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  مقدمة عامة

تعتبر فيزياء الجسم الصلب من أهم المجالات التي تختص في دراسة الأجسام وتحديد طبيعتها          
وتحديد خصائصها سواءا كانت ناقلة، نصف ناقلة أو معدنية أو غير ذلك، وترتبط دراسة المواد ووصفها 

بالتطور التكنولوجي وذلك لاهتمام الباحثين بنوع المادة وأهميتها قبل إدراجها في تكنولوجيا معينة، حيث 
  أن كل خاصية أو ميزة لمركب معين تمتلك أهمية في مجال ما عن غيرها.

ية والتي تعتمد على تنقسم طرق دراسة المواد إلى ثلاث أقسام متنوعة، أولها هي الدراسة التجريب        
مواد ومعطيات ومخبر عمل، وهي طريقة في الغالب مدمرة حيث يتم تسليط تجارب ومواد وطرق مختلفة 

أما الطريقة الثانية فهي  ،لاستخلاص أهم المميزات وتتطلب دقة كبيرة للمحافظة على نقاوة النتائج
وأخيرا الطريقة النظرية وهي  لتجارب،طريقة نصف تجريبية وتعتمد على معطيات قبلية مع القيام ببعض ا

أنها تعتمد على جانب نظري بحت، وتتم فيه الدراسة عن  من أهم الدراسات في العصر الحديث وذلك
أنها تجربة خيالية، وقد اظهر هذا النوع من الدراسات  طريق جهاز الكمبيوتر وبرنامج متخصص أي

 قيقة في حدود أخطاء معتبرة.فعاليته في محاكاة الخصائص المميزة للمادة بصفة د

الكالوجينية الثلاثية ذات  من أهم المواد التي أعطت بعدا آخر للتطور التكنولوجي هي المواد         
الباحثين لامتلاكها بنية كيمائية غنية وخصائص فيزيائية مهمة  تجذب التي (2ABQ)الصيغة الكيميائية 

 كبيرة نظرا لتطبيقاتها في المجالات التكنولوجية المختلفة.   أهمية احتلتحيث 

نصاف التي تعرف عموما باسم أو (  ABQ2 )ذات الصيغة العامةثلاثية الفي هذا السياق، المركبات 
أظهرت مجموعة واسعة من التطبيقات في  فولت  4فولت و  9.0مع وجود فجوة تتراوح بين النواقل 

والصمامات الثنائية الباعثة  الشمسية الطاقة محولات منها نذكر الالكترونية البصرية الاجهزة لفمخت
نطاق واسع كمواد للبصريات غير  ىكما تستخدم هذه المواد أيضا عل ،(LEDللضوء )

 وأجهزه الكشف.  (ONL)الخطية
طريقة الكمون الزائف  باستعمال  (2KAlTe) في هذا العمل قمنا بمساهمة نظرية لدراسة المركب         

وهو مركب ذو بنية أحادية  ،كثافةدالية ال( في إطار نظرية  CASTEPالمدرجة في برنامج الكاستاب )
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 الإبراهيميولقد تم الحساب في جامعة البشير  ،له خصائص بنيوية والكترونية مهمةالميل "مونوكلينيك " و 
 ب بن ثابت. ببرج بوعريريج تحت اشراف و مساعدة الأستاذ عبدالوها

 :تم تقسيم هذه الدراسة إلى ثلاث فصول
لفصل الأول فقد تطرقنا إلى الجانب النظري المتعلق بهذا العمل، وجاء فيه ملخص حول نظرية ا         

 .وكذلك طريقة الكمونات الزائفة المدرجة في برنامج الكاستاب( DFTدالية الكثافة )
 حيث (2KAlTe)بالنسبة للفصل الثاني فقد عرفنا عائلة المواد التي ينتمي إليها المركب المدروس          

لصناعة من أهم المواد التكنولوجية والتقنية، وذلك لما تتمتع به من خصائص تجعل منها أساس  تعتبر
 ..(الالكترونية، الالكتروضوئية، الالكتروسبينية...)المركبات 

ناقل  النواقل دورا هاما في تطبيقات عديدة من أشهرها الترانزيستور، وهو تطبيق لنصفتمتلك أنصاف 
. يمكن أن يكون (الالكترونية أن له فاعلية كبيرة في تكبير الإشارات جهاز رغم صغر حجمه إلا)مهجن 

دور هام في الأبحاث المستقبلية المتعلقة بتصغير حجم الأجهزة مع الزيادة في قدرتها الكهربائية وهذا  لها
 هو محور اهتمام علم النانو الحديث.

النتائج ومناقشة  ترتيب فقد تم التعريف بالمركب وطريقة الحساب ثمبالنسبة للفصل الثالث          
  .المتحصل عليها

 نظر.ووجهة  العمل بخلاصة عامةوأخيرا نختم هذا 



الفصل الأول
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 : نظرية دالية الكثافة1الفصل 
 
 مقــــــدمة: .1.1

في عشرينيات القرن الماضي تم التعبير عن حركة مجموعة من الالكترونات والانوية بعبارة رياضية عن          
الفيزياء  أساسهذه العبارة تعرف بدالة الموجة و هي  ،(Erwin Schrödinger )طريق العالم اروين شرودينغر

جزيئي يحتوي  أوهذه المعادلة تمتلك حل مضبوط فقط في حالة واحدة وهي نظام نووي  للأسف كنل ،الكمية
ويكون  جد معقدةالحالات هي مهمة  في اغلبالمعادلة  حل لهذه إيجادلهذا السبب فان  ،وحيد إلكترونعلى 

 حلها مجرد تقريب.
من القيمة التي  الإمكانر بحيث يقترب قدر حل لمعادلة شرودينغ إيجادفي الفيزياء الكمية هو  الأساسيالهدف 

في مجال المادة هو  بالنسبة للفيزيائيينمن العوائق الفيزيائية التي تشكل تحديا  ،تعبر عن نظام فيزيائي حقيقي
 المشكلة للبلورات. الجزيئاتالفهم الدقيق لانتظام 

المختلفة المستعملة في حساب التقريبات  أوفي هذا الفصل سنقوم بتقديم مجموعة من الطرق          
حدود التقريبات المعتمد بشكل مباشر على دالة الموجة  إظهار بعد ،الصلبة الأجسامالخصائص الالكترونية في 

التي تعتمد على نظرية هوهنبارغ وكوهن  (DFT)الكثافة دالية سنقوم بتقديم نظرية  جسمN ب 
(Hohenberg-Khon)  بعد هذا سنقوم بتقديم  ،ي في هذا العملوالتي سيتم استخدامها كجانب نظر

 أنواعترميز التبادل والارتباط مع مختلف  أهميةشرح خاص بمعادلات كوهن وشام المستعملة في العمل وكذلك 
 …(. LDA ،GGA)الداليات مثل 

 
 : للبلورة (Schrödingerنغر )يشرودمعادلــــــة  .1.1

يوصف نظام  ،الكوانتي للبلورات للنظامالدراسات الكمية نغر هي منطلق كل يتعتبر معادلة شرود         
 :[1]الجسيمات )أيونات + الكترونات( المتفاعلة بمعادلة شرودينغر التالية

H ψ(r⃗i, R⃗⃗⃗α)  =  E ψ{r⃗i, R⃗⃗⃗α)                                                       (1.1) 

 النظام.طاقة E  الموجة.دالة  Ψ.يمثل المؤثر الهاملتوني H حيث :
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ء من الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما بينها وعند الاقتضا للجملة مؤلفالكلي  الهاملتوني
 :الحقل الخارجي يكتب الهاملتوني عند غياب ،طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي

H =  Te + Tn + Ve−e + Vn−n + Ve−n                             (1.2) :حيث 
,Teالحدين الأولين ) Tnأما الحدود الثلاثة  ،( هما مؤثرا الطاقة الحركية للالكترونات والانوية على الترتيب

نواة -و إلكترون( Vn−nنواة ) –نواة  ،Ve−e)الكترون )-الكترونالأخيرة هي مؤثرات الطاقة الكامنة لتفاعل 
(Ve−n   ) 
 

𝐻 = ∑
−ℏ2

2𝑚𝑒

𝑁
𝑖=1 ∆𝑖 + ∑

−ℏ2

2𝑀𝑛

𝑛
𝑖=1 ∆𝑖 +  

1

2
∑

𝑒2

 │  𝑟𝑖⃗⃗⃗ ⃗−𝑟𝑗⃗⃗⃗⃗  │  𝑖≠𝑗 + 
1

2
∑

𝑍𝛼𝑍𝛽𝑒2

 │  𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ −𝑅𝛽⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  │  𝛼≠𝛽 −

∑
𝑍𝛼𝑒2

 │  𝑟𝑖⃗⃗⃗ ⃗−𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  │  𝑖,𝛼                         (1.3)   

: أين  
 .الذرات(بالانوية ) خاصة β وαالمعاملات ،بالإلكتروناتخاصة  jو  iالمعاملات

m، M  كتل الالكترونات و الانوية على الترتيب،   Zαeالانوية. شحنة 
|𝑅𝛼 − 𝑅𝛽| المسافة بين النواتينα  وβ،  |𝑟𝑖 − 𝑅𝛼|المسافة بين النواة α والإلكترونi. 

