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 عامة مقدمة
 

ص في تخت تعتبر فيزياء المواد المكثفة بصورة عامة والصلبة بصورة خاصة من أهم المجالات التي

يرة، تم الأخ السنوات ناقلة أو معدنية أو غير ذلك. ففيدراسة المواد وتحديد طبيعتها سواء كانت ناقلة، نصف 

لوجية، التطبيقات التكنو توجيه العديد من الأبحاث العلمية نحو استخدام المواد لأنها تلعب دوًار مهمًا للغاية في

 المواد المحددة. قبل استخدام وتم تركيز معظم الأعمال البحثية على تطوير مواد صلبة جديدة بفضل خصائصها

ص الكيميائية. يتطلب فهم هذه الخصائ الصلبة في الصناعة، من الضروري ضمان جودة خصائصها الفيزيائية

 .[1]ذلك غير إلى... والميكانيكيةوالإلكترونية  البنيويةاستقرارها ومختلف خواصها بمعرفة أساسية 

 اتسبة للتطبيقكما يعتمد تصنيف المواد على التطبيقات المطلوبة. على وجه الخصوص، بالن   

 نحن مهتمون بأنصاف النواقل التي أثارت اهتمامًا شديدًا في كل من تحليلها الفوتوضوئية،الكهروضوئية أو 

 التجريبي وتطورها النظري. أتاحت أنصاف النواقل بديلً جديدًا للإلكترونيات الحديثة، والواقع أن الطبيعة

 .[2في مجال الإلكترونيات الضوئية] متميزاي تمنحها مكانًا المباشرة لفجوة الطاقة لمعظم هذه المواد هي الت

دين لأكثر من عق رامن بين المواد النصف ناقلة أثارت المواد ذات بنية البيروفسكايت اهتمامًا كبيً   

 تم استخدام كلمة. [3]الخاصخصائصها الكهربائية والمغناطيسية الفريدة وكذلك سلوكها البصري  بسبب

 للإشارة إلى ،1831في عام [4مرة من قبل عالم المعادن الألماني غوستاف روز] بيروفسكايت لأول

 كان اختيار هذا الاسم هو إحياء ذكرى عالم المعادن الروسي CaTiO .3تيتانات الكالسيوم من الصيغة

 العامةثم تم توسيع هذه الكلمة لتعيين مجموعة من أكاسيد الصيغة  .(1112-1181ألكسيفيتش بيروفسكي )

3ABO، لك ذ التي لها نفس بنية تيتانات الكالسيوم. وقد تمت دراسة أكاسيد البيروفسكايت على نطاق واسع منذ

خرى من أ للتنوع الواسع من الخصائص التي تحتوي عليها هذه المواد. يتم توجيه البحث نحو فئة انظرً  الوقت،

نيونات الهاليد أ يت المؤكسد في أنابيروفسكوهي بيروفسكايت الهاليد التي تختلف عن ال البيروفسكايت،مواد 

 .أنيون الهالوجين(= X التكافؤ،كاتيون معدني ثنائي B = كاتيون،A =؛ 3ABX) تحل محل أنيون الأكسيد

وقد أثار مجال  المرغوبة للتطبيقات الكهروضوئية، النواقل أنصافأظهرت هذه المركبات خصائص 

حظة ذلك ويمكن ملا.على مدى العقد الماضي ارالهاليد اهتمامًا كبيً  يروفسكايتالكهروضوئية القائم على معدن ب

 [.5،6]23%حالياً  في الزيادة السريعة في كفاءة تحويل الطاقة، والتي تتجاوز
فجوة الطاقة الضيقة التي تقدر بـ بسبب  ارً اهتمامًا كبي 3KCdBrايت الهاليد اجتذبمن بين مواد البيروفسك

(eV2.34 )جعلنا ماوهذا . [1يا الشمسية ]خاص للخلا ، وهو مرشح واعد بشكلعبة البسيطةفي الحالة المك 

 والضوئيةالبنيوية والإلكترونية  نركز دراستنا على هذا المركب والتي تهدف إلى فهم خصائصه

في إطار  (Wien2K) الحسابيمن خلل العمليات الحسابية التي تم إجراؤها بواسطة البرنامج  والكهروحرارية،

