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  شكر وتقدیر 

  

فان لم تستطع فلا  ،العلماء فأحبلم تستطع  نمتعلما، فالم تستطع فكن  .. فان(كن عالما...

  تبغضھم)

  

ھي لا یطیب اللیل الا بشكرك ولا یطیب النھار الا بطاعتك ولا تطیب اللحظات الا الا

  برؤیتك.بذكرك ولا تطیب الاخرة الا بعفوك ولا تطیب الجنة الا 

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

  محمد صلى الله علیھ وسلم

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

التي لم تبخل علینا بتوجھاتھا ونصائحھا القیمة والثمینة طوال مراحل  شریفي زولیخة

انجازنا لھذا العمل فقد كانت عونا لنا في بحثنا ھذا ونورا یضيء الظلمة التي كانت 

  تقف أحیانا في طریقنا.

 بلھ ترأس لجنة المناقشة والأستاذلتق نحوي عزدین  أتوجھ بشكري أیضا للأستاذ كما 

الى من زرعوا الفتائل في  ا,على موافقتھ على المشاركة كأستاذ مناقش سالمي محمد

  دربنا وقدموا لنا المساعدة والتسھیلات فلھم منا كل الشكر واخص منھم طلبة الدكتوراه.

لى ما قدمھ لنا من نصائح كما نتقدم بشكر الخالص الى جمیع افراد المخبر ع 

الأعزاء وافراد  خواتلأوا لإخوةم بمثابة اناھالذي اعتبر ىدون ان ننس تومساعدا

  .لھم كل التوفیق والنجاح نتمناو نادفعت
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  إھداء

  بسم الله الرحمان الرحیم

  »ورسولھ والمؤمنون قل اعملوا فسیرى الله اعملكم«

افتخار ارجو من الله  أسمائھم بكلالى من علمنا العطاء بدون انتظار الى من نحمل 

  الأعزاء.ثمارا قد حال قطافھا بعد طول انتظار والدینا  الیروان یمد في عمریھما 

الحیاة وسر وجودنا الى  بسمتاالى ملائكتنا في الحیاة الى معنى الحب والحنان الى 

الناس امھاتنا  اغليوحنانتھما بلسم جراحنا الى ھما سر نجاحنا یكانا دعائكل من 

  الأحباء.

ان حملنا حقائب الصغیرة ومعھم سرنا الدرب خطوة بخطوة وما  رافقونا منذالى من 

  الاعزاء.یرافقونا حتى الان اخواتنا واخوتنا  ازالو

ساندننا في ھذه الحیاة وكما لا ننسى صدیقاتنا المقیمات معنا اللاتي رافقننا في 

  . مشوارنا الدراسي 

الى جمیع عائلتھ سایحي وعائلة بن ریة من كبیرھم الى صغیرھم الى من تحلو 

الاخاء وتمیزوا بالوفاء والعطاء الى ینابیع الصدق الوافي الى من معھم سعدنا وبرفقتھم 

معنا على طریق النجاح  اوكانالى كل من  في دروب الحیاة الحلوة والحزینة سرنا

  والخیر.
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 عامة ةمقدم  
  



 مقدمة عامة 

 
1 

 

  مقدمة عامة

  

والحسابیة للمركبات الكیمیائیة أھمیة كبیرة في البحث العلمي،  الكونتیةاكتسبت الدراسات 

ودقیقة عن ھذه المركبات من خلال دراسة خصائصھا الفیزیائیة تقدمھ من معلومات قیمة  وذلك لما

 .والكیمیائیة

المعرفة  ، حیث تمكننا ھذه الأخیرة منالطاقویةفیزیاء لتقدم تطبیقات الحسابات النظریة دعما كبیرا ل 

 . الدقیقة للجسم المدروس، بعیدا عن استخدام الوسائل التجریبیة أو الخوض في التجارب المعقدة

 تستند ھذه الحسابات على میكانیك الكم، وذلك بالنظر في الطبیعة الكمیة للإلكترون، فھو أمر

  .لوصف دینامیكیة ومستویات الطاقة لدیھا ضروري

 قدیما، ساعدت الفیزیاء الكلاسیكیة العلماء في فھم الكثیر من الظواھر الیومیة ولكنھا كانت غیر مفیدة

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

الدقیقة (ذرات، جزیئات، الكترونات)، و لقد تطورت نظریة میكانیك الكم انطلاقا من  الجسیمات

واھتم میكانیك الكم بدراسة خصائص بعض المواد باستخدام معادلة شرودینجر  المیكانیك الكلاسیكي،

رات و الجزیئات، أما في الأنظمة المعقدة تستخدم العدید من التقریبات الذ وحلولھا لعدد محدد من

 إلىو التي تھدف DFT  ومن بینھا نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة  للحصول على معلومات جد دقیقة

  للأنظمة من خلال معرفة البنیة الإلكترونیة. إیجاد الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة

 وھي نظریة ازدھرت منذ عدة عقود، و (DFT  )  نظریة الدالة الوظیفیة للكثافةلقد اعتمد عملنا على 

 1998.  جائزة نوبل عامWalter Kohnمنح صاحبھا

 والطرق الشبھ تجریبیة من حیث اعتمادھا على معادلة شرودینجر Ab-Initoھذه الطریقة تشبھ طرق 

عنھا  الاستعاضةام الدالة الموجیة یتم ولكن الإختلاف یكمن في الدالة الموجیة، أي بدلا من استخد

الإلكتروني مباشرة (دالة الكثافة الإلكترونیة)، والدالة الوظیفیة ھي عبارة عن دالة ینتج عن  بالتوزیع

  .أي دالة الدالة، وبالتالي یتم اعتبار الطاقة تابع لدالة الكثافة أخرىحلھا دالة 

 قضیة أصبحتالتي  الرقمیة بالمحاكاةالفیزیائیون مھتمین بشكل متزاید  أصبح ةفي السنوات الاخیر

التعریف الدقیق للنظام  المحاكاةتتطلب عملیات  ة.العملی ةمن حیث البحث العلمي والممارس ةاستراتیجی

من الشائع  أصبحوبالتالي  التجریبیةالتنبؤ بالنتائج  أولتفسیر  أووالنموذج المادي الصحیح للحسابات 

تستند  .والنظریة التجریبیةالتي تحدد مجال الفیزیاء المرتبط بكل من المناھج  العددیةلتحدث عن تجارب ا

 أساسیة أداةالیوم  أصبحتالتي  الأولىللمبادئ  ومیةكمال المحاكاة إلىعموما  الجدیدةتقنیات الحساب 
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من خلال تطبیق طرق تستند  تعقیدا الأكثر للأنظمة والبصریة الالكترونیة ,البنیویةلحساب الخصائص 

,  (DFT  ) ةالكثاف ةدالی ةتیك التي تعتمد على نظریستالمیكانیك الكم والالكترو ساسیةالأالقوانین  إلى

ویرجع معظم التقدم المحرز في ھذا  الالكترونیة للكثافة ةلنظام ما تكون دال الكلیة الطاقة أنساسھا أو

                                     اخطی ةالمتزاید المستویةالامواج  : الحساب يفي طریقت LDAو GGAنجاح التقریبات  إلىالمجال 

  .)FP-LAPW (والكمون الكامل

و 3CaZrSفي عملنا ھذا، نرید دراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة للمركبات   
3

SrZrS
 

حیث 

  تناولنا ذلك في ثلاثة فصول:

  عمومیات الأنظمة الكھروضوئیة.: قمنا بدراسة حول الفصل الاول 
  

  .DFT: تطرقنا الى دراسة نظریة دالیة الكثافة الفصل الثاني 

   FP-طرق الحساب " طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل: الفصل الثالث 

LAPW "والمدمجة في برنامج Wien2k.  

من أجل دراسة قمنا بتحلیل النتائج ومناقشتھا ومقارنتھا مع نتائج موجودة مسبقا وذلك  :الفصل الرابع

  :التالییناستخدمنا التقریبین  الخصائص البنیویة والإلكترونیة

 كثافة الموضع اتتقریب ), LDA GGA(.  

 یك جونسونرالمعدل لب اتتقریب )GGA-mBJ, LDA-mBJ( ، جل حصول على نتائج أمن

قمنا بتقدیم خلاصة عامة  وفي الاخیر حول الخصائص الالكترونیة وتحسین المانع الطاقي ةجید

  لمختلف ھذه النتائج.

  



 

  

   

 

 

 

 الفصل الأول

عمومیات على الأنظمة 

وئیةضالكھرو  
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I.1مقدمة:    

غیر محدودة تقریبا یمكن أن تغطي عدة ألاف من  للطاقة فھيتعد الطاقة الشمسیة مصدر رئیسي       

ضعف  0 .01الشمسي الذي تتلقاه الأرض أكثر من  عیمثل الإشعا ثحی للطاقة،الإجمالي  استھلاكنامرات 

احتیاجاتنا من الطاقة في ، یمكن أن تغطي تماما كل متجددة ووفیرةالاستھلاك العالمي. ولذلك فھي طاقة 

  .المستقبل أو جزءا كبیرا منھ

2. I الشمسیة الطاقة:  

1.2. I الشمس:  

بالكامل تقریباً من الھیدروجین. قطرھا  تتكونحیث ھي النجم المركزي للنظام الشمسي الشمس       

تأتي كل طاقة الشمس من .  [1]  طن2.1027كتلتھا حوالي  )،مرة من الأرض 100كم ( 1391000

  التفاعلات الحراریة النوویة التي تحدث ھناك. 

ملیون طن)  4الفرق ( طن من الھیلیوم كل ثانیة 560.106طن من الھیدروجین إلى  564.106من تحویل 

كیلو وات. ان الارض على  36.1022الطاقة  یمثل إجماليوھو ما  )،2E = mcیتبدد في شكل طاقة (

    مسافة

  .[2] واطكیلو 1.8.1014یستقبل طاقة تقارب كیلومترا من الشمس 150.106

2.2. Iالشمسي: الإشعاع  

حیث یتوزع ضمن أطوال  الشمس،الإشعاع الشمسي ھو الإشعاع الـكھرومغناطیسي المنبعث من 

 ،λ ∈ [0.28µm ,  4µmالموجات [

  [3]حیث یتكون الطیف من ثلاث أنواع رئیسیة 

 9% 0.4 الأشعة فوق بنفسجیة و تنتمي إلى المجال الذي یقل على منµm.  

 47% الأشعة المرئیة التي تنتمي إلى المجال من [0.4µm m 0.8µm].  

 44% 0.8 من الأشعة تحت الحمراء وتنتمي إلى المجال الذي اكبرµm.  

المستغلة بالغلاف الجوي % من الطاقة 100 ونسبتھكما یعد المصدر الرئیسي للطاقة في الغلاف الجوي 

  الأرض. على سطح
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  .الطیف الشمسي : توزیع)I-1الشكل(                        

3.2. I    الشمسيالإشعاع أنواع:  

 [4]واستعمالاتھا یوجد أنواع من الإشعاع الشمسي حیث یكون لھا علاقة بتطبیقات الطاقة الشمسیة   

الشمس إلى سطح  الساقطة مباشرة منھي الأشعة  :الإشعاع الشمسي المباشر )أ

  البیرومتر.بواسطة جھاز قیاس  الأرض دون انتشارھا في الجو ویمكن قیاسھ

ینتج عن انعكاس الإشعاع المباشر بسبب وجود  الإشعاع الشمسي المنتشر: )ب

  .وغیرھاسحب أو ألواح شمسیة 

المتشتت ینتج من انعكاس الشعاع المباشر أو  :)الإشعاع المنعكس (الالبیدو )ت

    عن سطح الأرض.
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  .لإشعاع الشمسي الساقط على سطح الأرض : أنواع)I-2الشكل(

  

I.4.:الطاقات المتجددة  

والتي یمكن  ،ةالأحفوری الطاقةموارد  نللنضوب میتم وضع الطاقات المتجددة كحل مناسب     

مع الحفاظ على بیئتنا. إنھا تأتي من العناصر الطبیعیة  أن تغطي الطلب العالمي على الطاقة الكھربائیة

علیھا طاقات  ونمو النباتات ... یطلق الأرض،وحرارة  والجزر،والمد  والشلالات، والریاح، الشمس،

 .[5]الملوثة. ھذه ھي طاقات المستقبل  والانبعاثاتالنفایات  یولدواستغلالھا یولد القلیل أو لا  "،"التدفق

1.4. Iالشمسیة:لطاقة ا  

تعتبر الطاقة الشمسیة احدى اھم مصادر الطاقة المتجددة وھي الطاقة الناتجة عن تحویل اشعة الشمس الى 

في ولتستغل في حیاتنا الیومیة من بینھا تسخین میاه المنازل  كھرباء عن طریق استخدام الخلایا الشمسیة

وتحویل الماء إلى بخار  شدیدة،المكثفات الشمسیة التي تستخدم المرایا لتركیز أشعة الشمس وتولید حرارة 