|𝑟i − rj|المسافة بين الالكترونين i  وj. 
 الزمن.في حالة السكون معادلة شرودينغر تكون مستقلة عن 

(Te + Tn + Ve−e + Vn−n + Ve−n )Ψ(r1⃗⃗⃗⃗  , r2⃗⃗⃗⃗  , … . . R1
⃗⃗ ⃗⃗⃗ , R2

⃗⃗ ⃗⃗ ⃗ … . . ) =

Ψ(r1⃗⃗⃗⃗  , r2⃗⃗⃗⃗  , … . R1
⃗⃗ ⃗⃗⃗ , R2

⃗⃗ ⃗⃗ ⃗ … . )                                        (1.4) 
القيم الذاتية الموافقة   E،( أنويةتمثل دالة الموجة وتتعلق بكل إحداثيات الجسيمات ) الكترونات +  Ψ بحيث

. 
 ،دينغر بهذه الكيفية مستحيلة الحلأي أن معادلة شرو  ،متغير N (Z+1 )3ذرة تحتوي  Nمعادلة شرودينغر ل 

 :لتبسيط هذه المعادلة نذكر منهالذلك وضعت عدة تقريبات 
 

 :( Born-Oppenheimer )بورن_اوبنهايمر .تقريب1.1
يفترض هذا التقريب  حيث ،بورن_اوبنهايمرتقريب ابقة نستعمل من اجل تبسيط الحل للمعادلة الس         

أي أن  ،لحركة الانويةأن النواة ساكنة بالنسبة للإلكترون وذلك نظرا لحركة الالكترونات السريعة جدا بالنسبة 
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𝑇N حركة الالكترونات أمام معدومة ركية للأنويةالطاقة الح ≅  cte=𝑉𝑁𝑁وطاقة التفاعل بين الانوية ثابتة   0
[2]. 

 بالصيغة التالية: الكلي لتونيأي يصبح الهام
He =  Te + Ve−e + Ve−n                                                 (1.5) 

 ونات.الالكتر املتوني به Heويسمى

 He = ∑
−ℏ2

2me

N

i=1

∆i +
1

2
∑

e2

 │  ri⃗⃗⃗ − rj⃗⃗⃗ │  
i≠j

− ∑
Zαe2

 │  ri⃗⃗⃗ − Rα
⃗⃗⃗⃗⃗⃗  │  

n

i,α

                       (1.6) 

 :للالكترونات هي إذن معادلة شرودينغر
    Heψe = Eeψe                                                                          (1.7) 

 
 ،فوك تقريب آخر يسمى تقريب هارتريهذه الأخيرة لا يمكن حلها بالطرق الرياضية المعروفة لذلك نستخدم 

بينما في الجسم الصلب فتستعمل  ،الكمية لدراسة الجزيئات والذرات يستخدم هذا الأخير بكثرة في الكيمياء
 .[3]( DFT) الكثافة دالية ر دقة وفعالية مثل نظريةعدة طرق حديثة وأكث

 

 :( Hartee-Fock) فوك هارتري .تقريب 4. 1
حيث افترض هارتري أن كل إلكترون يتحرك  المستقل،يعتمد هذا التقريب على نموذج الإلكترون          

وبالتالي  الحرة(،الالكترونات )نموذج نوية وباقي الالكترونات الأخرى منفرد في الحقل المتوسط المتولد عن الأ
ـ للجملة ب و يكتب الهاملتوني وحيد،كترون يصبح المشكل لدينا يتغير من عدد كبير من الالكترونات إلى إل

[5][4] : 

  𝐻 =  ∑ 𝐻𝑖

𝑁

𝑖=1

                                                (1.8) 

 :حيث
𝐻𝑖 =

−ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)                               (1.9)  

 iهاميلتونيان الإلكترون  𝐻𝑖يمثل
[

−ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)] 𝜓𝑖(𝑟) = 𝐸 𝜓𝑖(𝑟)                                                 (1.10)  
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 حيث:

∶  𝑈𝑖(𝑟𝑖) = − ∑
𝑍𝑘𝑒2

|𝑟𝑖- 𝑅𝑘
0|

  𝑘 للإلكترونتمثل الطاقة الكامنةi  في حقل الانويةk . 

𝑅k
 .kيمثل موضع الانوية     0

 
الكمون الفعال لهارتري:   𝑉𝑖(𝑟𝑖) = VH(r⃗i) = − ∫ d r′⃗⃗ ⃗ρ(r′⃗⃗ ⃗)

1

|r⃗⃗i−r′⃗⃗⃗⃗ |
 

.I)دلة ونكتب المعا  : بـ (9

𝐻i = −
ℏ2

2m
Δi + V𝑒𝑓𝑓(ri)                    (1.11)  

  
 بالعلاقة:يمكن التعبير على الكمون الفعال على انه مجموع لهذه التوزيعات 

𝑉eff(r) = VH(ri) + Vext(ri)                                  (1.12) 
 

 نجد: للالكترونات لفعال لمعادلة شرودينغرالكمون ا بإضافةإذن 

[
−ℏ2

2𝑚
Δ𝑖 + 𝑉eff(r)] Ψ𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖Ψ𝑖(𝑟)                  (1.13) 

 حيث:
Ψ𝑖(𝑟)  دالة الموجة للإلكترون المستقل. 

 الشكل:تكتب دالة الموجة الكلية للجملة كجداء دوال الحالة لكل الالكترونات على 
𝚿(r1, r2 … . . ) = ∏ Ψi(ri

N
i=1 )                                               (1.14)  

 الكترونية:وتكتب الطاقة الكلية للجملة كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة 
𝐸 = ∑ 𝐸𝑖                                        (1.15)  

 
قام بتحسين نموذج هارتري ف ،ة لهارتري لا تحترم مبدأ استبعاد باوليالدالة الموجي أن بين فوك 0331في عام 

موضع  Nإلكترون على  Nاحتمال لوضع  Nǃوذلك بإدخال مبدأ السبين لنظام الالكترونات بحيث توجد 
[6]:𝑟1⃗⃗⃗ ⃗, 𝑟2⃗⃗⃗⃗ … … … … … … . 𝑟𝑁⃗⃗⃗⃗⃗ 

 هي:مثلا أول إمكانية 
Ψ1(𝑟1)Ψ2(𝑟2)Ψ3(𝑟3) … … … … . Ψ𝑁(rN)                                   (1.16) 
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 هي:وثاني إمكانية 
Ψ1(𝑟1)Ψ2(𝑟3)Ψ3(𝑟2) … … … … . Ψ𝑁(rN)                                   (1.17) 

 .النوع حد لنفسNǃعند تطبيق كل التبديلات نحصل على 
( لتصبح بشكل محدد يدعى -)+( و ) الإشارتينخذ بعين الاعتبار الحدود مع الأ مجموع كلدالة الموجة هي 

 محدد سلاتر .

Ψ(𝑟1⃗⃗⃗ ⃗, 𝑟2⃗⃗⃗⃗ , … … … , 𝑟𝑛⃗⃗⃗⃗ ) =
1

√𝑁! |

|

𝜓1(𝑟1)

𝜓2(𝑟1)
⋮

𝜓1(𝑟2)

𝜓2(𝑟2)
⋮

⋯
⋯
⋱

𝜓1(𝑟𝑛)

𝜓1(𝑟𝑛)
⋮

𝜓𝑛(𝑟1)𝜓1(𝑟1) 𝜓𝑛(𝑟𝑛)
|

|
                          (1.18) 

1والمعامل 

√Nǃ
 .قنينهو معامل الت 

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

 التالية:معادلة شرودينغر بعد تصحيح فوك تكتب بالعبارة 
−∇2

2m
ψi(r⃗) + Vi(r⃗)ψi(r⃗) + VH(r⃗)ψ(r⃗) − ∑ ∫

dr⃗

|r⃗ − r⃗′|
j

ψj
∗(r⃗′)ψi(r′⃗⃗ ⃗)ψj(r⃗)

= Eiψi(r⃗)                                                                                                                (1.19) 
 

 بالعلاقة:فوك هو كمون التبادل الذي يعطى  الفرق بين تقريب هارتري وتقريب هارتري أحدثالحد الذي 

Vx = − ∑ ∫
dr⃗

|r⃗ − r⃗′|
j

ψ
j
∗(r⃗′)ψ

i
(r′⃗⃗⃗)ψ

j
(r⃗)                              (1.20) 

 

 DFT(Density functional theory:)  الكثافةدالية  نظرية.1.1
 كثافته.المفهوم الأساسي لنظرية الكثافة الوظيفية هو انه يمكن التعبير عن طاقة نظام الكتروني بدلالة           

E = E(ρ)                                              (1.21) 

  مبدأ نظريةDFT ات إلى هو إعادة صياغة المسالة الكمومية وتحويلها من مسالة نظام متعدد الجسيم
مسالة أحادية الجسيمة عن طريق التخلي عن التعامل مع دالة الموجة والاستعانة بدالية الكثافة الالكترونية 
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والدافع وراء هذا هو تقليل عدد  ،متغيرات فقط وجعلها كقاعدة للحساب 3التي يمكن قياسها مخبريا ذات 
 .]7[المتغيرات التي تدخل في الحساب 

 دالية الكثافة هو التنبؤ بطاقات الارتباط الموجودة بين الذرات بالاعتماد على مبادئ  الهدف الرئيسي لنظرية
 .]7[ميكانيكا الكم 

حيث تعتمد  ،(توماس وفيرمي)على يد العالمان  0397ظهرت الفكرة الأساسية لهذه النظرية عام          
هذا النموذج أعطى صورة ، ول الذراتطريقة توماس فيرمي على نموذج إحصائي لتقريب التوزيع الالكتروني ح

لكن هذا النموذج أعطى نتائج ضعيفة  ،لالكترونية لحساب الطاقة الحركيةعن إمكانية الاعتماد على الكثافة ا
  .]4[ لأنهما أهملا الارتباط بين الالكترونات

لقاعدة بوضع ا  (Kohn)وكوهن  (Hohenberg)قام كل من العالمان هوهنبارغ 0394في عام          
لكنها  ،الأساسية للنظرية من خلال نظريتهما التي أثبتت إمكانية استغلال الكثافة في حساب خصائص النظام

 بقيت من غير تطبيق إلى أن أكمل العالم كوهن ما بدا به واوجد تطبيقا لها.
 

