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 شكر و تقدير 

الحمد لله الذي بنعمته تتم الصالحات و ما توفيقي إلا  " 
 " بالله عليه توكلت و إليه أنيب

إلى أستاذي و مشرفي على هذا  أتقدم بجزيل الشكر و التقدير 

له كل التقدير و الإمتنان  "الربيع عماري"  الأستاذالعمل 

 ه لي في هذا الدرب لمجهوداته و توجيهات 

الذي ساندني  "علالي جمال " نسى الأستاذ الفاضل أكما لا 

 بتعليماته و نصائحه لإنجاز هذا العمل طوال هذا المشوار 

 لقبوله ترأس اللجنة "البحري دغفل "و أشكر الأستاذ 

لقبوله مناقشة هذه  خاري عمار"و "بشكر الأستاذ أكذلك 

 المذكرة.

كما أتقدم بخالص الشكر إلى كل من قدم لي يد العون في  

 "غويني إلهام"  الأستاذةإتمام هذا العمل وأخص بالذكر 

 

 



 

  

 

  

 

 

 

  

 

 إهداء 
أما بعد،   صلى الله عليه وسلم  الصلاة و السلام على رسول الله بسم الله و 

طريقي إلى  أهدي ثمرة جهدي و إجتهادي إلى من أنارت 

من كان دعائها سر نجاحي إلى أعز و أغلى ما في الوجود  

 "  أمي الحبيبة "

  "والدي الغالي  "ألهمني و شجعني لتحقيق أهدافي إلى من 

 أسأل الله أن يتغمد روحه بالرحمة و المغفرة  
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    "أحمدإلى خالي "
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 العامة  المقدمة

المواد المختلفة،   خواص   وبدراسة تركيب    التي تهتمالعلوم التطبيقية    فروع  علم المواد فرع من  يعتبر      

والسيراميك والبلاستيك والمواد المركبة والمواد النانوية والمواد البيولوجية.    و المعادن  بما في ذلك الفلزات 

مبادئ الفيزياء والكيمياء،   على  اعتمادا  يهدف علم المواد إلى فهم كيفية تصميم وتطوير المواد بشكل فعال

يتناول    .المجهرية  البنىات والجزيئات والشبكات البلورية وحيث يدرس تركيب المواد على مستوى الذر

والكيميائية، وكذلك سلوك    الضوئيةأيضًا خواص المواد الميكانيكية والحرارية والكهربائية والمغناطيسية و

يسمح هذا العلم بفهم مختلف الخواص لتطبيقها    .[1]من الضغط ودرجة الحرارة    متغيرة  شروطالمواد تحت  

 .[2]، حيث يشهد تطورا و تقدما ملحوظا في العقود الأخيرة في المجالات التكنولوجية المختلفة

 فيزيائية و ال  هاخواص  و ذلك بسبب المواد البيروفسكية  اهتمام الباحثين هي    لاقت من بين المواد التي        

مواد  هيف إستعمالها في مختلف التطبيقات التكنولوجية. يتم حيث  مرغوب فيها،ال ملائمة والكيميائية ال

المادة الصلبة، وسميت بهذا الإسم    ءوكيميا  ءفيزيابلورية غير عضوية معروفة منذ زمن طويل لدى علماء  

و تعد بيروفسكايت الاكاسيد ذات الصيغة    تكريما له.  "  Lev Aleksevich Von Pervski"نسبة للعالم الروسي  

بينما تظُهر مركبات  ،جيدة  ناقلةشبه  خواص لا تظهر فهي ومع ذلك،   نتشاراا الأكثر هي    3ABOالكيميائية 

هاليدات تختلف    حيث تجعلها مناسبة للتطبيقات الكهروضوئية    ناقلة ممتازةشبه    خواص   هاليد بيروفسكايت 

ذرات   موضع(  F; Cl; Br ;Iذرات الهاليدات )  تتموضعفي أن    ةالبيروفسكايت المؤكسد عن    بيروفسكايت ال

وهي عبارة    نيون الهالوجين(أ :Xالكاتيون المعدني ثنائي التكافؤ،   :Bالكاتيون،   : A  ؛3ABX) الأكسجين

 انصاف نواقل لها تطبيقات في الخلايا الكهروضوئية.عن 

من الباحثين بدراسة   فريققام    ث القرن التاسع عشر. حي  أواخريعود اكتشاف الهاليد بيروفسكايت إلى  

من المحاليل التي تشتمل على    ،CsPbX3 (X = Cl, Br, I)مكثفة حول تصنيع مركبات هاليد الرصاص   

والسيزيوم الرصاص  الباحث [3]  هاليد  وجد  عام      𝑀𝑜𝑙𝑙𝑒𝑟   مولار  .  و   3CsPbCl بنىالأن    1957في 

3CsPbBr   نجح    1995. وفي عام  [4]لك بنية بيروفسكايت تتم  𝐷𝑎𝑣𝑖𝑑 𝑀𝑖𝑡𝑧   في تصنيع مجموعة من هاليد

مجموعة من البحوث  ظهرت ا 2005  سنة وبداية من  .[6،5]  على الكاتيونات العضوية االبيروفسكايت بناء

  .[8،7]  إمكانية استخدام هاليدات البيروفسكايت في التطبيقات الإلكتروضوئية

نركز   جعلتنا  المركبات  هذه  البيروفسكايت  في  أهمية  من  مركبين  على  و    3AgBeClدراستنا 

3AgCaCl  ،  الالكترونية   و  المرونية  و  فهم الخواص البنيوية  مساهمة في  هومن هذا العمل  المقدم  والهدف

برنامج الحسابي ال( المدمجة في  DFTوالضوئية. تم اجراء هذه الحسابات في إطار دالية الكثافة الالكترونية )

(CASTEP .) 
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  :تحتوي هذه المذكرة على ثلاثة فصول أساسية 

 الفصل الاول: 

 قدمنا فيه دراسة نظرية عن: 

 مركبات البيروفسكايت بشكل عام  -

 التطبيقات المختلفة لهذه المركبات  -

 انصاف النواقل  -

 الفصل الثاني:  

 يتم فيه عرض الإطار النظري لدراستنا: 

شبه الكمون لحساب  مع    التي تعتمد على طريقة الموجة المستوية  (DFT)   نظرية دالية الكثافة  -

 طاقة الحالات الأساسية.  

  و  الإلكترونية البنيوية و الخواص  بحساب سمح لنا ي( الذي CASTEPتعريف البرنامج الحسابي ) -

 . الضوئية و المرونية لمركبات البيروفسكايت 

 الفصل الثالث:  

 عليها في هذا الفصل، كما يتم مناقشتها ومقارنتها مع دراسات سابقة. نقوم بعرض النتائج المتحصل  

 وفي نهاية هذا العمل نقدم خلاصة عامة.  

  



                                                                          المقدمة العامة

 

[3] 
 

 قائمة المراجع 

[1]    Gilmore, Charles. Materials science and engineering properties. Book Cengage 

Learning,USA, 2014. 

]2[   Callister, William.D, David G. Rethwisch. Materials science and engineering: an 

introduction. New York, John wiley. sons, 2007, pp. 665-715 

[3]   G. Chen, C. Dai, C. Ma, International Conference on Mechatronics, Electronic, Industrial 

and Control Engineering (MEIC-14), Atlantis Press, 2014, pp. 746-749. 

[4]   F. Igbari, Z.K. Wang, L.S. Liao, Advanced Energy Materials, 9 (2019), p. 1803150. 

[5]   N. Chouit, S.A. Korba, M. Slimani, H. Meradji, S. Ghemid, R. Khenata, Physica Scripta, 

88 (2013), p. 035702. 

[6]   U.A. Khan, N.U. Khan, A.H. Alghtani, V. Tirth, S.J. Ahmed, M. Sajjad, A. Algahtani, T. 

Shaheed, A. Zaman, Journal of Materials Research and Technology, 20 (2022), pp. 3296-

3305. 

[7]   A. Mousa, M. Abu-Jafar, D. Dahliah, R. Shaltaf, J. Khalifeh, Journal of Electronic 

Materials, 47 (2018), pp. 641-650 

[8]   U.A. Khan, N.U. Khan, A.H. Alghtani, V. Tirth, S.J. Ahmed, M. Sajjad, A. Algahtani, T. 

Shaheed, A. Zaman, Journal of Materials Research and Technology, 20 (2022), pp. 3296-

3305. 

 



 

 
 

 

  

 الفصل الأول

 المركبات البيروفسكية و تطبيقاتها
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I-1.    مقدمة : 

إكتشاف          مرة  البيروفسكايت    مادةتم  الجيولوجي  1839    سنةلأول  العالم  طرف  غوستاف  من 

𝐺𝑢𝑠𝑡𝑎𝑣𝑢𝑠)روز  − 𝑅𝑜𝑠𝑒) .    3ارتبط مصطلح البيروفسكايت لأول مرة بأكسيد تيتانات الكالسيومCaTiO    ،

المعادن    لعالم  نسبة  بالبيروفسكايت  المركب  هذا    ( 1792- 1856)  بيروفيسكيألكسفيتش   ليفوسمي 

(𝐿𝑒𝑣 𝐴𝑙𝑒𝑘𝑠𝑒𝑣𝑖𝑐ℎ 𝑃𝑒𝑟𝑜𝑣𝑠𝑘𝑖)  [1].    من طرف  العالم    1926تم اكتشاف أول بيروفسكايت صناعي سنة  

(𝐺𝑜𝑙𝑑𝑠𝑐ℎ𝑖𝑚𝑑𝑡)   [2]  ،  العامة    الكيميائية  للصيغة  المطابقةثم توسعت إلى العديد من المركبات  البلورية

3ABX . 

 

 3CaTiO  [3 ]صورة للعالم ليف بيروفسكي ومركب البيروفسكايت الطبيعي (: I.1الشكل )

 

I-2 . البنية البلورية للبيروفسكايت : 

البلورية        الجدول   Pm3m(N°221)  ئيةالفضا  ةمجموعال إلى نتميت  و  ةمكعب للبيروفسكايت  البنية  من 

 : حيث    3ABX صيغته الكيميائية العامة  البلوري

A موجب الشحنة : كاتيون. 

B كاتيون موجب الشحنة : . 

X ينتمي إلى عائلة الأكاسيد أو عائلة الهالوجينات : أنيون سالب الشحنة. 

 الأساسية البيروفسكايت  شبكة بيروفسكايت حيث تحتوي العام سمبالإ كبيرمن المركبات  عدد  إلى يشار   

 .(I.2)الشكل بين في كما هو مفي وحدة الحجم  ذرات  5 على النبية هذا في
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 3ABX  [4 ]البنية البلورية للبيروفسكايت  :(I.2الشكل )

لنمذجة   حالتين  حيث   وللبيروفسكايت    ةالبلوري   النبيةهناك  المرجع  اختيار  إعتبار    ذلك حسب  أحد  يمكن 

موضح في الجدول بالتالي تختلف الإحداثيات الذرية في كل حالة كما هو    و  يقع في المبدأ  Bأو    A  الكاتيونات 

(I.1) . 

 .3ABXلمركب البيروفسكايت  لبنية البلوريةتوزيع العناصرالمكونة ل  :(I.1الجدول )

3ABX  نوع /عدد 

العناصر 

 المشاركة 

الإحداثيات في  

الشبكة البلورية  

(A في المبدأ ) 

الإحداثيات في  

الشبكة البلورية  

(B في المبدأ) 

 عدد و نوع  

 الجوار الأقرب 

A  كاتيون / ذرة

 واحدة

 Xمن أنيونات  12 ( 0.5,0.5,0.5) ( 0,0,0)

B  كاتيون / ذرة

 واحدة

 Xمن أنيونات  6 ( 0,0,0) ( 0.5,0.5,0.5)

X  أنيون / ثلاث

 ذرات

 Aمن كاتيونات  4 ( 0,0,0.5) ( 0,0.5,0.5)

 Bمن كاتيونات  2

 

   .البنية البلورية للبيروفسكايت  ي( تموقع الذرات فI.3) الشكلويوضح 
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( الكاتيون  bفي المبدأ، ) A ( الكاتيونa)، الشكل البلوري للبيروفسكايت حال تغيير المرجع (:I.3) الشكل

B [5] في المبدأ.  