  . [6]  بفضل آلات معینة وتولید الكھرباء
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 2.4. Iوئیة:الكھروضلطاقة الشمسیة ا 

الأرض عبر  تقل إلىتن .استخدامًاالمتجددة تعد الطاقة الشمسیة الكھروضوئیة واحدة من أكثر الطاقات    

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

 . [7] الكھروضوئيالمحولات الكھروضوئیة أو الخلایا الكھروضوئیة في التحویل  مكھرباء تستخد

 .5. I    الكھروضوئيالتأثیر:  

(موجبة)  pیتكون من أشباه الموصلات  یمُتص فوتون في مادة مایحدث التأثیر الكھروضوئي عندما        

مادة بشكل   یوجد مجال كھربائي في المنشطات،تحت تأثیر ھذه  pnتقاطع  باسمإلیھا یشار  )،(سالبة nو 

دائم (حیث یحتوي المغناطیس على مجال مغناطیسي دائم). عندما یتفاعل الفوتون الساقط (حبة الضوء) مع 

) للإلكترون الذي یجد نفسھ متحررًا من نطاق التكافؤ الخاص بھ hνطاقتھا ( ویطلق المادة،إلكترونات 

یھاجر الإلكترون نحو الوجھ العلوي  ،المجالھذا وبالتالي یخضع للمجال الكھربائي جوھري. تحت تأثیر 

العلوي والسفلي حفرة تھاجر في الاتجاه المعاكس. توضع الأقطاب الكھربائیة في الجزء  ویفسح المجال لھ

من أجل ربط الفتحة الموجودة على  الكھربائیةالأعمال یجعل من الممكن جمع الإلكترونات وجعلھا تنفذ 

   ]8تیار كھربائي [ خلقوبالتالي  الأمامي،الوجھ 

  

 .(PN)وتقاطع  تالتكافؤ بالفوتوناإثارة إلكترونات  :)I-3الشكل(

  



 مومیات على الأنظمة الكھروضوئیةع                                                                                        الاولالفصل 

 
7 

.6. I  الكھروضوئیة:الخلیة  

الكھروضوئیة ھي العنصر الأساسي الذي یسمح بالتحویل المباشر لـ الطاقة الشمسیة (شعاع الخلیة 

  الكھروضوئي.حویل على مبدأ معروف وھو التأثیرالنمط من الت قة الكھربائیة. ویستند ھذاإلى الطا )،الضوء

د أشباه الموصلات العثور على موا من الضروري العملي،وللانتقال من التأثیر الكھروضوئي إلى التطبیق 

وتجمیع أي امتصاص الضوء الساقط  المبدأ،من ھذا  الأساسیتینالمرحلتین التي تعمل على تحسین 

قادرة على توصیل أو نقل  موصلةشبھ في تصفح الخلایا الكھروضوئیة مصنوعة من مواد  الإلكترونات

 الكھرباء.

. الموصلات أشباهوھو  البلوري،المصنعة الیوم مصنوعة من السیلیكون  الشمسیةالخلایا ٪ من 90أكثر من  

(مثل البورون). توضع الأقطاب  pمخدر  ھوالآخر (مثل الفوسفور).  n-dopedجانب واحد من الخلیة 

 الوجھمع الجانبین لتجمیع الإلكترونات وعمل دائرة كھربائیة. یتم التعامل  كلاعلى الكھربائیة المعدنیة 

 السطحیة،عن طریق المعالجة  كمیة الضوء التي تدخل الخلیة تحسینحیث یتم الطریقة للخلیة بھذه  العلوي

الوجوه  أخیرًا،أخرى من الزجاج لإغلاق وحمایة الخلیة.  وطبقةللانعكاس، من أجل تطبیق طبقة مضادة 

  .[9] الإلكترونات لتجمیعمجھزة بأقطاب كھربائیة  والسفلیةالعلویة 

 

 7.I تاریخیة على الخلایا الـكھروضوئیة نبذة :  

ل في یكرییعود اكتشاف الخلیة الـكھروضوئیة إلى القرن الماضي المیلادي عندما قام العالم ب   

بعض المعادن والمحالیل وخصائص التیار الـكھربائي الناتج عنھا.  م بدراسة تأثیر الضوء على1839عام

 م وتم 1877الـكھربائیة الضوئیة لأول مرة عام الناقلیة) مفھوم Adams-Smitheالعالمان ( كما أدخل

 أن تساھم في  توقعحیث م  1883تركیب أول خلیة شمسیة من مادة السیلینیوم من قبل العالم فریتز عام

 % ثم 1 لا تتجاوزتصنیع أول خلیة شمسیة سیلـكونیة بكفاءة  1941إنتاج الـكھرباء مستقبلا، وقد سجل عام

قام ثلاث  ث) حیBell labانجازات مختبرات بل الأمریكیة (1954ذلك في عام لحق

  استخدمت .  6% تبتطویر خلیة كھر وضوئیة بكفاءة بلغ   prince),(chapin),(pearson)باحثین(

  سیارة تعمل بالطاقة الشمسیة  ) تم في استرالیا اختراع أول1983(وفي عام أنذاك في التطبیقات الفضائیة 

   [10] [11] .كیلومتر) 4000تسافر مسافة (
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.8. I كھروضوئیةمبدأ عمل الخلیة الـ: 

یعتمد ھذا التحویل على ثلاث بائیة الخلیة الضوئیة ھي جھاز یحول الطاقة الشمسیة إلى طاقة كھر    

  آلیات:

 ) واسطة المادة التي تشكل الجھاز.ب الفجوة)لتي تكون طاقتھا أكبر من طاقة اامتصاص الفوتونات  

 

  مع إنشاء أزواج (الإلـكترون / ثقب) في مادة  والتي ٺتوافقتحو یل طاقة الفوتون إلى طاقة كھربائیة

  أشباه الموصلات.

 

 .جمع الجزیئات المتولدة في الجھاز 

  

 لذلك یجب أن یكون للمادة المكونة للخلایا الضوئیة مستویات للطاقة وأن تكون موصلة بما فیھ الـكفایة 

لفصل  من أجل جمع الجزیئات المتولدة، من الضروري وجود مجال كھربائي یار وبالتاليللسماح بتدفق الت

  [12] . الغرض التي تم إنشاؤھا لھذا )أزواج (الإلـكترون / ثقب 

  

 

  .الكھروضوئیة: مبدأ عمل الخلیة  )I-4الشكل(
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I. 9. الكھروضوئیة:الخلایا  تتقنیا  

تعتمد  عام،بشكل  التصنیع، موزعة بناءً على تقنیاتھا الكھروضوئیة،ھناك أنواع مختلفة من الخلایا      

 مثل المواد  أیضًا،یتم استخدام مواد أخرى  الخصوص،على وجھ  السیلیكون،أكثر التقنیات شیوعًا على 

  فیما یلي الأنواع الأكثر شیوعًا للخلایا الكھروضوئیة: العضویة.

 .1.9. I : (القطاع القائم على السیلیسیوم) الجیل الأول  

ویستخدم نوعان من  الكھروضوئیة،یعد السیلیسیوم حالیاً المادة الأكثر استخدامًا لتصنیع الخلایا      

  السیلیسیوم في ھذا القطاع

 البلوریة:السیلیسیوم أحادي  )أ

]. تتكون 13٪ [26.7بإنتاجیة جیدة تبلغ  ٪ من سوق السیلیسیوم80یمثل السیلیسیوم أحادي البلوریة  

  الخلیة الكھروضوئیة أحادیة البلورة من بلورة واحدة مقسمة إلى طبقتین.

  متعدد البلورات (متعدد البلورات):  سیلیسیوم  ب ) 

ھذه المادة مصنوعة في المقام الأول من مصادر المواد الأقل تكریرًا عن طریق عملیات التصلب.      

] كفاءة 14٪ [21.9النھائي على شكل سبیكة متعددة البلورات یتم قطعھا باستخدام منشار سلكي  یكون المنتج

مما یبرر انخفاض  البلوریة،الخلیة، تعد الخلایا الكھروضوئیة متعددة البلورات أقل قلیلاً من الخلایا أحادیة 

باستخدام  كبیرة،د ممتازة وكمیات یعد إنتاج الخلایا من السیلیسیوم مكلفاً لأنھ یتطلب جودة موا تكلفتھا.

جذبت  الأخیرة،أسالیب تكنولوجیة جدیدة من أجل تقلیل تكلفة الإنتاج مع زیادة كفاءة التحویل. في السنوات 

  صناعة الأغشیة الرقیقة اھتمامًا كبیرًا.

 .2.9. I :(صناعة الأغشیة الرقیقة) الجیل الثاني  

  رئیسیة:ھناك أربع قنوات  الرقیقة،في مجال الأغشیة 

  أ)السیلیسیوم غیر المتبلور:

 لا تحتوي الخلایا غیر المتبلورة القائمة على السیلیسیوم على بنیة بلوریة. یتمثل العیب الرئیسي      

 لأغشیة السیلیسیوم الرقیقة غیر المتبلورة في التدھور الكبیر في كفاءة التحویل عند تعرضھا لأشعة 
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٪) ، ویمكن تحسین الثبات باستخدام أغشیة أرق. ومن خلال القیام بذلك سیتم 35-15الشمس (بحوالي 

 تقلیل امتصاص الضوء وكذلك كفاءة تحویل الخلایا.

]. یتم استخدامھا 15٪ [10.2تكلفة التصنیع والإنتاجیة أقل قلیلاً مقارنة بالأنواع الأخرى المذكورة أعلاه  

  ت الحاسبة وما إلى ذلك.بشكل عام في الأجھزة المحمولة والآلا

  ب) العملیة القائمة على الكادمیوم:

للحصول على  CdSeو  CdSو  CdTeتستخدم مركبات أشباه الموصلات القائمة على الكادمیوم مثل: 

،  ] 16٪ [21الخلایا الشمسیة. تظُھر خلایا تیلوراید الكادمیوم كفاءة تحویل عالیة إلى حد ما تبلغ حوالي 

، ویوفر   Pى الأرجح نجاحھا الحالي. یستخدم الكادمیوم تیلوراید كأشباه موصلات مخدرة وھو ما یفسر عل

لامتصاص كمیة كبیرة  CdTeمیكرومتر من  8إلى  1استخدام الأخیر العدید من المزایا للخلایا ؛ یكفي فقط 

  لإنسان والبیئة.من الضوء. وقد واجھ ھذا القطاع صعوبات أھمھا: وجود مادة الكادمیوم وھي مادة سامة ل

  ج) العملیة القائمة على زرنیخ الغالیوم:

GaAs     فولت مما  1.42ھي واحدة من ما یسمى بمواد الشبھ موصلة ، ولھا فجوة نطاق مثالیة تبلغ 

 من بین المواد الأكثر شیوعًا المستخدمة في التطبیقات الكھروضوئیة. الیوم كفاءة خلایا  GaAsیجعل 

GaA  ھذه القیمة تمنحھا خصوصیة كونھا محفوظة 17٪ [28.8تصل نسبة الوصلة الواحدة إلى .[ 

  تطبیقات الفضاء.

  د) العملیة القائمة على الكالكوبایرایت:

تعتبر صناعة الكالكوبایرایت ھي السوق المستقبلیة والأكثر واعدة لتصنیع الوحدات الكھروضوئیة.        

مع طاقات فجوات ذات  CuInSe2  ،CuInS2  ،CuGaSe2ع كممتصات ھي: المواد الرئیسیة لھذا القطا

]. ومع 18٪ [19.5ھي أكثر المواد الواعدة بكفاءة تبلغ  CuInSe2. یبدو أن eV  1.04  ،1.5  ،1.7 صلة

فإن فجوة النطاق الضعیفة التي تكون بعیدة قلیلاً عن الجزء الأكثر كثافة من الطیف الشمسي تحد من  ذلك ،

 كفاءة الخلیة الشمسیة ولزیادة ھذه القیمة ، یتم استبدال الغالیوم بالإندیوم عن طریق تكوین مركب 

Cu (In, Ga) Se2 19٪ [21.7 الذي أصبحت المادة الأكثر استخدامًا في ھذا القطاع بعائد.[ 
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.3.9. I:الجیل الثالث  

وھي خلایا شمسیة تعتمد على ما  الشمسیة،یتضمن ھذا الجیل الثالث أنواعًا جدیدة من الخلایا   

یسمى بالمركبات الجزیئیة العضویة الھجینة. إن وفرة ھذه المواد وتكلفتھا المنخفضة وتقنیة التصمیم البسیطة 

 :فئاتتوجد ثلاث  ثحی للغایة.جعلت ھذه التكنولوجیا جذابة 

  :Gratzelأ) خلایا صبغة 

 ،   ]20بواسطة الكیمیائي السویسري مایكل جراتزل [ 1991تم تطویر ما یسمى بخلایا الصبغ في عام      

 الذي كان لدیھ فكرة صنع جھاز مستوحى من عملیة التمثیل الضوئي للنباتات. مبدأ تشغیل ھذه الخلایا ھو 

 ، وكلھا  التقاط الفوتونات باستخدام محسّسات متصلة بجسیمات نانویة شبھ موصلة بقطب كھربائي واحد 

  مغمورة في إلكترولیت ومغلفة بواسطة قطب كھربائي ثان.

