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الاھي لا یطیب اللیل الا بشكرك ولا یطیب النھار الا بطاعتك ولا تطیب اللحظات الا بذكرك 

  ولا تطیب الاخرة الا بعفوك ولا تطیب الجنة الا برؤیتك.

ح الامة الى نبي الرحمة ونور العالمین سیدنا محمد الرسالة ادى الأمانة ونصالى من بلغ 

  صلى الله علیھ وسلم

شریفي أولا وقبل كل شيء نتقدم بأسمى عبارات الشكر والامتنان والتقدیر الى الأستاذة 

 ینابخل علیلم  ذيالبعزیز حكیم  والأستاذ المشرف لتقبلھا ترأس لجنة المناقشةزولیخة 

فقد كان عونا لنا في بحثنا ھذا  في إتمام ھذا البحث ناونصائحھ التي كانت خیر سند ل بتوجیھاتھ

لقبولھا مناقشة  والاستاذة تركیة غلاب ونورا یضيء الظلمة التي كانت تقف أحیانا في طریقنا

  المذكرة.

والتسھیلات كما أتوجھ بشكري أیضا الى من زرعوا الفتائل في دربنا وقدموا لنا المساعدة 

  فلھم منا كل الشكر واخص منھم الطالب الدكتوراه طیب سعدي.

كما نتقدم بشكر الخالص الى جمیع افراد المخبر على ما قدمھ لنا من نصائح ومساعداه دون  

ان ننسأ الذي اعتبرتھم بمثابة اخوتي واخواتي الأعزاء وافراد دفعتي واتمنا لھم كل التوفیق 

  والنجاح.

 



  اھداء
  

إلى من ینبض القلب مع أنفاسھا، من تجعل لحیاتي معنى أسمى، وأعمق، وأجمل.. إلى جنة 

الله على الأرض، إلى من لا أسعى في ھذه الدنیا إلاّ لنیل رضاھا وتقبیل یداھا...... إلى من 

إلى …   أحاكت جروح قلبي بدموع عیونھا.. من كانت بلسمي الشافي من كل أوجاع الحیاة

  علجیةأمي العزیزة 

إلى الجبل الذي یحمیني من كل عواصف الحیاة.. السند الذي لا ینكسر، والقلب الذي لا 

  یتھاون مع أحزاني.. أبي العزیز موسى

إلى من انتظروا إلى من تسعد عیني برؤیة وجوھھم، ویفرح فؤادي بسماع رناّت ضحكاتھم.. 

إلى من یسري حبھم في  .قطاف ثمرة جھدي طویلاً، فكانوا شركاء كل بسمة ودمعة وحسرة.

أحباب قلبي..الى اخوتي إلیاس زینة إیمان  ..عروقي، من أتشارك معھم الدم والصدق والحنان

  إكرام مھدي ویعقوب

الى  من لم یبخل عني یوما بدعمھ  من اجل ان اصل  الى غایتي واحقق طموحي فكان نعم 

  الزوج الى زوجي عطا� مراد

  ا وفرحتھا ونور عیني وقرتھا ولداي  ھدایة واسیدالى من سكنا روحي فكانا بھجتھ

  أھلي لأبي وامي …إلِى من فتحوا أفئدتھم لي عندما ضاقت بي دروب الحیاة رغم اتساعھا

 إلى من یھدأ ضجیج قلبي عند لقیاھم.. وتستكین روحي بقرب طیب أرواحھم.. صدیقاتي الغالیات

 العطاء.. أساتذتي الفضلاء إِلى من تقف كلمات التعبیر عاجزة أمام إخلاصھم في

  إلى كل من قدمّ لي دعماً ولو كان مجرد كلمة..

 الیكم جمیعا انا ممتنة
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إلِى من سھرت لیالٍ طویلة من أجل راحتي ، ومن استیقظت   …إلى من تعلمت منھا حب الحیاة

  فجراً من أجل الدعاء لي.

 الیك أمي الحبیبة بن عثمان زینب
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:مقدمة عامة  

الشمس ھي مصدر الطاقة الأكثر وفرة وموثوقیة ، وتحظى محولات الطاقة الشمسیة الكھروضوئیة باھتمام 

، وبالتالي یفضل خاص حالیاً. بالنسبة للخلایا الشمسیة ، یجب أن تحتوي المادة على معامل امتصاص مرتفع 

فولت) لامتصاص الضوء من الطیف المرئي. حتى وقت  1.4أن یكون لھا فجوة مباشرة واسعة (قریبة من 

قریب ، أدت التكلفة العالیة والفعالیة المنخفضة للخلایا الشمسیة إلى تقیید استخدامھا على نطاق واسع في 

سبة للتكنولوجیا الكھروضوئیة موضوعًا للبحث جنبًا الحیاة الیومیة. ومع ذلك ، أصبحت المواد الجدیدة المنا

في الآونة الأخیرة ، اكتسب معدن الھالید  ].1إلى جنب مع التكنولوجیا الجدیدة لتصنیع الخلایا الشمسیة [

]. في 2البیروفسكایت اھتمامًا لا یصُدق لشبكة الباحثین نظرًا لإدخالھم البارز في تطبیقات الخلایا الشمسیة [

، تتمتع ھذه المواد بخصائص إلكترونیة ضوئیة مثیرة للاھتمام ، مثل فجوة النطاق القابلة للضبط ، الواقع 

وطیف الامتصاص الواسع ، والامتصاص البصري العالي. بالإضافة إلى ذلك ، تم تحدید خصائص أخرى 

تنقل تشار الشحنة الطویلة ،مثیرة للاھتمام لھذه المواد ، بما في ذلك كتل الناقل الصغیرة الفعالة ، وأطوال ان

تدریجیاً  ]. علاوة على ذلك ، تم تسلیط الضوء5-4عالیة [] وكفاءة تحویل الطاقة 2،3حامل الشحنة العالیة [

تعتبر مادة  على البیروفسكایت غیر العضویة القائمة على ھالید السیزیوم كموضوع بحث رئیسي.

كوین الخلایا الشمسیة جنباً إلى جنب مع الخلایا الشمسیة مادة مثالیة لت CsPbI3 البیروفسكایت غیر العضویة

حتى الیوم ، زادت كفاءة الجھاز  2015] منذ تقریره الأول في عام 6الأخرى ذات فجوة الحزمة المنخفضة [

] جنباً إلى جنب مع 8٪ [19.03] إلى 7٪ [2.9من  CsPbI3 القائمة على لخلیة بیروفسكایت الشمسیة

ما یشیر إلى إمكاناتھا الكبیرة لتحقیق كفاءة عالیة الخلایا الشمسیة غیر العضویة تحسین الاستقرار ، م

  البیروفسكایت

یوفر البحث الحسابي فرصًا واعدة في فیزیاء المادة المكثفة ویعطي إمكانیة نمذجة أي نوع من المواد ،  .

أو حسابات المبدأ  ab-initio ویتنبأ ھذا النھج بخصائص مختلفة من خلال معرفة ھیكلھا فقط بطرق تسمى

]. إنھا أیضًا 9الأول التي أصبحت الآن أداة أساسیة للحساب الخصائص الفیزیائیة لأكثر الأنظمة تعقیداً [

أداة مفضلة للتنبؤ بالمواد الجدیدة ، وقد تمكنت في بعض الأحیان من استبدال التجارب باھظة الثمن أو حتى 

بالإضافة إلى ذلك ، تتمتع ھذه الحسابات بالتأكید بمیزة كبیرة على التجارب  غیر القابلة للتحقیق في المختبر.

  الحقیقیة لأننا نسیطر على تقریبًا جمیع المتغیرات في نمذجة المواد والمحاكاة

في إطار نظریة  (FPLAPW) ھذه ، استخدمنا طریقة الموجة الخطیة المعززة ab-initio من بین طرق

، وتقریب  (LDA) وتقریبھا من طاقة التبادل والارتباط: تقریب الكثافة المحلیة (DFT) الكثافة الوظیفیة

تم  .Becke-Johnson (TB-mBJ) المعدل لتقریب Tran-Blaha وتقریب (GGA) التدرج المعمم
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یعتبر من أكثر الطرق دقة والأكثر استخدامًا في ھذا النوع من التحقیق.  .WIEN2k [10] تنفیذه في كود

  نفسھا من خلال إعطاء نتائج موثوقة أقرب إلى القیاسات التجریبیةلقد أثبتت 

 الھدف من ھذه الذاكرة ھو الدراسة النظریة للخصائص الھیكلیة والإلكترونیة والبصریة للبیروفسكایت

CsPbI3 في ھیكل متعامد التباین ومكعب باستخدام رمز الكمبیوتر wien2k  تمت معالجتھ باستخدام

  ینقسم ھذا العمل إلى ثلاثة فصول .mBJ-LDA و mBJ-GGA و GGA و LDA التقریبات

  الفصل الأول: یقدم لمحة عامة عن الطاقة الشمسیة ومواد البیروفسكایت

الفصل الثاني : تطرقنا الى دراسة نظریة دالیة الكثافة و طرق الحساب " طریقة الأمواج المستویة   

    WIEN2k FP-LAPW ل وبرنامجالمتزایدة خطیا والكمون الكام

الفصل الثالث : قمنا بتحلیل النتائج ومناقشتھا ومقارنتھا مع نتائج موجودة مسبقا وذلك  من اجل دراسة 

  الخصائص البنیویة والإلكترونیة استخدمنا التقریبین التالیین :

 ) تقریب كثافة الموضعLDA.( 

 ) تقریب المعدل لبریك جونسونLDA-mBJئج جیدة حول الخصائص ), من اجل حصول على نتا

 الالكترونیة وتحسین المانع الطاقي.

  و في الاخیر قمنا بتقدیم خلاصة عامة لمختلف ھذه النتائج.
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 I  المقدمة1.

 ھائل بشكل الطاقة لتولید الشمس أشعة تسخیر تقنیات تطورت. البیئة مع الشمسیة الطاقة تتناغم ، الیوم   

 ولفترة. بوفرة منھا الاستفادة یمكننا والتي للطاقة لھ حصر لا مصدر ھي الشمس. الأخیرة السنوات في

 الآن. الكھروضوئیة أو الشمسیة الألواح طریق عن ببساطة السلبیة الطاقة ھذه التقاط یتم. جدا طویلة

  ؟المختلفة وأنواعھا الشمسیة الطاقة ماھیة بالتفصیل نرى دعونا

2. I الطاقة الشمسیة  

 تصنیفھا یتم. الشمس ھي الخام المادة أن یعني ھذا. الشمس على یعتمد للطاقة مصدر ھي الشمسیة الطاقة

 لأن٪  100 بنسبة خضراء طاقة یمثل أنھ أیضًا یقال. تنضب لا تعتبر لأنھا المتجددة الطاقات فئة في

  .مباشر بشكل الكربون أكسید ثاني منھ ینبعث لا إنتاجھ

 زائف كروي نجم عن عبارة وھي ، المتوسط في الأرض من كیلومترًا 149.598 مسافة على الشمس تقع

 الھیدروجین تحرق والتي دائم بشكل المتاحة للطاقة ھائل مصدر وھي ، كیلومتر 1،391،000 قطره یبلغ

 على الطاقة من الكثیر وتطلق الأثقل الذرات تتشكل ، الھیدروجین ذرات تندمج عندما. سنة ملیار 4.6 منذ

 ].1[ مشعة حرارة شكل

I .3الشمسي الإشعاع أنواع:  

 التي الكھرومغناطیسیة الموجات من عدد على الشمسي بالإشعاع یسمى ما أو الشمس ضوء یحتوي

 رؤیتھا یمكن التي الموجات بعض على الأخیرة تحتوي حیث ، ضوئیة أشعة شكل على الشمس ترسلھا

 تنقسم]. 2[ البنفسجي إلى الأحمر من تتراوح لون لھ المرئي والطیف ، رؤیتھ یمكن لا الآخر والبعض

 :إلى للأرض الجوي الغلاف عبر تمر التي الشمسیة الأشعة

I .1.3 الجوي الغلاف بفعل انتشار دون( تعدیل دون الأرض إلى الشمس أشعة تصل: المباشر الإشعاع .(

 .البعض لبعضھا موازیة الأشعة تظل

I .2.3 السحب مثل عوائق الشمسي الإشعاع یواجھ ، الجوي الغلاف عبر المرور عند: منتشر إشعاع   
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 جمیع في الحزم من العدید إلى المتوازیة الحزمة تقسیم تأثیر لھا العوائق ھذه. ذلك إلى وما والغبار

 .الاتجاھات

. I3.3 ثلج: المثال سبیل على ، عاكس سطح على الضوء أشعة انعكاس عن ناتج ھذا: المنعكس الإشعاع  

 مجموع ببساطة ھو العالمي الإشعاع. المعني للسطح) العاكسة القدرة( البیاض على الانعكاس ھذا یعتمد

 ]:3[ التالي الشكل في موضح ھو كما المختلفة المساھمات ھذه

 

 .منعكس ، منتشر ، مباشر: الشمسي الإشعاع أنواع I  .1الشكل 

I.4 الشمسیة للطاقة المباشر الاستخدام:  

 ، طاقة جسیمات شكل في الفضاء عبر الأرض إلى الأخیر ھذا ینتقل. الشمسیة للطاقة المباشر الاستخدام

 حرارة إلى الشمسي الإشعاع تحویل: تقنیتین باستخدام حالیاً الشمسیة الطاقة تسُتغل. الإشعاع فوتونات

 الألواح باستخدام كھرباء إلى وتحویلھ ،) الشمسي الحراري التحویل( الحراریة المجمعات بواسطة

:تشغیلیة قطاعات 3 تطویر من التحولات ھذه مكنت). الكھربائي التحویل( الكھروضوئیة  

 حراري شمسي: للحرارة 

 الحراریة الشمسیة الطاقة: للكھرباء 

 4[ الكھروضوئیة الشمسیة الطاقة: للكھرباء.[ 
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 الحراریة والدینامیكا ، الحراریة الشمسیة الطاقة: الشمسیة الطاقة استغلال قطاعات .I. .2 لشكلا

  ].4[ الكھروضوئیة الشمسیة والطاقة  الشمسیة

:الكھروضوئیة الطاقة 5  . I 

 I .1.5 تاریخ  

") الضوء" تعني التي" فوس" الیونانیة من" (صورة" كلمة من یأتي" الكھروضوئیة" مصطلح

 ،) الكھرباء في البحث في للغایة مھمة مساھمة قدم الذي فولتا ألیساندرو الفیزیائي لقب" (فولت"وكلمة

PV أو الكھروضوئیة الوحدة أیضًا تسمى  من كھرباء إلى الشمس لأشعة المباشر بالتحویل تسمح فھي 

 بدأ. السیلیكون على عام بشكل تعتمد التي الخلایا طریق عن" الكھروضوئي التأثیر" تسمى عملیة خلال

 للأقطاب الكھربائي السلوك بیكریل ھنري لاحظ عندما 1839 عام في الكھروضوئیة الخلایا تطویر

 خلیة أول فریتس تشارلز طور ، 1883 عام في. للضوء معرض موصل سائل في المغمورة الكھربائیة

 أینشتاین ألبرت شرح 1905 عام في٪.  1 حوالي عائده ویبلغ ، والذھب السیلینیوم على یعتمد. وظیفیة

 القرن منتصف حتى الفیزیاء في الكبیر الاكتشاف لھذا المباشر التطبیق یحدث لم. الكھروضوئي التأثیر

 بیل مختبر في٪ 6 بنسبة طاقة بكفاءة البلوري السیلیكون على تعتمد شمسیة خلیة أول تطویر مع العشرین

 تكالیفھا بسبب الكھروضوئیة الخلایا تسویق فشل ، ذلك ومع. 1954 عام في). ) المتحدة الولایات(

 الموصلات أشباه على القائمة الشمسیة للخلایا یسمح والذي ، الفضاء غزو بدأ سنوات بضع بعد. الباھظة

 تحویل كفاءة ذات خلیة تطویر تم 1958 عام في. تجاریة كتطبیقات النھار ضوء برؤیة السیلیكون :مثل

 حتى ، ذلك ومع. الفضاء إلى الشمسیة بالخلایا تعمل التي الأولى الصناعیة الأقمار إرسال وتم٪ 9