 : (Hohenberg-Kohn)كوهن  -هوهنبارغ1.5.1.
تتلخص في نظريتين ق على أي نظام من الجسيمات المتفاعلة و كوهن قابلة للتطبي  -نظرية هوهنبارغ         

 هما:
 تعتمد على اخذ الطاقة الكلية لنظام  الالكترونات المتفاعلة في  كمون خارجي  : النظرية الأولى

𝑉ext  كمون الانوية (هو دالية وحيدة لكثافة الالكترونات(𝜌(𝑟) : بحيث 
E(ρ) = F[(ρ)] + ∫ ρ(r) Vext(r)dr                         (1.22)  

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

𝐹[(𝜌)] _هلى انها دالة وحيدة من اجل اي نظام متعدد الالكترونات ويمكن   كوهن وتعرفهي دالة هوهنبرغ
 كتابتها على الشكل:

𝐹[(𝜌)] = 𝑇[(𝜌)] + 𝑉𝑒−𝑒[(𝜌)]                                       (1.23)  
 :اين
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 𝑇[(𝜌)]الالكتروني،للنظام  الطاقة الحركية𝑉𝑒−𝑒[(𝜌)]  لكن لم تعرف هذه  الكترون،طاقة التفاعل الكترون
 المقدارين.النظرية العبارة التحليلية لهذين 

  وكل  ،اقل قيمة للطاقةتوافق  الأساسيةللحالة  ترونيةالالكتنص على أن الكثافة الثانية: النظرية
 خصائص الحالة الأساسية هي دالية لكثافة الإلكترونات كالتالي:

E(ρ0) = MinE(ρ)                                                     (1.24) 
ρ0كثافة الحالة الأساسية. 

 
لحالة الأساسية من اجل كمون كوهن يمكننا من تحديد الطاقة الكلية وكثافة الشحنة ل  -تحديد دالة هوهنبارغ

 خارجي معطى لكن للأسف هذا ما عجزت عنه النظرية .
 

 :(Kohn-Sham)شام -.معادلة كوهن5.11.
من خلال وضع معادلات محاكية لمعادلة  (DFT)بتطوير نظرية  ( وشامكوهن )قام كل من          

 .ة الكلية شرودينغر بهدف تحديد الدوال الموجية التي توافق اقل قيمة للطاق
  جملة افتراضية غير  إلىحيث تلخصت فكرتهما بتحويل جملة الالكترونات المتفاعلة ضمن الكمون الحقيقي

الناشئ عن جميع الانوية والالكترونات  (Kohn-Sham)متفاعلة تتحرك الالكترونات فيها ضمن كمون
حل متسق ذاتيا لمجموعة من معادلات  والتي يتم ايجادها عن طريق ρ(𝑟)ولها نفس الكثافة 𝑉eff(r)الأخرى

.I) ولخصنا هذا في المعادلة  ، [7]للجسيم نغريشرود  اسمها:التي اخذت (22
    Hksψi = Eiψi                                            (1.25)  

 وبالتالي:

[
−ℏ2

2m
∇2 + Vion(r⃗) + VH(r⃗) + VXC(r⃗)] ψi(r⃗) = εiψi(r⃗)            (1.26) 

 أين:
:  ψi(r⃗)دالة الموجة للالكترونi   

 ∶   Vion(r⃗)كمون الانوية 

 ∶   VH(r⃗): كمون هارتري يعطى بـ 

VH(r⃗) = ∫
ρ(r⃗⃗1)ρ(r⃗⃗2)

|r⃗⃗1−r⃗⃗2|
dr⃗1dr⃗2                                          (1.27)  
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 :يكون يالحقيق النظام كمون هو الذي فعال كمون في متفاعلة الغير للاكترونات الفعال النظام
𝑉eff = VH + VXC + Vext                                                (1.28)  

 حيث:

VH كمون هارتري يعطى ب :𝑑𝑟′ ∫
ρ(r′)

|r−r′|
 

 Vext أوV𝑖𝑜𝑛 كمون الانوية :.  
VXC: كمون التبادل والترابط يعطى بـ: 

𝑉XC = VC + VX                                               (1.29) 
 حيث:

VXC(r⃗) =
∂EXC[ρ(r⃗⃗)]

∂ρ(r⃗⃗)
                       (1.30)  

 وبالتالي يمكن كتابة معادلة كوهن شان كالتالي :

Hψi(r⃗)  = [
−ℏ2

2m
∇2 + Veff(r⃗)] ψi(r⃗) = εiψi(r⃗)                (1.31)  

 حيث:
𝑉eff(r⃗) = V𝑒𝑥𝑡(r⃗) + ∫

1

|ri⃗⃗⃗ ⃗+rj⃗⃗⃗ ⃗|
ρ(rj⃗⃗⃗)drj⃗⃗⃗ + VXC(r⃗)                   (1.32)  
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 .شام-خوارزمية حل معادلة كوهن: 1. 𝟏البيان 

 

 : .التقريبات1.6
  LDA (The Local Density Approximation) تقريب كثافة الموضع.1.6.1
 ترونات اللامتجانسنظام الالكوقد اعتبرا  ،0391طرح هذا التقريب من طرف كوهن وشام في          

 التالية :ارتباط بالمعادلة تبادل _طاقة  تكتبو  ،]8[محليا كنظام متجانس
Exc

LDA(ρ) = ∫ ρ(r)εxc
LDA (ρ(r⃗))dr3                    (1.33)  

 قسمين:تقسم إلى  ارتباط-تبادلمع العلم أن طاقة 
εxc

LDA(ρ) = εx
LDA(ρ) + εc

LDA(ρ)                          (1.34)  
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 : GGA (Generalised Gradient Approximation)  مالتدرج المعم تقريب2.6.1.
هذا التقريب هو تصحيح لتقريب كثافة الموضع حيث يتجاوزه في الدقة ويضيف في اعتباراته تغيرات          

 تكتب عبارة الطاقة على الشكل التالي : ]ρ(r).]3∇الالكترونية  عبر تدرج الكثافة ρ(𝑟)كثافة الالكترونات
 

𝐸xc
GGA(ρ ↑ (r), ρ ↓ (r)) = ∫ ƒxc

GGA (ρ(r⃗), ∇⃗⃗⃗ρ(r⃗)) dr3                 (1.35)  

∇⃗⃗⃗ρ(r⃗)  الالكترونية.يعبر عن تدرج الكثافة 
ƒxc
GGA  يعتمد أساسا علىGGA .المستعملة 

 
 المستوية:الكمون الزائف والأمواج  7.1.

نظرية دالية الكثافة  إطارفي  وذلكيستعمل الكمون الزائف وصفا كميا للتفاعلات الالكترونية          
المستوية والكمون الزائف، عبر الطريقة  الأمواجبين  الناتجعلى الاقتران  أساساتعتمد و  ،DFTالوظيفية 

في تجسيد )الباطنية الالكترونات  اختصارما)حد  إلىهذه الطريقة جد دقيقة وسريعة  تعتبر ،فورييالتحويلية لـ 
 .[10]المواد

 
 :طريقة الكمون الزائف1.7.1.
تعتمد أساسا على تصغير  الحسابات،ريقة مصممة من أجل تبسيط طريقة الكمون الزائف هي ط         

التكافؤ وذلك في كمون زائف متكون من   بالكتروناتنظام )أنويه + الالكترونات الكلية( إلى نظام )متعلق 
ومع هذا فان الحساب يتم تحديده فقط  الارتباط(،كمون الأنوية وكمون الالكترونات الباطنية )شديدة 

 المختارة. للالكترونات
في الحقيقة وما يفسر بشكل جيد هذا التقريب أن المدارات الباطنية تمتلك طاقة منخفضة متموقعة قريبا من 

ومن الصعب تمثيلها في قاعدة  كما أنها قليلة الحساسية مع الوسط ولا تشارك في أي روابط كيميائية،النواة
 وذلك لامتلاكها اهتزازات قوية حول النواة.