  ب) الخلایا العضویة:

 ھي خلایا ضوئیة ظھرت في التسعینیات. تھدف إلى  البلاستیكیة،أي الخلایا  العضویة،الخلایا     

 الجزیئات العضویة  الكھروضوئیة؛]. یوجد نوعان رئیسیان من الخلایا 21خفض تكلفة إنتاج الكھرباء [

 والبولیمرات. الحماس الاستثنائي الذي تولده ھذه الخلایا تنبع من التطبیقات المحتملة للتعبئة والتغلیف 

  .والطلاءات الذكیة الأخرى

  ج) خلایا البیروفسكایت:

 الھجین عبارة عن مواد جدیدة تتكون من جزء عضوي وآخر غیر عضوي. لقد دخلنا  البیروفسكایت     

 في  20 ٪ ثم نما العائد بسرعة لیصل إلى ،12 ٪ بعائد 2012رسمیاً عالم الخلایا الكھروضوئیة في عام 

 الیومیة. ]. تعد ھذه المواد الجدیدة بمستقبل مشرق في العدید من التطبیقات المتعلقة بحیاتنا22[ 2015عام 

 تطور المردودیة القیاسیة للقطاعات الكھروضوئیة الرئیسیة الحالیة. توجد خلایا ) I-5(یوضح الشكل    

 سیلیسیوم أحادیة البلوریة ومتعددة الكریستالات وخلایا سیلیسیوم غیر متبلورة وخلایا رقیقة مثل النحاس 

 ) ، وكذلك خلایا CdTe) وخلایا تعتمد على تیلوراید الكادمیوم (CIGSوالإندیوم وثنائي سیلینید الجالیوم (
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 النوع الذي ینتمي إلى فئة الخلایا أحادیة الوصلة. إلى جانب وھو من  GaAsتعتمد على مركبات تسمى 

 مثل خلایا البیروفسكایت  ظھورًا،ھناك قطاعات أخرى أقل تطورًا وأكثر  الرقیقة،السیلیسیوم والأغشیة 

 ھي  CdTe و CIGSو Si). تعد قطاعات CZTSالكھروضوئیة العضویة وغیر العضویة (والخلایا 

  الأكثر استخدامًا حالیاً.

  

  ) NREL، www.nrel.gouv رالمصد (الكھروضوئیةالمردودیة  لتسجی :)I-5الشكل (

.I10مزایا وعیوب الطاقة الكھروضوئیة. :  

  تتمتع الطاقة الكھروضوئیة بمزایا ھائلة مثل: 

 ، النظافة أثناء الاستخدام ، خالیة من ھذا المورد وضخامة إمكاناتھ المنتشرة في جمیع أنحاء العالم 

 موثوقیة عالیة 

 صیانة منخفضة 

 ، (تتراوح من ملي واط إلى میغاواط) مرونة كبیرة في الإنتاج 

 [23]الاستخدام المستقل واللامركزي  . 
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  للاھتمام ، ھناك أیضًا عیوب مثل:   على الرغم من ھذه المزایا المثیرةو    

  كبیرة مصدر منتشر للإشعاع الشمسي یتطلب أسطح .  

  الثمن  تكنولوجیا باھظة.  

  منخفض  عامل تحمیل.  

  التخزین  صعوبة .  

  صعوبة في إعادة تدویر مكونات النظام.  

 [23]ارتفاع الاستثمار یعتمد على القرارات السیاسیة . 

.I11: أشباه الموصلات . 

لھا الخصائص الكھربائیة للعازل بصعوبة صلبة ینتقل فیھا التیار الكھربائي أشباه الموصلات ھي مادة       

ولكن احتمال أن یساھم الإلكترون في تیار كھربائي ، على الرغم من صغره ، یكون كبیرًا بدرجة كافیة. 

 بمعنى آخر ، الموصلیة الكھربائیة 

  [24 ] .لك الخاصة بالمعادن وتلك الخاصة بالعوازل لأشباه الموصلات ھي وسیطة بین ت

  :وتصنف أشباه الموصلات إلى بسیطة ومركبة

عبارة عن شبھ موصل یتكون من عنصر ذري واحد مثل أشباه الموصلات التي  ھي البسیطة: )أ

 .  تنتمي إلى العمود الرابع من الجدول الدوري مثل السیلیكون 

 

ھي عبارة عن أشباه موصلات تتكون من نوعین مختلفین على الأقل من الذرات.مثل  المركبة: )ب

  ’’perovskites'‘مركبات البیروفیسكایت

I.11الطرق المختلفة لترسب الأغشیة الرقیقة. :  

 طریقتان رئیسیتان : الطرق الفیزیائیة والطرق الكیمیائیة. یتم الإیداع  ھناك لترسب الأغشیة الرقیقة      

 ؛ الأول ھو إنتاج أنواع أیونیة أو جزیئیة أو ذریة. الخطوة الثانیة ھي نقل ھذه الأنواع   على ثلاث مراحل

  إلى الركیزة والخطوة الثالثة ھي تكثیف ھذه الأنواع على نفس الركیزة من أجل تشكل ودیعة صلبة.   
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   .]25[ الرقیقةطرق التصنیف لطبقات الأغشیة  لیمث )I.6(المخطط                       

في وسط 
 سائل

 

في وسط غاز 

 )تفاعلي(

في وسط 
 بلازما

في 
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 فارغ

تبخر
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الرش

CV

LP
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VD

 رذاذ
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اتفاقیة 
التنوع 
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 تقنیات ترسیب الأغشیة الرقیقة
 

الفیزیائیة الطرق الطرق الكیمیائیة  
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I.12. : الرش الكاثودي  

، وتتألف من قصف سطح الھدف الذي یمثل  1852في عام  Groveتم الإھتمام بھذه التقنیة من قبل     

+ الأرجون). یرجع تأثیر الرش  Arالمادة المراد ترسیبھا (الكاثود) بالأیونات غیر التفاعلیة (عمومًا أیونات 

بشكل أساسي إلى انتقال الطاقة من الأیونات الساقطة إلى الذرات الموجودة على سطح المادة المقذوفة. 

سیحدث تجرید ذرات السطح عندما تتجاوز الطاقة المنقولة فعلیاً طاقة ترابط الذرات. تتكثف الذرات الممزقة 

رجة حرارة عالیة لتشكیل الطبقة. یتم إنتاج ھذه الأیونات في البلازما على ركیزة (أنود) یتم تسخینھا إلى د

). torr 0.2-0.02)) تحت ضغط منخفض (r.fعن طریق تطبیق تفریغ كھربائي (مستمر أو تردد لاسلكي (

تتیح ھذه التقنیة إمكانیة ترسیب جمیع المواد تقریباً (أشباه الموصلات والعوازل) ، للحصول على طبقات 

من التركیب مماثلة لتلك الموجودة في الھدف وتوفر إمكانیة تحضیر الرواسب ذات الأسطح الكبیرة. رفیعة 

بھذه الطریقة. لقد  CZTSأول الباحثین الذین أعدوا أغشیة رقیقة من  ]Ito et  Kanazawa]26كان 

] 27[وآخرون  Katagiriفولت. في وقت لاحق ، ذكر  1.45تساوي  CZTSحصلوا على طاقة فجوة من 

یحسن كفاءة الخلایا  CdSفي ماء منزوع الأیونات قبل ترسیب  CZTSأیضًا أن نضع أغشیة رقیقة من 

 SLG / Moخلیة شمسیة من بنیة   Yu-Pin Lin et al [28]، أعد  2016٪ في عام 6.77الشمسیة إلى 

/ CZTS / CdS / i-ZnO / IZO / Al  تحت إضاءة 5.2بإنتاجیة ٪AM1.5 قام .K. Sun خرون وآ

. لقد حصلوا على كفاءة Zn1-xCdxSبطبقة عازلة ثلاثیة  KS-CZTSبتصنیع خلیة قائمة على  ]29[

  ٪ على التوالي.I (V): Voc ،Jsc ،ff ،747.8 mV ،19.5 mA ،63.2الجھد ( -٪ وخصائص التیار 9.2

I.13.مركبات البیروفیسكایت :  

المتنوعة و العظیمة  لإمكانیاتھا الباحثین نظرا  من طرف مواد البیروفسكایت جذبت  اھتماما كبیرا       

٪ ،" منذ "،  24إلى" حوالي " 3.6في تطویر "للطاقة الشمسیة"  مع قوة تحویل الكفاءة و الارتفاع "من 

. ھذه الاھتمامات قد تكون محفّزة للبحث عن    Kojima et al  [30]  بواسطة  2009التطبیق الأول" في

  . )Sr (X=Ca 3SrXZr,((مواد جدیدة ورائدة " الخصائص "مثل مركبات  البیروفسكایت 

  : 3CaZrS المركب ) 1

) بسبب TEs'' باھتمام واسع في مجال الكھروحراریة (Chalcogenide perovskiteحظیت مواد ''     

 3CaZrS المركب معامل سیبیك الكبیر المتأصل والتوصیل الحراري المنخفض للغایة. ھنا ، نوضح أن

واعدة باستخدام حسابات المبادئ الأولى جنباً إلى  TEالكھروحراریة  بیروفسكیت لتقویم العظام ھو مادة

. تمت ملاحظة الخاصیة متباینة الخواص بوضوح على Boltzmannجنب مع نظریة النقل شبھ الكلاسیكیة 
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التقویمي  3CaZrS. یظُھر cو  bو  aعلى طول اتجاھات  3CaZrSلـ  TEالخصائص الإلكترونیة وأداء 

ثباتاً حراریاً ممتازًا ، مما یؤدي إلى أداء متفوق للموصلات الكھربائیة والحراریة في وقت واحد ؛ وبالتالي 

-pو  n-4.06رائعة من  ZTمتمیز وموصلیة حراریة منخفضة للغایة وتنتج قیم فھي تمتلك عامل طاقة 

. توفر ھذه الدراسة دلیلاً إرشادیاً للمنشطات الكیمیائیة وتوفر مصدر إلھام لتعزیز التحقیقات التجریبیة 2.62

  ]31[ ذات الصلة.

  : 3SrZrSالمركب  )2
و ، كلاھما في النظام البلوري لتقویم العظام مع  αفي تعدیلین للھیكل ؛ مراحل  3SrZrSیتبلور     

، واحد  Srعلى خمسة مواقع شبكیة مستقلة ؛ موقع واحد  α-SrZrS3. تحتوي Pnmaمجموعة الفضاء 

Zr  وثلاثة مواقع ،S  بینما في المرحلة ، توجد أربعة مواقع فقط (موقع واحد ،Sr  واحد ،Zr  وموقعان ،

S 3) یتكون ھیكلSrZrS-α 6سل مزدوجة أحادیة البعد من من سلاZrS  ثماني الأوجھ على طول المحور

b  مع ذرات ،Sr  في تنسیق تسعة أضعاف مع ذراتS  مما یشكل موشورات ثلاثیة الرؤوس مترابطة ،

  ]32عبر وجوه مثلثة مشتركة.[

خاتمة:ال  

إستغلال الطاقة في ھذا الفصل تطرقنا إلى تعریف الطاقة الشمسیة الكھروضوئیة التي تعتمد على   

 الشمسیة ,وھي من التقنیات التي تستطیع المساھمة بشكل بارز في حل بعض مشاكل العالم إلحاحا الیوم

أنواع الخلایا المختلفة للطاقة  ,وكذلكومبدأ تشغیلھا   الكھروضوئیةأیضا قدمنا نبذة تاریخیة عن الخلیة 

المختلفة لترسیب الأغشیة الرقیقة. لننھي ھذا الجزء ب نظرة عامة عن  الشمسیة.  أیضا تطرقنا إلى  الطرق

  . Sr (X=Ca 3SrXZr,(  مركبات البیروفیسكایت
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II. 1. :مقدمة  

المتعلقة بالبنیة الالكترونیة للمادة، الذرات الجزیئات والمواد  لمعرفة مختلف الخصائص الفزیائي

علینا دراسة النظام المتعلق بسلوك الإلكترونات حیث تتفاعل كھربائیا مع الصلبة في فیزیاء المواد المكثفة 

ولھذا تكون معادلة شرودینغر إلكترون). -نواة ، إلكترون-نواة، إلكترون-الأیونات و في ما بینھا (تفاعل نواة

)Schrödingerدالیة  الكثافة ) صعبة الحل حسابیا، لذلك تستخدم نظریة 
 )DensityFunctionalTheory(DFT  معادلات میكانیك الكم كوسیلة ریاضیة من أجل حل

  .الأساسیة
II. 2 شرود ینغر للبلورة ةمعادل :  

معادلة شرود نغر تعتبر نقطة بدایة لدراسة الخصائص الإلكترونیة في فیزیاء الكم للنظام الكونتي للبلورات حیث 

  :[1]في الحالة المستقرة للجسیمات بمعادلة شرود ینغرتصف الجسیمات المتفاعلة 

�� = ��                                                                                         (� − ��) 

  عن الزمن: شرود ینغرمستقلة تكون معادلة السكون حالة وفي

��(�,�) = ��(�,�)                                                                     (� − ��) 

الذي یمثل جمیع  الھاملتونیان hطاقة الحالة الأساسیة للبلورة و E،للبلورة  ھي الدالة الموجیة�حیث 

 حیث یكتب في غیاب الحقل الخارجي علي الشكل :[2]التفاعلات بین الجسیمات المكونة للبلورة 

� = ��� + ��� + ��� + �� + ��                                                       (� − ��) 

  الطاقة الحركیة للإلكترونات:-1 

�� = �
��

�

���
=

�

���

�
−ℏ�

���

�

���

∆�                                                           (� − ��) 

  كتلة الإلكترونات emحیث 

  طاقة الحركیة للأنویة:ال -2      

  �� = �
��

�

���
=  �

−ℏ�

���

 �

���

�

���

∆�                                                        (� − ��) 

    كتلة الأنویة nMحیث 

  :إلكترون -طاقة تفاعل إلكترون -3      
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��� =
�

�
.