مما ، الأرض على اقتصادیاً لاستخدامھا حقاً الثمن باھظة الشمسیة الخلایا كانت ، السبعینیات منتصف  
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شھدت فقط الثمانینیات بدایة في. الفضائي المجال خارج نفسھ تأسیس من ھذا الجدید الطاقة مصدر أخر   

 إمكانیات من العدید دراسة تمت ثم ، العالم أنحاء جمیع في ازدھار فترة الكھروضوئیة التكنولوجیا 

 الإنتاج تكالیف خفض إلى أدى مما ، التصنیع طرق تحسین تم ثم ، الصعوبات من الرغم على الاستغلال

السماح وبالتالي  

 من٪ 90 بحوالي الكھروضوئي التحویل سوق على السیلیكون تقنیة تھیمن ، الیوم. أحجام الإنتاج زیادة

 في ،٪ 16 و 13 بین تتراوح قصوى بإنتاجیة الیوم التجاریة الوحدات معظم تتمتع. الشمسیة الألواح إنتاج

 ذلك ومع. البلوریة المواد من مختلفة لأنواع٪ 25 و 20 بین تتراوح المختبرات في القیاسیة الغلة أن حین

 الطاقة تطویر أمام رئیسیة عقبة یشكلان الیوم السمیة عالیة المنتجات واستخدام السیلیكون تنقیة فإن ،

 الكھروضوئیة الخلایا مثل التطویر قید جدیدة واعدة قطاعات ظھرت ، السیاق ھذا في. الكھروضوئیة

  ].5[ الصناعي المجال في بعد وجودھا تثبت لم لكنھا ، والبیروفسكایت ، المركزة
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    . 2. 5. I الجزائر في الكھروضوئیة:  

 تضمن أن شأنھا من التي الوسائل وتضع ، المستدامة التنمیة تفرضھا التي الجھود في الجزائر ستشارك

 للوقود التدریجي الاختفاء بسبب للخطر یتعرض أن یمكن لائق معیشي بمستوى تطالب أن القادمة للأجیال

 .للطاقة المنتجة للدول العالمي الترتیب في الجزائر مرتبة على الحفاظ ھو الرئیسي التحدي. الأحفوري

 التي الدولیة الوكالات وتوجھ المجال ھذا في البحث حیث من الجزائر أحرزتھ الذي التقدم من الرغم على

 في المتجددة الطاقات لإدخال الكبیرة بالمساھمة درایة على ھم فقط المتخصصین أن إلا ، فیھا تشارك

 عامي بین سونیلغاز نفذتھ شمسیة قریة 18 كھربة كان الذي الوحید المشروع من یتضح. الیومیة الحیاة

 بحلول الخضراء الطاقة من میجاوات 22000 من یقرب ما تشغیل إلى الجزائر تھدف. 2005 و 1992

 لمحطات ضخم مشروع تحقیق أجل من للمستثمرین عطاءات لتقدیم دعوة إطلاق وقریباً 2035-2040

 1350 منھا كل قطع ثلاث إلى المشروع تقسیم سیتم. میجاوات 4050 الكھروضوئیة الشمسیة الطاقة

 الشمسیة الطاقة لمحطات والمكونات المعدات لتصنیع المصانع من أكثر أو واحد ببناء ودعمھا میغاواط

].6[ الكھروضوئیة  

 3.5.I :تعریف 

 عبر الأرض إلى ینتقل. استخدامًا المتجددة الطاقات أكثر من واحدة الكھروضوئیة الشمسیة الطاقة تعد

 إلى الشمسي للإشعاع المباشر التحویل من یتكون. كھرومغناطیسي وإشعاع فوتونات شكل على الفضاء

 في الأساسي العنصر تمثل التي الكھروضوئیة الخلایا أو الكھروضوئیة المحولات یستخدمون. كھرباء

 كھرباء إلى الشمسي الإشعاع وتحویل الكھروضوئیة الشمسیة الطاقة مبدأ]. 7[ الكھروضوئي التحویل

.الكھروضوئیة الخلایا باستخدام  

 

 .كھرباء إلى الشمسیة الطاقة تحویل. I .3 الشكل
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.4.5. I الكھروضوئي التأثیر: 

 تنتج والتي" الموصلات أشباه" تسمى معینة بمواد خاصة فیزیائیة ظاھرة ھو الكھروضوئي التأثیر

 الألواح من٪ 90 في الیوم یستخدم الذي البلوري السیلیكون ھو أشھرھا. للضوء تعرضھا عند الكھرباء

].8[ العالم في المنتجة الشمسیة  

 

 الكھروضوئي للتأثیر توضیحي رسم. I .4 الشكل

 ذلك بعد تولد والتي موصلة شبھ مادة في الفوتونات امتصاص طریق عن التأثیر ھذا على الحصول یتم

 تیار أو جھد عنھ ینتج مما) التوصیل نطاق إلى التكافؤ نطاق من إلكترون إثارة( الإلكترون ثقب أزواج

 أو الضوئیة الثنائیات علیھم یطلق. المبدأ ھذا من المكونات من أنواع عدة إنشاء یمكن. كھربائي

 الألواح في خاص بشكل الكھروضوئي التأثیر ھذا یستخدم. الشمسیة الخلایا أو الضوئیة الترانزستورات

.الكھروضوئیة الشمسیة  

1.4.5. I الكھروضوئیة الخلیة تعریف: 

 طریقة وھي ، الكھروضوئي للمولد الأساسي العنصر) الكھروضوئیة الخلیة( الكھروضوئیة الخلیة تشكل

 ، موصلة شبھ مواد من مصنوعة وھي. كھربائیة طاقة إلى الشمسیة الطاقة لتحویل ضوئیة إلكترونیة

.السیلیكون من تكون ما وعادة  
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2. 4. 5. I اللوحة تعریف:   

 الألواح تسمى الأحیان بعض في. الكھروضوئیة الخلایا من مجموعة من الكھروضوئیة اللوحة تتكون

 حقل على الحصول یتم ، الموقع نفس في معاً لوحات عدة تجمیع یتم عندما. الكھروضوئیة الوحدات أیضًا

].9[ ضوئي  

 3. 4.5. I الكھروضوئي المجال تعریف: 

: من مكونة وھي. للنظام المستمر التیار إنتاج وحدة الكھروضوئي المجال یمثل  

 الكھروضوئیة الوحدات جمیع. 

 الوحدات لھذه المیكانیكیة الدعامات. 

 الوحدات بین الكھربائیة التوصیلات جمیع . 

 الوحدات بین الجھد تساوي. 

 

 

 الكھروضوئیة المجالات) c( , لوحة) b(  ,خلیة )I. 5 )a الشكل

 5. I. 5 الكھروضوئیة الخلیة تشغیل مبدأ: 

 مصنوع إنھ. السیلیكون على عام بشكل یعتمد موصلات أشباه جھاز عن عبارة الكھروضوئیة الخلیة

أحدھما ،من صفیحتین  P-dopedوالاخرdoped-N PN تقاطع یخلق مما اعندم. محتمل حاجز مع   
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 یتم بطریقة PN تقاطع ذرات إلى طاقتھا تنقل فإنھا ، الموصلات أشباه بواسطة الفوتونات تنشیط یتم

 ھذا). P الشحنات( والثقوب) N الشحنات(الإلكترونات وإنشاء الذرات ھذه إلكترونات إطلاق فیھا

 الموجبة المحطات وصلات بین الجھد في الاختلاف ھذا قیاس یمكن. الطبقتین بین محتملا فرقا یخلق

 للخلیة والسالبة

 

 الشكلI الكھروضوئیة الخلیة تشغیل مبدأ. 6.

 I5.6 الشمسیة للخلیة الكھربائیة الخصائص:  

) المطبق V) كدالة للجھد (Jلتحدید المعلمات الممیزة للخلیة الشمسیة ، یتم قیاس تطور كثافة التیار (

النموذجیة للخلیة  JVعلى أطراف الخلیة في الظلام ثم تحت الإضاءة. یتم تمثیل خصائص 

 I.7الكھروضوئیة في الشكل 
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  .والإضاءة الظلام تحت) V( الجھد مقابل) J( التیار كثافة خصائص I .7 الشكل

- Voc :المفتوحة الدائرة جھد   

Jsc- :قصر دائرة تیار ،  

- Pmax :وإحداثیاتھا الخلیة توفرھا طاقة أقصى Jmax و Vmax.  

 جھد من أقل لجھد) qq fA( جدًا منخفض بتیار الثنائي الصمام خاصیة ھي الظلام في JV خاصیة

 عدم حالة في تلقائیاً تیار إنشاء یتم ، الإضاءة تحت. بسرعة التیار یزید ، الجھد عتبة فوق. العتبة

 خمس ودراسة تحدید یتم ، الخلیة عمل لتوصیف. الضوئي التیار إنھ ، مطبق كھربائي مجال وجود

  .معلمات

 القصیرة الدائرة تیار )Jsc (الجھد یكون عندما الإضاءة تحت الخلیة توفره الذي التیار مع یتوافق الذي 

 الطبقات وتشكل الشحنة حاملات وتنقل ، المادة بامتصاص بشدة المعلمة ھذه تتأثر لذلك. صفرًا المطبق

 ).الترشیح ومسارات D-A واجھة سطح( النشطة

 المفتوحة الدائرة جھد )Voc (تحت الخلیة في تیار یتدفق لا عندما المقاس الجھد مع یتوافق الذي 

 HOMO للمانح الطاقة مستویات بین الطاقة لفرق الأكثر على مساویة ھذه الجھد قیمة تكون. الإضاءة

 .تقریباً فولت 0.3 من بالقرب تجریبي ثابت عند LUMO والمستقبل

 الشكل عامل )FF (المزودة القصوى الكھربائیة الطاقة بین النسبة وھو )Pmaxsupplied (الطاقة إلى 

  المفتوحة الدائرة جھد ناتج مع النظریة القصوى قةالطا تتوافق). Pmaxtheoretical( النظریة القصوى
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 الواقعة المنطقة مع الخلیة توفرھا التي الكھربائیة الطاقة من الأقصى الحد یتوافق. القصیرة الدائرة وتیار

) Pmax( القصوى القدرة منحنى على نقطة تعیین یتم الطاقة من الأقصى الحد ھذا إلى. المنحنى أسفل

  Vmax و Jmax الإحداثیات بھا ترتبط التي

 

�� = 
����������

������é������
 = 

���� ×���� 

�� × ��� 
       (1.I) 

 

 ،٪ 100 من المعلمة ھذه اقتربت كلما. القطب/  والمواد D-A واجھات وجودة الناقل تنقل على FF یعتمد

 كییسر جي إتش و شوكلي دبلیو بھا تنبأ التي الشكل لعوامل النظري الحد". مثالیة خلیة" نحو اتجھنا كلما

- 70 من الشكل عوامل توقع یمكن ، الكھربائیة الخسائر الاعتبار في الأخذ مع٪. 85-75 حدود في ھو

  .الأدبیات في بالفعل ورد كما٪  80

 الخلیة توفرھا التي القصوى الطاقة بین النسبة خلال من) PCE( الطاقة تحویل كفاءة تحدید یتم

)Pmaxprovided (الساقط الضوء وطاقة )Pin .(التالیة للعلاقة وفقًا الكفاءة ھذه عن التعبیر یتم:  
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���= 
����������

���
 =

��� ×��� ×��

���
                  (2.I)  

 الفوتون كفاءة( IPCE أیضًا تسمى والتي ،) الخارجیة الكم كفاءة( EQE أو الخارجیة الكم كفاءة تعد

 لكل جمعھا تم التي الإلكترونات عدد مع یتوافق. بانتظام دراستھا یتم معلمة ،) الحالیة الكفاءة إلى الحادثة

 كثافة بین النسبة( موجي طول لكل كدالة الشمسیة للخلیة الطیفیة الاستجابة من استنتاجھا یتم. حادث فوتون

 الكمیات ھذه كل تحدید یجب). مساحة وحدة لكل الضوء شدة على معین موجة لطول القصیرة الدائرة تیار

 وھي. 2008 عام منذ الكھروضوئي المجتمع في مرجعاً كانت والتي ، محددة إضاءة ظروف ظل في

 كتلة رقم مع ، 2- سم. میغاواط 100 تبلغ ساقطة طاقة وكثافة مئویة درجة 25 حرارة درجة مع تتوافق

 عندما. الشمسي الإشعاع على الجوي الغلاف سماكة تأثیر AM معامل یمیز). AM1.5( 1.5 من ھوائیة

. AM1.5 اسمھ معامل الساقط للضوء یكون ، السمت إلى بالنسبة درجة 48 مقدارھا زاویة الشمس تصنع

 .AM1.5 الشمسي للطیف الطیفي التوزیع] I.8 [10 الشكل یوضح

 

 ]10[ الكھروضوئیة للخلایا AM 1.5 القیاسیة الاختبار ظروف تحت الشمسي الطیف I .8 الشكل
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7. 5.I المختلفة الكھروضوئیة التقنیات:  

 الخلایا لھذه الماصة المواد تكون أن یمكن. الكھروضوئیة التقنیات من رئیسیة أجیال ثلاثة الیوم یوجد

  .الھجینة أو العضویة أو العضویة غیر الموصلات أشباه من الشمسیة

 على تعتمد خلایا ویتضمن الكھروضوئیة الخلایا من الأول الجیل تقنیات بین الأول القطاع یجمع 

 الأقصى الحد. البورون أو بالفوسفور عام بشكل مخدر ، الجرمانیوم أو البلوریة أحادي السیلیكون

 ، الواقع في. النظري الحد بكفاءة محدود واسع نطاق على تسویقھا یتم التي الخلایا ھذه كفاءة من

 ، الواردة الطاقة إجمالي من٪ 51 الأرض إلى یصل الذي الشمسي الإشعاع كمیة متوسط یمثل

 كل استخدام یمكن لا ، ذلك ومع). Queisser (SQ و Shockley بواسطة نظریًا محسوباً

 على القائمة الشمسیة للخلیة یمكن. الكھرباء لتولید الشمسیة الخلیة إلى یصل الذي الضوء

 تیار على للحث القدرة ، عام بشكل. كھرباء إلى الإشعاع من٪ 51 من٪ 33 تحویل السیلیكون

 أشباه لمادة النطاق وفجوة الشمس لضوء الموجي الطول على یعتمد شمسیة خلیة في كھربائي

  .الموصلات

 في. الرقیقة الأغشیة ذات الكھروضوئیة الأنظمة ویشمل ، الثاني بالجیل المسمى ، الثاني القطاع 

 ،) CdTe( الكادمیوم تیلوراید وخلایا ، المھدرج المتبلور غیر السیلیكون نجد ، القطاع ھذا

  والقصدیر الزنك كبریتید وخلایا) CIGS( سیلینید) ثنائي( الغالیوم الإندیوم النحاس وخلایا

 (CZTS الصبغیة الشمسیة الخلایا الكھروضوئیة الثالث الجیل تقنیات تشمل )DSSC (، 

 تجمع أن یجب. والبیروفسكایت ، الكمومیة والنقاط ،) OPV( العضویة الكھروضوئیة والخلایا

 الجید والاستقرار العالیة الإنتاجیة ذلك في بما الخصائص من العدید بین الجدیدة التقنیات ھذه

 ركز ، الأسباب لھذه. السیلیكون تقنیة مع التنافس من تتمكن حتى المنخفضة التصنیع وتكلفة

 ، البیروفسكایت من ھجینة مواد على المبنیة الشمسیة الخلایا على الأخیرة السنوات في البحث

 ].11[ المقاسة الكفاءات في المذھلة الزیادة بفضل وذلك
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  ].12[ الكھروضوئیة التقنیات على أمثلة I .9 الشكل

  

 8.5. I الكھروضوئیة الطاقة وعیوب مزایا: 

 سلبیات:  

 وبالتالي والتطویر البحث من الكثیر تتطلب عالیة تقنیة الكھروضوئیة الألواح تصنیع یعد 

 .مكلفة استثمارات

 منخفضة الكھروضوئیة الألواح غلة تزال لا. 

 المنزلیة للتركیبات) بطاریات( احتیاطي نظام یتطلب. 