 لمدارات التكافؤية اقل تموقعا وتمتد بعيدا عن النواة.وتحدد بدرجة أولى الخصائص الفيزيائية والكيميائية.بالمقابل ا
الفكرة الأساسية تم طرحها من قبل فارمي من اجل تبسيط حساب البنى الالكترونية وذلك بإلغاء          

 الحالات الباطنية أو القلبية.



 نظرية دالية الكثافة                                                                     1الفصل 

 13 

يعادل استبدال كمون خارجي )إلكترون ـ  وهو ماتبداله بكمون زائف فعال تأثير الالكترونات الباطنية تم اس
 .[11]بكمون ضعيف جدا  انويه(

 
 : زائفإنشاء كمون 2.7.1.
 التالية:يجب أن يحقق الخصائص  زائفالكمون ال         
  يجب أن يكون تجميعي )تكميلي( مما يعني أن الكمون الكاذب الكلي لعدة ذرات هو مجموع كمون

 فردية.اذب لذرات ك
 في الأوساط الكيميائية المختلفة يمكن استعمال نفس الكمون  يكون تحويلي مما يعني انه أن يجب

 الزائف
 التغيرات المنخفضة للكمون كما في حالة الكمون الباطني الحقيقي ينتج من. 
 (من الضروري استعمال كمونات زائفة مختلفة من أجل الحالاتs .p .d بمعنى الكمون )يتعلق  الزائف

 .(0-0)   و هو ما تم إدراجه في الصورة، )كمون كاذب غير محلي (بالعزم الزاوي

 
 الشكل )1-1(: أنواع مختلفه من الكمونات الزائفة.
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كل طريقة تختلف عن الأخرى بشروط خاصة   ،لتوليد الكمونات الزائفة توجد العديد من الطرق         
غير حافظة  مجموعتين: طرق حفظ المعيار و طرق أخرى إلىالزائف  الكمون إنشاءتنقسم طرق  ،إضافية
 [11].للمعيار

 

 : (Bloch)نظرية بلوخ 3.7.1.
الذرات تكون مرتبة بطريقة  كلفن، 1على انه في بلورة مثالية وفي درجة حرارة ]09[نظرية بلوخ تنص         

شعاع الشبكة المباشرة. يمكن كتابة  Rمع  ، v(r)=v(r+R) يمكن كتابة rبحيث انه في نقطة  مثالية،دورية 
 التالية:الشبكة بالعبارة  أشعةدالة الموجة بدلالة 

 
 (1.36) 

 
. بمكن نشرها الأوليةالمعادلة هو دالة الموجة ضمن الخلية الحد الثاني في هذه شعاع الشبكة المعكوسة.  kحيث

سلسلة  إلى
 الأمواجمن 

 المستوية،
 التالي:عكوسة بالشكل للشبكة الم الأمواج أشعةمع 

(1.37) 

 
نحصل على دالة الموجة وحيدة الجزيء والتي تكتب في شكل مجموع  (1.37)و  (1.36)المعادلتينبدمج 
 : مستوية أمواج

 
(1.38) 

 
 المستوية. الأمواجمنطقيا، لكتابة دالة موجة وحيدة الجزيء نحتاج الى عدد لانهائي من 
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هذه الطاقة تسمح بتحديد القاعدة  ،cutEقطع نرمز لها بالرمز محدود بطاقة  لكن مع هذا فان هذا العدد عمليا
 : مايلي G+K يحقق الشعاع  أينالمستوية  للأمواجبالنسبة 

 
(1.39) 
 هي كتلة الالكترون. mحيث 

 ينتج توسع في القاعدة مع زيادة في زمن الحساب. cutEالزيادة في الطاقة 
 

 (:(Pseudo-potentiel a norme conseve فوظالكمون الزائف بمعيار مح4.7.1.
الزائفة  تطورت بصورة ملحوظة عن طريق الإنشاء الذي طرحه فيليبس كلاين  فعالية وتطور الكمونات         

تعرف كل حالة  ،السبينعبارة بدون  أووالذي يتم وضعه مباشرة في شكلية  ، (phillips-klein manمان )
 يمكن كتابة دالة الموجة بالشكل: إذا، m و n،lكمية هي   أعدادفي معادلة شرودينغر بثلاث 

∅𝑛𝑙𝑚(r, θ, φ) = Rn,l(r)Yl,m(θ, φ)           (1.40) 
 .هو التوافقي الكرويYl,m ،هو الجزء الشعاعي Rn,lحيث 

فقط لدالة  Rلشعاعي اعتبار معادلة شرودينغر من النوع اين يكون الجزء ا للذرة، يمكنباعتبار التناظر الكروي 
 الموجة.

 :عائلات الكمونات الزائفة من نوع معيار محفوظ تحترم الشروط التالية
من اجل توزيع الكتروني مختار  الالكتروناتتتساوى دوال الموجة للكمونات الزائفة وكل  أنيجب  -0

 .للذرة
𝜀l

pp
= εnl

𝐴𝐸                                        (1.41) 
 .(تصادف عقد أنلا يجب )عقدية  تمتلك أسطح أنئفة لا ينبغي الموجة الزا والد-9

 .مختار  rcفي نصف قطر قص  الالكتروناتتتساوى دوال الموجة الزائفة وكل 3-
Rl

pp(r) = Rnl
AE(r)                                 (1.42) 

r كان إذا  ≥ rc 
 متساوية الالكتروناتوجة الزائفة وكل معايير دوال الم rcداخل المجال  -4

∫ 𝑑𝑟|𝑟𝑅𝑙
𝐴𝐸(𝑟)|

2
= ∫ 𝑑𝑟|𝑟𝑅𝑛𝑙

𝐴𝐸(𝑟)|
2

      ; 𝑟 < rc                    (1.43)

rc

0

rc

0
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       rcيساوي أواقل من  rتتوافق من اجل  الالكتروناتية لدوال  الموجة الزائفة وكل اللوغارتم المشتقات -1
 (r ≥ rc ). 
 

 :(ultra soft- Vanderbilt)لفاندربيلت الفائق الليونة الزائف الكمون5.7.1.
 الزائفة الموجة دوال تكون بحيث جديدة زائفة كمونات ينشأ أن فاندربيلت استطاع 0331 عام في         

 هذه من الهدف. السلاسة ائقةالف الزائفة بالكمونات سميت ولهذا ، [13]الباطنية المنطقة داخل في سلسلة
 استعمال طريق عن وذلك المتمركزة المدارات لتحديد اللازمة القص طاقة قيمة في التقليص هو الكمونات

 .محفوظ بمعيار ائف الز الكمون في المستعمل من أكبر قص قطر نصف
 

 :الزائفالكمون مع  (PAW) المستوية الأمواجطريقة  .6.7.1
المتعلقة بطريقة  المبادئوذلك بدمج  PAW[14]بتطوير خوارزمية  0334كل عام قام بيتر بلو          

دالة الموجة في سياق طريقة  تكتب ،LAPWالمستوية خطيا الأمواجالكمونات الزائفة من جهة وطريقة 
PAW  بتركيب عدة حدود : 

 موجة مستوية. -0
 دالة موجة زائفة. -9
 مدارات ذرية وذرية زائفة ممتدة. -3

ولكن استعمال هذا الحد وحده فقط  ،دالة الموجة أثاربتحديد المنطقة المحاطة وكذلك  ولالأيسمح الحد 
 الأخيريتطلب قاعدة كبيرة لوصف كل هزازات دالة الموجة القريبة من النواة بصورة صحيحة. نجد هذا المفهوم 

هي  PAWطريقة  إذاة. غير معتبر  الآثاريكون اعتبار التغيرات في درجات الحرية لهذه  أينفي الحد الثالث 
 طريقة جامعة لكل المفاهيم السابقة في قاعدة محددة بطريقة جيدة.

المستوية لا تحدد معاملات  الأمواج طريقة )موجة مستوية ومدار ذري (لتفادي الجهد في الحسابات المزدوجة 
معاملات لموجة مستوية.  أنهاى يتم معالجتها عل الأخيرةهذه  أن إلى بالإضافة ،التباين إطارالمدارات الذرية في 

القيم الناتجة عن هذه الحسابات كالطاقة الكلية وغيرها تكون متكونة من ثلاث مساهمات متعلقة ترتيبا بالموجة 
 الممتدة.المستوية مع زوج من المدارات الذرية 
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ب الترابط بين وهذا ما يعني تقليص الحساب لغيا ،كل ذرة على حدى  إلىبالنسبة لمساهمة المدارات فينسب 
 المدارات للمواقع المختلفة.