 .(DFT)الكثافة ية دالية نظر
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 :وتنقسم هذه المذكرة إلى ثلاثة فصول

  الأولالفصل:  

 دراسة في لكما ميكانيك تواجهها التي المشاكل لحل التقريبية والطرق الأساليب على تعرف الفصل هذا في تتم

 دالية يةنظر ادراستن في فصلنا كمافوك، -هارتري وتقريباوبنهايمر -بورن كتقريب الفيزيائية، الأنظمة

التي تعتمد على طريقة الامواج المستوية المتزايدة خطيا، والكمون الكامل لحساب طاقة  (DFT) الكثافة

 .Wien2K)) الحسابيالحالات الأساسية للأنظمة الذرية، كما سنتعرف على البرنامج 

الفصل الثاني: 

على إلى أهم تطبيقاتها. و أنواعها إضافةً روفسكايت وبنيتها ومركبات البي أما في هذا الفصل سنتعرف على 

 .سنقوم بدراسة خصائصه في الفصل الثالث الذي ،3KCdBrمركبالخصوص 

الفصل الثالث:  

 وئيةوالضالبنيوية، والإلكترونية،  الخواص: وهيفي هذا الفصل نعرض مختلف النتائج المتحصل عليها 

وسوف ننهي هذه المذكرة .ببعض الأعمال المتوفرةقمنا بتفسيرها ومقارنتها  ثم الكهروحرارية الخصائصو

 .البيروفسكايت صة عامة لمختلف النتائج المتحصل عليها والأفاق المستقبلية لمركباتبخلا
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.1. I  نظرية دالية الكثافةDFT  

1.1. I. مقدمة  

تفاعل م الإلكترونات التي تمن أجل معرفة الخصائص الفيزيائية المختلفة للمواد، نحتاج إلى دراسة نظا

وحساب خصائص الحالة الأساسية يكون صعباً جدا لنظام يتكون من  .الأيونات معالبعض و مع بعضها

N تفاعل نواة  (هذه المواد تحتوي على أنوية وإلكترونات تتفاعل كهربائيا فيما بينها بلورة، لأنالإلكترون في–

الحل  مستعصية(Schrödinger) نغرذا تكون معادلة شرود وله إلكترون(-نواة، إلكترون-نواة، إلكترون

والتي وضعها هونبرغ ( DFT)الكثافة الوظيفيةدالية  نظرية حسابيا، لذلك وضعت عدة تقريبات من بينها

  .[1,2] (Hohenberg et Kohn)ن هوكو

.1. I 0. للبلورة نغرشود معادلة Schrödinger équation  

ن الأركان الأساسية للدراسات الكمية لأي نظام كونتي للبلورات، إذا نغر تعد ركن مإن معادلة شرود

  [.3] لتاليةبالمعادلة ا بينها فيما لتي تتفاعلالنظام المكون من جسيمات )ايونات +إلكترونات( وا يتم وصف

Hψ=𝐸𝜓                                                 (1 − I ) 

 :حيث

H  الهاملتونات : 

:الموجة دالة 𝜓  

E  طاقة النظام : . 

وإذا اعتبرنا الهاملتونيان الكلي لهذه الجملة يتكون من الطاقة الحركية لهذه الجسيمات مضافا أليها طاقة التفاعل 

فيما يبنها، وعند الضرورة طاقة التفاعل مع الوسط الخارجي، ليكتب بذلك الهاملتونيان عند غياب الحقل 

  الخارجي بالشكل التالي.