 13[ الثمن باھظة الكھروضوئیة الخلایا تركیب في الاستثمار تكلفة.[ 

 إیجابیات     

 تصل لمدة منتجاتھا تضمن الكھروضوئیة للوحدات المصنعة الشركات غالبیة لأن عالیة موثوقیة 

 عامًا 25 إلى

 التي الطاقة تطبیقات مع التجمیع تكییف الكھروضوئیة الألواح تسھل الذي المعیاري الخیار 

 میغاواط إلى واط ملي من تتراوح

 والصیانة التشغیل تكالیف انخفاض. 

 14[ إیجابي بیئي تأثیر لھا التكنولوجیا ھذه.[ 
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I. 6 البیروفسكایت مادة:  

 عام حتى استغرق الأمر ولكن ، CaTiO3 شكل في 1839 عام في البیروفسكایت مادة اكتشاف تم 

 في الواعدة المواد أحد البیروفسكایت یعد]. 15[ الكھروضوئیة بیروفسكایت لخلیة عرض لأول 2000

 محلول في البیروفسكایت ترسیب یمكن. الشمسیة الألواح في السیلیكون محل یحل أن ویمكن الحالي الوقت

 على البیروفسكایت خلایا تسویق یعتمد. الكبیرة للأسطح الكھروضوئیة الخلایا بتحقیق یسمح وھذا ،

 إلكترود ومواد للضوء ماصة مواد باستخدام العضویة والتقنیات بالسیلیكون مقارنةً  التركیب تكلفة تحسین

  ].16[ والطباعة الرش مثل ، المنخفضة الحرارة درجات بتقنیات ترسب

1.6. I للبیروفسكایت البلوري التركیب:  

 حامل وحركة ، العالي الامتصاص لمعامل نظرًا الاھتمام من الكثیر مؤخرًا البیروفسكایت اجتذبت

 ABX3 ھي للبیروفسكایت العامة الصیغة. العالیة والكفاءة العالي الناقل انتشار وطول ، العالیة الشحنة

 ، -O2- ، I- ، Br( أنیون ھو X ،.) إلخ ،+  Ti4 + ، Cd4 + ، Nb4( كاتیوني معدن ھو B: مثل

Cl- ، و) إلخ A ( Ca2 +، Ba2 +، Pb2 +، 16.) [إلخ.[  

 

  ].16[ الأبعاد ثلاثي الأبعاد ثلاثي  التراص I10.  الشكل
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  .ABX3 [16] العامة الصیغة مع الكلاسیكي البیروفسكایت لھیكل تخطیطي عرض I. 11  الشكل

 ، أكاسید شكل على تكون والتي ، العضوي غیر البیروفسكایت: مجموعتین إلى تقسیمھا یتم

  ].17) [عضویة غیر - عضویة( عضویة غیر تكون أن یمكن التي الھجینة  والبیروفسكایت

2. 6. I أكاسید ABO3 بیروفسكایت:  

. . عامًا 50 من لأكثر مكثفة دراسة موضوع وكانت كبیرًا اھتمامًا المعقدة البیروفسكایت أكاسید أثارت

 والكاتیون A التكافؤ ثنائي الكاتیون من المكون ABO3 نوع ھي للبیروفسكایت الكیمیائیة الصیغة

  ].18[ كأنیون والأكسجین B المعدني

3. 6. I الھجین البیروفسكایت: 

 (-I أو -Br أو -Cl( ھالید عن عبارة X. 2012 عام منذ مكثف بشكل المھلجن البیروفسكایت دراسة تمت

 + Fe2 أو + Co2 أو + Cu2 أیضًا ولكن + Sn2 أو + Pb2 مثل التكافؤ ثنائي أیونیًا معدناً B ویمثل ،

 ھذه تكون أن أیضًا یمكن .+ Yb2 أو + Cd2 أو + Eu2 أو + Ge2 أو + Cr2 أو + Mn2 أو

 في.Cs + [19] السیزیوم مثل ، قلویاً A الكاتیون یكون عندما تمامًا عضویة غیر المھلجنة البیروفسكایت

 أفضل قدمت لأنھا نظرًا كبیرًا حماسًا المھلجن الھجین البیروفسكایت أثارت ، الكھروضوئیة الخلایا مجال

 الكیمیائیة الصیغة باستخدام البیروفسكایت من المعتمدة الأولى الخلایا تصنیع أیضًا تم. تحویل أداء

CH3NH3PbI3 (أو MAPI). ]. ھي شیوعًا الأكثر الصیغ FAPI أو MAPBr أو MASnCl أو 

CsPbX3. بالیود الكلور یرتبط ما غالباً ، عام بشكل )MAPICl.(  
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 إلى لفة: مثل التكلفة ومنخفضة بسیطة بتقنیات الحلول من بدءًا ، ھذه البیروفسكایت مواد تصنیع السھل من

  .إلخ ، والرش ، لفة

 أو ، المكون حجم تأثیر بسبب تكون قد والتي ، طوریة انتقالات للبیروفسكایت البلوري التركیب یعرض

 في تشوھات إحداث. المختزلة/  المؤكسدة ،البیئة والضغط الحرارة درجة مثل الخارجیة الظروف بسبب

 التناظر على یؤثر مما ، BX6 السطوح ثماني مجسم في تحول حدوث في یتسبب مما ، BX الرابطة

  ].17[ البلوري

4.6. Iتحمل عامل Goldshmid:  

 على بناءً  ، لھیاكلھا وفقًا المختلفة البیروفسكایت تصنیف الممكن من یجعل الذي الكمي التسامح عامل یقدم

 من .rX و rB و rA التوالي على إلیھا المشار X و B و A المختلفة للأیونات الأیوني القطر نصف

 من التحقق یتم عندما اتصال على أیون كل یكون حیث ، صلبة كرة أنھ على مكون كل إلى النظر خلال

        :العلاقة على ذلك بعد نحصل ، أرسطو نوع بنیة

�=�� + �� /√ � (�� + ��)         (3.I) 

t العامل فإن ، ذلك ومع  إطار یسمح ما غالباً ولكن ، الھیكل تحدید في ذاتیاً مكتفیاً ولیس فقط إرشادي ھو 

    ةدالمعتم البنیة  عن فكرة على بالحصول للجمیع قیمتھ
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 معین) c( و الزوایا رباعي) b( مكعب) a( للبیروفسكایت الممكنة البلوریة الھیاكل I. 12 الشكل

A = أحمر   

  B =  رمادي  

  X = برتقالي  

 

 5.6. Iالبیروفسكایت الكھروضوئیة الخلیة:  

 تصنیع طرق استخدام تم حیث ، ھائل لتطور البیروفسكایت أساس على الشمسیة الخلایا تصمیم خضع لقد

 مزایا من بھ تتمتع لما الكھروضوئیة الخلایا مجال في ثورة ستحدث الطباعة تقنیة فإن ، ذلك ومع. جدیدة

  .المواد اختیار في ومرونتھا المحیطة الظروف مع التكیف سھولة مثل عدیدة

 كومة یحدد. البیروفسكایت أساس على الكھروضوئیة للخلایا القیاسي التكوین الطبقات متعدد الھیكل یمثل

 والتي ، الثنائیة الطبقة بتكوین مقارنةً  للسمك أوسع اختیار إمكانیة التكوین ھذا یوفر. رقیقة طبقات عدة من

 Drechsel( القصیرة الدوائر تتجنب أن یمكن والتي) نانومتر 50-30( النشطة للطبقة أرق بسمك تتمیز

et al ، % 2004 [22] . (  
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 عام منذ العالم في الأبحاث لمختبر الشمسیة الخلایا لأفضل المعتمدة التحویل كفاءات I .13 الشكل

 .NREL)( المتجددة للطاقة الوطني المختبر نشرھا التي الغلة. الكھروضوئیة التقنیات لمختلف 1976

 

 6.6. I البیروفسكایت خلیة تعمل كیف: 

 أشباه استخدام یتم ، الھدف ھذا تحقیق أجل من. كھرباء إلى الشمسیة الطاقة بتحویل الشمسیة الخلیة تقوم

 آلیة تلخیص یمكننا ، عام بشكل. الضوء لامتصاص) فجوة( ممنوعًا نطاقاً جوھریاً تمتلك التي الموصلات

 الشكل( الشحنة وجمع ، الشحنة ونقل ، الشحنات وفصل ، الفوتون امتصاص: خطوات عدة في التشغیل

I.13). اتصال جھات وجود بفضل ممكنة الأخیرة الخطوات ھذه فإن ، البیروفسكایت خلایا حالة في 

 ].23[ انتقائیة
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 والثقوب للإلكترونات انتقائیة اتصال جھات مع شمسیة خلیة لتشغیل تخطیطي تمثیلI  .14 الشكل

]23.[  

 

I.6.7الشمسیة بیروفسكایت لخلایا المختلفة الھیاكل عرض: 

 معمارتین دراسة تمت ، الآن حتى. البیروفسكایت على القائمة الشمسیة للخلایا مختلفة بنى ھناك

 .P-I-N أو N-I-P النوع من الھیكلان ھذان یكون أن یمكن. والمستویة المسامیة: رئیسیتین

 من نوع لكل المستخدمة الرئیسیة المواد إلى بالإضافة ، وتطورھا الموجودة البنى I.15 الشكل یصف

  ].11[ الھیاكل أنواع
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 :الشمسیة بیروفسكایت لخلایا المختلفة البنى ھیكل  I .15 الشكل

  

  N-I-P مستو) a (النوع

 - P-I-N مستو) b  ( النوع

   ]24.[ . mésoscopique type N-I-P d) mésoscopique type P-I-N  ج( ) النوع   

 

: الإنجلیزیة باللغة( التوالي على ، والثقوب الإلكترونات حاملات مع HTL و ETL الاختصارات تتوافق

ETL = الإلكترون نقل طبقة ، HTL = مكونات). الثقوب نقل طبقة ETL و HTL في دور لھا ھذه 

 أقطاب إلى الشحنات ھذه ونقل البیروفسكایت مادة عن الناتجة والثقوب للإلكترونات الانتقائي الاستخراج

  ].24[ التلامس

8.6. I المستویة والبنیة المیزوسفور ھیكل:  

 بنیة نفس ، میاساكا مجموعة عنھا أبلغت والتي ، البیروفسكایت على قائمة شمسیة خلیة أول اعتمدت

 بالكھرباء المنحل السائل ھذا استبدال تم ، الحین ذلك منذ. بالكھرباء سائلاً  واستخدمت ، الصبغة خلایا

   التكوین ھذا. البیروفسكایت لترسب كدعم (Al2O3 و TiO2( مسامیة معدني أكسید طبقة باستخدام

 مورفولوجیا في التحكم یتم. العالیة الغلة ذات الأولى الخلایا على الحصول الممكن من جعل میسوبوروس

 ترسب یجعل مما ، أساسیة مسامیة سقالة بواسطة أساسي بشكل الحالة ھذه في البیروفسكایت

 الضوء وامتصاص V انخفاض في البنیة لھذه الرئیسیة العیوب تتمثل. للتكرار وقابلاً  سھلاً  البیروفسكایت

 .نانومتر 700 عن تزید موجیة لأطوال المنخفض
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 ، عالیة حرارة بدرجة التلدین عملیة المسامیة المتوسطة الطبقة ترسب یتطلب ما عادة ، ذلك على علاوة

 تحسین خلال من ، لذلك. مرنة ركائز على كبیرة مساحة ذات أجھزة لتصنیع عملي غیر أمر وھو

 الحصول مع المسامیة الطبقة من التخلص الممكن من كان ، البیروفسكایت نمو في والتحكم الواجھات

  .عالیة عوائد على

 ترسیب یتم حیث ، العضویة الكھروضوئیة الخلایا من المستوحاة ، المستویة الھیاكل تطویر تم وھكذا

 (ETL( الإلكترون نقل طبقة تسمى N النوع من واحدة ، الموصلات أشباه من طبقتین بین البیروفسكایت

: فئتین إلى المستویة الھیاكل ھذه تصنیف یمكن .(HTL( الثقوب نقل طبقة تسمى N النوع من والأخرى ،

 لاختلافات نظرًا. أولاً  الضوء تواجھ التي النقل طبقة على اعتماداً ، P-I-N معكوس أو N-I-P مباشرة

 ،) والأنود الكاثود( التجمیع ومواد (HTL و ETL( الشحنة نقل اختیار الجھاز بنیة تحدد ، المعالجة

  ].11[ المقابلة المواد تحضیر وطرق

9.6. I بیروفسكایت لخلیة مكافئ تخطیطي رسم:  

 .I .16 الشكل في موضح ھو كما مكافئ تخطیطي رسم خلال من الشمسیة بیروفسكایت خلیة نمذجة یمكن

 الواجھات Rs المتسلسلة المقاومة تمثل .D الثنائي الصمام مع بالتوازي ph I التیار مولد من یتألف وھو

 لمواد التركیب إعادة ظاھرة Rsh الموازیة المقاومة تمثل. البیروفسكایت وطبقة الكھربائیة الأقطاب بین

  ].16[ البیروفسكایت

  

  

  ].16[ البیروفسكایت مواد على یعتمد كھروضوئیة لخلیة مكافئ تخطیطي رسم .I 16 الشكل
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II.1.1  مقدمة  

 الطرق أكثرحالیا واحده من   DFT( Density Functional Theory) الكثافة ةدالی ةتعد نظری   

والمواد  الذرات الجزیئات للمادة الالكترونیة ةللبنی ةعلى نطاق واسع في الحسابات الكمی المستخدمة

 وره العالمانالنموذج الذي ط إلى أصولھاوكذلك في كیمیاء الكم وتعود  المكثفةفي فیزیاء المواد  الصلبة

  العشرینات . أواخرفي  [1,2]فیرمي  توماس و

لكنھ  المادةلنظام  الالكترونیة البنیةلوصف خصائص  أساسيكم متغیر  الالكترونیة الكثافةتم استخدام    

 ةوالتي استعملت في كتاب Hohenberg et Kohnھون ھنبارغ و كوھن  ةمن خلال نظری إلالم یبرھن 

  .  (�)ρ الالكترونیة الكثافةوعنصر  E الكلیة الطاقةلتحدید  ةالموج ةشكل الكمون دال ( كل المؤثرات

دوریھ  ورةلبل والمغناطیسیة الالكترونیة المرنة البنیویةعلى المستوى الذري للخصائص  الدراسة تعد   

  .[3] الصلبة الحالةلفیزیاء  التقلیدیةواحده من الموضوعات 

 یابلور املنظا )ةالموج ةدال( الأساسیة الحالةیتم التعبیر عن الخصائص  , لكثافةا دالیة ةفي نظری   

تقلیل  الإلكترون, أي ةلكثاف ةفي تفاعل متبادل مع الالكترونات كدال ةذری ةنوا Nدوریا یتكون من 

 أوم یالجس ةأحادی ةم الى مشكلیجس N مشكلھ الكم  صیاغة وإعادةالمتغیرات غیر المعروف  إحداثیات

واد متشكیل  أو اربآثالتنبؤ  أو التجریبیةلتفسیر القیاسات  النظریةوتم اقتراح العدید من النماذج  , ةثنائی

  .جدیدة

2.1.II  فیرمي  -نظریة توماس 

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

ن نجد في أخر تقسیم تعتبر كثافة الإلكترونیة ثابتة یولی، وذلك بتقسیم منطقة بر[1]المعروفة لغاز المتجانس

  على الشكل التالي: Eفي كل منطقة من المناطق المقسمة، ومنھ تكتب طاقة النظام الكلیة 

� = � ��[�(�)]��                                                               (1. II) 

  تعطى كثافة غاز المتجانس على الشكل  :

ρ(�⃗) =
1

3�� �
2� �

ℏ
�

�
��

��

�
��

                                                (2. II) 

  طاقة فارمي. ��حیث 

 فارمي علي الشكل التالي:ومنھ تكتب طاقة 
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�� =
ℏ�

2� �
(3��)

�
�� (�(�⃗))

�
��                                             (3. II) 

  والطاقة الحركیة لغاز المتجانس ھي :

� =
3

5
ρ��                                                                              (4. II) 

.3)بتعویض المعادلة  II)  4)في. II) :نجد  

� =
3

5

ℏ�

2� �

(3��)
�

�� (�(�⃗))
�

��                                            (5. II)  

  

  

  فارمي ھي : -الطاقة الحركیة لتوماس

���(�) = � � �� =
3ℏ�

10� �

(3��)
�

�� ���(�⃗)�
�

��
��⃗                (6. II) 