�

����
�

��

│ �����⃗ − �����⃗ │
���

                                                         (� − ��) 

r⃗�� الإلكترونین المسافة بینj,i  

    نواة: -طاقة تفاعل إلكترون -4       

��� =
�

����
� −

����

���⃗ � − ���⃗ ��
�,�

                                                         (� − ��) 

��⃗� − ��⃗   iو الإلكترون αالمسافة بین النواة ��

  نواة : -طاقة تفاعل نواة -5        

��� =
�

����

�

�
�

������

����⃗ � − ���⃗ ��
���

                                                     (� − ��) 

���⃗ � − ��⃗   �,αالمسافة بین النواتین ��

  النحوالتالي: على ھاملتون كتابة یمكن

� = �
−ℏ�

���

�

���

∆� + �
−ℏ�

���

 �

���

∆� +
�

����

� −
����

���⃗ � − ���⃗ ��
�,�

            (� − ��)

+
�

����

�

�
�

������

����⃗ � − ���⃗ ��
���

+
�

�
.

�

����

�
��

│ �����⃗ − �����⃗ │
���

 

  

 تتكون المواد الصلبة من عدد كبیر من الإلكترونات والأیونات المتفاعلة؛ وبالتالي فإن حل معادلة شرودینغر

�)3یصبح مستحیل وغیر واضح ؛لأنھا تحتوي على  +   یمثل عدد الذرات. Nمتغیر حیث ��(1

II. 3.أوبنھایمر-بورن تقریب:  

بورن و  ماكس طرف من1927عام تقریبي في من اجل تقلیل من تعقید معادلة شرود نغر تم تقدیم حل

 شرود نغر، استنادا الى حقیقة ان النوى اقل بكثیر من الالكترونات یعتمد معادلة لتبسیط أوبنھایمر روبرت

 كتلةا بین الكبیر الاختلاف الاعتبار بعین یأخذ ،والذي الأنویة عن الإلكترونات حركة فصل على ھذاالتقریب

 الإلكترونات سرعة أن حین في النواة كتلة من بكثیر أقل الإلكترون كتلة أن حیث٬ یةالأنو وكتلة لإلكترونات

��)،وبذلك تصبح الطاقة الحركیة للأنویة معدومة [3]النواة سرعة بكثیرمن أكبر = و طاقة تفاعل نواة (0

��vنواة ثابتة  = cte  

  : الشكل على نووي وھاملتونیان إلكتروني ھامیلتونیان من المؤلفة للجملة الكلي الھامیلتونیان یصبح أي
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�� = �� + ��� + ���                                                                  (10. II) 

  الإلكترونات. ھامیلتونیانیمثل  ��

  : شرودینغر لإلكترونات ھي  معادلة تصبح إذن

���(�,�) = ��(�,�)                                                              (11. II) 

 رتري.اھ بتقریب یسمى آخر تقریب نستخدم لذلك المعروفة الریاضیة بالطرقحل المعادلة  لایمكن

.4. IIھارتري تقریب :  

 متعددة الذرة لوصف كمي أول نموذج وضع من ھارتري الإنكلیزي العالم تمكن 1928 سنة في

 المتوسط الحقل في منفرد یتحرك إلكترون كل أن أي المستقل الإلكترون نموذج على ،[4]الإلكترونات

  الأخرى : الإلكترونات وباقي الأنویة عن المتولد

� = � ��

�

                                                                                   (12. II) 

  الشكل : على لالإلكترونات لك الحالة دوال كجداء للجملة الكلیة الموجة دالة تكتب

�(�⃗) = � ��(�⃗�)

�

���

                                                                      (13. II) 

  إلكترونیة:الطاقة الكلیة للجملة كمجموعة الطاقة الموافقة لكل حالة  وتكتب 

� = � ��                                                                                                                                     (14. II) 

  تصبح: شرودینغرومنھ معادلة 

�−
ℏ�

2�
�� + ����(�⃗�) + ��(�⃗�)� ��(�⃗) = ���(�⃗)                                                        (15. II) 

  :kفي حقل الأنویة للإلكترون الطاقةالكامنة-1             

����(�⃗�) = − �
�� ��

4���⃗� − ��⃗ ��
�

                                                         (16. II) 

  الأنویة. موضع یمثل��

  لھرتري: الكمون الفعال-2 

 

��(�⃗�) = −
1

2
�

��

4�����⃗� − �⃗��
�

                                                (17. II) 
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.5. IIفوك :-تقریب ھاملتونیان  

لانعدام التماثل فیما ،[5]باولي تتعارض مع  مبدأ إستبعاد اظھرفوك أن حلول ھاملتونیان 1930في عام 

یتعلق بتبادل أي الكترونین لان أي الكترونین لھما نفس الكم لا یستطیعان احتلال نفس الحالة الكمیة وكذالك 

وفوك بتعمیم ھذا المفھوم باعتبار ان مبدا باولي محترم وتكتب  عدم تمییز الالكترونات وھذا ما دفع ھارتري

  على النحو التالي : التي كتبھا [6]الدالة الموجة محدد سلتر

ψ(��,��,. . . . . ,��) =
1

√�!
�
��(��) ⋯ ��(��)

⋮ ⋱ ⋮
��(��) ⋯ ��(��)

�                        (18. II) 

و المعامل 
�

√�!
 ھو ثابت التعامد 

وجود عدد كبیر من الالكترونات في النظام المدروس ت صادف تحدید الكمون داخل البلورة التيولصعوبة 

  (DFT)الكثافة  دالیة ھي نظریةو حدیثة طریقة الطاقة وجدتخاصة حساب بنیة عصابات 

  

.6. IIالكثافة  دالیة نظریة(DFT) :  

الطرق المستعملة في فیزیاء  أھماحد DensityFunctionalTheory( DFTتعتبر نظریة دالة الكثافة (     

الإلكترونیة ،الكثافة E نحدد خصائص نظام متعدد الجسیمات (الطاقة الكلیة أنالنظریین وبواسطتھا نستطیع  والكیمیاء

ρ(�) اللمدارات والمعاملات الفیزیائیة والضوئیة للمادة )وھي واحدة من اكثر الطرق استخداما في العملیا

الى .وتعود أصولھا الحسابیة الكمومیة بسبب امكانیة تطبیقھا على انظمة متنوعة وبتكلفة وسرعة عالیة

  في أواخر العشرینات  [8,7]النموذج الذي طوره العالمین توماس _فارمي

تم استخدام الكثافة الالكترونیة كمتغیر أساسي لوصف خصائص البنیة الالكترونیة لنظام المادةلكنھ لم   

والتي استعملت في كتابة كل المؤثرات (شكل الكمون دالة  یبرھن إلا من خلال نظریة ھون ھنبارغ و كوھن

 ).  �)ρ(وعنصر الكثافة الالكترونیة Eالموجة لتحدید الطاقة الكلیة 

كما  تعد الدراسة على المستوى الذري للخصائص البنیویة المرنة الالكترونیة والمغناطیسیة لبلورة دوریھ 

في نظریة دالیة الكثافة , یتم التعبیر عن ].  9لة الصلبة [واحده من الموضوعات التقلیدیة لفیزیاء الحا

 نواة ذریة في تفاعل متبادل Nدوریا یتكون من  الخصائص الحالة الأساسیة (دالة الموجة) لنظاما بلوریا

إحداثیات المتغیرات غیر المعروف وإعادة صیاغة  مع الالكترونات كدالة لكثافة الإلكترون, أي تقلیل

جسیم الى مشكلة أحادیة الجسیم أوثنائیة , واقترح العدید من النماذج النظریة لتفسیرالقیاسات  Nمشكلھ الكم 

  جدیدة التجریبیة أو التنبؤ بآثار أو تشكیل مواد

 



 DFT ظریة دالیة الكثافة ن                                                                                                      الفصل الثاني

 

 
26 

II. 1.6.   فارمي -نظریة توماس:  

كدالة لكثافة الإلكترونات المعروفة لغاز المتجانس  باعتبار الطاقة الكلیة لغاز الإلكترونات اللامتجانسة   

، بتقسیم منطقة برلیوین نجد في أخر تقسیم تعتبر كثافة [11,10]وتشكل ھذه الفكرة نظریة توماس _فارمي 

 ب:Eالإلكترونیة ثابتة في كل منطقة من المناطق المقسمة،تعطى طاقة النظام الكلیة 

� = � ��[�(�)]��                                                               (19. II) 

  تعطى كثافة غاز المتجانس على الشكل  :

ρ(�⃗) =
1

3��
�

2� �

ℏ
�

�
��

�
�

�
��

                                                (20. II) 

  طاقة فارمي. ��حیث 

  ومنھ تكتب طاقة فارمي علي الشكل التالي:

�� =
ℏ�

2� �
(3��)

�
�� (�(�⃗))

�
��                                             (21. II) 

  والطاقة الحركیة لغاز المتجانس ھي :

� =
3

5
ρ��                                                                              (22. II) 

.21)بتعویض المعادلة  I)  22)في. I) :نجد  

� =
3

5

ℏ�

2� �

(3��)
�

�� (�(�⃗))
�

��                                            (23. II)  

  

  

  فارمي ھي : -الطاقة الحركیة لتوماس

���(�) = � � �� =
3ℏ�

10� �

(3��)
�

�� ���(�⃗)�
�

��
�� ��⃗               (24. II) 

 كتروناتلإلكترونات، ومنھ فإن الطاقة الكلیة لنظام الإل فارمي ھي تقریب موضعي لكثافة -نظریة توماس

 فارمي تكتب علي الشكل : -في تقریب توماس

���(�) =
3ℏ�

10� �

(3��)
�

�� ���(�⃗)�
�

��
��⃗ + � �(�⃗)�(�⃗)��⃗  

+
1

2
� �

�(��)�(��)

|�� − ��|
������⃗ ������⃗                                              (25. II) 
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  وقد أجریت بعض التحسینات في ھذا النموذج:

  فعل التبادل المقترح من طرف دیراك : -1

����(�) = ���(�) − �� � ��(�⃗)
�

�� � ��⃗                        (26. II) 

  فعل الإرتباط المقترح من طرف فینغنز : -2

��(�) = −
0.056[�(�⃗)]

�
��

0.079 + [�(�⃗)]
�

��
                                              (27. II) 

.2.6. II ھونبارغ_كوھننظریتي:  

و وضع نظریة دقیقة لنظام متعدد  فارميالمقترحة من قبل  (DFT)تم إعادة صیاغة نظریة الكثافة الدالة 

كوھن الذي یقوم على النظریتان الأساسیتان والمنشورة في -ھوھنبارغ الجسیمات وذلك بفضل تقریب

  :[12]1964مقالتھما عام 

 النظریة الأولى :

خارجیة  (كمون الأنویة) ھو  تعمل  على أخذ الطاقة الكلیة لنظام في الحالتھ الأساسیة وفي وجود كمونات

 وتكتب على الشكل :(�)ρدالیة وحیدة لكثافة الإلكترونات 

� = �(�)                                                                                        (28. II) 

  حیث أن دالیة الطاقة

�(�) = ⟨�|�|�⟩ = ⟨�|� + �|�⟩                                                (29. II) 

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

  فوك نجد: بتطبیق تقریب ھارتري

��.�(�) = ��.�(�) + � ����(�)�(�)��                                         (30. I) 

��.�(�) =
1

2
� �

�(��)�(��)

|�� − ��|
������⃗ ������⃗ + G(ρ)                           (31. II) 

لتفـاعل الحقیقیة و طاقة مع اضافة الفرق بین طاقة اتمثل الطاقة الحركیة للإ لكترونات  G(ρ)حیث أن 

 دوال الكثافة الإلكترونیة تبقى صالحة مھما كان   شكل قوة الكمون الخارجي وعدد لھرتري، التفاعل

  الإلكترونات.
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  الثانیة:النظریة 

للجملة ، وكل  E كوھن برھنا على أن الكثافة الحقیقیة للحالة الأساسیة تعطي أقل طاقة -ھوھنبارغبین 

  :والتي تعطى بالشكل التالي  [13]وفق دالیة ھذه الكثافة ل تعمالخصائص الأخرى 

 

�(��) = ����(�)                                                                      (32. II) 

  كثافة الحالة الاساسیة ��حیث:

 كما یتم تحدید الطاقة الأساسیة للنظام الالكتروني في أي كمون خارجي بطریقة التباین او بما یسمى بمبدا

  التغایر.