I-3.     البيروفسكايت  بنيةنوع : 

 البيروفسكايت مركبات يمكن تحديد ثلاث أنواع  من  B و  Aحتلال الموقعين ووفقا لإ  

I-3..1    البيروفسكايت البسيط : 

بنوع واحد من الذرات،   على التوالي مشغولة B وA  الكاتيونات هي البيروفسكايت التي من أجلها    

 3BiScO ، 3BaTiO، 3CsPbBr على سبيل المثال المركبات  𝐴𝐵𝑋3 بالصيغة 

I-3..2   دالبيروفسكايت المعق : 

ــغول B أوA في هـذه الحـالـة يكون أحـد الموقعين           ، وقـد يكون  [6]أو أكثر    ن من الـذرات ينوعب  مشــ

وائي أو مرتب، عناصـر   ’’𝐵و  ’𝐴’’  ،𝐵و ’𝐴 حيث     𝐴𝐵’𝑦 𝐵’’1−𝑦 𝑋3يكتب بالصـيغة   توزيع الكاتيونات عشـ

الموقع   ــل  تحت ــة  ــال    A    ،Bمختلف مث ــب  الترتي O0.66Nb0.33PbMg  ،3O0.5Ta0.5PbSc  ،-MSnO3 3على 

NaNbO3.   [7] 

I-3..3   المزدوج  البيروفسكايت: 

   صـيغته  ضـعف حجم البيروفسـكايت البسـيط  وهالأسـاسـية  حجم الشـبكة  وهو بيروفسـكايت مضـاعف أي 

𝐴2𝐵’𝐵’’𝑋6   6 مثلGaNbS2Ba. 
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I-.4     معايير استقرار بنية البيروفسكايت : 

I-4..1   كاتيون- أنيون ةالرابط : 

 ، بين الانيونات و الكاتيونات    يوني في بنية البيروفسكايت يعتمد هذا العامل على مدى قوة التماسك الأ       

البيروفسكايت   بنية  بين أيونات        البنية   نتائج دقيقة حول استقرار  3ABXيعطي الاختلاف في الكهروسلبية 

𝑐𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛)   حيث كلما كانت الرابطة   − 𝑎𝑛𝑖𝑜𝑛)    إستقرار بنية البيروفسكيت   كان   قوي  بع أيوني  ا لها ط     

  [. 8](𝑃𝑎𝑢𝑙𝑖𝑛𝑔)  باولينغختلاف وفقا لمعامل أكبر، ويعطى هذا الإ

(I.1)                                                                                𝜒̅ =
(𝑋𝐴−𝑥)+(𝑋𝐵−𝑥)

2
 

𝐴حيث:  − 𝑥  و𝐵 − 𝑥  كاتيون. –الرابطة الأيونية أنيون 

I-4.2.    عامل التسامح  t غولدشميتل  (𝑮𝒐𝒍𝒅𝒔𝒄𝒉𝒎𝒊𝒅𝒕): 

من أجل قياس استقرار وتشوه  (  𝐺𝑜𝑙𝑑𝑠𝑐ℎ𝑚𝑖𝑑𝑡)  تم وضع هذا العامل من قبل الكيميائي  1926في عام       

ة   ة البلوريـ ة بين طول الرابطـة  ،   [9]البنيـ د    B-Xوالرابطـة    A-Xتلعـب العلاقـ ديـ ا في تحـ   خواص دورًا مهمًـ

،   a/2تسـاوي    B-Xتكون الذرات  متماسـة بين بعضـها البعح حيث المسـافة   ةالمثالي  النبيةفي ،  هذه المواد 

) a في حين أن المسافة ) ثابت الشبكة البلورية ،A-X  تساوي
a

√2
 :التالية بالمعادلة هذه العلاقة ، تعطى   

(I.2)                                                                                     =
𝑅𝐴+𝑅𝑋

√2(𝑅𝐵+𝑅𝑋)
 𝑡 

 حيث:

AR ، BR ، XR:  أنصاف أقطار الأيوناتA ، B و X .على الترتيب 

ف    و    مستقرة  ه  تحيث تكون بني يت  اللبيروفسك    ةالمثالي  يةن البمقياس التشوه نسبة إلى    هذه العلاقة بأنها تعُرَّ

المجال المثالية  وt <1.06   [11،10  ] > 0.75 في  المكعبة  الشبكة  البنية    .t=1فإن      في حالة  تتعرض 

تمييز ثلاث أنواع من الأشكال البلورية    و يمكن ،على حسب إختلاف  قيم عامل التسامح   لتشوهات مختلفة

المجال   هذا  ) في  قائم  معين  مكعبة  (،  𝑜𝑟𝑡ℎ𝑜𝑟ℎ𝑜𝑚𝑏𝑖𝑞𝑢𝑒بنية  ثلاثي   (،𝐶𝑢𝑏𝑖𝑞𝑢𝑒)بنية    ة بنية 

(𝑅ℎ𝑜𝑚𝑏𝑜é𝑑𝑟𝑖𝑞𝑢𝑒).    وفقا لقيمة عامل التسامح كما هو موضح في الجدول    الحالات   هذهيمكن تمييز(I .2 )

   التالي:
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  تشوهات بنية البيروفسكايت وفقا لتغير عامل التسامح   :(I.2) الجدول

 

 

  (d) و السداسي(c)  المعيني القائم،(b)الرباعي، ( a)، البنية البلورية للبيروفسكايت  أنواع (:I.4) الشكل

  .[5]  الثلاثي

 

 

𝒕   > 1.06 

Hexagonal 

 سداسي

 0.75 <  𝒕 <  1.06 

Pérovskite 

 بيروفسكايت 

  

 

𝑡 < 0.75 

Ilménite 

 تراكيب مختلفة 

  

1.06>t >0.99 

Cubique 

 مكعب 

 

0.99>t >0.96 

Rhomboédrique 

 ثلاثي 

 

0.96>t >0.75 

Orthorhombique 

 معيني قائم 
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I-5.    تطبيقات البيروفسكايت : 

تعدد       وبالتالي  أنواعها  بكثرة  البيروفسكايت  مركبات  من ها  خواصتتميز  العديد  في  مفيدة  يجعلها  مما 

حرارية ممتازة، مما يجعلها مثالية    مغناطيسية و  ضوئية و  فهي تمتلك خواص كهربائية و  التطبيقات الحديثة،

 التخزين.ستخدام في الإلكترونيات و الطاقة الشمسية و المجسات و ذاكرات للإ

 الالكترونيات  •

في مجال الإلكترونيات وخاصة في تصنيع المفاتيح و الترانزستورات النانوية،  دام البيروفسكايت  خيتم إست   

 . [12]  ويتميز البيروفسكايت بتحمله للجهد العالي وهو مايجعله مناسبا للإستخدام في الدوائر الإلكترونية

 الخلايا الشمسية  •

كفائته العالية في تحويل الطاقة الشمسية ثورة في صناعة الخلايا الشمسية ل إستخدام البيروفسكايت أحدث    

حيث تم تحسين كفاءة خلايا البيروفسكايت بشكل ملحوظ وتحقيق تقدم كبير في أداءها. ومن  إلى كهربائية  

تتميز    تكلفة منخفضة، و  البيروفسكايت أنه يمكن تركيبها باستخدام طرق بسيطة و  لخلايا  ذبةاالجالميزات  

 . [13] بالمرونة والقابلية للتصنيع، مما يعزز إمكانية استخدامها في تطبيقات متعددة

 الضوء •

  التقليدية كونه يحل محل بعح المواد الضارة في المصابيح  في المصابيح  البيروفسكايت    كما يمكن إستخدام   

تشمل التطبيقات الحالية للبيروفسكايت في المصابيح    و  .في استهلاك الطاقة  ةء وكفاحيث توفر أداءا عاليا  

 [ 14،15] ئي البيروفسكايت تقنية ديود ثنا 

 تخزين الطاقة  •

استعمال بيروفسكايت الهاليد في أنظمة تخزين الطاقة لأدائها العالي و إستجابتها السريعة للشحن و التفريغ    

بطاريات  البيروفسكية على    للمواد تشمل التطبيقات حاليا    وو القدرة على تخزين كميات كبيرة من الطاقة  

  يتميز الذي    3SrVOمثل مركب البيروفسكايت    بطاريات الرصاص الحمضية  وبطاريات النيكل والليثيوم  

 . [16]  سرعة توصيل عاليةب

 الاستعمال في مجال الذاكرة و التخزين  •

ــتخـدامهـا لتطوير     ــكـايـت واعـدة في مجـال الـذاكرة والتخزين، حيـث يمكن اســ   تعتبر تكنولوجيـا البيروفســ

ــة و  أنـظـم ــاءة  كـف أكـثـر  ــة  تـخـزيـن  ــل،  [17]  ســــع ــ  مـث ــة    ذاكـرةال ــدام الـمســــت ــة  مـتســــلســــل  𝑅𝑆𝑀الـ
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(𝑅𝑒𝑎𝑑𝑜𝑢𝑡 𝑆𝑒𝑞𝑢𝑒𝑛𝑐𝑖𝑛𝑔 𝑀𝑒𝑚𝑜𝑟𝑦  )  أحدث أنواع الذاكرات التي تســــتخدم البيروفســــكايت  من تعد التي

CsPbBr3 ــرعـة عـاليـة وقـدرة على الاحتفـاظ   .[18]أثبـت كفـاءة ملحوظـة    و الـذي ــكـايـت ســ توفر البيروفســ

ة   ذيـ دون تغـ ات بـ انـ البيـ ة  بـ اليـ اءة عـ ة ذات كفـ ــوائيـ داً لتطوير ذاكرة عشــ ا جيـ ــحًـ ا مرشــ ا يجعلهـ ة، ممـ ائيـ كهربـ

 واستهلاك منخفح للطاقة.

I-6.  الموصلية في المواد الصلبة : 

ــب ناقليتها       ــلبة حسـ ــم المواد الصـ ــنافالكهربائية  تنقسـ عازلة  ، (Conductors)ناقلة   هي  إلى ثلاث أصـ

(Insulator) ــف ــب و ذلك    (Semiconductors)ناقلة   و نصـ عرض   تركيب الحزم الإلكترونية و على حسـ

 bandتوصـيل )العصـابة  ( و Band valenceالتكافؤ )  عصـابةالفاصـل بين   (Band gap)النطاق الممنوع  

conduction  ،) ــابةحيث تنتقل الإلكترونات الموجودة في ــابةالتكافؤ إلى    عص ــيل التي تحتوي    عص التوص

ــاب الإلكترونات طاقة مكافأة لهذا   ثقوب على   ــحنة الإكترونات وذلك بإكتس ــة لش ــحنة موجبة معاكس ذات ش

ــمى الطاقة زاد الطاقة قيمة هذه كلما زادت ، حيث  Eg (gab Eenergy band) النطاق الممنوع الإنتقال تسـ

مما تماما   طاقة   يوجد نطاقلا في الموصــلات   .التكافؤ والتوصــيل  عصــابتيبين   عرض النطاق الممنوع  

ــابات  ال  بينيميزالطيف بتداخل   ــابات و التكافؤية  عص ــيل    عص النطاق   اكون هذ يو في المواد العازلة التوص

 .هذه التغيرات  (I.5) الشكلو يوضح لنقل الإلكترون أكبر  gEمما يتطلب طاقة  جدا اسعو

 

 الطاقة في المواد الناقلة والنصف ناقلة و العازلة  عصابات مخطط  :  (I.5)الشكل
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I-7.  أنصاف النواقل : 

تمتلك     مواد  عبارة عن  والعوازل،  خواص هي  الموصلات  بين  التوصيل    كهربائية  على  بقدرتها  تتميز 

أنصاف    تتأثر  .الثقوب كترونات و  لإالشحنة هما ا  ت حاملابها نوعين من  ،  الكهربائي بطريقة قابلة للتحكم

فضة كما أنها تصبح  حيث تتميز بخاصية العوازل عند درجات الحرارة المنخ  النواقل بالتغيير الحراري  

 بعح الشوائب الضوء و    المغناطيسية و  الحقولبتتأثر    وكذلك،  جيد عند رفع درجة حرارتهاكهربائي  ناقل  

، السيليكون    المتمثلة فيويتألف العديد من المواد التي تعتبر أنصاف نواقل من العناصر الكيميائية    .[19]

أن تكون عبارة عن  يمكن    .وغيرها(  Si  ،Ge  ،As  ،P  ،Ga)الغاليوم    الفوسفور و،  الزرنيخ،  الجرمانيوم

 . (I.3)عنصر كيميائي واحد أو على شكل مركبات ثنائية أو ثلاثية، كما يوضحه الجدول 

 .أنواع التركيب الكيميائي لأنصاف النواقل(: I.3الجدول )

 أمثلة  العمود في الجدول الدوري  تركيبة أنصاف النواقل 

 Ⅳ C، Si، Ge ،Sn، Pb أحادية

 

 Ⅳ-Ⅳ ثنائية 

Ⅲ-Ⅴ 

Ⅱ-Ⅵ 

Ⅴ-Ⅵ 

GeSi ، SiC  

GaN  ،GaAs 

ZnO 

PbS 

 3BaTiO  ثلاثية 

3AgBeCl 

3AgCaCl 

 

I-8.  أنواع أنصاف النواقل: 