 :بالشكل التالي PAWتكتب دالة الموجة للحالات الباطنية في كمون الطريقة 

 
 :حيث

c

pseudo هي دالة الموجة الزائفة الباطنية/القلبية. 
 cدالة الموجة لكل الالكترونات في الكمون الباطني. 

c

pseudo.دالة الموجة الزائفة الجزئية للحالات الباطنية 
حالات تكافؤية وهذا ما يعطي نتائج  أنهاتعالج الحالات النصف باطنية على  أن PAWتستطيع طريقة 

 PAWكمون   أن إلى بالإضافة ،[15]المغناطيسية للأنظمةمن طريقة الكمون فائق السلاسة بالنسبة  أحسن
 الكمون الزائف لكمونات فائقة السلاسة. اقل سلاسة من

 
  (CASTEP : Cambridge Serial Total Energy Package)  الحسابيبرنامج ال .8.1

مجال ميكانيكا الكم ويعتمد على دراسة نظرية في إطار نظرية كثافة الدالية  متخصص فيهو برنامج          
DFT ائص الأجسام الصلبة وكذلك الأسطح لعدد كبير من باستعمال طريقة الكمونات الزائفة لمحاكاة خص

البنيوية  الالكترونية،ويسمح باستخلاص المميزات  ،المواد مثل السيراميك، أنصاف النواقل وكذلك المعادن
والضوئية وغيرها دون الحاجة إلى القيام بتجربة حقيقة أو بالأحرى يمكن القول بان الكاستاب يؤدي تجارب 

 رقمية افتراضية.
في مجال نظرية المواد المكثفة. يمتلك برنامج الكاستاب عدة إصدارات من  CDG تطويره من قبل مجموعةتم

 .ة لا يمكن إيجاد نسخة كاستاب مجاني .31، وهو مكتوب باستعمال فورترون  9109إلى غاية  9119سنة 
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 :عموميات حول التشغيل
  : يسمى بالجذر وكذلك لواحق التسميات الملفات المدخلة تعتمد على الرووت او ما         
  بالنسبة لمعلومات الخلية<seed>.cell. 
  بالنسبة للثوابت او المعاملات<seed>.param. 

  :output filesالمعطيات التي تستخرج من البرنامج او مايسمى بـ 
 <seed>.castep .يحتوي اساسيات المعلومات المستخلصة 
 <seed>.bands لكترونية من عملية القيم الذاتية الاscf .و عصابة الطاقة وكثافة الحالات 
 <seed>.orbitals  عصابة الطاقة وكثافة الحالات.من  للأشعةالقيم الذاتية 
 <seed>.den_fmt  الرسم. أوقيم الكثافة من اجل التحليل والتصور 
 <seed>.geom .مسار عملية تحسين الثوابت 
 <seed>.phonon القيم الذاتية.الذاتية و  الأشعةفونون 

 نجد:يمتلك الكاستاب نظريات مدرجة من اجل حل معادلة شرودينغر فبالنسبة للكمونات الزائفة 
 .الكمون الزائف بمعيار محفوظ 
 كمون زائف مولد داخليا يعتبر قيمة تجريبية . 
 .التصحيح الغير خطي لبنية الشحنة 

 :التاليةبالنسبة لكمون التبادل والترابط فنجد التقريبات 
  تقريب الكثافة المحليةLDA. 
 تقريب التدرج المعممGGA  . 
 PBE : Perdew Burke Emzerhof 

 RPBE تقريبPBE المراجع.  
 HF-HartreeFock 

 SHFفوك. تصحيح هارتري 
 EXX .التبادل المضبوط 
 SX .التبادل المصحح 
 ZERO .غياب كمون التبادل 
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 HF-LDA  فوك. كمون التبادل مستبدل بهارتري 
 SHF-LDA  فوك المصحح. مون التبادل مستبدل بهارتريك 
 EXX-LDA  .كمون التبادل مستبدل التبادل المضبوط 
 SX-LDA  .كمون التبادل مستبدل التبادل المضبوط المصحح 
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 : عموميات حول أنصاف النواقل2الفصل 
 
 :ةـــدمـــــــــــمق.2.1

تلعب فيزياء المواد دورا مهما في التطبيقات التكنولوجية الحالية وقد طور هذا الدور في الكثير من          
المواد النصف ناقلة التي أصبحت من أهم المواد التكنولوجية والتقنية، وذلك لما تتمتع به المجالات وخاصة مجال 

 من خصائص تجعل منها أساس لصناعة المركبات الالكترونية، الالكتروضوئية، الالكتروسبينية...
 
 :تصنيف المواد الصلبة. 2.2 

مواد عازلة ومواد نصف ناقلة،  وهي مواد ناقلة، أصنافثلاثة  إلىتصنف المواد الصلبة حسب ناقليتها          
التي  (Gap) للمادة وعلى مقدار فجوة الطاقة (Bande)تركيب الحزم  أساسالتصنيف على هذا عتمد اولقد 

( حيث تكون كبيرة في العوازل وأقل Valence( عن حزمة التكافؤ )Conductionتفصل حزمة التوصيل)
 اقل. في أنصاف النواقل ومنعدمة في النو 

حزمة  إلىمن حزمة التكافؤ المملوءة بالإلكترونات  الإلكترونيتطلب التوصيل الكهربائي انتقال          
يكتسب طاقة  أن الإلكترونانه يجب على  أيالتوصيل الفارغة من الالكترونات عبر الفجوة المحظورة بينهما 

 إلىبفجوة الطاقة، أما بالنسبة  (Eg)حزمة ويطلق على هذه الطاقة  إلىلكي يتمكن من الانتقال من حزمة 
بينها وبين المواد العازلة يكمن في قيمة فجوة الطاقة التي تكون أقل  الأساسيالمواد النصف ناقلة فإن الفرق 

 .[1]بكثير من قيمة فجوة الطاقة في المواد العازلة 
 الناقلة وأنصاف النواقل والعوازل.مخطط حزم الطاقة للمواد الشكل الموالي يمثل 
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 مخطط حزم الطاقة للمواد الناقلة وأنصاف النواقل والعوازل.: 2.1الشكل 

 
ن التوصيل الكهربائي في المواد العازلة قليل جدا، وذلك لكون فجوة فا(، 2.1موضح في الشكل )هو كما  و

أو حتى  ،حزمة التوصيل قليلة في درجات الحرارة الاعتيادية إلىالطاقة كبيرة مما تجعل عدد الالكترونات المنقولة 
فولت،  إلكترون 11 -3من المواد العازلة تتراوح بين  في درجات الحرارة العالية فإن قيمة فجوة الطاقة في الكثير

ا عند أم ،أما التوصيل الكهربائي في المواد النصف ناقلة فتكون معتدلة نوعاً ما عند درجات الحرارة العالية
درجات الحرارة المنخفضة فيكون التوصيل الكهربائي قليل جداً وذلك لأن حزمة التوصيل تكون فارغة عند 

حزمة التوصيل  إلىدرجة حرارة الصفر المطلق، وكلما ارتفعت درجات الحرارة ينتقل عدد كبير من الالكترونات 
 حد كبير. إلىوترفع قيمة التوصيل الكهربائي 

 
 :أنصاف النواقلتعريف .2.3

أنصاف النواقل هي مواد تقع بين النواقل والعوازل من حيث الناقلية الكهربائية، تتميز بوجود ثلاث          
وتعد أنصاف النواقل بأنها مواد عازلة عند  ،عصابات وهي عصابة النقل وعصابة التكافؤ بينهما عصابة ممنوعة

هكذا تلعب  ،توصيل الكهربائي نوعا ما عند رفع درجة حرارتهادرجات الحرارة المنخفضة لكنها تصبح جيدة ال
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فناقلية أنصاف النواقل تتأثر بالحرارة  ،الطاقة الحرارية دوراً مهماً في مساعدة الالكترونات على عبور فجوة الطاقة
 .[2]والضوء والمجال المغناطيسي ووجود كميات ضئيلة من الشوائب 

 
 النواقل: أنصاف أنواع.2.4
  أنكان عدد الالكترونات يساوي عدد الفجوات أي   إذانقول عن نصف ناقل ذاتي  نصف ناقل ذاتي:-أ

 التكافؤ.كثافة الالكترونات في حزمة التوصيل تساوي كثافة الفجوات في حزمة 
نقول عن نصف ناقل أنه غير ذاتي إذا أضفنا له بعض الشوائب فيؤدي  نصف ناقل الغير ذاتي )مطعم(:-ب

ذلك إلى زيادة نوع من حاملات الشحنة على حساب الآخر فتتغير مختلف خواصه، وهو نوعان: نصف ناقل 
N[3] ونصف ناقلP. 
 

 :الانتقالات الإلكترونية.2.5
 : (Gap directالانتقالات الإلكترونية المباشرة ).2.5.1

قعر حزمة التوصيل عند النقطة نفسها بصورة  إلىمن قمة حزمة التكافؤ  الإلكترونعند انتقال          
 عمودية، يسمى هذا الانتقال بالانتقال المباشر. 