II. 3.6. شام-كوھن معادلة:  

تكتب كثافة الإلكترونات على شكل مجموع كثافة الجسیمات  للحصول على طاقة الحالة الأساسیة حیث 

  ، تعطى كثافة  بـ:[14]نعتمد على مبدا التباین 

ρ(�⃗) = ��ϕ�(�⃗)�
�

�

���

                                                                  (33. II) 

 iالحالة المشغولة للإلكترون  ��

 : (�)��كتروناتللإلدالیة الطاقة الكلیة 

�� = � + �                                                                                (34. II) 

 ھي الطاقة الحركیة للجسیمات في حالة التفاعل�حیث 

  .إلكترون-كمون التفاعل إلكترونھو Vو 

  : (�)�.��فوك -طاقة ھرتري

��.� = �� + � = �� + (�� + ��)                                             (35. II) 

  .الحركیة لإللكترونات الحرة ��الطاقةحیث 

  كمون تبادل الإلكترونات��و  كمون لإرتباط الإلكترونات��

  ھي: �.��دالیة
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��.� = � − �� + �� + �                                                       (36. II) 

�� = � −   كترونات.الإل كمون إرتباط��

��.� = (��+ ��) + �� + ��                                                  (37. II) 

��� = ��+  إرتباط.-ھو كمون تبادل ��

  نستنتج  دالیة الطاقة الكلیة ومنھ

�(�) = ��(�) + ��(�) + ���(�) + ����(�)                       (38. II) 

  شام:-معادلة كوھن

(� + ���� + �� + ���)��(�) = ����(�)                               (39. II) 

.4.6. II  شام -كوھن حلول معادلة:  

اداة عملیة للحصول على DFT من نظریة1965جعلت معادلة كوھن وشام المنشورة في عام 

تركز مختلف الطرق لحساب بنیة عصابات الطاقة في طاقة الحالة الاساسیة لنظام الالكتروني حیث 

، وبالتالي دالة [15]شام -و ترتب حسب استخدامھا للكثافة، الكمون و مدارات كوھن DFT البدایة على

 الموجة الأساسیة ھي :

��(�) = � ��� ��(�)                                                          (40. II) 

 .ت النشر لدالة الموجةلاھي معام��aو  عادلة الأساسیةالم(�)��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                                                     (41. II) 

  ھملتونیان كوھنHو مصفوفة التغطیة  Oحیث: 

الأولى  و لذلك  شام من أجل نقاط تناظر في المنطقة بریلوان-و لتبسیط الحساب نبدا بحل معادلة كوھن

في التكرار الأول لحساب ���) حیث ندخل الكثافة الأولیة للشحنة I-1نستخدم حلقة تكراریة كما في الشكل(
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. إذا تغیرت كثافة أو الطاقة (معیار التقارب) ، نرجع إلى الخطوى الأولى ونقوم بالمزج ����كثافة جدیدة 

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

���
��� = (1 + α)���

� + �����
�                                (42. II) 

iدرجة التكرار :  

α :   المزجمعامل  

  ونكمل الحلقة التكراریة على ھذا المنوال حتى نتحصل على التقارب المطلوب.

.7. II  تقریب كثافة الموضعLDA :  

)  Local DensityApproximation( والارتباط ھو تقریب كثافة الموضعتقریب لطاقة التبادل  ابسط  

)LDA([16] ویتم التعبیر [17]حیث یعمل على تقریب لنظام الإلكترونات اللامتجانسة باعتباره متجانس،

  إرتباط في ھذا التقریب بـ:-عن  طاقة تبادل

���
���(�) = � ���(�)�(�⃗)��⃗�                                    (43. II) 

 طاقة كلیة وھي مقسمین ھما طاقة التبادل وطاقة الارتباط حیث : ���یعتبر  LDAتقریب 

���(�) = ��(�) + ��(�)                                              (44. II) 

 :[18]بالعلاقة لدراكمساھمة طاقة تبادل الإلكترون في ھذا التقریب تعطى 

��(�) = −
3

4
�

3

�
�

�
��

 ,�
�

�� = −
3

4
�

3

4��
�

�
�� 1

��
         (45. II) 

  ( نصف قطر كرة یحتوى الإلكترون). [19]سیتز -رنصف قطر فیغن ��

  :[20]مساھمة الإرتباط من أجل كثافة عالیة یعطى بالعلاقة بردي و زنغر

��(�) = ����(��) − �� + ���� ln(��) − ����                               (46. II) 

  مع 

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

 :[21]لكثافة منخفضة یعطى بالعلاقة  فوسكو، ویلك و نصیر مساھمة الإرتباط
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��(�) = −
��

��
+

��

��

�
��

+ ⋯                                           (47. II) 

.8. II  تقریب التدرج المعممGGA : 

، ھو تحسین وتصحیح GGA (Generalized Gradient Approximation)[22]تقریب تدرج المعممٛ 

LDA   تأخذ طاقة  (�)�∆عبر تدرج  (�)�المستخدم حالیا حیث تعتمد على  تغیر كثافة الإلكترونات

 إرتباط الشكل التالي :-التبادل

 ���
���[�(�⃗)] = � �(�⃗)���[�(�⃗)∇� (�⃗)]�� �⃗                                                            (48. II) 

 .:تدرج الكثافة الإلكترونیة(⃗�) �∇

.9. II لبریك جونسن التقریب المعدلmBJ : 

،وھذه  بریك جونسنبطرح أطروحة حول نسخة معدلة لدالیة  2009سنة Tran-Blaha[23]قام العالمین 

. وذلك  GGA[24]و LDA[17] نجاعتھا بالنسبة لطرق الحساب الأكثر إستعمالالأخیرة أظھرت بسرعة 

  علي الشكل التالي: لبریك جونسنلاجل حساب فجوة الطاقة بتغیر في الكمون 

υ�;σ
���(r) = cυ�;σ

��(r) + (3c − 2)
1

π
�

5

12
�

2tσ(r)

ρ
σ
(r)

                                   (49. II) 

  حیث 

ρσ
(r) = ∑ �ψ�,σ�

��σ
  كثافة الإلكترونیة.    ���

��(�) =
�

�
∑ ���,�

∗ ���,��
���

  .كثافة الطاقة الحركیة  ���

��;�
  Becke-Rousselالكمون لـ ��

�نشیر إلي أن إذا أخترنا  = ھذا الثابت المختار یتعلق خطیا مع الجذر التربیعي [18]بریك جونسنلدالیة  1

المتوسط لـ 
|∇�(�)|

�(�)
.  
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�كالتالي : cالشكل المقترح لـ  = � + � �
�

�����
∫

|∇�(�)|

�(�)����
����

�
��

                           (50. II)  

  حجم الخلیة العنصریة للنظام. �����ثوابت ،  β و �

 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

 .DFTالكثافة  دالیة لنظریة مخطط :)II.1(الشكل     

 

 

 

  

��� 
��� 

مون إجاد الك إجاد و��

 ���و��الكمون 

���  

-حل معادلة كوھن معا
 شام

����� = ���� 
 شام-كوھنلة اد

����� = ����

حساب كثافة  حساب كثاف
 الإلكترونیة

����(�) = �|��|
� 

 الإلكترونیة

����(�) = �|��|
�

���� = ��� ? 
 

���
������

��� = (1 + α)���
�

+ �����
�  

= (α)���
� + �����

�  
  

 لا

 نعم
ةحساب الخصائص الفیزیائی  

 الفزیائیة 
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.1. III: مقدمة  

انطلاقا من تحدید بنیھ العصابات و  الأساسیة توجد عدة طرق تقریبیة لحساب خصائص الحالة

المستخدمة في حل معادلھ إلكترون  تختلف ھذه الأخیرة من حیث القاعدة وشكل الاحتمال وطرق الریاضیة

 مستویةال لكترونیة یعتمد على نھج الأمواجوالا نحن نستخدم أساسا برنامج لدراسة الخصائص البنیویة

  .Andersen [1]اندرسون التي طورھا  FP-LAPW المتزایدة خطیا والكمون الكامل

.2. III طریقةAPW:  

 بواسطة (Augmented Plane Wave) المتزایدةتم تطویر طریقة الموجة المستویة 

ودوال الموجھ على شكل الكمون  تكون كمونات’ الذي اعتبر انھ في محیط النواة الذریة Slater [2]سلاتر

الذي یوجد بھ تناسق كروي داخل المجال من دائرة نصف قطرھا الذي یقسم الفضاء المحیط بالذرات إلى 

  :منطقتین الشكل التالي

 

 

     

    

  

  

 Muffin-Tin» (MT)»: كمون )III.1(لشكل ا                

  الإرتباط. والإلكترونات شدیدة: یتغیر فیھا الكمون بشدة كبیرة تشمل الأنویة )MTالمنطقة الأولى (الكرة 

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

  :بالشكل التالي  ϕ(r)في ھذه الحالة تكتب دالة الموجة 

ϕ(r) = � A��U�(r)Y��(r)

��

              r < rα                                                                        (1. III) 

 المنطقة الثانیة

 المنطقة الاولى

M

�� �′� 



  LAPW-FP كمون الكامل الفصل الثالث                                            طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا وال

 
36 

ϕ(r) =
1

√Ω
� C�e�����⃗ ����⃗ ��

�

                r > rα                           (2. III) 

  یمثل حجم خلیة الوحدة. 

Y�� الدالة التوافقیة الكرویة  

C�,A�� معاملات النشر  

G��⃗  شعاع الإنتقال في الشبكة المعكوسة  

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

�−
d�

d�r
+

l(l + 1)

r� + V(r) − E�� rU�(r) = 0                                            (3. III) 

E� الطاقة الخطیة.  

V(r) یمثل الكمون داخل الكرة  

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

  حیث تصبح معادلة شرودینغر كالتالي :[3]الكرة وتنتھي شروط التعامد عند حدودھا

(E� − E�)rU�U� = U�

d�rU�

d�r
− U�

d�U�

d�r
                                                      (4. III) 

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

  الخاصة بالأمواج المستویة في المنطقة  البینیة (المنطقة الثانیة ) وبعد الحسابات الجبریة نحصل على:

A�� =
4πi�

√ΩU�(r)
� C�J�(|k + g|rα)Y��

∗ (k + G)                                       

�

(5. III) 

 APWبالتالي نتحصل علي دالة أساسیة   MTتصبح متوافقة مع الدوال الشعاعیة في كرة  Gالدوال الذاتیة 

أي نتحصل علي عصابة الطاقة الموافقة  �Eالموافقة للطاقة  MTوھي حلول معادلة شرودینغر داخل الكرة 

  . Gللمعامل 

 Uα(rα)تصبح قیم  ��Aوذلك لأن في حالة نقصان المعاملات  U�(rα)لكن وجدت صعوبة في الدوال 

معدومة على سطح الكرة وبالتالي الدوال الشعاعیة تكون منفصلة على الدوال الموجیة في المنطقة البینیة، 
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مجموعة من التغیرات على طریقة الأمواج المستویة  [5]وأندرسن[4]ولحل ھذه المشكلة أدخل كولینغ 

نظرا  U�(r)بترتیبات خطیة  MTخارج كرة  ϕ(r)المتزایدة التي ترتكز أساسا على تمثیل الدالة الشعاعیة 

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

.3. III  مبدأ طریقةFP-LAPW: 

حیث أن  FP-LAPWطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل [6]قدم أندرسون

وأشتقاقھا (�)�����ھي مجموعات خطیة من الدوال الشعاعیة  MTالدالةالأساسیة في الكرة 

.APW )3تعرف مثل دالة  ��بدلالة الطاقة(�)����̇� II [7]لشروط التالیة تخضع(�)����̇�)، والدالة:  

�−
d�

dr�
+

l(l + 1)

r�
+ V(r) − E�� rU̇�(r) = rU�(r)                                    (6. III) 