I-8..1   ذاتيةالالنواقل  أنصاف  (𝑰𝒏𝒕𝒓𝒊𝒏𝒔𝒊𝒄) : 

الدوري      الجدول  من  الرابعة  المجموعة  عناصر  إلى  عدد   تنتمي  بتساوي  الذاتي  الناقل  نصف  يتميز 

تتأثر   .، تعرف على أنها عناصر نقية خالية من الشوائب و العيوب البلوريةالثقوب الإلكترونات مع عدد  

التكافؤ مملوءة كليا   عصابةدرجات الحرارة المنخفضة تكون  فعند     ،النواقل الذاتية بتغير درجة الحرارة

طاقة  درجة حرارة الصفر المطلق يتوسط مستوي    حيث عند التوصيل فارغة تماما،    و عصابةبالإلكترونات  

التكافؤ   عصابةمن    جزئيا  درجات الحرارة المرتفعة تنتقل الإلكترونات أما عند    .[ 20فارمي النطاق الممنوع ]
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ر هذه  الإلكترونات عب  التكافؤ مما يسهل إنتقال  عصابة موجبة الشحنة في    ثقوب ة  التوصيل تارك  عصابة ى  إل

 .  الثقوب 

I-8..2   مطعمة الالنواقل  أنصاف  (𝑬𝒙𝒕𝒓𝒊𝒏𝒔𝒊𝒄):  

تكنولوجيا       تقدم  التطعيم خطوة مهمة في  التحكم في موصلية  تعد عملية  ألية  النواقل و تسهيل  أنصاف 

بقابلية التحكم في موصليتها من خلال   تتميز أنصاف النواقل اللاذاتية أو المطعمةالمواد و زيادة تنوعها،  

كليا    ناقلةالالمادة النصف    خواص غير  تت   .لهابعح الشوائب    التحكم في تغيرات درجة الحرارة أو إضافة

)الكترونات واحد من حاملات الشحنة    يظهر نوع  بحيث عدد الشحنات الموجودة في شبه الموصل،  بتغيير  

 النواقل أنصاف  تصنيف    تموهنا  .  [21المضافة ]  ئب وا الشالعناصر أووذلك على حسب نوع    (  ثقوب أو  

 . P [22]و مطعمة موجبة  Nإلى نوعين مطعمة سالبة   المطعمة

I-8..1.2    المطعمة من النوع النواقل  أنصافN:  

تطعيم       يتم  النوع  هذا  التكافؤالنقية    النواقلأنصاف  في  ذراتها خماسية  تكون  الفوسفور)  بمواد  (  Pمثل 

النقية  المادة النصف ناقلة    ذرات   مع  ذرة مرتبطةوذلك من أجل إبقاء إلكترون حر في كل  (،  Asوالزرنيخ )

( السيلكون  أكبر من عدد  (  Siمثل  الإلكترونات  الغالبة هي  ا ي  ا  الثقوب و يصبح عدد  الشحنة  ن حاملات 

 .السالبة

I-8..2.2    المطعمة من النوع النواقل  أنصافP:  

( أو  B( أو البور )Alمثل الألمنيوم )   بمواد ثلاثية التكافؤالنقية    النواقل  أنصاففي هذا النوع يتم تطعيم      

المادة النصف ناقلة النقية و يصبح عدد ذرات  ذرة مرتبطة مع  في كل    ثقب ذلك لإبقاء    و   (Gaالغاليوم )

  موضح في الشكل   كما هو.  أكبر من عدد الإلكترونات أي أن حاملات الشحنة الغالبة هي الموجبةالثقوب  

(I.6)  .لعملية تطعيم السيليكون النقي 
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 Nو النوع   Pنصف الناقل المطعم النوع :  (I.6)الشكل

I-9 . الإنتقالات الإلكترونية : 

لكترون طاقة كافية لنقله  كتساب الااذلك ب  التوصيل وعصابة  التكافؤ إلى    عصابةلكترونات من  تنتقل الا   

𝐸تكافئ أو تفوق طاقة النطاق الممنوع أي    ≥ 𝐸𝑔.    إلى نوعين من الإنتقالات الإنتقالات الإلكترونية  تنقسم

   . التوصيلعصابة  التكافؤ وادنى نقطة في  عصابة    فيعلى حسب موقع أعلى نقطة  الغير مباشرة  و    ةالمباشر

I-9.1.   الإنتقالات المباشرة: 

عصابة  دنى نقطة في  أ إلى  التكافؤ  عصابة  أعلى نقطة من    منيكون هذا الإنتقال مباشرا أي بشكل عمودي     

   .[23] التوصيل

I-9.2.    الإنتقالات الغير مباشرة : 

عصابة  التكافؤ إلى أدنى نقطة في  عصابة  في هذه الحالة يكون إنتقال الإلكترونات من أعلى نقطة في     

 . [24] التوصيل بشكل غير عمودي 
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 غير مباشرة ال ومباشرة الالإنتقالات الإلكترونية :  (I.7)الشكل
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Ⅱ-1.  :مقدمة 

تتشــكل المادة الصــلبة من عدد كبيرمن الجســيمات المتفاعلة فيما بينها ) إلكترونات وأنوية (،في حال      

من الجســيمات ولوصــف هذه   N+ZNنواة يتطلب هذا دراســة تفاعل كهرومغناطيســي لعدد    Nكان لدينا 

دينغر للتعبير  توصـل العالم أروين شـروالجملة يتطلب اسـتخدام مجموعة من قوانين الميكانيك الكمي،حيث 

 [.1عن حركة هذه الجملة من الإلكترونات والأنوية بعبارة رياضية تدعى معادلة شرودينغر ]

Ⅱ-2 .شرودينغر: معادلة 

. وهي  الكلاسيكيةمثل قوانين نيوتن في الفيزياء    الكم،معادلة شرودنغر هي المعادلة الأساسية لفيزياء       

تكتب  ،  مستقل عن الزمن  الانوية داخل نظام إلكتروني  الإلكترونات ومعادلة تصف جميع التفاعلات بين  

 :بالشكل التالي 

(1.II                                                                               )𝐻𝛹 = 𝐸𝛹 

الذي يصف التفاعلات بين   يمثل الهاملتونيان 𝐻  طاقة الحالة الأساسية و  𝐸هي دالة الموجة،  𝛹  حيت  

 انوية( ، لكترونات ا) الجسيميمكونات النظام 

 على النحو التالي: لكتروني إنظام   هاملتونيانيمكن كتابة 

𝐻 = 𝑇𝑒 + 𝑇𝑛 + 𝑉𝑒−𝑛 + 𝑉𝑛−𝑛 + 𝑉𝑒−𝑒                                              (2.II)  

 حيث: 

← 𝑇𝑒 = −
ħ2

2𝑚
   ∑ ∆𝑖𝑖    الطاقة الحركية للإلكترونات 

← 𝑇𝑁 = −
ħ2

2𝑀
   ∑ ∆𝐾𝐾     الطاقة الحركية للأنوية 

← 𝑉𝑒−𝑒 =
1

2
∑ (

1

4𝜋𝜀0

𝑒2

|𝑟𝑖−𝑟𝑗|
)𝑖;𝑖≠𝑗    إلكترون -ل إلكترونـالتفاع 

← 𝑉𝑁−𝑁 =
1

2
∑ (

1

4𝜋𝜀0

𝑒2𝑍𝑘𝑍𝑙

|𝑅⃗⃗𝑙−𝑅⃗⃗𝑘|
)𝑘;𝑙≠𝑘    نواة -ل نواةـتفاعال 

← 𝑉𝑒−𝑁 = − ∑ (
1

4𝜋𝜀0

𝑍𝑘𝑒2

|𝑅⃗⃗𝑖−𝑅⃗⃗𝑘|
)𝑖;𝑘  نواة   -ل إلكترونـتفاعال  

e   شحنة الإلكترون :. 



 ( DFTنظرية دالية الكثافة )                  الفصل الثاني

 

[20] 

m كتلة الإلكترون :. 

M : كتلة النواة. 

𝑍𝛼𝑒2 .شحنة النواة : 

 𝑍𝑘, 𝑍𝑙 الذري للأنوية  : العددk  و l. 

|𝑅𝑙 − 𝑅𝑘| المسافة بين النواتين :k   وl. 

:|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|  المسافة بين الإلكترونينi  و j. 

:|𝑟𝑖 − 𝑟𝑘| المسافة بين الإلكترونi   والنواةk . 

من   جداً  الكبير  العدد  متعددة  المتغيرات  بسبب  للأنظمة  الاعتبار  في  أخذها  يجب  وكذا  الجسيمات  التي 

يجاد حل عام تحليلي او رقمي لهذه المعادلة. وبالتالي نلجأ إ يصبح من المستحيل    .التفاعلات الموجودة بينها

 [. 2]  معادلة شرودينغرحل تبسيط جل أالي مجموعة من التقريبات من 

Ⅱ-3 .أوبنهايمر -تقريب بورن  (𝑩𝒐𝒓𝒏 − 𝑶𝒑𝒑𝒆𝒏𝒉𝒆𝒊𝒎𝒆𝒓): 

بورن      تقريب  𝐵𝑜𝑟𝑛)  أوبنهايمر  -يعتبر  − 𝑂𝑝𝑝𝑒𝑛ℎ𝑒𝑖𝑚𝑒𝑟  موضع أن  بالنسبة    نويةالأ (  ثابت  الذرية 

𝑇𝑁)  يمكن إهمال طاقتها الحركية   .وتعتبر ثابتة(  يئللإلكترونات )تتحرك بشكل بط = -نواة  والتفاعل   (0

𝑉𝑁−𝑁)   بت ثاواة  ن = 𝑐𝑜𝑛𝑠𝑡𝑎𝑛𝑡)    . ،يمكننا اعتبار أن الإلكترونات تتحرك في المجال الذي تم    لذلك

  . [3]  لنواة والإلكترونات ايتم تبرير هذا التقريب من خلال نسبة الكتلة بين    الثابتة.  نويةالأ إنشاؤه بواسطة  

 الجديد الهاملتونيان الالكتروني ويكتب على النحو التالي:  هاملتونياناليسمى 

𝐻𝑒 = 𝑇𝑒 + 𝑉𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒−𝑁                                                                     (3.II) 

 ومنه تصبح معادلة شرودينغر كالاتي:   

𝐻𝑒𝛹𝑒(𝑟, 𝑅) = [𝑉𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒−𝑛 + 𝑇𝑒]𝛹𝑒(𝑟, 𝑅)                                                  (4.II) 

لكن المعادلة الإلكترونية "المتبقية للحل"   .شرودنغر معادلةمن المتغيرات الموجودة في هذا التقريب يقلل 

  تبقي مستحيلة الحل.
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Ⅱ-4 .فوك -تقريب هارتري  (𝑯𝒂𝒓𝒕𝒓𝒆𝒆 − 𝑭𝒐𝒄𝒌): 

بالتفاعل مع    لكترونات،مجموع الإاستبدال تفاعل كل إلكترون من الذرة مع    على  تقريب هارتريعتمد  ا     

و  أ  الإلكترونات غير مرتبطة ةحركبالتالي و  الأخرى.وجميع الإلكترونات   نويةالأتم إنشاؤه بواسطة   كمون

 . إلكتروندالة الموجة الكلية كجداء دوال الحالة لكل  كتب تو لكترون الحر.ما يعرف بنموذج الإ

𝛹(𝑟1, 𝑟2 , … 𝑟𝑁) = 𝛹(𝑟1)𝛹(𝑟2) … 𝛹(𝑟𝑁)                                           (5.II) 

 الموافقة لكل الحالات الالكترونية:  ات طاقلوالطاقة الكلية للجملة كمجموع ل

𝐸 = 𝐸1 + 𝐸2 + ⋯ + 𝐸𝑁                                                                     (6.II) 

 يكتب الهاملتونيان من الشكل:  انطلاقا من مبدأ نموذج الإلكترون الحر

𝐻 = ∑ 𝐻𝑖𝑖                                                                                           (7.II) 

 حيث: 

 

𝐻𝑖 = −
ℏ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑉(𝑟𝑖) + 𝑉𝐻(𝑟𝑖)                                                        (8.II) 

← 𝑉(𝑟𝑖) = −
1

2
∑

𝑍𝑘𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑟𝑖−𝑅𝐾
0 |𝑘  الكامنة 𝑘  .𝑅𝐾في حقل الانوية     𝑖 للإلكترونالطاقة 

يمثل موضع    0

 .الانوية

 ← 𝑉𝐻(𝑟𝑖) = −
1

2
∑

𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑟𝑖−𝑟𝑗|𝑗 ارتري لهيمثل الكمون الفعال 

 ومنه تعطى معادلة شرودينغر على النحو التالي: 