كترونات لإلكترونات، ومنھ فإن الطاقة الكلیة لنظام الإل ي تقریب موضعي لكثافةھفارمي  -نظریة توماس

  علي الشكل : فارمي تكتب -في تقریب توماس

���(�) =
3ℏ�

10� �

(3��)
�

�� ���(�⃗)�
�

��
��⃗ + � �(�⃗)�(�⃗)��⃗  

+
1

2
� �

�(��)�(��)

|�� − ��|
������⃗ ������⃗                                       (7. II) 

  بعض التحسینات: أجریتفي ھذا النموذج 

  التبادل المقترح من طرف دیراك :فعل -1

����(�) = ���(�) − �� � ��(�⃗)
�

�� � ��⃗                   (8. II) 

  ط المقترح من طرف فینغنز :فعل الإرتبا-2

��(�) = −
0.056[�(�⃗)]

�
��

0.079 + [�(�⃗)]
�

��
                       (9. II) 

و بإھمال ،الطاقة الحركیة لحساب على الكثافة الإلكترونیة الاعتمادھذا النموذج أعطى صورة عن إمكانیة 

 بین الإلكترونات تحصل على نتائج ضعیفة. الارتباط
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3.1.II نظریتي Hohenberg-Kohn   

ظریة نالمقترحة من قبل فارمي و وضع  (DFT)تم إعادة صیاغة نظریة الكثافة الدالة  1964في سنة     

 وھن الذي یقوم على النظریتان الأساسیتان:ك -دقیقة لنظام متعدد الجسیمات وذلك بفضل تقرییب ھوھنبارغ

 النظریة الأولى :

(كمون الأنویة)  (�)����تعتمد على أخذ الطاقة الكلیة لنظام الإلكترونات المتفاعلة في كمون خارجي    

  : (�)ρھو دالیة وحیدة لكثافة الإلكترونات 

� = �(�)                                              (10. II) 

  حیث أن دالیة الطاقة

�(�) = ⟨�|�|�⟩ = ⟨�|� + �|�⟩                                                (11. II) 

  كمون تفاعل و الطاقة الحركیة لإلكترونات على الترتیب �و �حیث أن 

 بتطبیق تقریب ھارتري فوك نجد:

��.�(�) = ��.�(�) + � ����(�)�(�)��                (12. II) 

��.�(�) =
1

2
� �

�(��)�(��)

|�� − ��|
������⃗ ������⃗ + G(ρ)                           (13. II) 

زائـد الفرق بین طاقة التفـاعل الحقیقیة و طاقة التفاعل  تمثل الطاقة الحركیة للإ لكترونات  G(ρ)حیث أن 

 الإلكترونات. ترونیة تبقى صحیحة مھما كان شكل قوة الكمون الخارجي وعدددوال الكثافة الإلك رتري،الھ

 

 كوھنو ھوھنبرج تقریبي تقدیر أول II .1 الشكل
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 النظریة الثانیة :

. الحقیقیة كثافةلل بالنسبة لھا حد أدنى إلى الطاقة تصل: "یلي ما على DFT لـ الثانیة التأسیسیة النظریة تنص

  .التباین مبدأ من الأرضیة الحالة كثافة على الحصول یمكن ، لذلك

فة الیة الكثاد، وكل خصائص الحالة الأساسیة ھي  الأدنىبرھنا بأن كثافة الحالة الأساسیة تعطى كثافة الحد 

  :كالتاليالإلكترونات 

�(��) = ����(�)                                                             (14. II) 

لى أن الكثافة الحقیقیة للحالة الأساسیة تعطي أقل طاقة، وكل الخصائص الأخرى عكوھن برھنا  -ھوھنبارغ

مبدأ  مباستخداه تكون بدلالة كثافة الطاقة الحالة الأساسیة في نظام الإلكتروني ، الكمون الخارجي یتم تحدید

 التغایر.

ρ0 :الاساسیة الحالة كثافة یمثل  

 میعوج ،] E ]ρ الطاقة من تقلل التي ھي الأرض لحالة الحقیقیة الكثافة أن Kohn و Hohenberg أظھر

 جھد في ونيإلكتر لنظام لاساسیةا الحالة طاقة تحدید یتم. الكثافة لھذه وظیفیة أیضًا ھي الأخرى الخصائص

  ].12[ التباین طریقة بواسطة خارجي

  

 كوھنو ھوھنبرج الثاني التقریب.II .2 الشكل
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II.4.1 معادلة Sham-Kohn  

تكتب كثافة الإلكترونات على شكل مجموع كثافة الجسیمات ومن أجل الحصول على طاقة الحالة الأساسیة 

  ، تعطى كثافة  بـ:[2]نستعمل مبدا التغایر

ρ(�⃗) = �|ϕ�(�⃗)|�

�

���

                                                                  (15. II) 

  iولة للإلكترون الحالة المشغ ��

  : (�)��كتروناتللإلدالیة الطاقة الكلیة 

�� = � + �                                                                                (16. II) 

  الطاقة الحركیة للجسیمات في حالة التفاعل �حیث 

  .إلكترون-كمون التفاعل إلكترونVو 

 : (�)�.��فوك  -طاقة ھرتري

��.� = �� + � = �� + (�� + ��)                            (17. II) 

 .الحركیة لإللكترونات الحرة ��الطاقةحیث 

  كمون تبادل الإلكترونات��و  كمون إرتباط الإلكترونات��

  ھي: �.��دالیة

��.� = � − �� + �� + �                                                       (18. II) 

�� = � −   كترونات.الإلكمون إرتباط ��

��.� = (��+��) + �� + ��                                                  (19. II) 

��� =   إرتباط.-ھو كمون تبادل ��+��

  ومنھ دالیة الطاقة الكلیة

�(�) = ��(�) + ��(�) + ���(�) + ����(�)              (20. II) 

 شام :-معادلة كوھن
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(� + ���� + �� + ���)��(�) = ����(�)                      (21. II) 

 

5.1.II  حلول معادلةKohn-Sham   

للكثافة، و ترتب حسب استخدامھا  DFT تتركز مختلف الطرق لحساب بنیة عصابات الطاقة مبدئیا على

  ، وبالتالي دالة الموجة الأساسیة ھي :[3]شام -الكمون و مدارات كھون

��(�) = � ��� ��(�)                                     (22. II) 

  .ھي معامالت النشر لدالة الموجة��aعادلة الأساسیة  و الم(�)��بحیث أن 

وذلك بطریقة الدورات التكراریة بحیث  ��aلحساب معاملات  (�)��إذا یجب حل المعادلات الأساسیة 

  تكون الطاقة الكلیة في القیمة الدنیا : 

  شام تعطي:  -حلول معادلة كوھن 

(� − ���)�� = 0                                                     (23. II) 

  ھملتونیان كوھن Hمصفوفة التغطیة و   Oحیث : 

شام من أجل نقاط تناظر في المنطقة بریلوان الأولى  و لذلك نستخدم -الحساب نحل معادلة كوھنو لتبسیط 

في التكرار الأول لحساب كثافة ���) بحیث ندخل الكثافة الأولیة للشحنة I-1حلقة تكراریة كما في الشكل(

خطوى الأولى ونقوم بالمزج بین . إذا تغیرت كثافة أو الطاقة (معیار التقارب) ، نرجع إلى ال����جدیدة 

  بالطریقة التالیة: ���و  ����الكثافتین 

���
��� = (1 + α)���

� + �����
�                                (24. II) 

iدرجة التكرار :  

α  المزج:  معامل  

 ونواصل الحلقة التكراریة على ھذا النحو حتى نتحصل على التقارب المطلوب.
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6.1.II  تقریب كثافة الموضعLDA    

،بحیث [4]تقریب كثافة الموضع ھوتقریب لنظام الإلكترونات اللامتجانسة باعتباره موضیعیا متجانس

  إرتباط في ھذا التقریب بـ:-تعطى طاقة تبادل

���
���(�) = � ���(�)�(�⃗)��⃗�                                    (25. II) 

  طاقة كلیة وھي مقسمة لجزئین بحیث : ���یعتبر  LDAتقریب 

���(�) = ��(�) + ��(�)                                              (26. II) 

 :[5]مساھمة طاقة تبادل الإلكترون في ھذا التقریب تعطى بالعلاقة لدراك

��(�) = −
3

4
�

3

�
�

�
��

 , �
�

�� = −
3

4
�

3

4���

�
�� 1

��
         (27. II) 

  ( نصف قطر كرة یحتوى الإلكترون). [6]تزسی-نصف قطر فیغنر ��

  :[7]مساھمة الإ رتباط من أجل كثافة عالیة یعطى بالعلاقة بردي و زنغر

��(�) = ����(��) − �� + ���� ln(��) − ����          (28. II) 

�� = 0.0031091, �� = 0.046644, �� = 0.00664, �� = 0.01043. 

 :[9]بالعلاقة  فوسكو، ویلك و نصیرمساھمة الإرتباط من أجل كثافة منخفضة یعطى 

��(�) = −
��

��
+

��

��

�
��

+ ⋯                                          (29. II) 

7.1.II  تقریب التدرج المعممGGA   

المستخدم حالیا أخذت بعین الأعتبار تغیر كثافة   LDA، تصحیحات GGA[8]تقریب تدرج المعمم 

 إرتباط الشكل التالي :-تأخذ طاقة التبادل (�)�∆عبر تدرج  (�)�الإلكترونات 
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 ���
���[�(�⃗)] = � �(�⃗)���[�(�⃗)∇� (�⃗)]�� �⃗                   (30. II) 

  .تدرج الكثافة الإلكترونیة :(⃗�) �∇

8.1.II التقریب المعدل لبریك جونسنmBJ     

أطروحة حول نسخة معدلة لدالیة بریك جونسن ،ھذه الأخیرة  2009سنة Tran-Blaha[9]حیث قدم 

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

  حساب فجوة الطاقة بتغیر في الكمون لبریك جونسن علي الشكل:

υ�;�
���(r) = cυ�;�

�� (r) + (3c − 2)
1

π
�

5

12
�

2t�(r)

ρ�(r)
                       (31. II) 

  حیث 

ρ�(r) = ∑ �ψ�,��
���

  كثافة الإلكترونیة.    ���

��(�) =
�

�
∑ ���,�

∗ ���,��
���

  .كثافة الطاقة الحركیة  ���

��;�
  Becke-Roussel الكمون لـ ��

�نشیر إلي أن إذا أخترنا  = ھذا الثابت المختار یتعلق خطیا مع الجذر التربیعي [11]لدالیة بریك جونسن 1

المتوسط لـ 
|∇�(�)|

�(�)
.  

  كالتالي : cالشكل المقترح لـ 

� = � + � �
1

�����
�

|∇�(�)|

�(�)
����

����

�
��

                           (32. II) 

 حجم الخلیة العنصریة للنظام. �����ثوابت ،  βو�
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 DFTالكثافة  دالیة لنظریة مخطط :)II.3( الشكل  

  

2.II  والكمون الكاملطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا  "طرق الحساب FP-LAPW"  

1.2.II مقدمة  

 الأخیرة ابتداء من تحدید بنیھ العصابات وھذه الأساسیة الحالةلحساب خصائص  تقریبیةطرق  ةھناك عد   

خدم نحن نست إلكترونفي حل معادلھ  المستخدمة الریاضیةوشكل الاحتمال وطرق  القاعدةتختلف من حیث 

خطیا  یدةالمتزا المستویة الأمواجیعتمد على نھج  والالكترونیة البنیویةالخصائص  لدراسةبرنامج  أساسا

 .FP-LAPW والكمون الكامل

��� 

 ���و��إجاد الكمون 

  شام-حل معادلة كوھن

����� = ����  

  حساب كثافة الإلكترونیة

����(�) = �|��|� 

���� = ��� ? 

 

���
��� = (1 + α)���

� + �����
�   لا 

 نعم

 ةحساب الخصائص الفیزیائی
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2.2.II  طریقة الموجة المستویة المتزایدةAPW  

  Slaterسلاتر ةبواسط  ( Augmented Plane Wave)ةالمتزاید ةالمستوی ةالموج ةتم تطویر طریق   

جد بھ تكون كمونات ودوال الموجھ على شكل الكمون الذي یو ’ ةالذری ةالذي اعتبر انھ في محیط النوا

 لشكلمنطقتین ا إلىنصف قطرھا الذي یقسم الفضاء المحیط بالذرات  ةتناسق كروي داخل المجال من دائر

  التالي :

   

 

  

 

  Muffin-Tin »(MT) »كمون  ):II.4الشكل (

 

  یدة الإرتباط.): یتغیر فیھا الكمون بشدة كبیرة تشمل الأنویة و الإلكترونات شد MTالمنطقة الأولى (الكرة 

  ) : تشمل الإلكترونات ضعیفة الإرتباط بالأنویة.البینیة المنطقة الثانیة ( المنطقة 

  المنطقة المعتبرة : دینغر حسبوحیث تختلف حلول معادلة شر

  : MTلمعادلة شرودینغر داخل كرة  شعاعیةحلول 

ϕ(r) = � A��U�(r)Y��(r)

��

< r�                    (33. II) 

               

    أمواج مستویة في المنطقة الإقحامیة :    

ϕ(r) =
1

√Ω
� C�e�����⃗ ����⃗ ��

�

                r > r�                     (34. II) 

 یمثل حجم خلیة الوحدة. 

 المنطقة بینیة

MT الكرة 

�′� �� 



   
 
 

 FP-LAPWلكامل اوطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون  DFT              الكثافة الفصل الثاني نظریة دالیة 

 
38 

  

Y�� الدالة التوافقیة الكرویة  

C�, A�� معاملات النشر  

G��⃗  شعاع الإنتقال في الشبكة المعكوسة  

U�(r)  الكروي ھي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودینغر للجزء(M.T)تكتب كالتالي :  

�−
d�

d�r
+

l(l + 1)

r� + V(r) − E�� rU�(r) = 0                                         (35. II) 

E� الطاقة الخطیة.  

V(r) یمثل الكمون داخل الكرة  

متعامدة لكل الحالات الذاتیة القلبیة داخل (3.3)تكون الدالة الشعاعیة (القطریة) المعرفة في العلاقة السابقة 

  وتصبح معادلة شرودینغر كالتالي : [12]الكرة وتنتھي شروط التعامد عند حدودھا

(E� − E�)rU�U� = U�

d�rU�

d�r
− U�

d�U�

d�r
                  (36. II) 

 �Cبدلالة المعاملات  ��Aتنتشر المعاملات  MTعلي سطح الكرة  ϕ(r⃗)ولضمان إستمراریة الدالة 

  الخاصة بالأمواج المستویة في المنطقة  الإقحامیة وبعد الحسابات الجبریة نجد:

A�� =
4πi�

√ΩU�(r)
� C�J�(|k + g|r�)Y��

∗ (k + G)

�

                 (37. II) 

  

  

  

یة اسبالتالي نتحصل علي دالة أس MTتصبح متوافقة مع الدوال الشعاعیة في كرة  Gالدوال الذاتیة 

APWs  وھي حلول معادلة شرودینغر داخل الكرةMT  الموافقة للطاقةE�  أي نتحصل علي عصابة

 . Gالطاقة الموافقة للمعامل 
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 U�(r�)قیم  تصبح��Aوذلك لأن في حالة نقصان المعاملات  U�(r�)لكن وجدت صعوبة في الدوال 

معدومة على سطح الكرة وبالتالي الدوال الشعاعیة تكون منفصلة على الدوال الموجیة في المنطقة 

 APWمجموعة من التغیرات على طریقة  [14]وأندرسن[13]الإقحامیة، ولحل ھذه المشكلة أدخل كولینغ 

مع إمتلاكھا مشتقات بالنسبة  U�(r)بترتیبات خطیة  MTخارج كرة  ϕ(r)منھا تمثیل الدالة الشعاعیة 

FP.،سمیة بطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا U̇�(r)للطاقة  − LAPW  

3.2.II والكمون الكاملطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا  مبدأ FP-LAPW   

 حیث أن الدالة FP-LAPWطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل [14]نقدم أندرسو

بدلالة (�)����̇�وأشتقاقھا (�)�����ھي عبارة عن مزیج خطي لدالة الشعاعیة  MTالأساسیة في الكرة 

  :[15]تخضع لشروط التالیة(�)����̇�)، والدالة APW )3.3تعرف مثل دالة  ��الطاقة

�−
d�

dr� +
l(l + 1)

r� + V(r) − E�� rU̇�(r) = rU�(r)                 (38. II) 

) تكون مستمرة مع الموجة MTعلى سطح الكرة ( U�(r)وU̇�(r)سبیة ، الدالة الشعاعیة  في الحالة اللان

-FPالمستویة في المنطقة الإقحامیة ، إذن دالة الموجة المستویة المتزایدة تصبح دالة أساسیة للطریقة 

LAPW : 

ϕ(r⃗) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧��A��U�(r) + B��U̇�(r)�Y��(r)

��

           r < r�

1

√Ω
� C�e�(���⃗ ����⃗ )��⃗

�

                                       r > r�

       (39. II) 

A�� ھي معاملات الموافقة للدالة:U�(r)  

B�� ھي معاملات الموافقة للدالة:U̇�(r)  

، و الدالة  APWھي عبارة عن موجة مستویة وحیدة في منطقة الإقحامیة مثل طریقة LAPWsالدوال 

  :[16]كالتالي �Eالشعاعیة یمكن نشرھا بالقرب من 

  

U�(E, r) = U�(E�, r) + (E − E�)U̇�(E�, r) + 0(E − E�)
�              (40. II) 



   
 
 

 FP-LAPWلكامل اوطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون  DFT              الكثافة الفصل الثاني نظریة دالیة 

 
40 

  

E)0حیث أن  − E�)
  یمثل الخطأ الرباعي الطاقوي. �

 . MTتضمن الإستمرار دالة الموجة علي سطح كرة  LAPWطریقة 

E)تدخل خطأ على الدالة الموجیة من رتبة  FP-LAPWالطریقة  − E�)
وأخرى على عصبات  �

E)الطاقویة من رتبة  − E�)
التي تسمح ، تشكل قاعدة جیدا LAPWsبالرغم من رتبة ھذا الخطأ الدوال  �

  واحد نتحصل على كل عصبات تكافؤ في أكبر منطقة طاقویة.�Eلنا بالطاقة

4.2.II  برنامجWien2K  

حیث یشمل برامج فرعیة  Wien2K[17]، المدمجة في برنامج FP-LAPWفي عملنا استخدمنا طریقة 

.3)منفصلة الشكل  II) :  

NN: للكرة نصف القطر الذري دإیجاكما یساعد في  دد المسافة بین جوار الأقرب لذراتھذا البرنامج یح. 