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

  : FP-LAPWالمستویة في المنطقة البینیة ، فتصبح دالة الموجة المستویة المتزایدة دالة أساسیة للطریقة 

 

ϕ(r⃗) =

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧��A��U�(r) + B��U̇�(r)�Y��(r)

��

           r < r�

1

√Ω
� C�e�(���⃗ ����⃗ )��⃗

�

                                       r > r�

                              (7. III) 

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

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

، و الدالة  APW) مثل طریقةMTھي موجات مستویة فقط في المناطق الحرة (خارج LAPWالدوال 

  :[8]كالتالي �Eالشعاعیة یمكن نشرھا بالقرب من 

U�(E,r) = U�(E�,r) + (E − E�)U̇�(E�,r) + 0(E − E�)
�                          (8. III) 

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

لكنھا تفقد دقة الحسابات    MTالإستمرا ریة دالة الموجة علي سطح كرة  FP-LAPWتضمن الطریقة 

مقارنة مع طریقة الأمواج المستویة المتزایدة بینما تسبب ھذه الطریقة خطأ في دوال  الموجیة من رتبة 

(E − E�)
E)وأخرى على عصبات الطاقویة من رتبة  � − E�)

على الرغم من رتبة ھذا الخطأ الدوال �
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LAPW  تشكل اساسا جیدا، التي یسمح بالحصول على جمیع عصب التكافؤ في اكبر منطقة طاقویة ویمكن

  .APWتقسیم الطاقة الى جزئین وھو تبسیط كبیر مقارنة بطریقة 

.4. III دور الطاقة الخطیة��:  

�Uو  �Uالدوال 
لكن ھذه شروط لیست كافیة عندما  MTمتعامدتان مع الحالات القلبیة علي سطح كرة  ∗

نأخذ الخلط بین الحالات نصف قلبیة مع حالة  ، ومن جانب اخر lتكون الحلات القلبیة موافقة لنفس القیمة 

بدقة للدوال الغیر متعامدة مع  �E، لذلك یجب إختیار الطاقة  APWالتكافؤ ، فھو غیر معالج في الطریقة 

لإجراء الحساب،  �E، ولھاذا یجب تغیر FP-LAPWأي حالة من حلات إلكترونات القلبیة وذلك في طریقة 

،لإجراء حساب  MTولحل  أحسن نستخدم النشر على المدارات الموضع مع أخذ أكبر نصف قطر ممكن لـ

 أنھا مستقلة عن بعضھا البعض. �Eالخطیة  ةإختلاف الطاق دقیق للبنیة الإلكترونیة یجب ملاحضة 

.5. III: بنیة الدوال الشعاعیة  

تكون موجة مستویة في المنطـقة    FP-LAPWالدوال الأساسیة لطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا 

، تحـت شرط أن الدوال الأساسیة لـھا MTالإقحامیة، و التي ھي تنشرعلى شـكل دالة شعاعیة داخـل كرة 

  : تصبح تحدد بـ FP-LAPWفبنیة الدوال الأساسیة للطریقة   MTاشتـقاق یكون مستمر على سطح كـرة 

 U̇(r)و مشتقتھا بالنسبة للطاقةU�(r)دوال شعاعیة -1

 ق تكـفي  لتحـقیق الشـروط الحدودیة من أجل إجراء الحساب في القطع المغل��A��  ,Bالمعاملات-2

Cutoff   و أخـذ العزم الزاويL��� و لتمثیل القطع المغلق ،G��� یمثل أكبر طول  للموجات المستویة

  Rαمن أجل نصف قطر الكرة (MT)خارج الكـرة 

  . FP-LAPWلضمان الـتقارب في طریـقةCutoff   استراتجیا نختار القطع المغلق -

.6. III: الدوال الشعاعیة اللانسبیة  

تكون حلول معادلة شرودینغر الـتالیة للكمون الكروي  اللانسبـیة الدوال الشعاعیة في الحالة 

  .�Eوالطاقة الخطیة

�−
d�

dr�
+

l(l + 1)

r�
+ V(r) − E�� rU�(r) = 0                                                     (9. III) 

  . (MT)ھـو الكمون الكروي لكرة V(r)أین

)(rU l
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  : U̇�(r)الإشتقاق بالنسبة للطاقة 

�−
d�

dr� +
l(l + 1)

r� + V(r) − E�� rU̇�(r) = rU�(r)                                              (10. III) 

  : U̇�(r)و U�(r)تقنین الحلول الشعاعیة 

� r�U�
�(r)dr = 1                                                                                                  (11. III)

�α

�

 

  تكون مقننة. U̇�(r)الدالة 

N� ≡ � r�U�
�(r)dr                                                                                                (12. III)

�α

�

 

 یمكن تعویضھا بالمعادلة التالیة:   FP-LAPWشروط التقنین في طریقة

Rα
��U�

′(Rα)U̇� (Rα) − U� (Rα)U̇�
 ′(Rα)�  = 1                                                        (13. III) 

  مع أن 

Uα
′ (E,r) ≡

∂U�
′(E,r)

∂r
U̇�(E,r)و ≡

∂U�(E,r)

∂E
 

  علي الشكل التالي: �U، بالتقنین نستطیع كتابة  �U̇و  �Uھذه المعادلة تستخدم في حل عددیا الدوال 

U�(E + δ) = U�(E) + δU̇(E) + ⋯ ⋯                                                                 (14. III) 

، الخطأ على الطاقة الخطیة یكون  �Eیشیر لرتبة عرض الطاقة  ��U̇�(r)أي U̇�(r)مع إختیار تقنین 

  مقبول حسب أندرسن.

�U̇(r)�. |E� − E| ≤ 1                                                                                             (15. III) 

  كان ھذا الإختیار غیر ممكن نلجأ إلي : إذا

  إلى نوافذ وتعالج كل نافذة طاقیة مفصولة. یقسم المجال الطاقي-1

  نستخدم النشر علي مواضع المدارات(ھذا في الواقع طریقة الدرجة الثانیة).-2
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  تقلیل من الحجم  یعني تقلیل من تقنین المشتقة.-3

.7. III: بنیة الدوال الشعاعیة  

  الإعتبار تأثیر النسبي. في حالة العناصر الثقیلة لدیھا عدد الذرى كبیر ، نأخذ بعین           

، ولإدخال ھذا التأثیر یجب  (MT)حیث أن التأثیرات النسبیة تدخل فقط في الدالة الشعاعیة داخل الكرة 

.9)إستبدال المعادلة II) 10)و. II) بالمعادلة لدراك وإشتقاقھا بالنسبة للطاقة تقنیا عدة علماء تعرضو

  وإدراجھ فیما بعد.مدار -لحل معادلة دیراك بإھمال تأثیر فعل سبین[7,4]

  حل معادلة دیراك:

ψ
��

= �
g�x��

−ifσ�x��
�                                                                                                  (16. III) 

K عدد كوانتي نسبي :  

xمدار  لمركبین و الأحداثیة الشعاعیة تمت إزالتھ -: سبین��Koelling-harmon[15] إستعمل دالة 

  جدیدة:

ϕ
�

=
1

2MC
g′

�
                                                                                                         (17. III) 

  مع:

M = m +
1

2C�
(E − V)                                                                                          (18. III) 

  سرعة الضوء في الفراغ. Cالكتلة و g�   ،mمشتق الشعاعي لـ �′gحیث أن 

  الحل بدلالة العدد الكوانتي كالتالي :

ϕ��� = �
i

2MC
σ� �

g�Y��x�

−g′
�

+
1

r
g�σ

� Y��x��                                                          (19. III) 

  مدار اللانسبیة.-: سبین �xحیث 

�pبتحدید  = rg�  وP� = rCϕ
�

  المعادلة السلمیة النسبیة تصبح: 



  LAPW-FP كمون الكامل الفصل الثالث                                            طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا وال

 
41 

p′� = 2MQ +
1

2
p�                                                                                                   (20. III) 

Q′� = −
1

2
Q + �

l(l + 1)

2Mr�
+ (V − E�)� p�                                                            (21. III) 

دلة الأخیرة یمكن حلھا عددیا كما ھو الحال بالنسبة لمعادلة شرودینغر اللانسبیة بإستخدام طریقة ھذه المعا

  إعطاء شروط الحدودیة.

lim
�→�

Q

p
= C

1

�2Z
C� �

�l(l + 1) + 1 − �2Z
C� �

�
��

− 1�                                                    (22. III) 

.20)مدار تأخذ من العبارة -عبارة سبین II) .الإشتقاق بالنسبة الطاقة مشابھة لحالة اللانسبیة .  

Ṗ� = 2�ṀQ� + MQ̇�� +
1

r
ṗ�                                                                                  (23. III) 

Q̇� = −
1

r
Q̇� �

l(l + 1)

2Mr� + (V − E�)� ṗ� − �
l(l + 1)Ṁ

2M�r� + 1� p�                         (24. III) 

، نفس الدوال تستعمل من أجل حساب كثافىة الشحنة و عناصر �Pو �Qمن الحل  �fو  �gتحدید الدوال 

�Uالمصفوفة . وھكذا 
.11)تستبدل في المعادلة  � II)  بالعبارةg�

� + f�
�.  

.8. III حل معادلةPoisson:  

  ).ھرتري وكمون النواةإرتباط وكمون كولوم (مجموع كمون -الكمون المستخدم كمون تبادلK. Sفي معادلة 

  بإستخدام معادلة بواسون. یمكن تحدید كمون كولوم:

∇�V�(r⃗) = 4πρ(r⃗)                                                                                                 (25. III) 

إقترحو [9]وفینر  [8]تكامل ھذه المعادلة یكون وفقط ممكن في فضاء الشبكة المعكوسة ، ولھذا ھیومان

  الشحنة وتتركز على ملاحظتین:-للحل تسمى شبھ طریقة

  كثافة الشحنة مستمرة وتتغیر ببطئ في المنطقة الإقحامیة وسریعة جدا داخل الكرة-1

  كمون كولوم في المنطقة الإقحامیة لایتعلق فقط بشحنة ھذه المنطقة  لكن أیضا شحنة داخل الكرة.-2

  فورییھ:في المنطقة الإقحامیة كثافة الشحن تنشر كسلسلة 
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ρ(r⃗) = � ρ�G��⃗ �e����⃗ ��⃗

�

                                                                                             (26. III) 

  �jتحسب إنطلاقا من معادلة باسل  ���eدوال الموجة 

� r���j�(G��⃗ r⃗)dr⃗

�

�

=

⎩
⎨

⎧ R���
j�(G��⃗ r⃗)

Gr
                    G ≠ 0

R�

3
σ�,�                              G = 0

                                       (27. III) 

e����⃗ ��⃗ = 4πe����⃗ ��⃗ α � i�j� ��G��⃗ �|r⃗ − r⃗α|Y��
∗ �G��⃗ �Y��(r⃗ − r⃗α)�                             (28. III)

��

 

  حیث :

:r  إحداثیة الشعاعیة وrα  موضع الكرة .  

  الكمون كولوم یصبح:

V��G��⃗ � =
4πρ�G��⃗ �

G�
                                                                                                   (29. III) 

.29)نكامل المعادلة  II) فنجد  

V�� = � V��
��(r)Y��(r) =

��

� V�
��(r)K�(r)                                                          

�

(30. III) 

  كمون المنطقة الأقحامیة. ��Vحیث أن 

  یعطى بالعلاقة : K�(r)و 

K�(r) = � C��Y��(r)

�

                                                                                                        (31. III) 

   : MTبإستخدام معادلة غرین نقوم بحساب الكمون داخل كرة 

)III.32(                                                                                      ��(�) = ���
��(�) �

�

�
�  
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+
��

�� + �
�

�

����
� ��′�′�����(�′)

�

�

+ �� � ��′�′�����(�′)
�

�

−
��

�����
� ��′�′�����(�′)

��

�

� 

ρحیث: 
�

(r′) .یمثل الجزء الشعاعي لكثافة الشحنة  

.9. III تحسین طریقة(�� − ����) :  

FP)مھمة جدا في طریقة  �Eالطاقة الخطیة  − LAPW)  لأنھ بالقرب من ،E�  نحسب عصابة الطاقة بدقة

.أما  في الحالات النصف قلبیة التي تكون بین الحالات القلبیة وحالات التكافؤ یوجد مشكل أساسي ولحلھ  

  نستعمل طریقتین:

  نوافذ الطاقة المضاعفة. استعمال-

  النشر على مدار الموضع. استخدام-

.1.9. III: نوافذ الطاقة المضاعفة  

حالات نصف قلبیة بتقسیم الطیف الطاقوي إلى نوافذ والتي تكافئ الطاقة  مشكلةالتقنیة المستعملة لمعالجة 

E�[4]  ھذه التقنیة موضحة في الشكل.(�. ���).  

