في التقريب  2MgGeAs لمركبة الطاقة لاب(: عصIII.4الشكل )

  BJm-LDA المحسوبة في التقريب  2MgGeAs لمركب(: عصابة الطاقة لIII.5الشكل )
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 لتالية:انجد النتائج  (5.III)، (III.4) الأشكالحسب التمثيل البياني لعصابات الطاقة المبينة في     

                    LDAمهما كان التقريب المستعملناقل لديه خاصية نصف  2MgGeAs المركب وجدنا أن 

 ((Z- Γ)وبانتقال غير مباشر )مانع طاقي غير مباشر LDA-mBJو 

 :موضحة في الجدول أدناه  2MgGeAs  المركبقيمة المانع الطاقي الموجودة في  

 𝐄𝐠(eV) المركب
 حسابات أخرى

[7] 

MgGeAs2 

 LDA mBJ LDA- 

1.620 
 1.13421 1.83845 

 

 BJm-LDAو  LDA المستعملالتقريب في   2MgGeAsالمركب (: قيمة المانع الطاقي من أجل III.3الجدول )

 

5.III  كثافة الحالات الالكترونية  

زئية من اجل معرفة اصل بنية عصابات الطاقة الالكترونية، قمنا بحساب كثافة الحالات الكلية و الج

 . LDAتقريب  حيث استخدمنا لحسابها  2MgGeAs لمركب ل

                        في  المبين 2MgGeAs مركبلل والجزئية الكلية الحالات لكثافة البياني التمثيل حسب

 :التالية النتائج نجد (III-6)  الشكل

 طاقية فجوة  ابينه يفصل التكافؤ لعصابة اطق منثلاث  وجود  نلاحظ

ي ووالس  Geلذرات  Sالسوي الطاقي  نلاحظ أن مساهمة   ( 9eV-و   6eV-بين )  الاولىالمنطقة 

  Geلذرات  dالسوي و Mgلذرات  S كبيرة جدا مقارنة مع السوي الطاقي  Asلذرات  Sالطاقي 

  Pو من المدار  Geلذرات  Pالسوي الطاقي  نلاحظ أن مساهمة   ( 4eV-و  0بين )  الثانيةالمنطقة 

 . Geلذرات  dوالمدار As  لذرات  Sالمدار كبيرة جدا مقارنة مع  As لذرات 

ن و م  As و Ge  لذرات  Pالطاقي السوي  نلاحظ أن مساهمة  ( 1eVو   7eVبين )  الثالثةالمنطقة 

 . Asلذرات  Sوالمدار Ge لذرات   d المداركبيرة جدا مقارنة مع  Mgو Ge لذرات   Sالمدار 
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 LDA في التقريب  2MgGeAs كثافة الحالة للمركب(:III.6الشكل )
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 mBJ-LDAفي التقريب  2MgGeAs كثافة الحالة للمركب(:III.7الشكل )

 

 

حيث نلاحظ وجود BJm-LDA في التقريب  2MgGeAs كثافة الحالة للمركبيوضح  (III.7الشكل )

 اربع مناطق لعصابات الطاقة 

 Asلذرات  sالطاقي السوي كبيرة من  نلاحظ أن هناك مساهمة( -ev 10الى  -11المنطقة الاولى )من 

 . Geلذرات  pو Geلذرات  dوهناك مساهمة ضئيلة من السوي الطاقي  Geلذرات  sوالسوي الطاقي 

نسبة ب Geلذرات  pرجع هذه المنطقة الى تجمع السوي الطاقي ت (-ev 5.5الى  -9)من المنطقة الثانية 

 .Geلذرات  sو Asلذرات  pوبمساهمة أقل  لـ   Asلذرات  sكبيرة و

ذرات ل pو  Asلذرات  pتعود هذه المنطقة الى تجمع السوي الطاقي  (ev 0الى  -4)من المنطقة الثالثة 

Ge  وهناك مشاركة أقل لسويات الطاقيةs  لذراتAs  وMg . 

 Asات لذر pو Geلذرات  pجمع السويات الطاقية نلاحظ  ت (ev 16الى  2)من المنطقة الرابعة والاخيرة 

 جميع السويات الطاقية بمساهمات ضئيلة.ه ساهمة واضحة يليمب
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  عامة خاتمة

, خصائصه البنيوية   2MgGeAsتطرقنا في مذكرتنا هذه إلى دراسة بنية المركب الكيميائي      

 وخصائصه الالكترونية .