 : (Gap indirect) مباشرة الانتقالات الإلكترونية الغير. 2.5.2
التكافؤ وأوطأ نقطة في حزمة التوصيل بصورة غير عند انتقال الإلكترون بين أعلى نقطة في حزمة          

 .[4]عمودية يسمى عندها هذا الانتقال بالانتقال غير المباشر
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 .الالكترونية المباشرة والغير مباشرة الانتقالات :2.2الشكل

 

 

 

 :ثقب – إلكترونالناقلية  .2.6
يعد نصف الناقل عازلا مثاليا في درجة الصفر المطلق لأنه لا يحوي الكترونات حرة و عند ارتفاع          

تحصل على طاقة كافية لتتحرر من روابطها المشتركة  و  أندرجة حرارته يمكن لبعض الالكترونات  التكافؤية 
تصبح حرة الحركة داخل البلورة، و عند ترك أحد هذه الالكترونات لمكانه يترك خلفه مكانا فارغا نسميه ثقبا 

ثقب( يسبب الناقلية في نصف الناقل و يمكن للإلكترون في ذرة  – إلكترونشحنته موجبة مما يؤلف زوجا ) 
يتحرك ليملأ هذا الثقب مخلفا وراءه ثقبا جديدا موجبا  و هكذا يحدث انتقال في أمكنة الثقوب مجاورة أن 

يكافئ انتقال الشحنة الموجبة بعكس جهة حركة الالكترونات الحرة، و تبقى البلورة معتدلة لأنه يكون دوما 
 .[5]حرارة معينة عدد الالكترونات الحرة مساويا عدد الثقوب التي تخلفها على الذرات في درجة 

 
 
 
 



 عموميات حول أنصاف النواقل                                                       2الفصل 
 

 25 

 :البنية البلورية .2.7
البنية البلورية هي عبارة عن تجمع عدد لا نهائي من الوحدات الذرية المتماثلة تتكرر بشكل دوري          

ومنتظم )إذا كانت مثالية( في جميع اتجاهات الفضاء. تتميز البنى البلورية باستقرارها غالبا وامتلاكها لكثافة 
 [6]أصغرية وهذا التميز يحقق المعالم التالية: 

ل الكهربائي في البلورة.تحافظ على الاعتدا 
.تكون جميع الروابط بين الذرات محددة 
 أيون( أصغرية. –تبقى شدة التدافع الناجمة عن )أيون 
.تجتمع الذرات معا لتحتل حجما أصغريا 

 
 .بنيات المادة أنواعيمثل مختلف  (2.1)الجدول 
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 .مختلف أنواع بنيات المادة:  2.1الجدول 

 
 :(Diamantالبنيات الماسية  ).2.7.1

النظام المكعب متمركز الأوجه والوحدة البنائية الأساسية )القاعدة(  إلىالماس هو كربون متبلور ينتمي          
( 4/1 ، 4/1 ،4/1)( و 1، 1، 1هي ) إحداثيتهماالمرافقة لكل نقطة في شبكيته تتكون من ذرتي كربون 

ويحيط بكل ذرة أربع ذرات هي أقرب جيرانها )عدد التناسق(، وتحوي الوحدة ثماني ذرات حقيقية. ويمكن 
(، ثم تداخلت CFCاعتبار التركيب الماسي مكونا من شبكتين فرعيتين من نوع المكعب متمركز الأوجه )

 .[7]طول قطر المكعب  4/1هاتان الشبكتان الفرعيتان بإزاحة قدرها 
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 .الماسية البنية :3.2شكلال

 

 

 :(zinc blendeبنية كبريت الزنك ) .2.7.2 
أنها تختلف عنها في أنها تتكون من نوعين  إلابنية بلورة كبريت الزنك تشبه تماما بنية بلورة الماس  إن         

.  4/1. 4/1)( المواقع S( والثانية )الكبريت )1.1.1(( المواقع )Znمن الذرات تشغل الأولى )الزنك )
4/1 )[6]. 
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 .بنية كبريت الزنك: 2.4الشكل

 

 :(hexagonalالبنية السداسية ) .2.7.3
ZnS       تسمى البنية  ،شكل سداسي أيضا فييتبلورWurtzite، الخلية  ثوابتa=b=3.81 Å ، 

c=6.23 Åمع (c/a=1.635 Å) 
01°β==α =الشكلكما هو موضح في =°  121و. 

 1/3( و )111تشغل الموضعين ) Znالذرتين  ،Sو ذرتين  Znالوحدة تحتوي على ذرتين  البنية،في هذه  
ذرات العنصر الآخر تشكل رباعي  4ذرة محاطة ب  ، كلblendeكما في حالة البنية   ،(1/2 2/3

 [8].الأسطح
 

 

 



 عموميات حول أنصاف النواقل                                                       2الفصل 
 

 29 

 

 .البنية السداسية : 2.5الشكل

 
 :NaClالبنية .2.7.4

 الوصف: 
 cfc. البنية تشغل الكلور ذرة
 .الثمانية المواقع تشغل الصوديوم ذرة

 :التناسق 
 .الخلية حرف نصف في جوار كأقرب كلور ذرات 6 تمتلك الصوديوم لذرة بالنسبة

 .الحرف نصف في كذلك جوار كأقرب صوديوم ذرات 6 فتمتلك الكلور لذرة وبالنسبة
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 .  NaClالبنية: 6 .2الشكل 

 

 البنى الطبقية: .2.8
هي عبارة عن بنى تتشكل من الترتيب المتعاقب للطبقات المورقة بحيث تكون المسافة بين هذه          

 الطبقات أهم من المسافة بين الذرات في نفس الطبقة.
 كان:يمكن أن نقول عن بنية أنها طبقية إذا  

  انغشتروم4و 3المسافة بين هذه الطبقات تكون بين. 
  انغشتروم. 2المسافة بين الذرات من نفس الطبقة من رتبة تكون 

 الروابط:لدينا نوعان من  إذا
 .الروابط في نفس الطبقة تكون قوية إما أيونية، تكافؤية أو معدنية 
 ،وبالتالي فان الانشقاق يكون  تكون الروابط ضعيفة بين طبقتين وتكون إما هيدروجينية أو فاندروالز

 .سهل في اتجاهات معينة
 
 



 عموميات حول أنصاف النواقل                                                       2الفصل 
 

 31 

 
  k : تكامل منطقة بريليون والنقاط .2.9

تسمح نظرية بلوخ بتبسيط نظام لانهائي من المعادلات إلى آخر منتهي ولكن لعدد غير محدود من          
من اجل تكامل دقيق يتم تعيين منطقة  ،ZBلحساب طاقة التكامل للنظام يجب المكاملة داخل  ، kالنقاط 

 بريليون بأصغر حجم ممكن وهذا ما يتطلب استعمال شبكية كثيفة مما يمدد فترة الحساب قليلا.
 (Pack)وباك  Monkhorost)) مونخوروست الطريقة الأكثر توسعا للتقسيم هي الطريقة المقترحة من طرف

 ببعد محدد ومختار. kوالتي تسمح لنا بالحصول على شبكة مرتبة من النقاط [9]
 

 : نقاط التناظر العليا1.9.2. 
Γ :  (0,0,0)واحداثياتها  ،هي مركز المنطقة الاولى لبريلوانهذه النقطة ΓK 
X:   وهي منتصف الوجه المربع للثماني الذي ينتمي لإحدى المحاورxK ،yK  اوzK ،  اذا لدينا 

(±1,0,0) 
a

2=xK 

(0,±1,0) 
a

2=yK 

(0,0,±1) 
a

2=zK 

:L :هذه النقطة هي مركز وجه سداسي في الجسم الثماني بالإحداثيات التالية 

(1,1,1) 
a

2=LK 

:W تكون هذه النقطة في احد الرؤوس للوجه الرباعي بالإحداثيات 

(0,1/2,0) 
a

2=WK 

:Z  تتواجد هذه النقطة في الخط الذي يربط مركز الوجه المربع بزوايا الثماني واحداثياتها 

(1,1/2,1) 
a

2=zK 
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 : خطوط التناظر العليا .9.22.
Δ ويربط المركز 111الاتجاه > : يمثل ،>Γ  بالنقطةX. 
Σ: ر وهي نقطة تنتمي الى مستوي التناظy= KxK اوy= KzKاوz= KxK . 

: A < يربط المركز 111هذا الخط هو الاتجاه ،>Γ  بالنقطةL. 
 
 :(Space group) الفراغية الزمرة .2.10

 والذي الأبعاد، ثلاثي فضاء في البلورة تصف تماثل زمرة هي لبلورة الفراغية الزمرة البلورات، علم في         
 .حالة وثلاثين مائتين بين من شكلا يأخذ أن يمكن
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 : النتائج والمناقشة3الفصل 
 

 : مقدمة 1.3.
 تجذب عائلة من البلورات التي (2AMQ)تمثل المواد الكالوجينية الثلاثية ذات الصيغة الكيميائية          

واعدة لاستخدامها  هذه المركبات تعتبر كمواد ،[1]الباحثين لامتلاكها بنية كيمائية غنية وخصائص فيزيائية مهمة
 .]2،3[في الأجهزة البصرية اللاخطية في نطاق الأطوال الموجية تحت الحمراء القصيرة والمتوسطة

 (2LiMQ)الليثيوم  تحتوي على عنصرترتكز كثيرا على المركبات التي  (2AMQ(أغلب البحوث حول هذه المواد

بسبب صعوبة  (2KMQجهة أخرى لا نجد الكثير من الأبحاث حول المواد ذات عنصر البوتاسيوم ) من ،]2-5[
ومعاونيه أول من قدم تقرير حول المركبات الثلاثية  (weiss)يعتبر ويس حيث ،]6[تحضيرها وحساسيتها للهواء

 Kim et) قام الباحثان كيم وهوغ بانك 2222في سنة و  .]7[البوتاسيومعنصر  مع للألمنيوم الكالوجينية

Hughbanks) ( بتحضير المركبات(M=Al, Ga) 2KMQ )6[وتحديد بنيتها البلورية[.  
نظرية العصابة الممنوعة يكون معتمدا على دراسة  وكذلك قياس( XRDالوصف بطريقة )أو  التحضير         
تعتبر المعلومات حول  للأسف ولكن ،]1[تم على يد الباحث فانغ ومعاونيه (2KGaSeالنواقل الثلاثية ) لأنصاف

 ( معلومات جد محدودة.2KAlQهده المركبات )
 2KGaSe  ,) الدراسة باستعمال انعراج الاشعة اكس اثبت بان هده المركبات ذات بنى طبقيه متماثلة بنيويا

2, KInQ2, TiGaSe2RbInQ  و(A=Rb, Cs) 2AInS)]1-9[.  
 