  

LSTART:لطاقةابات ابرنامج یولد الكثافة الذریة ویحدد كیفیة التعامل مع المدرات المختلفة في حساب عص  

SYMMETRY ، اتلمواقع الخاصة بالذریحسب المجموعة النقطیة : فھو یولد عملیة التناظر في الجملة 

  .وحساب مصفوفة الدوران الموضعي لتوافقیة الشبكةیولد المعامل الأساسي 

KGEN  یولد الشبكة :k في منطقة بریلون  

DSTART  یولد كثافة إنطلاق لدورة :SCF  المنتجة من الكثافة الذریة والمولدة منLASTART.  

  لیة :لتقریب المطلوب. وھي منسقة في الخطوات التایقوم بتھئة الحساب و التكراره إلى غایة الوصول 

LAPW0 كمون إنطلاقا من الكثافة. د: یول  

LAPW1 عصابة التكافؤ ، القیم الذاتیة والأشعة الذاتیة. ب: حسا  

LAPW2 .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتیة: 

LCORE الحالات القلبیة والكثافة. ب: حسا  

MIXER .یخلط الكثافة الداخلة و الخارجة :  



   
 
 

 FP-LAPWلكامل اوطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون  DFT              الكثافة الفصل الثاني نظریة دالیة 

 
41 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

    

 

 

 

 

 

 

 

 

 Wien2K:بنیة برنامج) II5.الشكل (

 

 

 



   
 
 

 FP-LAPWلكامل اوطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون  DFT              الكثافة الفصل الثاني نظریة دالیة 

 
42 

 

 قائمة المراجع

[1] L. H. Thomas. Proc. Cambridge Philos. Soc 23 (1928) 542. 

[2] E. Fermi. Z. Phys 48 (1928) 73. 

[3] F. Bassani and G. Pastori Parravicini, R. A. Ballinger, Oxford by Pergamon 

press. Vol 8 (1975). 

[4] J.P. Perdew, W. Wang, Phys. Rev. B 45 (13) (1992) 244; P. Blaha, K. Schwarz, P. Sorantin, 

S.B. Tricky, Chem. Phys. Lett. (1990) 399. 

[5] p.a.m. dirac, proc. Cambridgephilos.soc. 26,376(1930). 

[6] e. wingner, phys.rev.46,1002(1934). 

[7] j.p. perdew, a. zunger, phys.rev. b23,5048(1981). 

[8] D. Langreth, J. Perdew, Phys. Rev. B 21 (1980) 5469. 

[9]F. Tran and P. Blaha, Phys Rev.Lett 102, 226401 (2009). 

[11]A.D. Becke and E. R. Johnson, J. Chem. Phys. 124, 221101 (2006). 

[12] T. L. Loucks, « The Augmented Plane Wave Method », Benjamin, New York (1967). 

[12] Gherici Fouad Yacine, Thèse de Magistère, Physique, Traitement de Surfaces et Sciences 

des matériaux, Université des Sciences et de la Technologie Mohamed Boudiaf, Oran 

[13] D. D. Koelling and G. O. Arbman, j. phys. F5, 661 (1979). 

[14] O. K. Andersen, phys. Rev. B 12, 3060 (1975). 

[15] M. B. Kanoun, Thése de doctorat, université de Tlemcen (2004). 

[16] S. Cottenier, ISBN 807215 (2002) 90. 

 

 



   
 
 

 FP-LAPWلكامل اوطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون  DFT              الكثافة الفصل الثاني نظریة دالیة 

 
43 

 

[17]P. Blaha, K. Schwarz, G. K.H Madsen, D. Kvasnicka and J. Luitz, WIEN2K, an 

augmented plane-wave+local orbitals program for calculating crystal properties (Karlheinz 

Schwarz, Techn.Universitat Wienna, Austria), 2001.ISBN 3-9501031-1-2. 

  



  النتائج والمناقشة                                                                                 الفصل الثالث

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  الفصل الثالث 

 

 النتائج والمناقشة 
   



النتائج والمناقشة              الفصل الثالث                                                                            

 
44 

1.III مقدمة : 

المضمنة في كود  (FP-LAPW)نقدم في ھذا الفصل تطبیقا لطریقة الموجة المستویة المعززة الخطیة 

WIEN2K [1]ومعامل الانظغاط للمركب  الشبكة،كشاف الخصائص الھیكلیة مثل ثوابت من اجل است

6SnI2Cs  للحالات وخصائصخصائصھا الالكترونیة وھي ھیاكل النطاق والكثافة الكلیة والجزئیة  ةسادرثم 

المرتبطة  mBJ-LDAوmBJ-GGAو GGAو LDAالتقریبات  كل ھذه الدراسات الى الضوئیة. تستند

  .]DFT( ]2-3بالطریقة الوظیفیة للكثافة (

III.2 6 للمركب البلوریة  البنیةSnI2Cs  

حیث یعتبر من المركبات التي  6SnI2sC للمركبوالضوئیة  لدراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة

  ضوئیة.مجال الخلایا الكھرو تستعمل في 

    )III.1الشكل (ھو موضح في  اكم (Fm-3m_225)الاوجھ ممركزة تبلور في بنیة حیث ی

 :ذرات تحتل المواقع التالیة 3 وتحتوي على

Cs : (0.75000        0.25000      0.25000) 

Sn : (0.0000          0.0000        0.0000) 

  I : (0.7550           0.00000      0.000000) 

  كیمیائي:لكل عنصر الالكتروني  وعددالإلكتروني یع زالتو

 

  I,Sn,Csلذرات لالالكتروني  والعددالتوزیع یوضح  :)III.1( جدولال                 

  

 

  

 

  

 العناصر عدد الالكتروني التوزیع الالكتروني

[Cs] : [Xe] 6S1 Z= 55.000 Cs 

[Sn] : [kr]  5S2  4d10   5P2 Z= 50.000 Sn 

[I] : [Kr]  5S2 4d10 5P5 Z= 53.000 I6 
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  التالیة:جاد القیم یخطوة في الحساب ھي إأول 

  إختیار قیمةmtR  نصف قطر الكرة)MT لذرات (I،Sn ،Cs  یعتمد على شرطین 

  

 أساسیان:

 .(MT)تجنب تداخل كرة  -1

  )MTیجب أن تكون أغلبیة الإلكترونات القلبیة داخل الكرة ( -2

  معاملmaxK.R : یعطى بالعلاقة 

R. K��� = ���
��� ∗ ����                                                     (1 − ���) 

  

 ���
���

  MTقطر للكرة  أصغر: 

  للموجة المستویة. ميالنظا: الشعاع  ����

 في منطقة بریلیون الأولى. �تعرف على أنھا عدد النقاط  ������ -

للنقاط الخاصة  ارياختی وانتقاء) MTأنصاف الأقطار كرة ( اختیارتم  (III.1)في الجدول 

)maxKMT*R( ،)pointK(  حسب تقریبGGA وLDA  الحساب الذاتي  باستخداموذلكSCF للمركب 

6SnI2Cs .في الأنماط الثلاثة  

  

  6SnI2Csللمركب  , max*KmtR , pointK , mtRقیم كل من ): III.2الجدول (          

 

 

 

  

Rmt(I6) Rmt(Sn) Rmt(Cs) Kpoints Rmt*Kmax المركب التقریب 

1.9100 2.0700 2.5000 800 9 GGA  
Cs2SnI6 

2.5000 2.5000 2.5000 800 9 LDA 
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3.III لمركب البلوري  التركیب:  

  )3m-Fm_225(الفضاء مع مجموعة  العظام،في ھیكل رباعي الزوایا وتقویم  6SnI2Csیتبلور مركب 

.كالتالي     

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

. )a( لـالمنظر العلوي  )b(و  6SnI2Csالتركیب البلوري للمركب  )III.1( :)aالشكل (    

 .b)اطوال الترابط  مبینة في (
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III.4.   6الھیكلیة الخصائصSnI2Cs :   

  B الشبكة ، معامل الانضغاط (على سبیل المثال ، ثابت السابق  لتحسین الخصائص الھیكلیة لمركب

ضغط ) ثم اجراء حساب متسق ذاتیا لا جمالي الطاقة وثابت  الشبكة البلوریة  فیما یتعلق بال  ’Bومشتقھا

a(A°) تعطى ب [4]معادلة الحالة لمرنقھان استخدمنا:  

E  (V) = E� +
�

��(����)
�V �

� �

�
�

��

− V��+
�

��
(V − V�)                          (2 − III)  

  : حجم الحالة الأساسیة  ��

 . ��: طاقة الحالة الأساسیة المسؤولة عن الحجم ��

β : معامل الإنضغاطیة ویعرف بالعلاقة التالیة :  

  

� = �
���

���
                                                                                                          (3 − ���) 

  

     B’ : المشتقة الأولى لمعامل الإنضغاطیة :  

   

�� =
��

��
                                                                                                              (4 − ���) 

  .الدنیا للطاقةیوافق القیمة الحدیة الشبكة  تثاب نجدفي حالة الإتزان 

والمشتقة الأولى لمعامل  β، معامل الإنضغاطیة  a(A°)النتائج المتحصل علیھا لثابت الشبكة البلوریة  

  ).III.2مسجلة في الجدول رقم ( ’βالإنضغاطیة 

       EXP 
 

     LDA       GGA المركب ثوابت الشبكة  

[5] 11.62 11.4864 11.9608 a(Å)  
 

Cs2SnI6 
/ 2558.9450 2886.9465 V0 

[6] 20 24.4849 16.6634 B(GPa) 
/ 5.1584 5.3052 B’ 

/ -128844.568194 -128948.51689 Emin(Ry) 
 

      و المشتقة الأولى لمعامل  � الانضغاطیةو معامل  a(A°)قیم كل من ثابت  الشبكة  : (III.3)الجدول 
  6SnI2Cs ، للمركب ′� الانضغاطیة

الشكل والممثلة في  LDAو GGAحساب تغیرات الطاقة بدلالة الحجم بوسطة التقریبات  -

)2.III(  
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2200 2400 2600 2800 3000 3200 3400
-128844,58

-128844,56

-128844,54

-128844,52

-128844,50

-128844,48

-128844,46

 (
R

y
d

) 
�ة
����
����
ق��
طا

ال

(u.a)3 الحج���م

Cs2SnI6- LDA

2100 2400 2700 3000 3300

-128948,85

-128948,80

-128948,75

-128948,70

(R
y
d

ة(
�����
�����
ق���
طا

 ال

 (u.a)3الحج���م

Cs2SnI6-GGA

     

      GGA,LDA التقریبین باستعمال 6SnI2Csللمركبات تغیر الطاقة الكلیة بدلالة الحجم  ):III.2الشكل (

  

. 5.III الإلكترونیة:الخصائص  

الروابط التي تتشكل بین العناصر  وفھم طبیعةتسمح لنا بتحلیل  المادة،أھمیة الخصائص الإلكترونیة في 

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

بالشبكة المعكوسة وفق خطوط  CFC   225_Fm-3mلیون الأولى للبنیة یبرھذه العصابة تمثل في المنطقة 

 ): III.3واصلة بین النقاط عالیة التناظر موضحة في الشكل(
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 FCC لبنیةالأولى یمثل منطقة بریلیون ) : III.3الشكل (

  

  

. 1.5.III: عصابة الطاقة  

لإجاد المانع  المعكوس،في الفضاء  Kنقوم بدراسة تغیرات الطاقة للإلكترون بدلالة الشعاع الموجي 

الحدیة الصغرى لعصابة النقل  التكافؤ والقیمةذي یمثل الفرق بین القیمة الحدیة العظمى لعصابة الطاقي ال

  في نفس النقطة أو نقطتین مختلفتین.

III.52.. 6 المركبSnI2Cs : 

وذلك في  6SnI2Cs للمركب منطقة بریلیونعالیة التناظر في  الطاقة وفق خطوطعصابة  علىتحصلنا 

  ).III.4( الشكالفي  كما GGAو LDAالتقریبات 
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 GGAو LDA المحسوبة في التقریب 6SnI2Cs   لمركبة الطاقة لاب): عصIII.4الشكل (   

  

من خلال منحنیات عصابات الطاقة وجدنا ان المانع الطاقي معدوم و بالتالي فان المركب ھو ناقل  -

اللذان یستعملان في تحسین المانع  LDAو  GGAفي البنیة المقترحة المحسوبة بالتقریبات 

  . الطاقي

  في الجدول أدناه: موضحة6SnI2Cs  المركبقیمة المانع الطاقي الموجودة في 

  

 GGA, AGG-mBJ المستعملالتقریب في   6SnI2Cs المركب ): قیمة المانع الطاقي من أجل III.4الجدول (

                               LDA وmBJ-LDA 

  

 
                                                Eg(eV) 

 
 

 المركب

 
 

 البنیة

  EXP 
 

mBJ-LDA mBJ-GGA LDA GGA  
 
 

 التقریب

 
 

Cs2SnI6 

 
 
 

مكعب ممركز 
 الأوجھ

[7] 1.48 2.292 2.32 0.045 0 
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6.III الحالات الالكترونیة كثافة Density Of States (DOS) 

ویتم تحدید معظم  للمادة،ھي كمیة مادیة مھمة لفھم الخصائص الفیزیائیة  DOS) كثافة الحالات (
خصائص النقل على أساس معرفة كثافة الحالات. كما جعل من الممكن معرفة طبیعة الروابط الكیمیائیة 

 نقل الشحنة بین الذرات. وبالتالي،في مادة ما (عن طریق حساب معدلات احتلال كل حالة ذریة) 

تحدد الكثافة الإلكترونیة للحالات عدد الحالات الإلكترونیة التي تمتلك طاقة  الصلبة،في فیزیاء الحالة 
 معینة في المادة المدروسة.