[−
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟𝑖) + 𝑉𝐻(𝑟𝑖)] 𝛹𝑖(𝑟) = 𝐸𝑖𝛹𝑖(𝑟)                             (9.II) 

 

لذلك تتم كتابة دالة الموجة الإلكترونية  ،  [4]   ت لكتروناالإدخال مبدأ السبين لنظام  اب ، قام فوك  1930في عام  

 [: 5] سلاتر في شكل محدد 

 

𝛹 = 𝛹(𝑟1⃗⃗⃗ ⃗ , 𝑟2⃗⃗⃗⃗  , … … , 𝑟𝑁⃗⃗⃗⃗⃗)                                                                   (10.II) 
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𝛹 =
1

√𝑁!
|

𝛹1(𝑟1)     𝛹1(𝑟2) … …    𝛹1(𝑟𝑁)

𝛹2(𝑟1)     𝛹2(𝑟2) … …    𝛹2(𝑟𝑁)

𝛹𝑁(𝑟1)    𝛹𝑁(𝑟2) … …   𝛹𝑁(𝑟𝑁)

|                                     (11.II) 

 

 

حيث 
1

√𝑁!
 معامل التعامد  

Ⅱ-5 .نظرية دالية الكثافة  𝐃𝐅𝐓  (𝑫𝒆𝒏𝒔𝒊𝒕𝒚 𝑭𝒖𝒏𝒄𝒕𝒊𝒐𝒏𝒂𝒍 𝑻𝒉𝒆𝒐𝒓𝒚) : 

ويعود    وكيمياء الكم،  ة الصلبةتعُد نظرية دالية الكثافة واحدة من أكثر الأساليب استخدامًا في فيزياء الماد      

أثبتا أن طاقة الغاز  حيث [ 7،6]  1927ساسية لهذه النظرية للعالمين توماس و فيرمي سنة ظهور الفكرة الأ

يستند هذا المبدأ على إعادة صياغة المسألة الكمومية   المتجانس للإلكترونات هو دالية للكثافة الإلكترونية،

وتحويلها من نظام متعدد الجسيمات إلى مسألة أحادية الجسيمة، وذلك عن طريق التخلي عن استعمال دالة 

الإلكترونية  الموجة و الكثافة  بدالة  عام    .استبدالها  توماس 1930في  على عمل  تعديلات  ديراك  أجرى   ،

  ،[ لإعادة صياغة نموذج توماس فيرمي ديراك9،8اقترح سلاتر نموذجًا آخر ]  ،1951وفيرمي، ثم في عام  

[ بوضع قاعدة تصف 9،8تم تأسيس هذه النظرية بعد أن قام كل من هوهنبارغ، كوهن وشام ]   ،1965وعام  

 [.10مقدارا أساسيا ] ρالنظام باعتبار الكثافة الالكترونية 

Ⅱ-5 .1.  كوهن    -هوهنبارغ نظريتي( 𝑯𝒐𝒉𝒆𝒏𝒃𝒆𝒓𝒈 − 𝒌𝒐𝒉𝒏) :     

 تفاعل الإلكترونات في جهد  N ، والتي تنطبق على أي نظام من أنظمة  (DFT) نظرية الكثافة الوظيفية    

   :𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)  خارجي

𝐻 = −
ℏ2

2𝑚
∑ ∆𝑖𝑖 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝑒𝑒(𝑟)                                               (12.II) 

 

 حيث:  

← 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) = ∑ 𝑉(𝑟𝑖) نوية( الأ- ت كمون كولوم )الإلكترونا 

 ← 𝑉𝑒𝑒(𝑟) = ∑ 𝑉𝐻(𝑟𝑖)  ( الإلكترون-  الإلكترون)كمون التفاعل 

 التاليين: التقريبين على تعتمد نظرية دالية الكثافة  



 ( DFTنظرية دالية الكثافة )                  الفصل الثاني

 

[23] 

وتكُتب  ρ(r)  ، والتي يتم التعبير عنها باستخدام الكثافة الإلكترونية  Eالطاقة الكلية للنظام    :ى الأول  النظرية

 : [11] للنظام الإلكتروني بالشكل Eالطاقة الكلية 

E = E[ρ(r)]                                                                                     (13.II) 

 

إجمالي الطاقة الوظيفية لأي نظام متعدد الجسيمات له حد أدنى يتوافق مع الحالة الأرضية  :ةالثاني النظرية

 . [12]الاساسية وكثافة جسيمات الحالة 

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

 

 هي كثافة الحالة الأساسية  ρ0  :حيث 

والتي يمكننا إعادة كتابتها    ،ρ (r)  ،E = E [ρ (r)] فإن الطاقة الإجمالية للنظام هي دالة للكثافة  وبالتالي،

 الشكل التالي:  

𝐸[𝜌(𝑟)] = 𝐹𝐻𝐾[𝜌(𝑟)] + ∫ 𝜌(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) 𝑑𝑟                                    (15.II) 

 

𝐹𝐻𝐾[𝜌(𝑟)] = T𝑒[𝜌(𝑟)] + 𝑉𝑒𝑒[𝜌(𝑟)]                                               (16.II) 

 

 

الإلكترون كمتغير  شرودنغر باستخدام كثافة  نظريا يسمح بحل معادلة    إطارا  كوهن  -هوهنبارغو بهذا قدم  

 غير معرفة. 𝐹𝐻𝐾[𝜌(𝑟)]  كوهن -هوهنبارغومع ذلك، تبقى دالة   .رئيسي

Ⅱ-5 .2.  شام - كوهن تقريب   ( 𝒌𝒐𝒉𝒏 − 𝑺𝒉𝒂𝒎 )    : 

تم تطوير نظرية دالية الكثافة من طرف كوهن وشام وذلك بوضع معادلات مشابهة لمعادلة شرودينغر       

قل قيمة للطاقة الكلية، وهذا باستبدال النظام التفاعلي الحقيقي بنظام  أبهدف تحديد الموجية التي توافق 

 تخيلي غير تفاعلي.  بحيث تعطى الطاقة في هذا التقريب على النحو التالي: 

 

𝐹[𝜌] = 𝑇[𝜌(𝑟)] + 𝐸𝐻[𝜌(𝑟)] + 𝐸𝑋𝐶[𝜌(𝑟)] + ∫ 𝜌(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) 𝑑𝑟      (17.II) 
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 حيث: 

𝑇  .الطاقة الحركية لغاز الإلكترونات بدون تفاعلات ولها نفس الكثافة الإلكترونية : 

𝐸𝐻   إلكترون لهارتري. –: تفاعل إلكترون 

𝐸𝑋𝐶 : ارتباط - دالة طاقة تبادل . 

 تكتب كتالي:    شرودينغرمعادلة لة هشبيالمعادلة ال

𝐻𝛹𝑖(𝑟) = 𝐸𝑖𝛹𝑖(𝑟)                                                                            (18.II) 

 

𝐻 = −
ħ2

2𝑚
∆ + 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)                                                                     (19.II) 

 

𝑉𝑒𝑓𝑓 .الكمون الفعال الناتج عن الأنوية والإلكترونات : 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑋𝐶(𝑟)                                               (20.II) 

 

 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) نواة(: -ونتفاعل كولوم )تفاعل إلكتر

𝑉𝐻(𝑟)إلكترون(:    -)تفاعل إلكترون كمون هارتري = ∫
𝜌(𝑟̀)

|𝑟−𝑟̀|
𝑑𝑟̀   

𝑉𝑋𝐶(𝑟)ارتباط:   –تبادل دالة التفاعل  =
𝜕𝐸[𝜌(𝑟)]

𝜕𝜌(𝑟)
  

 ، توجد مجموعة من التقريبات نذكر أهمها:  طارتبا -تبادلجل تحديد دالية التفاعل أمن 

Ⅱ-5 .3.  تقريب كثافة الموضع  : (𝑳𝒐𝒄𝒂𝒍 𝑫𝒆𝒏𝒔𝒊𝒕𝒚 𝑨𝒑𝒑𝒓𝒐𝒙𝒊𝒎𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏)  𝐋𝐃𝐀 

تقريب        الموضعيةوضع  مبدأ كوهن وشام حيث    الكثافة  التبادل   معتمدا  إرتباط كمية    –يعتبر كمون 

و افتراض أن الكثافة الإلكترونية المحلية لنظام غير متجانس تساوي كثافة غاز    (𝑟)موضعية تحدد بنقطة 

إرتباط على الكثافة الإلكترونية  -لذلك تعتمد طاقة التبادل  .[13ثابتة ]   ρالإلكترونات المتجانس و تكون الكثافة  

 : بالشكل  إرتباط -و تكتب عبارة طاقة تبادلالنظام  ، وبذلك ينعدم وجود أي تأثير لعدم تجانس rعند 
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𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴𝜌(𝑟) = ∫ 𝜀𝑋𝐶[𝜌(𝑟)] 𝑑𝑟3                                                            (21.II) 

 

 : إرتباط إلى قسمين -تقسم طاقة تبادل

𝜀𝑋𝐶(𝜌) = 𝜀𝑋(𝜌) + 𝜀𝐶(𝜌)                                                                   (22.II) 

 

𝜀𝐶(𝜌)  .مساهمة الإرتباط : 

𝜀𝑋(𝜌) .مساهمة التبادل : 

 

. 𝟏)الشكل   𝐈𝐈):  شام -لحل معادلات كوهن  مخطط . 
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Ⅱ-5 .4.   المعمم  تقريب التدرج:(Generalized Gradient Approximation)  GGA     

ــ    بزيادة تدقيق الحســابات   GGAيســمح إســتخدام تقريب         وتحســين معاملات الشــبكة    LDAمقارنة بــــ

ــك ــعي، و ذلـك لأن   [14]  البلوريـة و طـاقـة التمـاســ ( فقط في 𝑟يعتمـد على الكثـافـة )  LDA  التقريـب الموضــ

للكثافة الإلكترونية الموضـعية  يتم التعبير عن الكمون كدالة  GGAبينما في تقريب   إرتباط    –كمون التبادل 

(𝑟 في التدرج )∇𝜌(𝑟) ونكتب: إرتباط متعلقة بتدرج الكثافة الإلكترونية-وبهذا تصبح وظيفة التبادل  

𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴(𝜌) = ∫ 𝜀𝑋𝐶[𝜌(𝑟). ∇𝜌(𝑟)]𝑑𝑟3 = ∫ 𝑓[𝜌(𝑟). ∇𝜌(𝑟)]𝑑3𝑟             (23.II) 

Ⅱ-5 .5.   تقرييبGGA-PBE  (𝑷𝒆𝒓𝒅𝒆𝒘 −  𝑩𝒖𝒓𝒌𝒆 − 𝑬𝒓𝒏𝒛𝒆𝒓𝒉𝒐𝒇 )  : 

 ،  Perdew  ،Burkeمن قبل أرنزرهوف و بيرك و بارديو )  1966سنة   GGA-PBE    تقريب تم اقتراح        

Ernzerhof[ )15]،    وهو تطوير لتقريبGGA  التبادل جزء لا يتجزء من كثافة ، وينص على أن طاقة 

 التبادل.