 البنية البلورية للعناصر:.2.3
كل عنصر   K ،AL ، Te المركب المدروس في هذا العمل يتشكل من ثلاث عناصر هي على الترتيب         

 : من هذه العناصر يمتلك خصائص مميزة نذكر منها التوزيع الالكتروني والبنية البلورية
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 التوزيع الالكتروني: أولا: 
45p25s ]:Te[  -  13p23s ]:Al[  -  14s63p23s:[K]  

 
 البنية البلورية: ثانيا : 

       
Al : CFC                                                  K : CC                                   Te : hexagonal       

 

 .Teو   K، Al للعناصر:التمثيل البلوري  :1.3الشكل

 
 بلوريةبنية الذي يملك  KAlTe2 الوجينيالكيسمى بالمركب الثلاثي  ما أعطىالدمج بين هذه العناصر الثلاث 

 التالي:والممثلة بالشكل  "مونوكلينيك" الميل أحادية
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 .2TeKAl البلوري للمركب التمثيل : 3.2الشكل

 
 مونوكلينيكأحادية الميل " وصف البنية")Monoclinic( : 

، في متعامدان لها أطوال مختلفة، يكون اثنان منهما متجهات النظام البلوري بواسطة ثلاثةهذا يوصف          
 .°92 مختلفة عن حين يشكل الثالث زاوية 

 

 

 

 

 .الأوليةفي خليتها  احادية الميل البلوري للبنية التمثيل : 3.3الشكل 

( والتي C2/c)( في بنية من الصنف مونوكلينيك في فضاء المجموعة  (𝐾𝐴𝑙Te2يتبلور المركب الثلاثي          
.شكل من التجمعات 16تحتوي الخلية العنصرية على  ،في الجدول العالمي لعلم البلورات 15رقمها  𝐾𝐴𝑙𝑄2 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AA%D8%AC%D9%87
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AA%D8%AC%D9%87
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B9%D8%A7%D9%85%D8%AF_(%D8%AC%D8%A8%D8%B1_%D8%AE%D8%B7%D9%8A)
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B9%D8%A7%D9%85%D8%AF_(%D8%AC%D8%A8%D8%B1_%D8%AE%D8%B7%D9%8A)
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الشكل  بحس ،الطبقاتأن هذه المركبات هي عبارة عن مواد متعددة ] 6 [أثبتت أعمال الباحث كيمحيث 
على أنها مجموعة من 𝐾𝐴𝑙𝑇𝑒2تعتبر خلية المركب  ،𝐾𝐴𝑙𝑄2 للمركب الأوليةالخلية 1×2×1ي يمثل ذ( ال3-2)

حول  تكون كل طبقة في حالة دوران ، (+𝐾الطبقات ثنائية الابعاد ودورية بانتظام وتكون مفصولة بكاتيونات )
 و Kرات ذبين ال (interlayerbonding)تتشكل رابطة طبقية بينية  ،زاوية مستقيمة بالنسبة للطبقة التي قبلها

Teتتشكل رابطة داخلية بين  بينما Alو Te (intralayerbonding )[8]. 
 
 المواقع الذرية لويكوف (Wyckoff positions) للبلورة𝑲𝑨𝒍𝑻𝒆𝟐 : هي 

0,25), 1Te1: 4e (0, yTe 
, 0,25)2Te2:4e (0,yTe 

)3Te, z3Te, y3Te3: 8f (xTe 
)4Te, z4Te, y4Te4: 8f (xTe 

 ) 4Te, z4Te, y4Te5: 8f(xTe 
)Al1, zAl1, yAl1Al1: 8f (x 
)Al2, zAl2, yAl2Al2: 8f (x 

) K1, zK1, yk1K1: 8f(x 
) K2, zK2, yK2K2: 8f (x 

 
الداخلية  الإحداثياتهي  Ki, zKi, yKi(x(و x)iTe, ziTe,yiTe(x ،)Ali, zAli,yAli( الإحداثياتحيث 

(x,y, zللذرات )K ،Al وTe على التوالي، ( المؤشرi هو الترميز الذي يميز بين المواقع الكريستالوغرافية الغير )
 متعادلة بالنسبة لنفس العنصر.

 
   :طريقة الحساب3..3

 بالمبدأتمت باستعمال النظرية المعروفة في هذا العمل ( 2KAlTeحساب الخصائص الفيزيائية للمركب )         
نظرية دالة كثافة  إطاروهذا في  المدرجة في برنامج الكاستاب( PP-PW) الزائفةللكمونات  الأول
 .]12 (DFT)[الموجة
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 الزائفعمال طريقة الكمون نواة في الطبقات الذرية العميقة تمت معالجته باست-التجاذب بين إلكترون         
معالجة كمون التبادل والارتباط تم عن طريق تقريب التدرج  . (ultra soft)[11](فاندربيلتنوع عالي الدقة لـل)ا

 .[12](GGA-PBE) (Perdew-Burke-Ernzerhof) المعمم مع دالية 
 التكافؤ:الكترونات  أنها تعتبر الالكترونات للحالات الالكترونية على

14s63p23s]:K[      13p23s ]:Al[      45p25s ]:Te[ 
الحركية بقيمة تساوي  (𝐸𝑐𝑢𝑡القص )طاقة  إلىتم توسيع دوال الموجه لجزيئات كوهن وشام في توزيع موجي مستوي 

 وهي قيمه اتساعها يكفي للحصول على تقارب جيد. فولط،الكترون  022
 الأولى موزعة بانتظام في منطقة بريليوننقطة من )ك(  0x0x3عملية التماسك الذاتي تمت في شبكة متكونة من 

باستعمال تقنية التصغير و [13] (Monkhorst-Pack)(باك-لمنخورست)وذلك باستعمال الطريقة المعيارية 
تم تحديد معاملات [14] (BFGS) (Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno))التدنية( لبرويدن فليتشر

ه الدراسة اخترنا ذه طاقة. في ادنىالبنية ذات  إيجادوهي وسيلة سريعة من اجل  ،للبنية البلوريةالاستقرار )التوازن( 
5   للطاقة الكلية المساوية ل) معيار التقارب × 10−6 𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚𝑒) ، القوى الايونية العظمى لهيلمان-

5( مع انزياح اعظمي يساوي 𝑒𝑉/Å 0,01تساوي الى )((Hellmann-Feynmanفاينمان  × 10−4Å 
 

 : الخصائص البنيوية.34.

لك في ضغط ذالمعاملات البنيوية تم تحسينها و جميع  ،للمركبلوصف الخصائص الفيزيائية  أولىكخطوة          
 .[6] من المرجعالمتاحة المعطيات التجريبية وذلك باستعمال  GPa2 الىيساوي 

في  الذرية الداخلية تم ترتيبها الإحداثياتوكذلك  βالزاوية  ،Vحجم الخليةو  ، (a, b, cمعاملات البنية المحسنة )
 لموافقة للمركب المدروس.المعطيات التجريبية المتاحة وا كذلكو ( 2.3)و ( 3.3)ولاالجد
 

 الزاوية  ، Å( بوحدة  a، b ،c: ثوابت الخلية )2KAlTeأحادية الميل : الثوابت البنيوية للبنية  .31الجدول
 .3V(Å)بالدرجة( و حجم الخلية الأساسية )

 (Å) a (Å) b (Å)c (degré)  (3V(Å 
 2350.05 99.97 16.730 11.917 11.926 العمل الحالي

 2259.3 100.32 16.465 11.812  11.808 [6]التجريبي 
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عليها هي قيم متوافقة بطريقة جيدة مع  الحصول(، القيم التي تم 2.3( و )1.3كما نلاحظ من خلال الجداول )
 .المعطيات التجريبية المتاحة

أما بالنسبة لمعاملات الشبكة المتبقية فيساوي  %1.0 يساوي الى Cلمحور لأعلى قيمة للخطأ النسبي بالنسبة 
 وهذا يدل على دقة الطريقة المعتمدة في الحساب لهذا العمل. ،%2.5الى 
 

 .2KAlTeالمحسوبة والمقاسة للمركب  )(x,y,zقيم الاحداثيات الذرية  2.3: الجدول

 .W. P الذرات
x y z 

ةالتجريبي المحسوبة التجريبية المحسوبة  التجريبية المحسوبة 

KAlTe2 

Te1 

Te2 

Te3 

Te4 

Te5 

Al1 

Al2 

K1 

K2 

 