  

 

 

 

 

 

 

 

.�)الشكل   طاقیةالنوافذ ال:  (���
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  .والنـصف قلبـیةبـین حالات التكافؤ  وذلك للـفصلتعالج ھذه المسألة بإختـیار أي نافـذة للحالة المكافـئة 

.2.9. III: النشر على المدارات الموضعیة  

FPالنشر في طریقة  − LAPW  في المدارات الموضعیة وذلك بتغیر المدارات الأساسیة من أجل تجنب

  إستعمال عدة نوافذ للطاقة، وھكذا یتم إجاد مجموعة عصابات الطاقة إنطلاقا من نافذة واحدة.

 Singhللمدار الرمز'' أعطي''Lo    لدیھ شكل مركب خطي لدالتین شعاعیتین مسؤولة عن طاقتین مختلفتین

  و الإشتقاق بالنسبة للطاقة لھذه الدوال :

ϕ
��

= �
0                                                                                                   r > rα

�A��U��r,E�,�� + B��U̇��r,E�,�� + C��U��r,E�,���Y��(r) r < rα
         ( 33. III) 

  ..��Bو ��Aھیمننفسطبیعةالمعاملات  ��Cالمعامل 

.10. III برنامجWien2K:  

,لقد تم تطویره في معھد Wien2K[9]، المدمجة في برنامج FP-LAPWلقد استخدمنا في حساباتنا طریقة 

ھذا  حویسم (Blaha et . al)[10].كیمیاء المواد في الجامعة التقنیة في فینیا من طرف بلاھا ومساعدوه 

  البرنامج بدراسة خواص البلورات وكتب بلغة الفورترون . 

انظمة نواقل الفائقة عالیة الحرارة ،المعادن ،الاسطح ، ]12، 11[طبق بنجاح لتدرج المجال الكھربائي 

  .  ]15[وحتى الجزیئات ] 14[، اكاسید غیر مغناطیسیة ] 13[المعدنیة الانتقالیة 

من العدید من البرامج المستقلة المرتبطة بواسطة برامج نصیة المقذوفة                                   Wien2K یتكون رمز

.C-SHELL SCRIPT لاجراء عملیات حسابیة للبنیة الالكترونیة بواسطتھ نتبع تسلسل واستخدام البرامج

.3)الفرعیة المرتبطة ببعضھا البعض الممثلة في الرسم البیاني التالي     (لشكل  III) :(  

NNكما یساعد في إجاد نصف القطر الذري للكرةت : ھذا البرنامج یحدد المسافة بین جوار الأقرب لذرا  

LSTARTیولد الكثافة الذریة ویحدد كیفیة التعامل مع المدرات المختلفة في حساب عصبات الطاقة ج: برنام  

SYMMETRY ، یحسب المجموعة النقطیة لمواقع الخاصة بالذرات: فھو یولد عملیة التناظر في الجملة 

  یولد المعامل الأساسي لتوافقیة الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي.

KGEN  یولد الشبكة :k في منطقة بریلون  
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DSTART  یولد كثافة إنطلاق لدورة :SCF  المنتجة من الكثافة الذریة والمولدة منLASTART.  

  التالیة:یقوم بتھئة الحساب و التكراره إلى غایة الوصول لتقریب المطلوب. وھي منسقة في الخطوات 

LAPW0 .یولد كمون إنطلاقا من الكثافة :  

LAPW1 .حساب عصابة التكافؤ ، القیم الذاتیة والأشعة الذاتیة :  

LAPW2 كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتیة. ب: حسا  

LCORE .حساب الحالات القلبیة والكثافة :  

MIXER یخلط الكثافة الداخلة و الخارجة :  
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 .Wien2Kرنامجب : بنیة)III.3( الشكل
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1.IV. مقدمة: 
  

والمشتقة  βالانضغاطیة  ل، معامa(A°(نرید في ھذا الفصل دراسة الخصائص البنیویة (ثابت الشبكة 

، والجزئیة) الكلیةعصابات الطاقة، كثافة الحالات  )، الخصائص الالكترونیة (بنیةβ' الاولى لھذا المعامل

و  3CaZrSللمركبات
3

SrZrS .  

وذلك باستخدام طریقة الموجة المستویة المتزایدة  DFTتم الحصول على النتائج في سیاق نظریة دالیة الكثافة 

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

  من اجل دراسة الخصائص البنیویة والإلكترونیة استخدمنا التقریبات التالیة:

 ، وتقریب التدرجmBJ-LDA ([4]لبیك جونسون( ، وتقریب المعدل]3[ )LDAتقریب كثافة الموضع(

اجل  نم mBJ-GGA ([6]لبیك جونسون( وتقریب المعدل ،]5[ )GGAالمعممة لطاقة الارتباط التبادلي (

  حصول على نتائج جیدة حول الخصائص الالكترونیة وتحسین المانع الطاقي.

IV.2. 3البلوریة للمركبات  ةالبنیCaZrS3 وSrZrS :  

و3CaZrSللمركبات لدراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة 
3

SrZrS
 

حیث یعتبر من المركبات 

  الثنائیة.التي تستعمل في تطبیقات الفعل الكھروضوئي وكذا الخلایا الشمسیة والصمامات 

 )IV.1الشكل (كما ھو موضح في    Pnmaتناظر  معالقائم المعیني حیث یتبلور في بنیة 

 و3CaZrSوتحتوي كل من 
3

SrZrS
 

  :موضح في الجدول التاليوحالة التكافؤ كما ھو  ذرات 3 على

 المركبات  حالة التكافؤ     الطور  مواقع الذرات 

Ca : (0.09278         0.25000        0.03338) 

Zr :(0.00000         0.00000        0.50000) 

S :(0.19056           0.56411         0.81661) 

S:    (0.96550        0.25000        0.62541) 

 المعیني القائم 

Pnma 

2Ca: [Ar] 4s 

25s6Zr: [Kr] 4d 

S: [Ne] 3S2 3P3 

CaZrS3 

 

Sr:(0.07998         0.25000        0.47501) 

Zr:(0.00000         0.00000        0.00000) 

S:(0.51979          0.75000        0.40192) 

S:(0.30307          0.05029        0.19226) 

 المعیني القائم 

Pnma 

Sr: [Kr] 4s2 

Zr: [Kr] 4d6 5s2 

S: [Ne]3S2 3P3 

SrZrS3 

 

 

  . 3SrZrSو3CaZrSمواقع الذرات وتكافئ العناصر تحدید :)IV.1الجدول (
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 .3CaZrSللمركب البلوریة  ةالبنی :)IV.1الشكل (
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  . 3SrZrSللمركبالبنیة البلوریة ): IV.2الشكل (

  

  



 

 الفصل الرابع                                                                                                                   النتائج والمناقشة 

 

 
50 

  :  التوزیع الإلكتروني لكل عنصر كیمیائي

:[Ca]24s103d63P 23S 62P 22S 21S  

:[Zr]25s6 4P24s103d63P 23S 62P 22S 21S  

:[S]43P 23S 62P 22S 21S  

:[Sr]25s6 4P24s103d63P 23S 62P 22S 21S  

:[Zr]  25s6 4P24s103d63P 23S 62P 22S 21S  

:[S]43P 23S 62P 22S 21S 

  :اول خطوة في الحساب ھي إیجاد القیم التالیة

  :یعتمد على شرطین أساسیانوZr S,وCa,Sr) لذراتMT(نصف قطر الكرة Rmtاختیار قیمة  .1

  ).MTتجنب تداخل كرة ( -

  .)MTیجب ان تكون اغلبیة الالكترونات القلبیة داخل الكرة ( -

  یعطى بالعلاقة:maxRKمعامل  .2

                                                               (�. ��)maxKMT×
minR =max,K R   

MT 
minR اصغر قطرللكرة :���  

:Kmax الشعاع الناظمي للموجة المستویة  

3. PointK تعرف على أنھا عدد النقاطK .في منطقة بریلیون الاولى  

) maxK×mtR) وانتقاء اختیاري للنقاط الخاصة(���) تم اختیار انصاف الاقطار كرة (IV.2الجدول (

)PointKحسب تقریب (LDAوGGA  وذلك باستخدام الحساب الذاتيSCFللمركبات
3

CaZrS و
3

SrZrS  
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LDA 

 

GGA 

 

 

 الوسائط

 

 

 المركب

 

8 8 ��� ∗ ���� 

 

CaZrS
3

 

 

600 600 ������� 

2.46 
2.00 

 
���(��) 

2.33 

 

2.00 

 
���(��) 

2.00 

 

2.00 

 
���(�) 

8 8 ��� ∗ ���� 

SrZrS
3

 

 

600 600 ������� 

2.5 

 

2.00 

 
���(��) 

2.27 

 

2.00 

 
���(��) 

1.95 

 

2.00 

 
���(�) 

  

  

3.IVالبنیویة: . الخصائص  

1.3. IVإیجاد ثوابت البنیة:  

  

للمركباتلقد تم حساب طاقات الحالة الأساسیة كدالة لحجم الخلیة 
3

SrZrS
3و  

CaZrS
 

حالة بدون  في

  .)IV3 .( الجدولسبین والمبینة في 

.SrZrS3 و CaZrS3 للمركبات RMT× Kmax ،KPointقیم كل من : (.2. IV)الجدول  
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  تعطى بالعلاقة  التالیة:]7[لمرننغھانمعادلة الحالة  ااستخدمن a(A°(لحساب ثابت الشبكة البلوریة

E(V) = E� +
B

B�(B� + 1)
�V �

V�

V
�

��

− V�� +
B

B�
(V − V�)                          (2. ��) 

0Vحجم الحالة الأساسیة :  

0E طاقة الحالة الأساسیة المسؤولة عن الحجم :  

B :معامل الانضغاطیة ویعرف بالعلاقة التالیة :  

B = V
∂�E

∂V�                                                                         (3. IV) 

  

: B′المشتقة الأولى لمعامل الانضغاطیة  

  

B� =
∂B

∂P
                                                                                             (4. IV) 

  

  یوافق القیمة الحدیة الدنیا للطاقة.في حالة الاتزان نجد ثابت الشبكة 

معامل الانضغاطیة  c(A°(و A)a°(یوضح النتائج المتحصل علیھا لثوابت الشبكة البلوریة )IV. 2(الجدول 

β ' والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطیةβ.  
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  وكانت النتائج المتحصل علیھا كالتالي:

اتللمركبللمركبین من خلال القیم المتحصل علیھا بالنسبة لكل من ثوابت الشبكة 
3

CaZrS 
 

و
 3

SrZrS 

أن النتائج المتحصل علیھا متوافقة مع النتائج النظریة بالنسبة  نلاحظ LDAو GGAفي الترتیب  ةالمحسوب

ھذه قیم  للمقارنة والمتحصل علیھا لا توجد حسابات نظریة  βبالنسبة لثابت الانضغاطیة  LDAللتقریب. 

النواقل.متغیرة و بالتالي تعتبر ھذه المواد مرنة و یمكن استعمالھا في تكنلوجیا مركبات انصاف 
  

IV.2.3 ة استقرارالمركبات   دراس
3

CaZrS
 

 و
3

SrZrS :  

   و 3CaZrS نللمركبی )IV.4) و الشكل (IV. 3الشكل ( الاشكال الموضحة في نلاحظ من خلال

  المركب الثوابت  LDA GGA قیم تطبیقیة

]8[ 13.28 13,81 13,38 a (�. �) 

 

CaZrS
3

 

 

]8[18.12  18,84 18,25 b(�. �) 

12.35[8] 12,85 12,44 c( �. � )  

  0,92 0,92 C/a 

  95,70 89,06 B (GPa) 

  4,54 4,39 �� 

 _43747,50 -43782,15 ���� (Ry) 

13.43[8] 13, 93 13,52 a (�. �) 

SrZrS
3

 

 

18.45[8] 18,52 18,52 b(�. �) 

12.72[8] 12,77 12,77 c( �. � )  

 0,94 0,94 C/a 

 90,15 83,96 B (GPa) 

 4,51 4,38 �� 

 -63726,83 -63769,34 ���� (Ry) 

.�)a: قیم كل من ثوابت الشبكة (IV.3)الجدول  .�) cو  (� �)  ,(�. �)  bمعامل  ,وقیمھا التجریبیة

للمركبات    ′�و المشتقة الأولى لمعامل  الإنضغاطیة  �الانضغاطیة
 3

SrZrS 3و
CaZrS

 . 
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3SrZrSو المحسوبة في التقریبات ل GGAوLDA قیم الطاقة الدنیا ھي على  أن

  .LDAو ھذا دلیل على أن التقریب الأنسب ھو تقریب  -43747,5093 و  -43782,1518:  التوالي

  

  

  التقریبین باستعمال 3CaZrS الطاقة الكلیة بدلالة الحجم للمركب  رتغی ):IV.3الشكل (

GGA وLDA. 