𝐸𝑥
𝑃𝐵𝐸(𝑟) = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥

𝑃𝐵𝐸 (𝜌(𝑟), 𝑠(𝑟))𝑑𝑟                                             (24.II) 

𝜀𝑋
𝑃𝐵𝐸(𝜌(𝑟), 𝑠(𝑟)) = 𝜀𝑥

𝐿𝐷𝐴 ((𝑟)𝑥𝐹𝑥
𝑃𝐵𝐸(𝑠(𝑟)))                                  (25.II) 

𝐹𝑥
𝑃𝐵𝐸(𝑠) = −

8

9
∫ 𝑦

∞

0
𝐽𝑃𝐵𝐸(𝑠, 𝑦)𝑑𝑦                                                   (26.II) 

𝐽𝑃𝐵𝐸  هو جزء تبادلي من تقريب :PBE 

 إرتباط كونه مناسب تماما لدراسة النظم الصلبة. -و هو التقريب المتبع في عملنا الحالي لتقييم تأثير تبادل 

Ⅱ-6 .  طريقة الموجة المستوية PW ( 𝒑𝒍𝒂𝒏𝒆 𝒘𝒂𝒗𝒆𝒔 ): 

[، بحيث  16- 18جل كمون دوري معين ] أتعمل نظرية بلوخ على تقديم حلول لمعادلة شرودينغر من         

درجة حرارة   مثالية وفي  بلورة  ]  ( 0𝐾 )أنه في حالة  دورية  بطريقة  الذرات مرتبطة  [، عند 19تكون 

 نكتب:   𝐫 النقطة

 𝑉(𝑟) = 𝑉(𝑟 + 𝑅)                                                                             (27.II) 

 

 :𝑈𝑖(𝑟)بدلالة الموجة المستوية  𝛹𝑖(𝑟)نكتب دالة الموجة الإلكترونية 

𝛹𝑖(𝑟) = 𝑈𝑖(𝑟)𝑒𝑖𝑘⃗⃗𝑟                                                                            (28.II) 
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𝑈𝑖(𝑟) = 𝑈𝑖(𝑟 + 𝑅⃗⃗)                                                                        (29.II) 

𝑘⃗⃗    شعاع الموجة :𝑅⃗⃗ .شعاع الشبكة المباشرة : 

 المستوية بالعبارة:حيث تعطى دالة الموجة 

𝑈𝑖(𝑟) = ∑ 𝐶𝑖𝐺𝑒𝑖𝐺⃗𝑟
𝐺                                                                        (30.II) 

𝐺⃗  شعاع الشبكة المعكوسة : 

 في دالة الموجة نجد:  𝑈𝑖(𝑟)وبتعويح عبارة  

𝛹𝑖𝐾(𝑟) = ∑ 𝐶𝑖(𝐺⃗+𝐾⃗⃗⃗)𝑒𝑖(𝐺⃗+𝐾⃗⃗⃗)𝑟
𝐺                                                        (31.II) 

لكتابة دالة الموجة بشكل جيد نحتاج إلى عدد لا نهائي من الأمواج المستوية، لكن هذا العدد عمليا محدود     

 التي تسمح بتحديد القاعدة بالنسبة للأمواج المستوية حيث يتحقق ما يلي:  cutEبطاقة القطع 

ħ2

2𝑚
|𝐺⃗ + 𝐾⃗⃗⃗| ≤ 𝐸𝑐𝑢𝑡                                                                         (32.II) 

مواج، ولكن هذا يؤدي إلى تقليل دقة حساب الطاقة الكلية، ولذلك من الضروري زيادة يمكن تقليل هذه الأ

 تمكن من التحكم في دقة الحساب إلى أن تقترب من الطاقة الكلية. نقيمة طاقة القطع حتى  

خذ عينات منه بشكل دقيق إلى حد ما اعتماداً اومع ذلك، يظل أساس موجة المستوى هذا مستمرًا ويجب     

[.  20نقطة حاسمة في الحساب ]  k-pointعلى الدقة المطلوبة للحساب. من الناحية العملية، يعد اختيار شبكة  

ولية،  الأ خلية  الإذا اختزلنا نظام    بالتالي  و  المباشرةيتناسب حجم الشبكة المتبادلة بشكل عكسي مع الشبكة  

 𝑈𝑖(𝑟)عن هذا التخفيح للحصول على وصف متقارب بما فيه الكفاية للدالة   kيجب أن يعوض عدد نقاط  

باك، والذي يسمح   ورست وخ وأسلوب أخذ العينات الأكثر انتشارا هو الأسلوب الذي اقترحه مون

 [. 21ذات البعد المختار ] k بالحصول على شبكة موحدة من نقاط

Ⅱ-7 . الكمون -طريقة شبه   (𝒑𝒔𝒆𝒖𝒅𝒐 𝒑𝒐𝒕𝒆𝒏𝒕𝒊𝒆𝒍𝒔) 𝐏𝐏   : 

جل تبسيط الحسابات، حيث يتم فيها استبدال النظام الذري )نواة +  أالكمون وضعت من    -طريقة شبه      

بنظام   النواة أالكترونات(  كمون  عن  ناتج  الفعال  الكمون  هذا  التكافؤ.  الكترونات  مع  يتفاعل  فعال  يوني 

 و ما يعرف بإلكترونات القلب.   ألكترونات التي ترتبط بها والإ
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دوال الموجة -،  التي يتم استبدالها بشبهΨ𝐴𝐸(𝑟)يعطي تأثير على الدوال الموجة       𝑉𝑃𝑃(𝑟)الكمون  -شبه  

Ψ𝑃𝑃(𝑟)   تالي يصبح لدينا   ال. وب𝑉𝑃𝑃(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)      وΨ𝑃𝑃(𝑟) = Ψ𝐴𝐸(𝑟)    داخل منطقة القلب

. 2) كما يوضح الشكل II)  

 

 

 

 

 

 

 

 

. 𝟐)الشكل  𝐈𝐈): الموجةدوال  - الكمون وشبه -شبه. 

Ⅱ-8 . تعريف برنامج  𝑪𝑨𝑺𝑻𝑬𝑷: 

استخدام   جميع    لإجراء  𝐶𝐴𝑆𝑇𝐸𝑃 (𝐶𝑎𝑚𝑏𝑟𝑖𝑑𝑔𝑒 𝑆𝑒𝑟𝑖𝑎𝑙 𝑇𝑜𝑡𝑎𝑙 𝐸𝑛𝑒𝑟𝑔𝑦 𝑃𝑎𝑐𝑘𝑎𝑔𝑒)ج برنام تم 

مجموعة   إلى  ينتمي   ab initioرمز حساب    وهو .1988تم وضعه سنة   .عملال  االمقدمة في هذ الحسابات  

هو   . و  © 𝐴𝑐𝑐𝑒𝑙𝑟𝑦𝑠بواسطة     التي يتم تسويقها  𝑀𝑎𝑡𝑒𝑟𝑖𝑎𝑙 𝑆𝑡𝑢𝑑𝑖𝑜(𝑀𝑆)  الحسابية من برامج المحاكاة  

طريقة   𝐶𝐴𝑆𝑇𝐸𝑃برنامج يعتمد على ميكانيك الكم، متخصص في دراسة المواد الصلبة. يستخدم برنامج   

بإستعمال لحل معادلة شرودينغر      (DFT)الكمون للموجات المستوية المدمج في نظرية دالية الكثافة    شبه

لكترونية، الضوئية  البنيوية، الإ  خواص الجل تحديد  أ من    ZBالظروف الدورية و التكامل في منطقة بريلوان  

   والمرونية.
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III-1. ةمقدم : 

 ، ويرجع هذاالبيروفسكايت   من طرف الباحثين بدراسة مركبات كبيرا    ا هتماما   خيرةعرفت السنوات الأ   

ولدراسة هذه المركبات نلجأ الى الطرق الحسابية لمعرفة الخواص   .في العديد من المجالات   الاستعمالاته 

و  الضوئية ، لكترونيةالفيزيائية والكيميائية التي تميزها. في هذه الدراسة نقوم بدراسة الخواص البنيوية، الإ 

 .AgBeCl3  و AgCaCl3البيروفسكايت    المرونية لمواد 

III-2. طريقة الحسابية: الـ 

  ضوئية والمرونية ال  الإلكترونية،  ،البنيوية  خواص حسابات المبادئ الأولية لل   جراءبإهذا العمل،  في    نقوم   

ذات البنية المكعبة، باستخدام طريقة الأمواج المستوية في   AgBeCl3  و AgCaCl3لمركبات البيروفسكايت   

𝐺𝐺𝐴استخدمنا تقريب التدرج المعمم   .CASTEPوالمدمجة في برنامج     (DFT)إطار نظرية دالية الكثافة   −

𝑃𝐸𝐵  الذي اقترحه 𝑃𝑒𝑟𝑑𝑒𝑤 −  𝐵𝑢𝑟𝑘𝑒 −  𝐸𝑟𝑛𝑧𝑒𝑟ℎ𝑜𝑓   داخل الإلكترونات   إرتباط    - التبادل  لحساب طاقة  

9)عملية الحساب تمت في شبكة متكونة من    . (𝑢𝑙𝑡𝑟𝑎𝑠𝑜𝑓𝑡)  فائق النعومة   الكمونشبه  مع   × 9 × نقطة      (9

𝑘)من  − 𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡𝑠)  بريلو منطقة  في  بانتظام  المعياريةا موزعة  الطريقة  باستعمال  وذلك  الأولى     ن 

𝑀𝑜𝑛𝑘ℎ𝑜𝑟𝑠𝑡 − 𝑃𝑎𝑐𝑘 . 

 لكتروني للعناصر الكيميائية يعطي بالشكل التالي: التوزيع الإ

 Be : 1s22𝑠2  البريليوم: 1العنصر

 Cl : 1s22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝5 : الكلور 2العنصر

:: الكالسيوم  3العنصر Ca 1s22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝64𝑠2 

 Ag : 1s22𝑠22𝑝63𝑠23𝑝63𝑑104𝑠24𝑝64𝑑105𝑠2: الفضة  4العنصر

 لكترونات   التكافؤ إ                                

 

الحركية    الطاقة  نحدد  الحساب  هذا  𝐸𝐶𝑜𝑢𝑝𝑢𝑟𝑒لإجراء  = 400 𝑒𝑉  بالنسبة التقارب  شروط  ضبط  وتم   .

 على النحو التالي:    𝑆𝐶𝐹 ضافة لعتبة التقارب الإب زاحة الإ ، الضغط وىلتغيرات الطاقة، القو
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5. 10−6𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚 Energy change 

0.01 𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚 Maximum Force 

0.02 𝐺𝑃𝑎 Maximum Stress 

5. 10−4Å Maximum Displacement 

5. 10−7𝑒𝑉/𝑎𝑡𝑜𝑚 SCF (convergence threshold) 

 

III-3. البنيوية   صالخوا  دراسة : 

AgXCl3 ،  (X  ة الكيميائي ذات الصيغة  مركبات البيروفسكايت    تتبلور      = Be،Ca)   في بنية بلورية مكعبة  

الفضائيةتنت المجموعة  إلى  الجد   221رقم  ال)  𝑃𝑚3̅𝑚  مي  البلوريافي  الشكل  (ةول   .(1. III)    البنية يمثل 

للمركب   الفضة   ،  AgCaCl3البلورية  ذرات  تتموضع  الاحداثيات      𝐴𝑔حيث  وفق  المكعب  رؤوس  في 

(0; 0; 1)في مركز المكعب   𝐶𝑎وذرات الكالسيوم      (0
2⁄ ; 1

2⁄ ; 1
2⁄ كل    منتصففي    𝐶𝑙 ذرات الكلور  و  (

;0)المكعب  وجه من 1
2⁄ ; 1

2⁄ ). 

 

 

.𝟏)الشكل  𝐈𝐈𝐈) البنية البلورية للمركب :AgCaCl3 
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، الطاقة عند  𝑎0البنيوية البلورية في حالة التوازن، والمتمثلة في ثابت الشـبكة البلورية   خواص لتحديد ال     

ومشـق معامل  𝐵0 ، معامل الانضـغاطية  𝑡  ، معامل التسـامح𝑉0 ، الحجم عند حالة التوازن  𝐸0حالة التوازن  

 AgBeCl3  و  AgCaCl3 ات كبللمردالة لحجم الخلية  كحســاب طاقات الحالة الأســاســية    . تم′𝐵 الانضــغاطية  

ــتعمـال تقريب  ــاب تم باســ 𝐺𝐺𝐴  هذا الحســ − 𝑃𝐵𝐸  ــكـل .2)  الشــ III)   ــتعمـال معـادلة لمرنغان  الحاالة  باســ

(𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔ℎ𝑎𝑛 ) [1]. 

 

𝐸𝑡𝑜𝑡 = 𝐸0(0) +
𝐵0𝑉

𝐵′(𝐵′−1)
[𝐵 (1 −

𝑉0

𝑉
) + (

𝑉0

𝑉
)

𝐵′

− 1]                     (1.III) 

 

𝐸𝑡𝑜𝑡: جمالية بدلالة الحجم الطاقة الإ 

𝐸0 : :  الضغط يساوي الصفر(. عند الاستقرار الطاقة الكلية ( 

𝑉0 :عند الاستقرار  حجم الشبكة الأولية . 