 

4e 

4e 

8f 

8f 

8f 

8f 

8f 

8f 

8f 

 

0.0 

0.0 

0.2049 

0.2621 

0.0466 

0.6035 

0.1456 

0.4666 

0.2826 

 

0.0 

0.0 

0.2037 

0.260 

0.0468 

0.6029 

0.147 

0.467 

0.286 

 

 

0.5717 

0.0539 

0.0605 

0.3138 

0.3113 

0.6888 

0.4352 

0.3152 

0.0642 

 

0.571 

0.054 

0.0624 

0.3124 

0.3125 

0.686 

0.440 

0.3132 

0.061 

 

0.25 

0.25 

0.0653 

0.2482 

0.4358 

0.1617 

0.3371 

0.1087 

0.3818 

 

 

0.25 

0.25 

0.0635 

0.248 

0.4356 

0.1608 

0.3380 

0.1135 

0.3876 

 

 

 :الخصائص الالكترونية .5.3
دراسة الخصائص الالكترونية للمركبات تسمح بتحديد ماهية المركب سواء كان عازلا ناقلا أو نصف ناقل          

 .للجسموكذلك تحديد الروابط بين ذراته وذلك للفهم الجيد للخصائص الفيزيائية 
على طول الخطوط الرابطة بين نقاط التماثل للمنطقة  2KAlTe طياف العصابة الالكترونية المحسوبة للمركبأ

 :((4-3)الشكل) الاولى لبريلوان
 L(-1/2,0,1/2), M (-1/2,-1/2,1/2), A (-1/2,0,0), Z (0,-1/2,1/2),  V(0,0,1/2),في  ممثلة

 عصابة التكافؤ. أعلىللطاقة مثبتة  2القيمة  (3-5). الشكل
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 ونيالنقاط الخاصة لمنطقة برل ،2TeKAl لأحادي البلورةبرليون الأولى للخلية الأولية  منطقة : 4.3 الشكل
 .التي منها طيف بنية العصابة وطول المسافة الأولى،

L(-1/2,0,1/2), M (-1/2,-1/2,1/2), A (-1/2,0,0), Z (0,-1/2,1/2), V(0,0,1/2). 
 

  الطاقة:عصابة 
في الشبكة  kلقيم الطاقة بالنسبة للإلكترون بدلالة شعاع الموجة  أنها تمثيلتعرف عصابة الطاقة على          
قيمة لعصابة النقل في نى وادويمكن تعريف المانع الطاقي على انه الفرق بين اعلي قيمة لعصابة التكافؤ  ،المعكوسة

 محددة.نقاط تناظرية 
 (: 5-3)مبين في الشكل 2KAlTeالتمثيل البياني لعصابة الطاقة بالنسبة للمركب 
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 . 2KAlTeبنية عصابة الطاقة لمركب : .35  الشكل

 
التكافؤ قيمة لعصابة  أعلىيمكن ملاحظة وجود مانع طاقي مباشر بين  ).5(3كما يظهر من خلال الرسم 

)max VB(  قيمة لعصابة النقل ادنىو)minCB( في النقطة غاما انتقعΓ  لمنطقة بريليون)BZ(  2للمركبKAlTe 

 .)gap direct( كنصف ناقل بفجوة  مباشرة  2KAlTeتصنيف المركب  يمكن ذا ،
مما هو متعارف عليه فان التقريب  ،eV 1.90إلى تساوي 2KAlTe القيمة الموافقة للعصابة الممنوعة للمركب

(GGA)  أدنىتبقى القيم المحسوبة كتقدير  لهذا التجريبية،القيمة  المحسوبة علىالممنوعة  قيمة العصابةيقلل من 
 . [15]للقيم الحقيقة لعصابة الممنوعة

هي قيم مطابقة وهذا ما  [16]القيم المتحصل عليها بالنسبة لعصابة الطاقة مقارنة مع قيم نظرية سابقة من المرجع 
 يدل على صحة الحسابات المتبعة في هذا العمل.
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 2KAlTe قيم المانع الطاقي بالنسبة للمركبات المشابهة بنيويا للمركب .3:3 الجدول
  Eg (eV) 

KAlTe2 1.94 المحسوبة 

KGaSe2 2.60 [1] التجريبي(d) 

RbInS2 2.8  [8] التجريبي(d) 

RbInSe2  2.0 [8] التجريبي(d) 

TiGaSe2 18]-[17 لتجريبيا - 

TiGaS2 [17-18] التجريبي - 

TiInS2  [17-18]التجريبي - 

 
 
 كثافة الحالات الاكترونية : 

الحالات التي شكلت عصابات التكافؤ والنقل مع فهم طبيعة التجاذبات التي تحدث بين  أصلتحديد ل         
 للمنحنيات التواليعلى ) PDOSو TDOSوالجزئية )بتحليل كثافة الحالة الكلية  المدروس، نقومالذرات للمركب 

 .(6.3)الممثلة في الشكل 
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 . 2KAlTe مركبلالكلية والجزئية  ل الالكترونيةالحالات  كثافة: 6.3الشكل

 التالية:النتائج  ةظمن خلال تمثيل كثافة الحالات يمكن ملاح
  مجموعات كبيرة نرمز لها ب 0عصابات التكافؤ تتكون من V4, V3, V2, V1. 
 لمجموعةاV4 في حوالي  تتمركز((eV13.6-لحالات اعن  ناتجةK-3p . 
 المجموعةV3 خليط للحالاتمن هي مجموعة ناتجةK-4s3p ،Al-3s4p   وTe-5s. 
 المجموعةV2، 3.72مجال الطاقة بين فيeV - 5.13-إلى eV  من الحالات  أساساتتكونAl-3s 

 .Te-5sو  Al -3p مع تواجد توزيع قليل للحالات Te-5pالمهجنة مع الحالات 
  التكافؤ العليا لعصابةالمجموعةV1  3.0-من حوالي eV  من  أساساتشكلت  فارمي،الى غاية مستوي

 .K-3pمع توزيع ضئيل للمدارات  Teو Alالمهجنة بين الذرات  pالحالات
 . TeوAl واجد رابطة كيميائية تكافؤية بين تى إلىيشير  أنهذا التهجين يمكن 

  فنلاحظ وجود منطقة وحيدة نرمز لها بالرمز  النقلبالنسبة لعصابةC 2)تقع في المجال الطاقويeV-
8eV)  من مساهمة قوية للمدارين  أساساوهي متشكلةs  وp  للذرتينK  وAl  . 

 .[16]جع المر  في هذه النتائج موافقة للنتائج النظرية المتوفرة
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تطرقنا في هذا العمل إلى دراسة نظرية مفصلة للخصائص البنيوية والالكترونية للمركب الكالوجيني الثلاثي          

2KAlTe  باستعمال طريقة الكمون الزائف المدرجة في برنامج الكاستاب في إطار نظرية الكثافة الوظيفية، وذلك

 لاستخراج هذه النتائج.  GGAمع اعتماد تقريب التدرج المعمم 

 يمكن تلخيص هذه النتائج كما يلي:

 النظرية المتاحة. يبية و العوامل البنيوية للحالة الأساسية المحسوبة هي قيم متقاربة بامتياز مع القيم التجر  .1

 1..9تحليل بنية العصابة المحسوبة بينت بان البلورة هي نصف ناقل ذو فجوة طاقوية مباشرة مساوية إلى  .2

 الكترون فولط.

مصدر الحالات الالكترونية لعصابة التكافؤ والنقل تم تحديدها عن طريق تحليل كثافة الحالات الالكترونية الكلية   .3

 والجزئية.

 ذه النتائج تماثلا مع القيم التجريبية والنظرية السابقة والمتاحة في حدود أخطاء الحساب.أظهرت ه .4

 

 



  ملخص

الكالوجيني باستعمال طريقة الكمونات  2KAlTeفي هذا العمل قمنا بدراسة نظرية للمركب          
المعمم  للخصائص البنيوية والالكترونية باستعمال تقريب التدرج كثافةالدالية الزائفة في إطار نظرية 

GGA 2، أظهرت هذه الدراسة بان المركبKAlTe  هو نصف ناقل ذو عصابة ممنوعة في اتجاه
 إلكترون فولط وببنية مستقرة من نوع مونوكلينيك4 94.1مباشر بقيمة 

Résumé  

         Dans ce travail en a effectue une étude théorique pour le composé KAlTe2 , 

avec la méthode des pseudo-potentiels dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle 

de la densité des propriétés structurales et électroniques, en utilisant l’approximation 

du gradient généralisé GGA. L’étude montre que le composé kalogénure est un 

semi conducteur avec un gap énergétique direct égal à 1.49eV, avec une structure 

stable monoclinique. 

Abstract 

         In this work a theoretical study was performed of the KAlTe2 compound, 

with the pseudo-potentials method within the framework of density functional 

theory DFT of the structural and electronic proprieties, using the generalised 

gradient approximation GGA. The study confirm that the calogenure compound 

KAlTe2 is a semi conductor with a direct energetic gap equal to 1.49eV, and a stable 

monoclinic structure. 
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