قمنا بحساب الكثافة الكلیة والجزئیة  للنطاقات،للحصول على فكرة عامة عن أصل البنیة الإلكترونیة 
  .LDA-mBJوLDA و GGA-mBJو GGA.باستخدام تقریب 6SnI2Csللمركب  للحالات
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 LDAو GGA التقریبفي   6SnI2Cs  الحالة للمركب ة): كثافIII.5الشكل (                            

والجزئیة بنیة عصابات الطاقة الالكترونیة، قمنا بحساب كثافة الحالات الكلیة  أصلمن اجل معرفة 

  LDA-mBJ، وGGA-mBJ , GGA ، LDA تقریب حیث استخدمنا لحسابھا  6SnI2Cs  للمركب

   )Ⅲ-5الشكال (المبین في  6SnI2Cs مركبلل والجزئیة الكلیة الحالات لكثافة البیاني التمثیل حسب

  نجد النتائج التالیة: -

في التقریب  طاقیةیفصل بینھا فجوة لعصابة النقل مناطق لعصابة التكافؤ ومنطقتین أربع نلاحظ وجود 

GGA وLDA 

 للمدار لسوي الطاقيمساھمة قویة نلاحظ    ) eV 2-و  eV 0بین (  التكافؤ في عصابة الاولىالمنطقة  -

P ةلذرI  ي الطاقي للمدار ووالسP  لذراتSn  لسوي الطاقي و مساھمة ضعیفة p  لذرات Cs  
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لسوي  وجود مساھمة قویة نلاحظ    )eV 3.3-و  eV 2.8-بین (  التكافؤ في عصابة الثانیةالمنطقة - 

مدار للومساھمة ضعیفة لسوي الطاقي  I لذرات   Pمدار لل  ي الطاقيوالسو Sn لذرات  P للمدار الطاقي

d  لذرات  Cs  

 لسوي الطاقيحیث ھناك مساھمة قویة   ) 6.7eV-و   6.2eV-بین (  التكافؤ في عصابة الثالثةالمنطقة - 

  Cs لذرات   S لمدارل ومساھمة ضعیفة   I لذرات   P للمدار الطاقيي والس وSn لذرات  S للمدار

 Csلذرة P مساھمة قویة لمدار وجود )eV 7.41-و  7eV-( المنطقة الرابعة لعصابة التكافؤ بین  -

  Iلذرة  Pومساھمة ضعیفة للمدار  Snلذرة  Sوللمدار 

 Sنلاحظ مساھمة قویة للمدار  ) eV 1.41و  eV 0.5( الأولى الموجودة بین المنطقة وفي عصابة النقل 

  Cs  لذرات  dومساھمة ضعیفة للمدار   I لذرات   Pللمدار  وSn  لذرات 

  Cs  لذرات  dوجود مساھمة قویة للمدار  ) eV 18.89و  eV 3.43( المنطقة الثانیة لعصابة النقل بین 

  .Snلذرة  Pضعیفة للمدار  ومساھمة Iلذرات  Pوللمدار 
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 I:total
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EF

  

 LDA-mBJو GGA-mBJ التقریب في 6SnI2Cs الحالة للمركب ةكثاف): III.6الشكل (                 

  

 

لعاصبة النقل یفصل بینھا فجوة طاقیة في  التكافؤ ومنطقتیننلاحظ أیضا وجود ستة مناطق لعصابة  -

   mBJ-LDAو mBJ-GGAالتقریب 
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لذرة  Pمدار ل) نلاحظ مساھمة قویة لسوي الطاقي ل2eV-و   0eVبین ( التكافؤ بةفي عصا المنطقة الأولى-

I  للمدار والسوي الطاقيd  لذرةSn   و مساھمة ضعیفة للمدارp  لذرةCs  

) حیث توجد مساھمة قویة  لسوي الطاقي 3.2eV-و   2.3eV-بین ( التكافؤبةفي عصا المنطقة الثانیة-

  Csلذرة  Pومساھمة ضعیفة  للمدار  Iلذرة  pالمدار  والسوي الطاقي Snلذرة  p مدار لل

 S) ھناك مساھمة قویة لسوي الطاقي لمدار 5.68eV-و   5eV-( التكافؤ بین بةفي عصا المنطقة الثالثة-

 Csلذرة  Pومساھمة ضعیفة للمدار  I لذرة  dللمدار  السوي الطاقي و Snلذرة 

 P) نلاحظ مساھمة قویة لسوي الطاقي لمدار 6.9eV-و   6.7eV-بین ( التكافؤ بةفي عصا الرابعةالمنطقة -

    Snلذرة  dللمدار ومساھمة ضعیفة   Iلذرة  pللمدار  السوي الطاقي و Csلذرة 

مدار للسوي الطاقي لمساھمة قویة ) نلاحظ 11eV-و   10.4eV-( التكافؤ بین بةفي عصا المنطقة الخامسة-

S لذرة I  للمدار والسوي الطاقي P  لذرةSn  للمدار ومساھمة ضعیفةS  لذرةCs  

لسوي الطاقي  مساھمة قویة  ) وجودeV 11.8-و   11.5eV-( التكافؤ بین بةفي عصا المنطقة السادسة-

  Snلذرة  Sومساھمة ضعیفة للمدار  Csلذرة  Pللمدار والسوي الطاقي Iلذرة S مدار لل

نلاحظ مساھمة قویة ) 3.34eVو   2.52eVالمنطقة الأولى في عصابة النقل التي توجد بین (اما بالنسبة -
  Iلذرة  pومساھمة ضعیفة للمدار  Snلذرة  Sوأیضا مساھمة قویة للمدار  Csلذرة  dللمدار 

 Csلذرة  d) وجود مساھمة قویة للمدار 15.26eVو   5.71eVالمنطقة الثانیة لعاصبة النقل بین (-

 .Iلذرة  pومساھمة ضعیفة للمدار  Snلذرة  S للمدارو

III.7  6الخواص الضوئیة للمركبSnI2Cs :  

تتمیز أھمیة الفیزیاء الحالة الصلبة للمواد على الخواص الضوئیة مثل الامتصاصیة الانعكاس الانتشار 
 .]5[ ...... الخوالانبعاث

. 1.7.III  تذكیر نظري: 

تفاعلات المادة الإشعاعیة وخاصة عندما یكون ھناك تبادل للطاقة، كما ھو الحال في المكونات 
قترح أینشتاین أن طاقة الإشعاع لم ا ملاءمة. أكثرالجسیمي الإلكترونیة الضوئیة، یكون تمثیل الإشعاع 

حیث  . الفوتوناتوتنتشر في جمیع أنحاء الفضاء ولكنھا تركزت في مناطق معینة تنتشر مثل الجسیمات، 
  ]:6یتم إعطاء طاقة الفوتون بواسطة [

E =  hν =  ћw                                                                               (5 − ���)                                  

  

. 2.7.III  انعكاس الموجات المستویة: 

موجة منعكسة  اثنتین،إلى  تقسیمو مختلفة،رت موجة مستویة بین وسیطین لھما ثوابت عازلة اانتش 

 من خلال: Nوموجة منكسرة. یعُطى معامل الانكسار المعقد 

    (6 − ���)                                                                      ( )k w i+ ( )n w=  N(w)   
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( )n wمعامل الانكسار الحقیقي :  

( )k wمعامل الانطفاء : 

  

 

  یكُتب معامل الانعكاس: صلبة،بالنسبة للوقوع الطبیعي للإشعاع على سطح مادة 

R = �
���

���
�

�
 =  

(���)�� ��

(���)�� ��
                                                   (7.III) 

 

 حقیقیا ویصبح معامل الانعكاسn حیث یكون   K= 0من اجل 

  

R = �
���

���
�

�
 =  

(���)�

(���)�
                                                        (8.III) 

 ].7[ الإلكترونیة الأنظمة عن اكتمالا الأكثر المعلومات الضوء انعكاس قیاس یوفر

. 3.7.III الضوئیةدالة العزل  خصائص :  

)یمكن وصف استجابة الالكترون للمادة الصلبة بشكل مجھري، من خلال ثابت العزل المعقد  ),ke w


 

Eالذي یربط متجھ المجال الكھرومغناطیسي 


Dو الحث الكھربائي في المادة الصلبة  


. ھذه الوظیفة لھا  

  الصلبة.عواقب مھمة على الخصائص الفیزیائیة للمواد 

 كروني. یتم –تسمى العلاقات التي تربط الجزء الحقیقي والتخیلي بثابت العزل الكھربائي بعلاقة كرامر 

  ]:9-8على ثابت العزل بواسطة [الحصول 

 

Ԑ(w) = Ԑ1(w) + i Ԑ2(w)                                                        (9.III) 

  : ]10 [ التالیةلوظیفة العزل بالعلاقة  w)(2Ԑیتم وصف الجزء التخیلي 

Ԑ2(w) = 
���

��ћ���� ∫ ��� ∑ |⟨kn|p|kn ′ ⟩|2f(kn)(1 −  f(kn ′))δ(Ekn ′  −  Ekn  −  ћω) ���   (10.III)         

               

ھي دالة توزیع  (��) �ھو حجم البلورة و  Ω كتلتھ، m ھو شحنة الإلكترون و e المعادلة،في ھذه 

  (����) �و  kالقیمة الذاتیة لـ الموافقة لنفس ھي الدالة الموجیة للبلورة المدروسة ،  〈���| فیرمي.

تم حساب عناصر المصفوفة (القیم الذاتیة والمتجھات الذاتیة) في الجزء غیر القابل للاختزال من منطقة 

Brillouin  [11]. 
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  یمكن الحصول علیھ من الجزء الخیالي  w)(1Ԑالجزء الحقیقي من دالة العزل 

( )n w بالعلاقة  المعقد ویعطي: الجزئ الحقیقي لمعامل الانكسار w)(2Ԑكرونیغ -كرامرتحویل  باستخدام  

]12:[  

��(�) = 1 +
2

�
� �

����(�)

(��� − �)
���

�

�

                                                             (11. ���)          

��(�) = −
2�

�
� �

��(��) − 1

(��� − �)
���

�

�

                                                               (12. ���)          

  بواسطة:المحدد  كوشي،رئیسي من تكامل  جزء Pوھو تردد  ωحیث 

P = lim
�→�

∫
�(��)

����

���

��
��� + ∫

�����

����
���                                                     (13. ���)                           

��

���
  

بالنسبة لمعظم الظواھر الضوئیة،  ، لأنھ)k(الاختلاف مع في ھذه المعادلات یتم اھمال التشتت في الفضاء 

النتائج صالحة فقط في حالة عدم وجود مجال  النظام. ھذه بأبعادیكون الطول الموجي للضوء كبیرا مقارنة 

  مغناطیسي.

  

ویمكن بعد ذلك وصف استجابة  ،�قیمة  عمودیاینخفض أو بلورة مكعبة  متناظرفي حالة وجود وسط  -

  عددي:النظام لموجة مستویة كھرومغناطیسیة باستخدام معامل انكسار 

                   )III.14(                                                                   ( )k w i+ ( )n w=  N(w) 

                                                                                  � = Ԑ(w)      ھاتان الكمیتان مرتبطتان بالعلاقة  

 w)(1Ԑ =�2  −�2                                                                                                                                                        مع 

k�2= w)(1Ԑ 

التوالي. یتم تعریفھم من خلال  علىالانطفاء تسمى معامل الانكسار ومعامل  (�) � �� (�) �المعاملات 

 العلاقات التالیة

                                   (15. ���)      √2/) [{ℰ�
� (�) + ℰ�

�(�)}
�

�+ ℰ� (�)]�/�( =( )n w 

( )k w: الخمود ویعطى بالعلاقة: معاملمعامل وھو  وھوالانكسار التخیلي لمعامل  ءالجز  

                                   (16 − ���)   √2/) [{ℰ�
� (�) + ℰ�

�(�)}
�

�− ℰ� (�)]�/�( =( )k w  

 ]:11 ،10[ الذي تم الحصول علیھ مباشرة من العلاقة (�) Iمعامل الامتصاص 

) حیث  ) w= )�( I   
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( ) ( ) ( ) ( )
2 2

1 1 2

2

c
 w w e w e w e w -                                                         (17.III) 

        

)ویستنتج طیف الانعكاسیة  )R w  13 [ ، من العلاقةبالنسبة لوقوع الطبیعي على سطح البلورة[ :  

  

( )
( )

( )

2

1

1
R

e w
w

e w

-



                                                                            (18.III)                       

7.III.4  تحدید دالة العزل بواسطة كودWien2k : 

 ون.یبریللتمثیل الخصائص البصریة بشكل صحیح من الضروري استخدام افضل عینة ممكنة من منطقة 

یتم   )SCF(مجال متسق ذاتیا  ولھذا الغرض وبعد حساب الھیكل الالكتروني عن طریق الاتساق الذاتي

  . Ƙ الموافقة  لعدد كبیر جدا من النقاط  ikو المتجھات الذاتیة  iE حساب القیم الذاتیة 

  الموضحة في الشكل  العزللحساب دالة  Wien2kسنقوم الان بتفصیل الطریقة المستخدمة في 

 الفارغ.ولكل مجموعة من النطاق المشغول / النطاق  Kیحسب الروتین "البصري " لكل مقطة  -

fk.حیث مكونات مصفوفة العزم ثنائي القطب    ike p .  

)حساب مكونات  - )2e wمن اجل ون یتم من خلال الروتین "مرافق" یو التكامل في منطقة بریل ،

الكترون فولط . لاحظ أنھ من الممكن اختیار النطاقات التي نحسب لھا  30الى  0طاقة انتقالیة 
التحولات المحتملة. بعد تحدید الطابع المداري لكل نطاق، من الممكن فصل المكونات المختلفة 

  .نفصلة جیداًم نطاقات الفرقللطیف. ھذا صحیح فقط إذا كانت 
على ھذا المستوى یتم إعطاء ». كرام«كرونیغ لحساب مكونات روتین -یتم تطبیق صیغة كرامرز -

یتم تحدید ھذه القیمة من خلال الفرق بین الفجوة البصریة المقاسة  Δc» عامل المقص«قیمة 
التوسیع ، والذي یفسر Lorentzienالممكن أیضًا إضافة توسیع  والفجوة البصریة المحسوبة.

تظھر الصیغة تم تأطیر إجراءات البرنامج المختلفة و .Wien2k التجریبي باستخدام برنامج

 كالتالي.المستخدمة 
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  العزل.رسم تخطیطي لمراحل مختلفة لحساب دالة  ):III.7الشكل (                

8.III.  والمناقشةالنتائج:  

    الكھربائي  دالة العزلیتم تحدید الخصائص البصریة للبلورات بشكل أساسي من خلال 

)III.19(    ( ) ( ) ( )1 2ie w e w e w   

)الذي یمیز الاستجابة الخطیة للمادة للإشعاع الكھرومغناطیسي. الجزء التخیلي  )2e w  تمثل الدالة العازلة

)الامتصاص البصري في البلورة. مساھمة في الجزء التخیلي من  )e w افة یتم حسابھا عن طریق إض

، ویمكن استخراج الجزء  Brillouinلى غیر المشغولة في منطقة إالتحولات من الحالات المشغولة 
  كرونیج . -من الجزء التخیلي باستخدام علاقة كرامرز العزل الكھربائي الحقیقي من دالة 

قمنا بحساب دالة العزل. اتوصیف  الضوء)المعرض للإثارة الخارجیة ( 6SnI2Csلوصف سلوك المركب 
  العزل.حساب الجزء التخیلي من دالة  الضوئیة، یكفيكل ھذه الخصائص 

-mBJو GGAو LDA تقریبات كل من مباستخداتم اجراء حسابات  باستخدام ثابت الشبكة المحسنة،
GGA وmBJ-LDA  فولط.الكترون  35الى  0في نطاق الطاقة من  

1.8.III  الجزء التخیلي لدالة العزل الضوئي:  

)من دالة  العزل   الجزء التخیلي تغیرات ) III.8الشكل (یبین  )2e w6 للمركب  طاقةبدلالة الSnI2Cs   .

  من ھذا المنحنى، الذي یعكس امتصاص المادة، یمكننا الحصول على الانتقالات المختلفة بین النطاقات.