 :  [1]يحدد بالعلاقة    𝐵0 معامل الانضغاطية  

𝐵0 = 𝑉 (
𝜕2𝐸

𝜕𝑉2)                                                                                  (2.III) 

 

 نضغاطية يعطي بالعلاقة: مشتق معامل الإ 

𝐵′ =
𝜕𝐵0

𝜕𝑃
                                                                                          (3.III) 

 

.2)   توضح الرسوم البيانية للطاقة مقابل الحجم في الشكل   III)    مما يشير    ،ها طاقة سالبةل  البلوريةبنيتها  أن

كيميائيًا مستقران  المركبين  كلا  أن  حال AgBeCl3  و  AgCaCl3  ،[2]  إلى  طاقة  لهما  عند  مستقرة  ة 

−3259.513 𝑒𝑉  و − 2285.22𝑒𝑉  على التولي.   
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.𝟐) الشكل 𝐈𝐈𝐈):  منحني تغيرات الطاقة الكلية مقابل الحجم للمركبات AgCaCl3  و  AgBeCl3    

 

.1) الجدوليعطى في      III) جيد بين النتائج المتحصل   وافقالقيم المحسوبة لهذه المركبات، حيث نلاحظ ت

عليها وبعح النتائج لدراسات سابقة سواء لنفس المركبات او لمركبات لها تشابه كبير خاصة من ناحية  

لل  .[3- 6]  البلوريةالبنية   لمركبات  المكعب  بنيةبالنسبة  أن    ،البيروفسكايت ة  التسامح  يجب  معامل     𝑡يكون 

 المواد . من خلال هذه النتائج يمكن القول ان    [6]حتي تكون البنية البلورية مستقرة    1.0   و   0.7محصور بين  

 . أظهرت بنية بلورية مستقرةالتي نحن بصدد دراستها 
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.𝟏)الجـدول 𝐈𝐈𝐈)  :    ة ــبكـ ابـت الشــ ة  ال  ،  𝑎0(Å )  قيم ثـ اقـ د  طـ ة التوازن  عنـ الـ ة   ،𝐸0 (𝑒𝑉) حـ الـ د حـ الحجم عنـ

للمركبات  𝑡  ومعامل التسـامح ′𝐵   يةالانضـغاطعامل م  ، مشـتق 𝐵0   يةمعامل الانضـغاط،  𝑉0(Å3)التوازن  

AgCaCl3  و  AgBeCl3 

 

 

نلاحظ  من      عليها  المتحصل  النتائج  للمركب أخلال  الشبكة  ثابت  ثابت    AgBeCl3 ن  من  الشبكة أصغر 

𝑟𝐶𝑎).وقد يعود هذا للقطر الذري للكالسيوم   AgCaCl3     للمركب  > 𝑟𝐵𝑒)   بالنسبة   ةنضغاطيما عن معامل الإأ

أكثر    AgBeCl3   نأ، مما يدل على AgCaCl3   فهو تقريبا ضعف قيمته بالنسبة للمركب   AgBeCl3للمركب 

الفيزيائية    AgCaCl3   من  صلابة الخواص  معامل  بسبب  لمشتق  بالنسبة  بالكالسيوم.  مقارنة  للبريليوم 

يتوافق    هللمقارنة لكن الذي حصلنا علي  ةفالقيم متقاربة جدا بالنسبة للمركبين. لم نجد نتائج تجريبي  ةالانضغاطي

 جيدا مع الدراسات النظرية السابقة. 

 

 

Parameter  Materials 

AgBeCl3  AgCaCl3 

Present Other Present Other. 

𝒂𝟎(Å ) 4.576 c04.51 5.313 a5.320 

𝑩𝟎(𝑮𝑷𝒂) 48.155 𝐒𝐫𝑭𝟑K ,b40.24 

 

26.050 a026.67 

 

𝑩′  4.495 𝐒𝐫𝑭𝟑K, b4.24 4.593 a04.65 

𝑬𝟎(𝒆𝑽)  -2285.220 --- -3259.513 --- 

𝑽𝟎(Å𝟑)  95.770  --- 149.772 ---  

𝒕 0.760 𝐀𝐠𝐒𝐫𝐂𝐥𝟑, a0.600 0.810 a00.77 

 

, b[5], c[3]  [6]a  
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III-4. الخـواص الالكـترونيـة:  دراسة   

III-4.1.  الطـاقـة: عصـابات 

𝐵𝑎𝑛𝑑)فجـوة الطاقـة        − 𝑔𝑎𝑝 )     .وتظهر هي الفرق الطاقوي بين عصابة التكافؤ وعصابة التوصيل

 . الإلكترونية والضوئية للمواد  خواص و نصـف الناقـلة حيث تحدد الكثير من الأ فجوة الطاقـة المواد العازلة 

.3)   الشكليوضح        III)    عصابات الطاقة للمركبات البيروفسكايتAgCaCl3  3  وAgBeCl .    ن  أ نلاحـظ

عصابة التكافؤ عند النقطة عالية التنـاظر  لمـة يق أعلى نصاف نواقــل. كما يمكن تحديد أالمركبين عبارة عن 

، وبالتالي 𝛤   ن الأولىابريلووأدنى قيـمة في عصابة النقـل عند النقطة عالية التنـاظر    .𝑅  ن الأولىا بريلو

مباشــرة   غير  طاقـة  فجـوة  المركبين  كلا  𝑅يمتلك  − 𝛤  وهذا طرف  أ.  من  أنجزت  دراسة  في  ثبت 

𝑈. 𝐴. 𝐾ℎ𝑜𝑛 𝑒𝑡 𝑎𝑙 [6].   3وبحث أنجز على مركب مشابهKSrCl  للباحث  𝐴. 𝐴. 𝑀𝑜𝑢𝑠𝑎 𝑒𝑡 𝑎𝑙  [5 .] 

 

 

.𝟑)الشكل 𝐈𝐈𝐈):  للمركبات   بنية عصابات الطاقةAgCaCl3 و  AgBeCl3 
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نلاحظ توافقها مع التي تم   .مقارنة مع النتائج المتوفرة في الدراسات العلمية، لفجوة الطاقة للمواد المدروسة

.2)حسابها في هذه الدراسة، كما هو مبين في الجدول  III). 

.𝟐)الجدول 𝐈𝐈𝐈)  :ينللمركب فجوة الطاقة AgCaCl3   و  AgBeCl3 

 AgBeCl3  AgCaCl3  

 Present Others  Present Others  

Eg (eV) 1.303 a0.9  1.511 b1.44  

[6] b، [5] a  

 

III-2.4.  :كثــافة الحالات الكـلية والجــزئية 

جل فهم أ، وهذا من   (PDOS) والجـزئية(TDOS)  قمنا في هذه الدراسة بحساب كثافة الحالات الكليـة        

.4)  . يبين الشكلبنية عصابات الطاقة III  )للمركبات  كثافة الحالات الكـلية والجـزئية   AgCaCl3  و  AgBeCl3 

 . (eV 10) الى (15eV−) الطاقوي من في المجال 

𝐴𝑔ن المدار الذري  أ كثافة الحالات الجـزئية، من الواضح  من خلال         − 𝑑      مساهمته كبيرة في المجال

،  AgBeCl3  و     AgCaCl3في عصابة التكافؤ للمركبين    𝑒𝑉 1.4−الى    𝑒𝑉 2.3−ومن    𝑒𝑉 0الى    𝑒𝑉 2.8−من  

المركب    بعيدا على مستوي فارمي في  النقل  تأثير في عصابة  له  الترتيب. كما  بالنسبة  AgCaCl3على   .

𝐴𝑔للحالات   − 𝑠    تظهر بينما  للمركبين،  بالنسبة  فارمي  مستوي  من  قريبا  النقل  في عصابة  مساهمة  لها 

التكافؤ   عصابة  في  المجالمساهمتها  ، 𝑒𝑉 13.2−]  الطاقوي  عند  − 12.2 𝑒𝑉]    للمركبAgCaCl3.   فيما

الكلور   الناتجة عن   𝐶𝑙يخص ذرة  𝐶𝑙، الحالات  − 𝑝     التكافؤ قريبا من مستوي    عصابةلها مساهمة في

  في المجال   AgBeCl3ختلاف فقط في المجال الطاقوي الذي ينشط فيه، المركب  فارمي بالنسبة للمركبين الإ 

[−6.3 𝑒𝑉 ،0 𝑒𝑉]  ،المركب أ المجال      AgCaCl3 ما  في  في   .  [𝑒𝑉 ،0 𝑒𝑉 2.6−]فيكون  مساهمة  له  كما 

𝐶𝑙الذري      بينما المستويالنقل بعيدا على مستوى فارمي.     عصابة − 𝑠    فتأثيره بعيد على مستوي فارمي

قريبا من مستوى فارمي في   AgCaCl3وتظهر مساهمته في عصابة النقل للمركب  من جهة عصابة التكافؤ.  

𝐵𝑒الحالات     [𝑒𝑉 ،3 𝑒𝑉 2.18]  المجال الطاقوي − 𝑠    في المركبAgBeCl3    لها مساهمة في عصابة التكافؤ

، 𝑒𝑉 15−]في المجال الطاقوي   − 13.2 𝑒𝑉]    .ما الحالات   أ، وعصابة النقل قريبا من مستوي فارمي 𝐵𝑒 −

𝑑  فتظهر نشاط في المجال الطاقوي [−2.8 𝑒𝑉،0 𝑒𝑉]المركب . AgCaCl3     الحالات ،𝐶𝑎 − 𝑠     مساهمتها

، 𝑒𝑉 13.2−] و [𝑒𝑉 ،3 𝑒𝑉 2.18]في عصابة التكافؤ وعصابة النقل عند المجال   − 12.2 𝑒𝑉]على الترتيب ، 

𝐶𝑎كما نلاحظ مساهمة الحالات  − 𝑑  التكافؤ.  النقل وفي عصابتي 
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.𝟒) الشكل 𝐈𝐈𝐈): ينللمركب  الكلية والجزئية ت كثافة الحالا  AgCaCl3 و  AgBeCl3. 

 

تحليل        مستوي    (𝑃𝐷𝑂𝑆)  الجزئية الالكترونية  الحالات    كثافةمن خلال  فوق  التوصيل  فإن عصابة   ،

𝐵𝑒  فارمي مباشرة مشغول جزئيا بالحالات  − 𝑠     و  𝐴𝑔 − 𝑠     للمركبAgBeCl3  ، والحالات   𝐴𝑔 − 𝑠  ، 

𝐶𝑎 − 𝑠 و  𝐶𝑙 − 𝑠  للمركب  بالنسبة AgCaCl3. 
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III-5. دراسة الخـواص الضوئية :   

III-5.1. السماحية   دالة𝜺(𝝎):  

السماحية         دالة  لتأثير  𝜀(𝜔)تعتبر  المعرضة  المواد  الخارجي  ات ضرورية لوصف سلوك    ة الضوئية 

 تكتب هذه الدالة على الشكل التالي: و

𝜀(𝜔) = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔)                                                                  (4.III) 

 حيث:  

 𝜀1(𝜔) )الجزء الحقيقي والذي يعبر عن تشتت الضوء )الانتشار : 

 𝜀2(𝜔) الذي يعبر عن الامتصاص.  : الجزء التخيلي و 

.5)  الشكليوضح        III)  التخيلي لدالة السماحية   الجزء    أطياف𝜀2(𝜔)   للمركبات  AgCaCl3 و  AgBeCl3  

نتقال الضوئي بين أعلى نقطة في عصابة التكافؤ  ن عتبة الإأنلاحظ  ،  [𝑒𝑉 30، 0]في المجال الطاقوي    

الطاقة  نقطة  وأدنى عند  تبدأ  التوصيل  عصابة  للمركب   أ،   AgBeCl3للمركب    𝑒𝑉 1.40  في  بالنسبة  ما 

AgCaCl3    1.04فهي تبدأ من 𝑒𝑉  يضا أن   أ. يوضحAgCaCl3 و  AgBeCl3    6.5  أظهرو قيم قصوى عند 𝑒𝑉  

مر جيد بالنسبة للتطبيقات  أطياف الامتصاص وهذا  ألى مجموعة من  إ، بالإضافة  على التوالي   𝑒𝑉 6.8  و

 الضوئية. 

مم الإمتصاص  ق  . منبالإنتقالات الإلكترونية الحاصلة بين عصابتي النقل والتكافؤيمكن تفسير هذه القمم        

مما   (UV)تنتمي إلى مجال الأشعة فوق البنفسجية        𝜀2(𝜔)الجزء التخيلي لدالة السماحية     طياف الضوئي لأ

، كما أن هناك نقاط إمتصاص  متصاصا للفوتون في نطاق الأشعة فوق البنفسجيةاأن هذه المواد أكثر  تبين 

 .شعة المرئية في مجال الأ أخرى لكلا المركبين بنسب أقل 

.6)   فهي مبينة في الشكل  𝜀1(𝜔)   ما أطياف الجزء الحقيقيأ      III)  أمكننا تحديد ثابت العزل السكوني  ،  حيث

𝜀1(𝜔 =  التوالي.  على 3.60 و  4.46 وهي AgBeCl3  و  AgCaCl3مركبات لل (0

انعدام  كما       يدل    𝜀1(𝜔)  نلاحظ  القيم  تان  أعلى  مما  هذه  عند  منعدم  الضوء    وبالتالي طاقة  للنشار 

 عظمي. أ الامتصاص عندها يكون 

نتيجة فقدان           التوصيل طاقة على شكل فوتون عصابة  أدنى مستوى  لكترونات  إيكون إنتشار الضوء 

أكبر قيم إنتشار للضوء لمادتي البيروفسكايت  أن  نلاحظ    .التكافؤعصابة    مستوى  إلى  تنتقل هذه الإلكترونات  

AgCaCl3  و  AgBeCl3 المجال تكون في [6.2، 0 𝑒𝑉].  
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على التوالي   eV 14.9و    eV  8.7 عند    AgBeCl3    و   AgCaCl3إلى ما دون الصفر للـ    ε1(ω)تنخفح قيمة     

 لهذه المواد.  مما يدل على الطبيعة المعدنية

 

.𝟓) الشكل 𝐈𝐈𝐈):   الجزء التخيلي لدالة السماحية    أطياف𝜀2(𝜔)  للمركبات AgCaCl3  و  AgBeCl3. 