  

-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8 10

-43782.15

-43782.10

-43782.05

-43782.00

-43781.95

(R
y
) 

��ة
����
ق����

طا
ال

 (u.a) الحج���م 

CaZrS3 -GGA

-12 -10 -8 -6 -4 -2 0 2 4 6 8 10

-43747,5

-43747,4

-43747,3

-43747,2

CaZrS3-LDA

(R
y
) 

��ة
�����
اق��
ط
ال

 (u.a) الحج���م 
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  التقریبین باستعمال 3SrZrS الطاقة الكلیة بدلالة الحجم للمركب رتغی ):IV.4الشكل (

GGA وLDA.  

4.IVالخصائص الالكترونیة :  

  

بتحلیل وفھم طبیعة الروابط التي تتشكل بین  تسمح لنا أھمیة الخصائص الالكترونیة في المادة

  وكثافة الحالة). ،الشحنةھذه الخصائص (عصابات الطاقة، كثافة  العناصر المختلفة للمادة، وتشمل

 1المعكوسة وفق خطوط واصلة ةبالشبك المعیني القائم الأولى للبنیة  ھذه العصابة تمثل في المنطقة بریلیون

  ).IV.5الشكل (النقاط عالیة التناظر موضحة في  بین

  

  

2800 2900 3000 3100 3200 3300 3400 3500 3600

-63769.36

-63769.34

-63769.32

-63769.30

-63769.28

-63769.26

-63769.24

-63769.22

-63769.20

-63769.18

(R
y
d

ة(
�����
ق�����

طا
ال

 (u.a)الحج����م

SrZrS3-GGA

2800 2900 3000 3100 3200 3300 3400 3500 3600

-63726.85

-63726.80

-63726.75

-63726.70

-63726.65

-63726.60

(R
y
d
ة(

����
����
ق���
طا

ال

(u.a)الحج���م

SrZrS3-LDA
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1.4. IVةعصابة الطاق :  

  

المانع  المعكوس لإیجادفي الفضاء   kنقوم بدراسة تغیرات الطاقة للإلكترون بدلالة شعاع الموجة

الذي یمثل الفرق بین القیمة الحدیة العظمى لعصابة التكافؤ والقیمة الحدیة الصغرى لعصابة النقل في  الطاقي

نفس النقطة أو نقطتین مختلفتین للمركبات
3

SrZrS3و
CaZrS .  

عصابة الطاقة للمركبات ن) یبیIV.8 ،()IV.9(و) IV.7(و) IV.6الشكل (
3

SrZrS3وCaZrS المحسوبة

-LDA ,mBJوGGA، mBJ-GGAوفق خطوط عالیة التناظر في منطقة بریلیون وذلك في تقریبات 

LDA . 

  

  

  

  

 .للمركب المعیني القائممنطقة بریلیون الاولى  یمثل): IV.5الشكل (
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  . LDA-mBJ ،LDAالتقریبالمحسوبة في  3CaZrSعصابة الطاقة للمركب ):IV.7الشكل (

mBJ-في التقریب المحسوبة 3CaZrSلمركبة الطاقة لابعص): IV.6الشكل (

GGA ,GGA  
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 GGA GGA-mBJ,المحسوبة في التقریب3SrZrSعصابة الطاقة للمركب ):IV.8الشكل (
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 . LDA-mBJ ،LDAالتقریبالمحسوبة في  3SrZrSعصابة الطاقة للمركب ):IV.9الشكل (
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)، IV.7)وIV) ،(6.IV).5حسب التمثیل البیاني لعصابات الطاقة المبینة في الأشكال (

)IV.8 المركبین )نلاحظ أن
3

SrZrS3وCaZrS أنصاف نواقل ذات مانع طاقي مباشرھي) Γ-Γ( في كل

  ) .LDA ,mBJ-LDAو  mBJ-GGA , GGAالتقریبات المحسوبة (

المركبین قیمة المانع الطاقي الموجودة في  
3

SrZrS3و
CaZrS

 
 موضحة في الجدول أدناه:

  

 

 القیم التجریبیة

Eg (eV)  

المركبات       
GGA  mbj-GGA  LDA  mbj-LDA  

]9[1.90  1,303  2,978  1,238  1,792  
3CaZrS  

Pnma  

]9[ 2.13  1,235  1,797  1,18  1,788  3CaZrS 

Pnma   

  

 

 ةالمستعملالتقریبات  في 3SrZrSو3CaZrSالمركبات : قیمة المانع الطاقي من أجل )IV.4الجدول (

LDAو mBJ-LDAوGGA وmBJ-GGA  مقانة بنتائج تطبیقیة  

  

حسب النتائج المتحصل علیھا في الجدول أعلاه وجدنا أن كل من قیم المانع الطاقي في التقریبات 

 LDA    وGGA 3للمركب ینCaZrS3وSSrZr  النظریة.تعطي قیم قریبة من القیمة 

5.IV الالكترونیةكثافة الحالات :  

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

     LDA GGA,GGA-mBJ تقریباتلحسابھا  استخدمناحیث    3SrZrSو 3CaZrS ینللمركب

، mBJ-LDA  

في  المبین  3SrZrSو3CaZrS  لمركبینللكثافة الحالات الكلیة والجزئیة  التمثیل البیانيحسب 

  :النتائج التالیة دنج )IV-11) و (IV-10(ین الشكل

  نلاحظ وجود منطقتین لعصابة التكافؤ یفصل بینھا فجوة طاقیة.
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الخاصة  DOSتم توضیح طبیعة بنیة عصابات الطاقة الالكترونیة من خلال حساب الكثافة الكلیة للحالة 

  حیث: 3SrZrSو3CaZrS بالمركبات 

  :3CaZrSللمركب بالنسبة 

  التكافؤ:عصابات -

و المساھمة  Sلذرة  s) نلاحظ أن ھناك مساھمة قویة للمدار الطاقي-eV10الى  -12المنطقة الأولى:( من

 .Zrللذرة  p الضعیفة للمدار

الضعیفة و المساھمة  Sلذرة  p) نلاحظ أن ھناك مساھمة قویة للمدار الطاقيeV0الى  -4المنطقة الثانیة:( من 

 Zr للذرة p للمدار

 النقل:عصابات -

أقل مساھمة و بZrلذرة  dال طاقي) ترجع ھذه المنطقة الى تجمع السوي eV3.5الى  2(منالمنطقة الثالثة: 

 .Sللذرة  s للمدار

 یلیھ السويبمساھمة واضحة Zrلذرة  d) نلاحظ تجمع السوي الطاقي eV15الى  4(منالمنطقة الرابعة: 

  .بمساھمة ضئیلة Sللذرة   sالطاقي

 :3SrZrSللمركب بالنسبة 

  التكافؤ:عصابات -

الضعیفة و المساھمة  Sلذرة   sالطاقي) نجد ھناك مساھمة قویة للمدار -eV11الى  -12المنطقة الأولى:( من

 .Sللذرة  p للمدار

الضعیفة و المساھمة  Sلذرة   p) نلاحظ أن ھناك مساھمة قویة للمدار الطاقيeV0الى  -4المنطقة الثانیة:( من 

  .للذرة للمدار

 النقل:عصابات -

أقل و بمساھمة Sلذرة   p) ترجع ھذه المنطقة الى تجمع السوي الطاقيeV3.5الى  2(منالمنطقة الثالثة: 

 .Sللذرة  s للمدار

بمساھمة  Sللذرة  pو Zrلذرة  d) نلاحظ تجمع السوي الطاقي لكل من eV15الى  4(منالمنطقة الرابعة: 

  .بمساھمة ضئیلة Sللذرة  s الطاقي یلیھ السويواضحة 

للمركبین  DOSأن الخصائص العامة ل   )IV10 (). IV11) (12. IV (). IV13 .(الاشكال یلاحظ من 

ویلاحظ أن عصابة النقل أكبر من مستوى  الأساسیة,خاصة في الحالات  ,المنخفضةمتشابھة من حیث الطاقات 

  . Zr-dفیرمي والذي یتكون بشكل أساسي من الحالة 
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   خلاصة عامة

 تطرقنا في مذكرتنا ھذه إلى دراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة للمركبات     
3

SrZrS
 

3و
CaZrS ولبلوغ ذلك وضعنا دراسة نظریة شاملة فیما یخص الفعل الكھروضوئي وتطبیقاتھ ثم .

طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا  "طرق الحساب ارفقنا ذلك بدراسة نظریة دالیة الكثافة و 

   "FP-LAPW والكمون الكامل

 طریقة الموجة المستویة المتزایدة خطیًا، المدمجة في برنامج علىفي الحسابات  اعتمدنا     

wien2k    تقریب كثافة الموضعفي الإطار العام لنظریة الكثافة الدالیة و ذلك في كل من )LDA(  

  من أجل تحسین الخصائص الإلكترونیة.) mBJ(یك جونسن وتقریب المعدل لب) (GGAو

  كالآتي :النتائج المتحصل علیھا كانت      

  البنیویة : بالنسبة للخصائص  

  للمركبین من خلال القیم المتحصل علیھا بالنسبة لكل من ثوابت الشبكة

للمركبات
3

CaZrS
 

و
 3

SrZrS في الترتیب  ةالمحسوب GGAو LDAأن  نلاحظ

بالنسبة لثابت  LDAللتقریب. النتائج المتحصل علیھا متوافقة مع النتائج النظریة بالنسبة 

ھذه قیم متغیرة و  للمقارنة والمتحصل علیھا لا توجد حسابات نظریة  βالانضغاطیة 

  . .النواقلبالتالي تعتبر ھذه المواد مرنة و یمكن استعمالھا في تكنلوجیا مركبات انصاف 

 : أما في الخصائص الالكترونیة  

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

   LDAتكون أحسن من النتائج المحسوبة بالتقریب  mBJ-LDAبالتقریب 

  لمركباتاوجدنا أن
3

CaZrSو 
3

SrZrS  مھما كان التقریب ناقل خاصیة نصف  الدیھ

  .)(Γ- Γ)وبانتقال مباشر (مانع طاقي مباشر LDA-mbjو    LDAالمستعمل

  نتائجنا تؤكد النتائج المتحصل من خلال حساب عصابات الطاقة وفي كثافة الحالة وجدنا أن 

  لمركباتامن كل ھذه النتائج ، یتضح أن
3

CaZrSو
3

SrZrS   أشباه الموصلات من النوع

الكھرو المدروسة ھي مرشحة جیدة جداً للتطبیقات المستقبلیة في التطبیقات  بیروفیسكایت

ضوئیة 
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                                                                                                                                             ملخص

 الخصائص البنیویة والالكترونیة للمركباتتھدف ھذه المذكرة إلى دراسة 
3

SrZrS3و
CaZrS. تبلور في بینة معیني قائم،تي تال 

 وباستعمال   ,وطرق الحساب " طریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل DFTبواسطة نظریة دالیة الكثافة 

  . للمركبات (XC)الارتباط -لأجل حساب كمون التبادل GGAو LDAتقریب كثافة الموضع

3
SrZrS3و

CaZrS جونسون -و استعملنا تقریب المعدل لبریك)mBJ(  بغیة حساب عصابات الطاقة وكثافة الحالات فوجدنا

لمركباتا. یتضح أن GGAو   LDAتحسن نتائج مقارنة بتقریب  
3

CaZrS و
3

SrZrS   أشباه الموصلات من النوع

  .المدروسة ھي مرشحة جیدة جداً للتطبیقات المستقبلیة في التطبیقات الكھروضوئیة بیروفیسكایت

 
 .   

 
Abstract                                                                                                                                                  

This note aims to study the structural and electronic properties of SrZrS3 and CaZrS3 compounds. 

which is crystallized in an existing rhombic structure, by means of density function theory (DFT) 

and computational methods "the method of linear increase of plane waves and full potential, and 

using the density approximation of LDA and GGA position in order to calculate the exchange-

correlation potential (XC) of the compounds. 

SrZrS3 and CaZrS3 We used the Brick-Johnson (mBJ) velocity approximation to calculate the 

energy bands and the density of states and found improved results compared to the LDA and GGA 

approximation. It turns out that the studied CaZrS3 and SrZrS3 perovskite type semiconductor 

compounds are very good candidates for future applications in photovoltaic applications.  .   

Résumé 
 
Cette note vise à étudier les propriétés structurales et électroniques des composés SrZrS3 et 

CaZrS3. Qui est cristallisé dans une structure rhombique existante, au moyen de la théorie de la 

fonction de densité (DFT) et des méthodes de calcul "la méthode d'augmentation linéaire des ondes 

planes et du plein potentiel, et en utilisant l'approximation de densité de position LDA et GGA afin 

de calculer le potentiel d'échange-corrélation (XC) des composés. 

SrZrS3 et CaZrS3 Nous avons utilisé l'approximation de vitesse 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 de LDA et GGA. Il s'avère que les composés semi-conducteurs de type 

pérovskite CaZrS3 et SrZrS3 étudiés sont de très bons candidats pour de futures applications dans 

les applications photovoltaïques.  .   
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