 6SnI2Csللمركب  0eVو  0eVو  2.40eVو 2.48eVنجدا ان الامتصاص یبدا عند الطاقات من حیث 

. ومن خلال الشكل على التوالي LDA , GGA و mBJ-LDAو mBJ-GGAالتقریبات باستعمال 
)8.III مباشرة) نتعرف على بنیة النطاق حیث تتوافق ھذه الطاقات مع فجوة بصریة (Γ→Γ)  یقع الحد

SCF 

optic 

joint 

kram 
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 وGGA لتقریبات بالنسبة  9.70eVو 75eV9.وeV6.02 و05eV6.عند  6SnI2Csالأقصى للمركب 

LDA وmBJ-GGA  وmBJ-LDA  6.02تحدث الذروة الرئیسیة عند  التوالي.علىeV  للمركب

6SnI2Cs .  

2.8.III  معامل الانطفاء: 

الأطیاف متشابھة مع ) III.9الشكل (المركب المدروس في  بدلالة الطاقةیظھر تطور معامل الانطفاء 

لمعامل الانطفاء الملحوظ على الأطیاف والتي تتوافق مع  ل. القیمة العظمةاختلافات صغیرة في التفاصی
 6SnI2Cs لمركب eV9.78 و  ،xعلى طول المحور  GGAبتقریب  6SnI2Cs لمركب eV.066الطاقات 

  القیمة صفر. w)(1Ԑ، وتوافق  xعلى طول المحور  GGA-mBJبتقریب 

ھي تلك التي یكون فیھا الجزء  التي یصل فیھا معامل الانطفاء إلى قیمتھ العظمة تكون الطاقةحیث عندم 

 الحقیقي من دالة العزل صفرًا.
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) زل الع دالة من  تخیليالجزء ال غیرات ت :)III.8الشكل ( )2e w6 للمركب  طاقةلالة لادبSnI2Cs  

  .mBJ-LDAو  mBJ-GGAو LDA و GGAباستعمال التقریبات 
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  القریبات  باستعمال 6SnI2Cs نطفاء بدلالة الطاقة للمركبالا تغیرات معامل :)III.9الشكل (

GGA و LDA وmBJ-GGA  وmBJ-LDA.  

  

3.8.III  الانكسار العزل ومعامل دالة الجزء الحقیقي من:  

)یتم الحصول على الجزء الحقیقي من دالة  العزل الكھربائي من الجزء التخیلي  )2e w عن طریق تحویلات

تم حساب ثوابت العزل الكھربائي الثابت ) III.10الشكل (] كما ھو موضح في 14كرونیج [ -كرامرز

w)(1Ԑ وتم سردھا في الجدول من حد التردد المعدوم )III.5(.  ونلاحظ أن ھذه الأطیاف البصریة الممثلة
) النتائج III.10الشكل (اختلافات صغیرة (الموضع وارتفاع القمم). یوضح  في ھذا الشكل متشابھة مع

  .6SnI2Csمن دالة العزل للمركب  w)(1Ԑ المحسوبة للجزء الحقیقي (المشتت)

   الى أن ینعدم بعد مرور  طاقة الفوتوناتیحدث لجزء الحقیقي تناقص مع تزاید في  1ԑ(0)انطلاقا من قیم  -

 GGAبالنسبة لتقریب  eV17.12وینعدم من جدید الجزء المشتت عندما تكون الطاقة تساوي  سالبة،بقیم 
 .mBJ-LDAو mBJ-GGAلتقریب  بالنسبة eV 20.63الطاقة  وعندما تكون LDAو

 نحو الصفر. بطيءیلیھ تقدم  سلبیا،وتشیر الذروة الرئیسیة الى بنیة متذبذبة حول الصفر ثم یصبح الطیف 
مرور الاطیاف بنقاط الصفر یعني عدم وجود انتشار ولاحظنا انھ بالنسبة لھذا للمركب تختفي دالة العزل  -

w)(1Ԑ العظمة.متصاص في القیمة حیث یكون التشتت عند قیمة ھذه الطاقة معدوم وبالتالي یكون الا 
من دالة العزل للمركب  1Ԑ)(w) یمكن للمرء ان یرى تغیر طفیفا في الجزء الحقیقي III.10من الشكل ( -

 ].Penn( ]15بالقرب من القمة الرئیسیة. من نموذج (

                                                                                              (
ћ��

��
)�+1  ≈(0)1ԑ  

 mBJ-LDAو mBJ-GGAاقل من فجوة النطاق في التقریبات  LDAو GGAالتقریبات  النطاق فيفجوة  -
  .1ԑ(0)للمركب المدروس وھذا یعني اننا نرى ان فجوة الطاقة منخفضة وتعطي كبیرة قدرھا 

یمكننا تقدیر  التردد،باستخدام الجزء الحقیقي والتخیلي الذي تم الحصول علیھ من دالة العزل المعتمدة على 
  .R(w) وأطیاف الانعكاسیة I (w)الخصائص البصریة الأخرى مثل معامل الامتصاص 
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ض وتم حساب معامل الانكسار الذي یصف سلوك الموجة الكھرو مغناطسیة في الوسط ، حیث یتم عر

زء الحقیقي حیث یمكن ملاحظة ان معامل الانكسار یتبع بشكل عام شكل الج  )III.11الشكل (الاطیاف في 

)          :الذي ینتمي الیھ والعلاقة بینھما ھي  ) ( )10 0n e  

متاحة یبیة في نفس الجدول وعلى حد علمنا لا یوجد قیم تجر 1ԑ(0)و ) n(0ویتم تلخیص معامل الانكسار  
  للمقارنة.

  

GGA التقریبات باستعمال  6SnI2Csالمحسوبة للمركب  1ԑ(0) و ) n(0 قیمیمثل كل من  ):III.5الجدول (
  .mBJ-LDAو  mBJ-GGAو LDA و
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  باستعمال التقریب   6SnI2Csبدلالة الطاقة للمركب  1Ԑ)(wتغیر الجزء الحقیقي  :)III.10الشكل (           

  GGA و LDA وmBJ-GGA  وmBJ-LDA.  

                  n(0)               ԑ1(0)  
 
 

 المركب
 

mBJ-LDA mBJ-GGA LDA GGA  
 

n 

mBJ-LDA mBJ-GGA LDA GGA  
 

ԑ1 1.82050 1.80793 2.45143 2.4411 3.31419 5.95850 6.00922 5.9585 Cs2SnI6 
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GGA باستعمال التقریبات  6SnI2Csمعامل الانكسار بدلالة الطاقة للمركب  ر: تغی)III.11الشكل (        
  .mBJ-LDAو mBJ-GGA وLDAو

.8.III4 طیف الانعكاسیة  :  

بالنسبة  %17عند  تبدأ) نلاحظ انھ عند طاقات منخفضة یكون لھذا المركب انعكاسیة صغیرة III.12الشكل (وفقا 
ثم یحدث زیادة في الانعكاس  ،mBJ-LDAو    mBJ-GGAبالنسبة لتقریب  %8.28 و LDAو GGAلتقریب 

 لتقریب  بالنسبة 6.32eVویحدث اقصى انعكاس عند الطاقة  والعالیة.عند الطاقات المتوسطة 

GGA وLDA  16.91وeV  بالنسبة لتقریبmBJ-GGA    وmBJ-LDA  وھذه الانعكاسیة القصوة ناتجة عن

التحولات بین النطاقات. وفي الأخیر لاحظنا ان المركب عندما تكون الطاقات صغیر یحتوي على انعكاسیة ذاتیة 
  صغیرة وعند طاقات عالیة یحتوي على انعكاسیة كبیرة.

.8.III5  معامل الامتصاص: 

) انھ عند الطاقات المنخفضة یبدا معامل III.13في الشكل ( 6SnI2Csتظھر معاملات الامتصاص لمركب  

  أكبر  I (w)معامل الامتصاص  الامتصاص في تزاید بشكل كبیر لیصل الى قیمة قصوة عند الطاقات الأعلى.

وتظھر  16.91eV، حیث نلاحظ الذروة القویة عند 6SnI2Csویزید بسرعة بالنسبة للمركب  )cm 410-1(من 

  .15.66eV- 17.12eVأطیاف الامتصاص الحد الأقصى في نطاق الطاقة 
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  اتفي تقریب 6SnI2Csبدلالة الطاقة للمركب  R(w)تغیر أطیاف الانعكاسیة  ):III.12لشكل (ا

 GGAوmBJ-GGA   وLDA وmBJ-LDA. 

0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30
0

50

100

150

200

I
(w

)*
1
0

4
c
m

-1

 (eV) الطاق����ة

  LDA

  mBJ-LDA
Cs2SnI6

     

0 3 6 9 12 15 18 21 24 27 30
0

50

100

150

200

I
(w

)*
1
0

4
c
m

-1

(eV) الطاق����ة

  GGA

  mBJ-GGA
Cs2SnI6

            

  

  في تقریبات 6SnI2Csبدلالة الطاقة للمركب  I (w)تغیر معامل الامتصاص  ):III.13الشكل (

 GGAوmBJ-GGA   وLDA وmBJ-LDA. 
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.8.III6  الناقلیة الضوئیة:  

)الناقلیة الضوئیة تربط مجال الكھربائي  )E w  و كثافة التیار( )j w 16[على النحو التالي:[  

( ) ( ) ( )j Ew w s w                                                (20. III)                                                     

0wولما     یتحول الى توصیل كھربائي ولھا علاقة مباشرة بالجزء التخیلي لدالة العزل الكھربائي ، ویمكن

  ]:17[حساب الجزء الحقیقي منھا بالعلاقة  التالیة 

( ) 2
4

w
s w e


                                                               (21. III) 

) بالنسبة III.13الشكل (توجد عدة قمم تقابل التحولات بین النطاقات في طیف التوصیل الضوئي المعروض في 
 بنفسجیة.في منطقة الاشعة الفوق  4eV- 14eVتظھر الحواف الحادة بین  6SnI2Csللمركب 
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    LDAفي التقریبات  6SnI2Csبدلالة الطاقة للمركب  w (σتغیر الناقلیة الضوئیة ( ):III.14(الشكل 

  mBJ-LDAو mBJ-GGAو GGAو
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.8.III7 : دالة الضیاع في الطاقة  

الطاقة للإلكترونات السریعة التي تمر عبر المادة. یمكن تقییم تعد ودالة الضیاع في الطاقة عاملاً مھمًا یصف ضیاع 
  دالة فقدان الطاقة من دالة العزل الكھربائي یمكن وصفھ بالتعبیر لتالي:

( )
( )
1

ImL w
e w

 
 -  

 
                                                              (22. III)                               

  التالي:والتي یمكن كتابتھا على النحو 

( )
( )

( ) ( )
2

2 2

1 2

L
e w

w
e w e w

 
 
  

                                                         (23. III)                              

و  23.78eVتظھر أطیاف فقدان الطاقة قیمًا مھمة في منطقة الطاقة بین   )III.14الشكل (كما ھو مبین في 

16.44eV  6لـمركبSnI2Cs 20.93الذروة الشدیدة عند طاقة  لحظةوeV  وھنا یتمیز المركب المدروس بفقدان
  طاقة كبیرة . 
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  GGA-mBJ وGGAبتقریبات  6SnI2Csالتغیر في أطیاف فقدان الطاقة بدلالة الطاقة للمركب  ):III.51الشكل (
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 خاتمة عامة

  , خصائصھ البنیویة  وخصائصھ الالكترونیة 6SnI2Cs تطرقنا في مذكرتنا ھذه إلى دراسة بنیة المركب الكیمیائي 

في  )FP-LAPWبإجمالي الإمكانات (تنفیذ ھذا العمل ، استخدمنا طریقة الموجات المستویة المعززة والخطیة 

) LDA) باستخدام تقریب الكثافة المحلیة (Wien2K) المطبقة في الكود (DFTإطار الوظیفة الوظیفیة للكثافة (

) لإمكانیة TB-mBJبلاھا (-المعدل من تران Becke-Johnson) ، وتقریب GGAوتقریب التدرج المعمم ( ،

 والإلكترونیات في الھیكل المعیني والمكعب من ناحیة أخرى ،التبادل والارتباط في حساب الخصائص الھیكلیة 

 أن وحقیقة) GGA ، mBJ( فقط التقریبین استخدام عن راضین كنا ، التوازن عند البصریة الخصائص لدراسة

  .النتائج على یؤثر لا التقریب اختیار

  بشكل جید مع النتائج التجریبیة. a(Å)الشبكة  ثابتلقة بالخصائص الھیكلیة مثل المتعتتوافق نتائجنا 

 النتائج المتحصل علیھا كانت كالآتي :

 : بالنسبة للخصائص البنیویة 

  

  فیما یخص ثوابت البنیة كانت نتائج الشبكة البلوریةa(A (°جیدة بالمقارنة مع القیم المتوصل إلیھا سابقا. 

  تقریب   المحسوب فيالطور الاكثر استقرارا ھو التقریبPoirier-Tarantola  یلیھ تقریبVinet-Rose 

  Murnaghanوالاقل استقرارا ھو تقریب  Brich Murnaghanثم تقریب 

 : أما في الخصائص الالكترونیة  

  بالتقریب الخصائص الالكترونیة المحسوبة ( المانع الطاقي , عصابة الطاقة , كثافة الحالات (mBJ-LDA 

  LDAتكون أحسن من النتائج المحسوبة بالتقریب 

  6وجدنا ان المركب الكیمیائيSnI2Cs    مھما كان التقریب المستعمل المستعمل شبھ ناقل لدیھ خاصیةLDA  و

LDA-mbj  

یتضح أن مركبات أشباه الموصلات المدروسة ھي مرشحة جیدة جداً للتطبیقات  من كل ھذه النتائج ،

 المستقبلیة في التطبیقات الكھروضوئیة.

 

 

 



  

  

  

 
 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 
 
 
 

 

 

  

  ملخص

ممركزة الذي یتبلور في بینة  Cs2SnI6 للمركبوالضوئیة  تھدف ھذه المذكرة إلى دراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة 

-FP الكامل" طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون  وطرق الحساب DFTنظریة دالیة الكثافة بواسطة  الأوجھ،

LAPWفي تقریب كثافة الموضع . (LDA)الارتباط -لأجل حساب كمون التبادل(XC)  للمركبCs2SnI6  وقد استعملنا تقریب

  .(LDA)بغیة حساب عصابات الطاقة وكثافة الحالات فوجدنا تحسن نتائج مقارنة بتقریب  (mBJ) نجونسو-یكالمعدل لب

  ستعمل في تطبیقات الخلایا الكھروضوئیة.وذلك بامتلاكھا مانع طاقي مباشر ولذا ت وتقنیة تكنولوجیةھذه المواد لدیھا أھمیة 

 

 
Abstract 

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

compound Cs2SnI6 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 Cs2SnI6 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 