ولبلوغ ذلك وضعنا دراسة نظرية شاملة فيما يخص الفعل الكهروضوئي وتطبيقاته ثم ارفقنا      

طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا  "طرق الحساب و ذلك بدراسة نظرية دالية الكثافة 

  "FP-LAPW والكمون الكامل

 على  طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطياً، المدمجة في برنامجفي الحسابات  اعتمدنا     

wien2k   تقريب كثافة الموضعفي الإطار العام لنظرية الكثافة الدالية و ذلك في كل من 

(LDA) يك جونسن وتقريب المعدل لب(mBJ ).من أجل تحسين الخصائص الإلكترونية 

 النتائج المتحصل عليها كانت كالآتي :     

 : بالنسبة للخصائص البنيوية 

  نتائج الشبكة البلورية فيما يخص ثوابت البنية كانتa(A°) جيدة بالمقارنة مع القيم 

 المتوصل إليها سابقا.

  الطور الاكثر استقرارا هو التقريب المحسوب  في تقريب Poirier-Tarantola  يليه

والاقل استقرارا هو تقريب  Brich Murnaghanثم تقريب  Vinet-Roseتقريب 

Murnaghan  . 

 في الخصائص الالكترونية  أما: 

  المحسوبة ) المانع الطاقي , عصابة الطاقة , كثافة الحالات ( الخصائص الالكترونية

  LDAتكون أحسن من النتائج المحسوبة بالتقريب  mBJ-LDAبالتقريب 

  2 المركب وجدنا أنMgGeAs  مهما كان التقريب ناقل لديه خاصية نصف

-X)وبانتقال غير مباشر )مانع طاقي غير مباشر  LDA-mbjو    LDAالمستعمل

 Γ)). 
 خاصية المركبات متعلقة بالمدار  وفي كثافة الحالة وجدنا أنd ل Geو،S  لAs 

 .ؤبين عصابة النقل وعصابة التكاف الانتقالالمسؤولة على 

 chalcopyriteمن كل هذه النتائج ، يتضح أن مركبات أشباه الموصلات الثلاثية من النوع 

 المدروسة هي مرشحة جيدة جداً للتطبيقات المستقبلية في التطبيقات الكهروضوئية.

 

  



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ملخص

, الذي يتبلور في بينة رباعي  2MgGeAsتهدف هذه المذكرة إلى دراسة الخصائص البنيوية والالكترونية للمركب           

. FP-LAPWو طرق الحساب " طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل DFTنظرية دالية الكثافة بواسطة 

وقد استعملنا تقريب المعدل  2MgGeAsللمركب  )XC(الارتباط -لأجل حساب كمون التبادل)LDA(في تقريب كثافة الموضع

 .(LDA)بغية حساب عصابات الطاقة وكثافة الحالات فوجدنا تحسن نتائج مقارنة بتقريب  (mBJ) نجونسو-لبريك

 ل في تطبيقات الخلايا الكهروضوئية.وذلك بامتلاكها مانع طاقي مباشر ولذا تستعم وتقنية تكنولوجيةهذه المواد لديها أهمية 

 

 .  

 

Abstract 

This work relates to the theoretical study of the structural and electronic properties of the 

compound MgGeAs2 that crystallizes in a quaternary structure, by means of the density function 

theory (DFT) and the methods of calculation "Full-latency and linearly increasing plane-wave 

method FP-LAPW" in the position density approximation (LDA) in order to calculate the 

exchange-correlation potential (XC) ) for the compound MgGeAs2 and we used the average 

approximation of Brick-Johnson (mBJ) in order to calculate the energy bands and density of 

states, and we found improved results compared to the approximation (LDA). 

These materials are of technological and technical importance as they have a direct energy barrier 

and are therefore used in photovoltaic applications. 

 

 .  

Résumé 

 

      Le présent travail concerne l’étude des propriétés structurales et électroniques du composé 

MgGeAs2 qui cristallise dans une structure quaternaire, au moyen de la théorie de la fonction de 

densité (DFT) et des méthodes de calcul « Full-latency and linearly croissante plane-wave method 

FP-LAPW " dans l'approximation de densité de position (LDA) afin de calculer le potentiel 

d'échange-corrélation (XC) ) pour le composé MgGeAs2 et nous avons utilisé l'approximation 

moyenne de Brick-Johnson (mBJ) afin de calculer les bandes d'énergie et la densité d'états , et 

nous avons trouvé des résultats améliorés par rapport à l'approximation (LDA). 

Ces matériaux sont d'une importance technologique et technique car ils ont une barrière 

énergétique directe et sont donc utilisés dans des applications photovoltaïques. 

 .  


	الجمهورية الجزائرية الديمقراطية الشعبية
	وزارة التعليم العالي والبحث العلمي
	جامعة محمد بوضياف - المسيلة
	مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمــي


	تحت عنوان
	ميدان: عــــلـــــــــــــوم المادة
	فرع: الفـــــيزيـاء.
	تخصص: الفيزياء الطاقوية و
	الطاقات المتجددة
	كلية: العلــــــــــــوم.
	قسم : الفيـــــــــــزياء.
	رقم: Ph/ENR/05/2021/