(2 − I )                    𝐻 = 𝑇𝑒 + 𝑇𝑁 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁 + 𝑉𝑒𝑁 

 :حيث

𝑇𝑁                                  للأنوية الحركية الطاقة = ∑
𝑃𝑎2

2𝑀𝑎
𝑎 = −∑

ℎ2

2𝑀
(∇𝑎
2) 

𝑇𝑒      للالكترونات الحركية الطاقة = ∑
𝑃𝑖
2

2𝑚𝑖
𝑖 = −∑

ℎ2

2𝑚
(∇𝑖
2)                      

𝑉𝑒𝑁إلكترون-إلكترون تفاعل طاقة =
−1

4𝜋𝜀0
∑

𝑒2𝑍𝛼

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|
𝑖,𝛼                                  

𝑉𝑒𝑒   نواة-تفاعل الكترون  طاقة =
1

2
∑

1

4𝜋𝜀0
𝑖,𝑗≠𝑖 [

𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|
]                                
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𝑉𝑁𝑁                                      نواة-نواة تفاعل طاقة =
1

4𝜋𝜀0

1

2
∑

𝑒2𝑍𝛼𝑍𝛽

|𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗  ⃗−𝑅𝛽⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|
𝛼,𝛽                                         

Mوm : ترتيبنات والأنوية على كتل الالكترو. 

e𝑧𝛼  :النواة شحنة.𝛼     

: |𝑅𝛼⃗⃗⃗⃗  ⃗ − 𝑅𝛽⃗⃗ ⃗⃗  .ßو ⍺بين النواتين  المسافة| 

|𝑅𝑖⃗⃗  ⃗ − 𝑅𝛼⃗⃗⃗⃗  .i والإلكترون ⍺ النواة بين المسافة: |⃗ 

|𝑟𝑖⃗⃗ − 𝑟𝑗⃗⃗ | :الإلكترونين بين المسافة iوj. 

∇𝑖
2= 
𝜕2

𝜕𝑥2
+
𝜕2

𝜕𝑦2
+
𝜕2

𝜕𝑧2
 . بلاص لا مؤثر: 

     :التالي الشكل على المعادلة تكتب حينئذ الزمن عن مستقلة تكون رغين شرود معادلة حالة في

E𝜓(𝑟, 𝑅) = 𝐸𝜓(𝑟, 𝑅)                                   (3 − 𝐼 ) 

 الذاتية القيم عن تعبرE أن كما (ويةأن+ إلكترونات) الجسيمات بمواقع متعلقة وهي الموجة دالة عنψ يعبر حيث

 شرودنغر ةمعادل أن في والمتمثلة مشكلة فيها البلوري للتركيب نغر شرود معادلة أن إلى توصل ولقد الموافقة،

 عدد على تحتوي المعادلة أن أي ،31cm في مجهول242.12 يصل قد فمثلا متغير،N(Z+1)3 تحتوي ذرة Nلـ

 نذكر المعادلة هذه لتبسيط تقريبات عدة وضعت لذلك الحل، مستحيلة يجعلها الذي الأمر المجاهيل، من كبير

 :منها

.1. I 2. أوبنهايمر_بورن تقريبBorn-Oppenheimer approximation 

 ختلافالا الاعتبار بعين يأخذ والذي الأنوية، عن الإلكترونات حركة فصل على يعتمد التقريب هذا   

 سرعة أن حين في النواة كتلة من بكثير اقل الإلكترون كتلة ان بحيث الأنوية، لوكت الإلكترونات كتل بين الكبير

معناها إهمال الطاقة الحركية للنواة بحيث تعتبر ساكنة أمام  .[4] النواة سرعة من بكثير أكبر الإلكترونات

لكلي للجملة هاملتون االأنوية فيما بينها ثابت. يصبح لدينا هاملتون جديد، يسمى  الإلكترونات ويؤخذ حد تفاعل

 ويكتب على الشكل التالي: Heبهاملتون إلكتروني 

𝐻𝑒 = 𝑇𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁                                (4 − I ) 

𝑉𝑁𝑁 = 𝑐𝑡𝑒 

𝑇𝑁 = 0 

 :الإلكترونات شودنغر معادلة تصبح اذن

𝐻𝑒𝜓𝑒(𝑟, 𝑅) = [𝑇𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁]𝜓𝑒(𝑟, 𝑅)                              (5 − I ) 
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.1. I 4 فوك_هارتري تقريب  Hartree-Fook approximation  

4.1. I.0 هارتري تقريب Hartree approximation 

 دح إهمال بذلك ليتم البداية، في( منفرد) مستقل المتواجد الإلكترون أن على[ 8] التقريب هذا يعتمد

  :التالي النحو على للجملة الكلي الهاملتونيان بذلك ليكتب ،(إلكترون-إلكترون) تفاعل

(6 − I )                            H=∑ 𝐻𝑖𝑖 

𝐻𝑖 =
−ℎ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)                                (7 − I ) 

     𝑈𝑖(𝑟𝑖) = −∑
𝑍𝑘𝑒
2

4𝜋𝜀0|𝑅𝑘⃗⃗⃗⃗  ⃗−𝑟𝑖⃗⃗⃗  |
𝑘 للإلكترون الكامنة الطاقة تمثل iحقل الأنوية  فيk. 