Cs2SnI6 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 Cs2SnI6 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. 
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	تقع الشمس على مسافة 149.598 كيلومترًا من الأرض في المتوسط ​​، وهي عبارة عن نجم كروي زائف يبلغ قطره 1،391،000 كيلومتر ، وهي مصدر هائل للطاقة المتاحة بشكل دائم والتي تحرق الهيدروجين منذ 4.6 مليار سنة. عندما تندمج ذرات الهيدروجين ، تتشكل الذرات الأثقل وتطلق الكثير من الطاقة على شكل حرارة مشعة [1].
	I .3أنواع الإشعاع الشمسي:
	يحتوي ضوء الشمس أو ما يسمى بالإشعاع الشمسي على عدد من الموجات الكهرومغناطيسية التي ترسلها الشمس على شكل أشعة ضوئية ، حيث تحتوي الأخيرة على بعض الموجات التي يمكن رؤيتها والبعض الآخر لا يمكن رؤيته ، والطيف المرئي له لون تتراوح من الأحمر إلى البنفسجي [2]. تنقسم الأشعة الشمسية التي تمر عبر الغلاف الجوي للأرض إلى:
	I .1.3 الإشعاع المباشر: تصل أشعة الشمس إلى الأرض دون تعديل (دون انتشار بفعل الغلاف الجوي). تظل الأشعة موازية لبعضها البعض.
	I .2.3 إشعاع منتشر: عند المرور عبر الغلاف الجوي ، يواجه الإشعاع الشمسي عوائق مثل السحب
	والغبار وما إلى ذلك. هذه العوائق لها تأثير تقسيم الحزمة المتوازية إلى العديد من الحزم في جميع الاتجاهات.
	. I3.3 الإشعاع المنعكس: هذا ناتج عن انعكاس أشعة الضوء على سطح عاكس ، على سبيل المثال: ثلج  يعتمد هذا الانعكاس على البياض (القدرة العاكسة) للسطح المعني. الإشعاع العالمي هو ببساطة مجموع هذه المساهمات المختلفة كما هو موضح في الشكل التالي [3]:
	/
	الشكل I . 1 أنواع الإشعاع الشمسي: مباشر ، منتشر ، منعكس.
	I.4 الاستخدام المباشر للطاقة الشمسية:
	الاستخدام المباشر للطاقة الشمسية. ينتقل هذا الأخير إلى الأرض عبر الفضاء في شكل جسيمات طاقة ، فوتونات الإشعاع. تُستغل الطاقة الشمسية حاليًا باستخدام تقنيتين: تحويل الإشعاع الشمسي إلى حرارة بواسطة المجمعات الحرارية (التحويل الحراري الشمسي) ، وتحويله إلى كهرباء باستخدام الألواح الكهروضوئية (التحويل الكهربائي). مكنت هذه التحولات من تطوير 3 قطاعات تشغيلية:
	 للحرارة: شمسي حراري
	 للكهرباء: الطاقة الشمسية الحرارية
	 للكهرباء: الطاقة الشمسية الكهروضوئية [4].
	/
	الشكل I. .2. قطاعات استغلال الطاقة الشمسية: الطاقة الشمسية الحرارية ، والديناميكا الحرارية الشمسية  والطاقة الشمسية الكهروضوئية [4].
	5 الطاقة الكهروضوئية: . I
	. 2. 5. I الكهروضوئية في الجزائر:
	ستشارك الجزائر في الجهود التي تفرضها التنمية المستدامة ، وتضع الوسائل التي من شأنها أن تضمن للأجيال القادمة أن تطالب بمستوى معيشي لائق يمكن أن يتعرض للخطر بسبب الاختفاء التدريجي للوقود الأحفوري. التحدي الرئيسي هو الحفاظ على مرتبة الجزائر في الترتيب العالمي للدول المنتجة للطاقة.
	على الرغم من التقدم الذي أحرزته الجزائر من حيث البحث في هذا المجال وتوجه الوكالات الدولية التي تشارك فيها ، إلا أن المتخصصين فقط هم على دراية بالمساهمة الكبيرة لإدخال الطاقات المتجددة في الحياة اليومية. يتضح من المشروع الوحيد الذي كان كهربة 18 قرية شمسية نفذته سونيلغاز بين عامي 1992 و 2005. تهدف الجزائر إلى تشغيل ما يقرب من 22000 ميجاوات من الطاقة الخضراء بحلول 2035-2040 وقريبًا إطلاق دعوة لتقديم عطاءات للمستثمرين من أجل تحقيق مشروع ضخم لمحطات الطاقة الشمسية الكهروضوئية 4050 ميجاوات. سيتم تقسيم المشروع إلى ثلاث قطع كل منها 1350 ميغاواط ودعمها ببناء واحد أو أكثر من المصانع لتصنيع المعدات والمكونات لمحطات الطاقة الشمسية الكهروضوئية [6].
	3.5.I تعريف:
	تعد الطاقة الشمسية الكهروضوئية واحدة من أكثر الطاقات المتجددة استخدامًا. ينتقل إلى الأرض عبر الفضاء على شكل فوتونات وإشعاع كهرومغناطيسي. يتكون من التحويل المباشر للإشعاع الشمسي إلى كهرباء. يستخدمون المحولات الكهروضوئية أو الخلايا الكهروضوئية التي تمثل العنصر الأساسي في التحويل الكهروضوئي [7]. مبدأ الطاقة الشمسية الكهروضوئية وتحويل الإشعاع الشمسي إلى كهرباء باستخدام الخلايا الكهروضوئية.
	/
	الشكل I .3. تحويل الطاقة الشمسية إلى كهرباء.
	.4.5. I التأثير الكهروضوئي:
	التأثير الكهروضوئي هو ظاهرة فيزيائية خاصة بمواد معينة تسمى "أشباه الموصلات" والتي تنتج الكهرباء عند تعرضها للضوء. أشهرها هو السيليكون البلوري الذي يستخدم اليوم في 90٪ من الألواح الشمسية المنتجة في العالم [8].
	/
	الشكل I .4. رسم توضيحي للتأثير الكهروضوئي
	يتم الحصول على هذا التأثير عن طريق امتصاص الفوتونات في مادة شبه موصلة والتي تولد بعد ذلك أزواج ثقب الإلكترون (إثارة إلكترون من نطاق التكافؤ إلى نطاق التوصيل) مما ينتج عنه جهد أو تيار كهربائي. يمكن إنشاء عدة أنواع من المكونات من هذا المبدأ. يطلق عليهم الثنائيات الضوئية أو الترانزستورات الضوئية أو الخلايا الشمسية. يستخدم هذا التأثير الكهروضوئي بشكل خاص في الألواح الشمسية الكهروضوئية.
	1.4.5. I تعريف الخلية الكهروضوئية:
	تشكل الخلية الكهروضوئية (الخلية الكهروضوئية) العنصر الأساسي للمولد الكهروضوئي ، وهي طريقة إلكترونية ضوئية لتحويل الطاقة الشمسية إلى طاقة كهربائية. وهي مصنوعة من مواد شبه موصلة ، وعادة ما تكون من السيليكون.
	2. 4. 5. I تعريف اللوحة:
	تتكون اللوحة الكهروضوئية من مجموعة من الخلايا الكهروضوئية. في بعض الأحيان تسمى الألواح أيضًا الوحدات الكهروضوئية. عندما يتم تجميع عدة لوحات معًا في نفس الموقع ، يتم الحصول على حقل ضوئي [9].
	3. 4.5. I تعريف المجال الكهروضوئي:
	يمثل المجال الكهروضوئي وحدة إنتاج التيار المستمر للنظام. وهي مكونة من :
	 جميع الوحدات الكهروضوئية.
	 الدعامات الميكانيكية لهذه الوحدات.
	 جميع التوصيلات الكهربائية بين الوحدات .
	 تساوي الجهد بين الوحدات.
	/
	الشكل I. 5 (a) خلية,  (b) لوحة , (c) المجالات الكهروضوئية
	5. I. 5 مبدأ تشغيل الخلية الكهروضوئية:
	الخلية الكهروضوئية عبارة عن جهاز أشباه موصلات يعتمد بشكل عام على السيليكون. إنه مصنوع من صفيحتين، أحدهما P-dopedوالاخرdoped-Nمما يخلق تقاطع PN مع حاجز محتمل. عندما
	يتم تنشيط الفوتونات بواسطة أشباه الموصلات ، فإنها تنقل طاقتها إلى ذرات تقاطع PN بطريقة يتم فيها إطلاق إلكترونات هذه الذرات وإنشاء الإلكترونات(الشحنات N) والثقوب (الشحنات P). هذا يخلق فرقا محتملا بين الطبقتين. يمكن قياس هذا الاختلاف في الجهد بين وصلات المحطات الموجبة والسالبة للخلية
	/
	.6. مبدأ تشغيل الخلية الكهروضوئية Iالشكل
	I5.6 الخصائص الكهربائية للخلية الشمسية:
	لتحديد المعلمات المميزة للخلية الشمسية ، يتم قياس تطور كثافة التيار (J) كدالة للجهد (V) المطبق على أطراف الخلية في الظلام ثم تحت الإضاءة. يتم تمثيل خصائص JV النموذجية للخلية الكهروضوئية في الشكل I.7
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	تعد كفاءة الكم الخارجية أو EQE (كفاءة الكم الخارجية) ، والتي تسمى أيضًا IPCE (كفاءة الفوتون الحادثة إلى الكفاءة الحالية) ، معلمة يتم دراستها بانتظام. يتوافق مع عدد الإلكترونات التي تم جمعها لكل فوتون حادث. يتم استنتاجها من الاستجابة الطيفية للخلية الشمسية كدالة لكل طول موجي (النسبة بين كثافة تيار الدائرة القصيرة لطول موجة معين على شدة الضوء لكل وحدة مساحة). يجب تحديد كل هذه الكميات في ظل ظروف إضاءة محددة ، والتي كانت مرجعًا في المجتمع الكهروضوئي منذ عام 2008. وهي تتوافق مع درجة حرارة 25 درجة مئوية وكثافة طاقة ساقطة تبلغ 100 ميغاواط. سم -2 ، مع رقم كتلة هوائية من 1.5 (AM1.5). يميز معامل AM تأثير سماكة الغلاف الجوي على الإشعاع الشمسي. عندما تصنع الشمس زاوية مقدارها 48 درجة بالنسبة إلى السمت ، يكون للضوء الساقط معامل اسمه AM1.5. يوضح الشكل I.8 [10] التوزيع الطيفي للطيف الشمسي AM1.5.
	/
	الشكل 8. I الطيف الشمسي تحت ظروف الاختبار القياسية AM 1.5 للخلايا الكهروضوئية [10]
	7. 5.I التقنيات الكهروضوئية المختلفة:
	يوجد اليوم ثلاثة أجيال رئيسية من التقنيات الكهروضوئية. يمكن أن تكون المواد الماصة لهذه الخلايا الشمسية من أشباه الموصلات غير العضوية أو العضوية أو الهجينة.
	 يجمع القطاع الأول بين تقنيات الجيل الأول من الخلايا الكهروضوئية ويتضمن خلايا تعتمد على السيليكون أحادي البلورية أو الجرمانيوم ، مخدر بشكل عام بالفوسفور أو البورون. الحد الأقصى من كفاءة هذه الخلايا التي يتم تسويقها على نطاق واسع محدود بكفاءة الحد النظري. في الواقع ، يمثل متوسط ​​كمية الإشعاع الشمسي الذي يصل إلى الأرض 51٪ من إجمالي الطاقة الواردة ، محسوبًا نظريًا بواسطة Shockley و Queisser (SQ). ومع ذلك ، لا يمكن استخدام كل الضوء الذي يصل إلى الخلية الشمسية لتوليد الكهرباء. يمكن للخلية الشمسية القائمة على السيليكون تحويل 33٪ من 51٪ من الإشعاع إلى كهرباء. بشكل عام ، القدرة للحث على تيار كهربائي في خلية شمسية يعتمد على الطول الموجي لضوء الشمس وفجوة النطاق لمادة أشباه الموصلات.
	 القطاع الثاني ، المسمى بالجيل الثاني ، ويشمل الأنظمة الكهروضوئية ذات الأغشية الرقيقة. في هذا القطاع ، نجد السيليكون غير المتبلور المهدرج ، وخلايا تيلورايد الكادميوم (CdTe) ، وخلايا النحاس الإنديوم الغاليوم (ثنائي) سيلينيد (CIGS) وخلايا كبريتيد الزنك والقصدير
	 (CZTS تشمل تقنيات الجيل الثالث الكهروضوئية الخلايا الشمسية الصبغية (DSSC) ، والخلايا الكهروضوئية العضوية (OPV) ، والنقاط الكمومية ، والبيروفسكايت. يجب أن تجمع هذه التقنيات الجديدة بين العديد من الخصائص بما في ذلك الإنتاجية العالية والاستقرار الجيد وتكلفة التصنيع المنخفضة حتى تتمكن من التنافس مع تقنية السيليكون. لهذه الأسباب ، ركز البحث في السنوات الأخيرة على الخلايا الشمسية المبنية على مواد هجينة من البيروفسكايت ، وذلك بفضل الزيادة المذهلة في الكفاءات المقاسة [11].
	/
	الشكل 9. I أمثلة على التقنيات الكهروضوئية [12].
	8.5. I مزايا وعيوب الطاقة الكهروضوئية:
	 سلبيات:
	 يعد تصنيع الألواح الكهروضوئية تقنية عالية تتطلب الكثير من البحث والتطوير وبالتالي استثمارات مكلفة.
	 لا تزال غلة الألواح الكهروضوئية منخفضة.
	 يتطلب نظام احتياطي (بطاريات) للتركيبات المنزلية.
	 تكلفة الاستثمار في تركيب الخلايا الكهروضوئية باهظة الثمن [13].
	 إيجابيات
	 موثوقية عالية لأن غالبية الشركات المصنعة للوحدات الكهروضوئية تضمن منتجاتها لمدة تصل إلى 25 عامًا
	 الخيار المعياري الذي تسهل الألواح الكهروضوئية تكييف التجميع مع تطبيقات الطاقة التي تتراوح من ملي واط إلى ميغاواط
	 انخفاض تكاليف التشغيل والصيانة.
	 هذه التكنولوجيا لها تأثير بيئي إيجابي [14].
	I. 6 مادة البيروفسكايت:
	تم اكتشاف مادة البيروفسكايت في عام 1839 في شكل CaTiO3 ، ولكن الأمر استغرق حتى عام 2000 لأول عرض لخلية بيروفسكايت الكهروضوئية [15]. يعد البيروفسكايت أحد المواد الواعدة في الوقت الحالي ويمكن أن يحل محل السيليكون في الألواح الشمسية. يمكن ترسيب البيروفسكايت في محلول ، وهذا يسمح بتحقيق الخلايا الكهروضوئية للأسطح الكبيرة. يعتمد تسويق خلايا البيروفسكايت على تحسين تكلفة التركيب مقارنةً بالسيليكون والتقنيات العضوية باستخدام مواد ماصة للضوء ومواد إلكترود ترسب بتقنيات درجات الحرارة المنخفضة ، مثل الرش والطباعة [16].
	1.6. I التركيب البلوري للبيروفسكايت:
	اجتذبت البيروفسكايت مؤخرًا الكثير من الاهتمام نظرًا لمعامل الامتصاص العالي ، وحركة حامل الشحنة العالية ، وطول انتشار الناقل العالي والكفاءة العالية. الصيغة العامة للبيروفسكايت هي ABX3 مثل: B هو معدن كاتيوني (Ti4 + ، Cd4 + ، Nb4 + ، إلخ.) ، X هو أنيون (O2- ، I- ، Br- ، Cl- ، إلخ) و A ( Ca2 +، Ba2 +، Pb2 +، إلخ.) [16].
	/
	الشكل  .I10 التراص  ثلاثي الأبعاد ثلاثي الأبعاد [16].
	/
	الشكل  I. 11 عرض تخطيطي لهيكل البيروفسكايت الكلاسيكي مع الصيغة العامة ABX3 [16].
	يتم تقسيمها إلى مجموعتين: البيروفسكايت غير العضوي ، والتي تكون على شكل أكاسيد ، والبيروفسكايت الهجينة  التي يمكن أن تكون غير عضوية (عضوية - غير عضوية) [17].
	2. 6. I أكاسيد ABO3 بيروفسكايت:
	أثارت أكاسيد البيروفسكايت المعقدة اهتمامًا كبيرًا وكانت موضوع دراسة مكثفة لأكثر من 50 عامًا. . الصيغة الكيميائية للبيروفسكايت هي نوع ABO3 المكون من الكاتيون ثنائي التكافؤ A والكاتيون المعدني B والأكسجين كأنيون [18].
	3. 6. I البيروفسكايت الهجين:
	تمت دراسة البيروفسكايت المهلجن بشكل مكثف منذ عام 2012. X عبارة عن هاليد (Cl- أو Br- أو I-) ، ويمثل B معدنًا أيونيًا ثنائي التكافؤ مثل Pb2 + أو Sn2 + ولكن أيضًا Cu2 + أو Co2 + أو Fe2 + أو Mn2 + أو Cr2 + أو Ge2 + أو Eu2 + أو Cd2 + أو Yb2 +. يمكن أيضًا أن تكون هذه البيروفسكايت المهلجنة غير عضوية تمامًا عندما يكون الكاتيون A قلويًا ، مثل السيزيوم Cs + [19].في مجال الخلايا الكهروضوئية ، أثارت البيروفسكايت الهجين المهلجن حماسًا كبيرًا نظرًا لأنها قدمت أفضل أداء تحويل. تم أيضًا تصنيع الخلايا الأولى المعتمدة من البيروفسكايت باستخدام الصيغة الكيميائية CH3NH3PbI3 (أو MAPI). ]. الصيغ الأكثر شيوعًا هي FAPI أو MAPBr أو MASnCl أو CsPbX3. بشكل عام ، غالبًا ما يرتبط الكلور باليود (MAPICl.)
	من السهل تصنيع مواد البيروفسكايت هذه ، بدءًا من الحلول بتقنيات بسيطة ومنخفضة التكلفة مثل: لفة إلى لفة ، والرش ، إلخ.
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