 

.𝟔) الشكل 𝐈𝐈𝐈):   الجزء الحقيقي لدالة السماحية   أطياف𝜀1(𝜔)  للمركبات AgCaCl3  و  AgBeCl3. 
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III-6.  دراسة الخـواص المرونية:   

التنبؤ        البلورية   .3AgCaCl  و  3AgBeCl  البيروفسكية  الميكانيكية للمواد   خواص البمن أجل  البنية  ذات 

،  ساسيةالأ  الحالةت  لام امععن    لكونها تعطي معلومات مهمة  ،لهذه المواد   قمنا بحساب الثوابت المرنة  المكعبة

و درجة القساوة و    المتجاورةالذرية    ديباي، طبيعة الروابط بين المستويات الضغط الخارجي، درجة حرارة  

 .الليونة في هذه المواد 

 III-6.1 بت المرنة و الخواص المتعلقة بها االثو: 

     الثوابت المرنة •

الناتج،  ijCثوابت المرونة  تعرف        ال  بأنها الإجهاد المطبق على التشوه  البنية  في  المرنة    خواص تتميز 

ثوابت مرنة مستقلة وهي    البلورية  بثلاثة  السلوك    من خلالها  يتم   ،44C   [7]و    12Cو    11C:المكعبة  تحديد 

تم حساب هذه الثوابت المرنة باستعمال  ،   قوة خارجية بواسطة الثوابت المرنة بتطبيقالميكانيكي للبلورات  

بناءا على نظرية دالة    CASTEPطريقة الأمواج المستوية مع الكمون الكاذب المدمجة في البرنامج الحسابي  

 .PBE-GGAستعمال تقريب اب (DFTالكتافة )

[  100مقاومة البلورة لكل ضغط أحادي الاتجاه وفق الاتجاهات البلورية الأساسية  ]  11Cيميز الثابت       

المرونة   معامل  القص   44Cأما  لتشوه  المقاومة  الجدول ،  فيميز  في  المرنة  للثوابت  المحسوبة  القيم   ترد 

 (3. III)،    44نلاحظ أن قيمةC    11أخفح من قيمةC    أكبر   المدروسة بالقص مما يعني سهولة تشوه المواد  

 . [8]  مقارنة بتشويهها بضغط أحادي الاتجاه

المرنة   الثوابت  قيم  المركبين    ijCتتزايد   في  الخلية  وحدة  حجم  تناقص  مع  عليها    3AgBeClالمتحصل 

 . 3AgCaClو

وهذا لأنها (  P= 0 GPa)البيروفسكية  المدروسة مستقرة ميكانيكيا عند الضغط  المعدوم     تعتبرالمواد      

 .  [9] (𝐵𝑜𝑟𝑛 𝑎𝑛𝑑 𝐻𝑢𝑎𝑛𝑔)في البلورة المكعبة لبورن و هونغ  ستقرارتحقق شروط الإ

 

C11 > 0   ،   C44> 0   ،  C11> C12   ،  (C11+2C12) > 0                                           (5.Ⅲ) 

 معامل الإنضغاطية  •

هو مقياس لقابلية المادة للإنضغاط، أي أنها مجرد مقلوب معامل المرونة الحجمية. بحيث يسمح هذا      

الذي يقيس مقاومة   B  معامل الإنضغاطيةيمكن حساب  ،  المعامل بوصف استجابة المادة للتغير في الحجم

 : العلاقة التاليةمرنة باستخدام الثوابت البواسطة المادة الصلبة لتغير الحجم  
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B = 
(C11+2C12)

3
                                                                                 (6.Ⅲ) 

 معامل القص  •

نسبة إجهاد القص على إنفعال القص، يعرف أيضا باسم معامل الصلابة و    يعرف معامل القص على أنه    

𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡)هيل  - روس-فويت من خلال استخدام التقريبات    Gمعامل القص    حساب   يمكن   − 𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 − 𝐻𝑖𝑙𝑙) 

[10 –12]. 

𝐺𝑉 =
[(𝐶11−𝐶12)+3𝐶44]

5
                                                     (7.Ⅲ) 

𝐺𝑅 =
[5(𝐶11−𝐶12)𝐶44]

(4𝐶44+3𝐶11−3𝐶12)
                                                  (8 Ⅲ. ) 

𝐺𝐻 =
(𝐺𝑉+𝐺𝑅)

2
                                                                             (9.Ⅲ) 

 تقريب روس .   RGتقريب فويت ،   VG يمثل تقريب هيل ،  HGحيث : 

 معامل يونغ  •

درجة صلابة  هو الآخر مهم في تحديد درجة الصلابة في المواد فكلما زادت قيمته زادت   Eمعامل يونغ      

القص  و  Bمعامل الانضغاطية    باستخدام  E  يونغمعامل    قيمةحساب    يتم  المادة، النحو  Gمعاملات  ، على 

 التالي: 

𝐸 =
9𝐺𝐵

(3𝐵+𝐺)
                                                                                   (10.Ⅲ) 

.3)  في الجدول E  غالقيمة المحسوبة لمعامل يون      III)  3 للموادAgBeCl  3وAgCaCl    19.69و  44.56هي  

 لها صلابة ضعيفة  ( على التوالي، مما يعني أن موادنا المدروسة GPaبالـ )

  0.33يمكن أيضا تحديد الطبيعة الهشة و اللينة للمواد من خلال قيمة معامل بويسون فإذا كان أقل من      

 سون بالعلاقة: ايتم تحديد معامل بوفالمادة هشة، وأكبر منها تكون المادة لدنة، 

 

ν = 
(3 B − 2 G) 

2(3 B+ G)
                                                                                    (11.Ⅲ) 

معلومات عن      بواسون  يوفر معامل  ذلك  إلى  المواد    خواص بالإضافة  في  الذرات  بين  الروابط  طبيعة 

في المواد ذات الروابط التساهمية و تساوي أو تفوق    0.1، بحيث تكون قيمته  [13، هينز وآخرون ] الصلبة
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و    0.32هي    3AgCaClو    3AgBeClسون للمركبين  ا معامل بو  قيمةفي المواد ذات الروابط الأيونية،     0.25

 أيونية. بين الذرات هي الكيميائية الرابطة لمواد المدروسة لها طبيعة لدنة و ان أأي   على التوالي 0.38

 التي تحدد قساوة  µ،  λمكن حساب معاملات لامي  ي  ν  و معامل بواسون  Eوانطلاقا من معامل يونغ       

 بالعلاقات التالية :  المادة

𝜆 =
𝐸𝜎

(1+𝜎)(1−2𝜎)
                                                                        (12.Ⅲ) 

𝜇 =
𝐸

2(1+𝜎)
                                                                                      (13.Ⅲ) 

 معامل التباين المرن  •

وللتباين المرن دور    ،يحدد التباين المرن للمواد البلورية طبيعة الترابط في اتجاهات مختلفة من المواد      

، وأوضاع  الطور  وتحويلات الميكانيكية بما في ذلك الاحتكاك الداخلي،    خواص هام للغاية في فهم العديد من ال

  ي تشوه البلاستيك ال، ، والتصدعالفونون غير العادية، وديناميكيات الخلع، وعدم الاستقرار المرن، وسلوك  

وفي الآونة الأخيرة تبين أيضا أن التباين المرن أظهر تأثيرا كبيرا في فهم النسيج   [.14]  متباين الخواص 

 . [15] النانوي للسبائك

، و بذلك يصبح  [16]  باحتمالية حدوث تشققات ميكروسكوبية في المواد  𝐴 يرتبط معامل تباين المرونة   

 : [17]من المفيد معرفة قيمة هذا المعامل المعرف بالعلاقة التالية 

𝐴 =
2𝐶44

𝐶11−𝐶12
                                                                             (14.Ⅲ) 

يأخذ معامل تباين المرونة قيمة مساوية للواحد في البلورات المتماثلة المناحي بالنسبة لخاصية المرونة     

 معامل تباين المرونة عن الواحدة يقيس درجة عدم التماثل المروني.  فومقدار انحرا

.3)   الجدولمن     III)  قيمة معامل التباين  ن  أنلاحظ𝐴  أن عن الواحد في كلا المركبين مما يشير    تنحرف  

 . تباين مروني لهذه المواد 

 معامل بيغ  •

( فعندما تزيد قيمة معامل  B/G) 𝑃𝑢𝑔ℎيتم التنبأ بالطبيعة اللينة و الهشة للمادة من خلال قيمة معامل بوغ     

.3) ومن الجدول  ،[18] وهشة في القيم الأقل ،لدنةتكون المادة ذات طبيعة  1.75بوغ عن  III) قيم معامل 

في كلا المركبين و بالتالي  يمكن  تصنيف مادتي البيروفسكايت المدروستين  ضمن    1.75بوغ أكبر من  

 المواد اللدنة. 
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.𝟑)الجدول      𝐈𝐈𝐈):  الثوابت المرنة    قيم  يوضح(GPa  )11C ،  12C   ،  44C   الانضغاطية  ، معامل(GPa)  B    ،

وعامل    (GPa)بـ    λ  ،  μ  لامي  ، معاملات   ν  معامل بويسون    ،  E  (GPa)معامل يونغ    G(  GPa)القص    معامل

 . 3AgCaCl و   3AgBeCl ين، للمركب𝐴القص متباين الخواص  

 

 

 

 

 

 

 

 

   

 

 

 

III-6.2 رعة الأمواج المرنة: س 

والتي بدورها ترتبط ارتباطًا وثيقاً    مواج الصوتيةالأترتبط الثوابت المرنة أحادية البلورة بدقة بسرعة       

الاتجاهات البلورية    وفقلمركبات البيروفسكايت    و العرضية السرعة الطولية  تعطى    بالتوصيل الحراري،

 العلاقات التالية : [ باستخدام 111[ و ]110] ،[ 100]

  

Parameter Materials 

AgBeCl3  AgCaCl3  

Present Other. Present Other. 

C11 

C12 

C44 

B 

GR 

GV 

GH 

B/G 

E 

A 

ν  

λ 

μ 

66.12 

52.68 

30.54 

42.4 

12.63 

21.012 

16.821 

2.52 

44.569 

4.545 

0.3248 

31.184 

16.821 

 69.65 

9.570 

0.968 

29.596 

1.5794 

12.5968 

7.088 

4.1755 

19.692 

0.032 

0.389 

24.842 

7.088 

56.45b 

12.17b 

10.04b 

26.93b 

- 

- 

1.015b 

26.6b 

3.008b 

0.45b 

0.71b 

- 

0.36b 

b [6 ]        



   المناقشةالنتائج و                                الفصل الثالث 

 

[46] 

𝑉𝐿
[100]

= √
𝐶11

𝜌
;  𝑉𝑇1

[100]
= 𝑉𝑇2

[100]
= √

𝐶44

𝜌
                                            (15.Ⅲ) 

𝑉𝐿
[110]

= √
(𝐶11+𝐶12+2𝐶44)

2𝜌
 ; 𝑉𝑇1

[110]
= √

(𝐶11−𝐶12)

𝜌
; 𝑉𝑇2

[110]
= √

𝐶44

𝜌
           (16.Ⅲ) 

𝑉𝐿
[111]

= √
(𝐶11+2𝐶12+4𝐶44)

3𝜌
;  𝑉𝑇1

[111]
= 𝑉𝑇2

[111]
= √

(𝐶11−𝐶12+𝐶44)

3𝜌
             (17.Ⅲ) 

.4)  الجدول يوضح       III)    المتحصل عليها لسرعات المرونة    الموجةالنتائج  ثابت  قيم  أن  حيث لاحظنا 

للمركب  السرعة ضعيفة  قيم  أن  تظهر  الكتلة صغيرة، كما  كثافة  قيم  أن  المركبين، في حين  لكلا  كبيرة  

3AgBeCl    للمركب وبالنسبة  مرونة صغيرة،  وثوابت  كبيرة  كتلية  كثافة  سرعة     3AgCaCl.ذو  قيم  فإن 

أعلى مقارنة    أمواج صوتية  سرعة  ه  ل  3AgBeClالمركب    بأن  القول  وبالتالي يمكنضعيفة    الامواج الصوتية

 . 3AgCaCl بالمركب 

.𝟒)الجدول    𝐈𝐈𝐈):    الكتلة الصوتية  ةوسرع  ρ(  g/cm3)كثافة  في  ضغط صفر  العند    𝑉( ms-1)  الامواج 

]110]  ،[  100]  الإتجاهات  و  للمركبات  111[  بالنسبة  المرنة  الثوابت  من  محسوبة   ،  ]3AgBeCl   و  

3AgCaCl . 