 

     
     
 𝑉 𝑖(𝑟𝑖) = −

1

2
∑

𝑒2

4𝜋𝜀0⎹𝑟𝑖⃗⃗⃗  _𝑟𝑗⃗⃗  ⃗⎹
𝑗 لهاتري الفعلي الكمون مثلي. 

 

 : يكتب ومنه

𝐻𝑖 =
−ℎ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑉(𝑟)                          (8 − 𝐼 ) 

 وتكتب دالة الموجة الكلية للنظام كجداء دوال الحالة لجميع الإلكترونات على الشكل: 

ψ (𝑟1,𝑟2… ..)= ∏ 𝜓𝑖(𝑟𝑖)
𝑁
𝑖=1                            (9 − 𝐼 ) 

 الي: الة إلكترونية وهي كالتوبنفس الشكل فإن الطاقة الكلية للنظام تعتبر كمجموع الطاقات الموافقة لكل ح

E=∑𝐸𝑖                                                          (10 − 𝐼 ) 

 للإلكترونات تكتب على الشكل التالي:  شرودنغرإذن معادلة 

[−
1

2

ℎ2

𝑚
∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)]𝜓𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜓𝑖(𝑟)             (11 − 𝐼 ) 

 أنوذلك حسب مبدأ التغاير الذي ينص على 𝜓𝑖 فالحلول الناتجة تمثل القيم المتوسطة للطاقة لاختيار كيفي لـ 

𝜓𝑖لقيمةهي الموافقة  المفضلة Eالأصغرية. 

لة الموجة وداكولومبي  الكمون زائد ،𝑈𝑖 الشبكةلكمون  ويخضع𝑟𝐽 الموضع يأخذJ الإلكترون أن هذا معنى

  .ضد تناظرية بالنسبة لتبادل العنصرين تكون

𝜓 = (𝑟1, 𝑟2, … . 𝑟𝑗 , 𝑟𝑘 …) = −𝜓(𝑟1, 𝑟2, … . 𝑟𝑗 , 𝑟𝑘 …)           (12 − 𝐼 ) 
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4.1. I. 2 .فوك تقريب  Fook approximation  

أن دالة الموجة 1930[6]فوك في عام –للتغلب على أوجه القصور في تقريب هارتري، بين فلاديمير  

لأن الالكترون عبارة عن فرميون وبالتالي دالة الموجة ضد متناظرة  لباولي،تنتهك مبدأ الاستبعاد  لهارتري

بالنسبة لتبادل أي إلكترونين وهذا ما أهمله هارتري، فقام بتصحيح هذا العيب عن طريق استبعاد دالة الموجة 

 . ]1[لهارتري بـ "محدد سلاتر" 

𝜓𝑒 = 𝜓𝑒(𝑟1 + 𝑟2 + 𝑟3…𝑟𝑛) =
1

√𝑁!
|
𝜓1(𝑟1) 𝜓1(𝑟2) 𝜓1(𝑟𝑛)
⋮ ⋮   ⋱ ⋮
𝜓𝑛(𝑟1) 𝜓𝑛(𝑟2) 𝜓𝑛(𝑟𝑛)

|          (13 − 𝐼 ) 

  حيث
1

√𝑁!
  : ثابت التوحيد )النظامية(.