Compound XC ρ 𝒗𝑳
𝟏𝟎𝟎 𝒗𝑻

𝟏𝟎𝟎 𝒗𝑳
𝟏𝟏𝟎 𝒗𝑻𝟏

𝟏𝟏𝟎 𝒗𝑻𝟐
𝟏𝟏𝟎 𝒗𝑳

𝟏𝟏𝟏 𝒗𝑻
𝟏𝟏𝟏 

AgBeCl3 

 

AgCaCl3 

GGA –PBE 

 

GGA –PBE 

4.0984 

 

2.9933 

4016 

 

4824 

2757 

 

569 

4684 

 

3682 

1811 

 

4480 

2729 

 

569 

4887 

 

3212 

1891 

 

2607 

 

III-6.3  :درجة حرارة ديباي 

 في   اتههمي لأ  Dθي  اساب درجة حرارة ديبقمنا بح    الميكانيكية،  خواص ال  منإلى جانب حساب العديد      

الدراسة   من  الحرارية   خواص العديد  والقدرات  الذوبان  حرارة  درجة  ذلك  في  بما  الحرارية   الديناميكية 

ي عن طريق  ا المحددة والتوصيل الحراري ومعامل التمدد الحراري للمواد. ، يتم حساب درجة حرارة ديب

  التالية: ةح في العلاقكما هو موض  (𝑣𝑚)حساب متوسط سرعة الموجة المرنة

𝜃𝐷 = (
ℎ

𝑘𝐵
) [(

3𝑛

4𝜋
) (

𝑁𝐴𝜌

𝑀
)]

1/3
𝑣𝑚                                           (18.Ⅲ) 

 : بحيث 

  h :  ثابت بلانك 

𝐾𝐵 :  ثابت بولتزمان 
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  n :  عدد الذرات في وحدة الحجم 

𝑁𝐴:  عدد أفوجادرو Avogadrue 

𝑀 :   الكتلة المولية 

بالعلاقات   𝑣𝑡السرعة العرضية   و 𝑣𝑙و السرعة الطولية   𝑣𝑚تعطى كل من السرعة الموجية المتوسطة  

 التالية: 

𝑣𝑚 = [(
1

3
) (

2

𝑣𝑡
3 +

1

𝑣𝑙
3)]

−1/3

                                                     (19.Ⅲ) 

𝑣𝑙 = [(
3𝐵+4𝐺

3𝜌
)]

1/2
                                                                 (20.Ⅲ) 

𝑣𝑡 = [(
𝐺

𝜌
)]

1/2
                                                                           (21.Ⅲ) 

 

.𝟓)الجدول  𝐈𝐈𝐈):  الكثافة(g/cm3  )ρ الطولية والعرضية والمتوسطة  الموجيةسرعة الو(1-ms )𝑣𝑙 ،  𝑣𝑡 ، 

𝑣𝑚  ديباي    على التوالي ودرجة حرارة𝑇𝑒𝑚𝑝𝑒𝑟𝑎𝑡𝑢𝑟𝑒 𝐷𝑒𝑏𝑦𝑒  (K  )Dθ      متوسط سرعة    بدلالةمحسوبة

 3AgCaCl و  3AgBeClين لمركبل الموجة

Parameter 

Materials 

AgBeCl3  AgCaCl3  

Present  Present  

ρ 

Vl 

Vt 

Vm 

θD 

4.0984 

3977 

2026 

2270 

274 

 

 

 

 

 

2.9933 

3612 

1538 

1738 

180 
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 خلاصة عامة: 

بيروفسكايت لقمنا في هذا العمل بدراسة الخواص البنيوية و الإلكترونية و الضوئية و المرونية لمواد ا   

AgBeCl3    وAgCaCl3  تتبلور في المستوية و    التي  باستعمال طريقة الأمواج  المكعبة، وذلك  شبه  البنية 

(  DFT)  العام لنظرية دالية الكثافةوفق النظام    CASTEP  الحسابي  برنامجالالمدمجة في  (  PP-PW)   الكمون

المعمم  ابو   التدرج  تقريب  تبادل  GGA-PBEستعمال  كمون  أن  .إرتباط-لمعالجة  يمكن  بالتالي  نلخص   و 

 في النقاط التالية : الحسابية المتحصل عليها نتائج ال

 الخواص البنيوية:  •

الشبكة     لثابت  المحسوبة  القيم  أن  الدراسة  نتائج  الإنضغاطية    0aبينت  معامل  معامل      Bو  مشتق  و 

عامل  قيمة  من خلال  و  ،  متوافقة مع النتائج النظرية المدروسة سابقا  tو معامل التسامح     ′𝐵الإنضغاطية  

 . المركبين أن البنية البلورية مستقرة لكلا   تبين 𝑡  التسامح

 الخواص الإلكترونية:  •

بأن طبيعة     المدروسةوجدنا  مانع  المواد  ذات  ناقلة  مباشر  نصف  R طاقي غير  − Γ  ،    1.303(eV)   و 

1.44 (eV)    للـAgCaCl3 و  AgBeCl3  وهي قيم قريبة من نتائج تحصلنا عليها من دراسات    .على التوالي

الكلية و    نيةالإلكترو حالات  كما قمنا بتحديد الحالات الالكترونية المساهمة من خلال تحليل كثافة ال  اخرى.

 الجزئية المدروسة. 

  كثافة من خلال تحليل  ، و    GGA- PBEلهذه المواد في تقريب    ( TDOS)تم تحديد كثافة الحالات الكلية    

، فإن عصابة التوصيل فوق مستوي فارمي مباشرة مشغول جزئيا   (𝑃𝐷𝑂𝑆)  الجزئية الالكترونية  الحالات  

𝐵𝑒  بالحالات  − 𝑠     و  𝐴𝑔 − 𝑠     للمركبAgBeCl3  ، والحالات   𝐴𝑔 − 𝑠   ،𝐶𝑎 − 𝑠   و 𝐶𝑙 − 𝑠   بالنسبة 

  .AgCaCl3  للمركب 

 الخواص الضوئية: •

 [𝑒𝑉 30، 0]  طاقوي  في مجال  و تحديد أطياف الإمتصاص و الإنتشار    𝜀(𝜔)قمنا بدراسة دالة السماحية    

التوصيل تبدأ   في عصابة نقطة عتبة الانتقال الضوئي بين أعلى نقطة في عصابة التكافؤ وأدنى ان وجدنا، 

 .𝐴𝑔𝐶𝑎𝐶𝑙3بالنسبة للـ   𝑒𝑉 1.8، و الطاقة   𝐴𝑔𝐵𝑒𝐶𝑙3للـ    𝑒𝑉 2.1  عند الطاقة
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مكن أن  يلاشعة فوق البنفسجية و المرئية والتي  ا  يكون في مجال  للضوءالاكثر إمتصاص    مجالالو اظهار  

  AgBeCl3  و AgCaCl3إلى ما دون الصفر للـ   ε1(ω)تنخفح قيمة    تكون مفيدة في التطبيقات الضوئية، 

 يدل على الطبيعة المعدنية. على التوالي مما  eV 14.9و   eV 8.7 عند 

 وجود مجموعة واسعة من اطياف الامتصاص وهذا امر جيد بالنسبة للتطبيقات الضوئية. تم 

 . على التوالي 3.66و  4.48 هو AgBeCl3  و AgCaCl3لمركبات  𝜀1(0)ثابت العزل السكوني 

 الخواص المرونية:   •

البنية البلورية   الميكانيكية لهذين المركبين بحساب ثوابت المرونة في  خواص في هذا الجزء قمنا بدراسة ال 

 . 11C، 12C،  44Cالمكعبة 

تشويه المواد المدروسة بالقص  أي سهولة    11Cأقل من قيمة معامل المرونة    12C،44Cقيم معاملات المرونة  

 مقارنة بتشويهها بالضغط أحادي الإتجاه.

 .(Pugh)  اللدائن وفقا لمعامل بيغتصنف المواد المدروسة ضمن 

 المدروسة يتضح أن هذه المواد لها تباين مروني.  Aمن قيم معامل التباين 

و معامل بواسون   (G)و معامل القص  (  E)تم حساب معاملات المرونة للطور المتعدد البلورات معامل يونغ  

(ν)  و درجة حرارة ديباي (Dθ)  هيل.  -روس -من معاملات الطور البلوري باستخدام تقريبات فويت 

المركبين  ايونية في كلا  أنها   الذرية على  المستويات  بين  الذرية  الرابطة  بتحديد طبيعة  من معامل    قمنا 

 ( ν)بواسون 

[ من ثوابت المرونة  111[ و ]110[ و ]100في الإتجاهات البلورية ]   الامواج الصوتيةتم حساب سرعة  

 المتحصل عليها. 
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 ملخص: 

و         الضوئية  و  الإلكترونية  و  البنيوية  للخواص  نظرية  بدراسة  قمنا  العمل  هذا  لمواد في  المرونية  

 𝑃𝑚3̅𝑚المجموعة الفضائية  ،   AgXCl3(X= Be,Ca في الطور المكعبي      البيروفسكايت القائمة على الفضة

دالية الكثافة   CASTEPباستعمال برنامج    (  (221) عن    ويةيالبن  الدراسة  تكشف،     DFTفي إطار نظرية 

يتم تقدير    لهذه المواد،تشير بنية النطاق وكثافة الحالات إلى الطبيعة شبه الموصلة    المواد،  استقرار هذه  

،  المحسوبة  Cij. باستخدام قيم  تشوه  -( لهذه المركبات عن طريق الإجهاد Cijالثوابت المرنة أحادية البلورة )

، بما    3AgCaCl  و  3AgBeCl  لل ـ  مختلفة للتجمعات متعددة البلورات   نةوالمر  معاملات يتم استنتاج العديد من  

درجة حرارة    بواسون و  معامل،  يلام ، ومعامل يونغ، معامل القص، ومعاملات  الإنضغاطيةفي ذلك معامل  

  ية عن إمكان   المواد تكشف دراسة هذه  ،  eV 30  إلى   eV 0المحسوبة في نطاق الطاقة من    الضوئية  القيمي.  اديب

 الإلكترونية. الضوئية للأجهزة  كمرشحات الإستعمال 

المرنة ؛  الثوابت ؛  معاملات البنيةالكثافة ؛ هاليد بيروفسكايت ؛  دالية نظرية   الكلمات الرئيسية:   

 .لكترونيةالإ الخواص 

Abstract: 

In this work, structural, electronic, optical and elastic properties of cubic silver based perovskite 

AgXCl3 (X= Be,Ca; space group pm-3m (221)) are studied by CASTEP package within 

Density Functional Theory (DFT). The structural investigation reveals the stability of these 

compounds. The band structure and density of states indicates the semiconducting nature of all 

compounds. The monocrystalline elastic constants (Cij) for these compounds are estimated via 

the strain-stress method. Using the predicted Cij values, various elastic moduli for AgBeCl3 and 

AgCaCl3 polycrystalline aggregates are deduced, including bulk modulus, Young's modulus, 

shear modulus, Lame coefficients, Poisson's ratio, and Debye temperature. Optical parameters 

calculated in the energy range of 0 eV - 30 eV. The study of these compounds reveals their 

potential as candidates for optoelectronic devices. 

Keywords: Density Functional Theory; Halide perovskites; Structural parameters; Elastic 

moduli; Electronic properties. 
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Résumé: 

Dans ce travail, les propriétés structurelles, électroniques, optiques et élastiques de la pérovskite 

à base d'argent cubique AgXCl3 (X= Be,Ca; space group pm-3m (221)) sont étudiés par le 

package CASTEP dans le cadre de la théorie fonctionnelle de la densité (DFT). L'étude 

structurale révèle la stabilité de ces composés. Les constantes élastiques monocristallines (Cij) 

de ces composés sont estimées par la méthode déformation-contrainte. En utilisant les valeurs 

Cij prédites, divers modules élastiques pour les agrégats polycristallins AgBeCl3 et AgCaCl3 

sont déduits, y compris le module de masse, le module de Young, le module de cisaillement, les 

coefficients de Lame, le coefficient de Poisson et la température de Debye. Les propriétés 

optiques calculés dans la gamme d'énergie de 0 eV - 30 eV. L'étude de ces composés révèle leur 

potentiel en tant que candidats pour des dispositifs optoélectroniques. 

Mots clés : DFT ; pérovskites halogénures ; Paramètres structurels ; Modules élastiques ; 

Propriétés électroniques. 

 