لا نوعا ما، لا سيما أنه غير دقيق ففي الواقع يهمل تقريب باستخدام هذا التقريب يصبح الحساب ثقي

يعتمد احتمال  :فوك تفاعلا كميا هاما وهو طاقة الارتباطات بين الالكترونات ذات السبينات المتعاكسة هارتري

 لذلك فإن الطاقة التي يتم . ونتيجة’𝑟 الموضع على وجود الإلكترونات في 𝑟  الموضع وجود إلكترون في

 .دائما مبالغ فيها  𝐸𝐻𝐹 ل عليها بواسطة هارتري فوكالحصو

  [.1لية تعرف بنظرية دالية الكثافة ]هناك بديل فعال وواعد للغاية للتغلب على هذه الصعوبات وهي طريقة عم

5.1. I. دالية الكثافة  نظريةDensity Functional Theory  (DFT) 

انه يمكن التعبير عن طاقة نظام الكتروني بدلالة المفهوم الأساسي لنظرية دالية الكثافة هو 

               كثافته.

E=E(ρ)                                                      (14 − 𝐼 ) 

وهو إعادة صياغة المسألة الكمومية وتحويلها من مسألة نظام متعدد الجسيمات إلى مسألة أحادية 

مل مع دالة الموجة والاستعانة بدالية الكثافة الإلكترونية التي يمكن قياسها الجسيمة عن طريق التخلي عن التعا

المتغيرات التي تدخل في  متغيرات فقط وجعلها كقاعدة للحساب، والدافع وراء هذا هو تقليل عدد3 ذاتمخبريا 

 .[9] الحساب

ي(، حيث تعتمد م على يد العالمان )توماس وفيرم1921ظهرت الفكرة الأساسية لهذه النظرية عام 

يرمي على نموذج إحصائي لتقريب التوزيع الإلكتروني حول الذرات، هذا النموذج أعطى طريقة توماس ف

الكثافة الإلكترونية لحساب الطاقة الحركية، لكن هذا النموذج أعطى نتائج  صورة عن إمكانية الاعتماد على

 .[12ضعيفة لأنهما أهملا الارتباط بين الإلكترونات]
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( وضع القاعدة Kohnوكوهن ) (Hohenberg)م قام كل من العالمات هوهنبارغ 1964ام وفي ع

الأساسية للنظرية من خلال نظريتهما التي أثبتت إمكانية استغلال الكثافة في حساب خصائص النظام، لكنها 

   لها. تطبيقا وأوجدبه  أبقيت من غير تطبيق إلى أن أكمل العالم كوهن ما بد

.1. I 0. كوهن-هوهنبارغ ةنظري Hohenberg-Kohn théorèmes 

[ الطاقة الكلية لنظام الإلكترونات المتفاعلة في كمون خارجي )كمون 11كوهن ]-أخذ هوهنبارغ

 الأنوية( هو دالية وحيدة لكثافة الإلكترونات أي:

E=E(ρ)                                                      (15 − 𝐼 ) 

ن أن الكثافة التي تعطي الحد الأدنى هي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالضبط، وكل حيث قاما ببرها

 :كالتاليخصائص الحالة الأساسية هي دالية لكثافة الإلكترونات 

E(𝜌0) = Min E(𝜌)                                             (16 − 𝐼 ) 

   يعبر عن دالية الطاقة:  بحيث

E(𝜌)=⟨Ψ|𝐻|Ψ⟩                                                (17 − 𝐼 ) 

 وتعطى دالية الكثافة لهوهنبارغ بالشكل التالي:

𝐹𝐻.𝐾(𝜌) = ⟨𝜓|𝑇 + 𝑈|𝜓⟩                               (18 − 𝐼 ) 

 .كمون تفاعل والطاقة الحركية للإلكترونات على الترتيبT، U حيث

 ري نجد: باستخدام تقريب هارت

𝐹𝐻.𝐾(𝜌) =
1

2
∬2
𝜌(𝑟)𝜌(𝑟’)

⎹𝑟−𝑟’⎹
𝑑𝑟𝑑𝑟’+ 𝐺(𝜌)                           (19 − 𝐼 ) 

تمثل الطاقة الحركية للإلكترونات مضافا إليها الفرق بين طاقة التفاعل الحقيقية وطاقة تفاعل G(ρ) حيث

𝐹𝐻𝐾ة هي كثافة الحد الأدنىكهون أن كثافة الحالة الأساسي-هرتري، كما أثبت هوهنبارغ  . 

.1. I 7. شام –كوهن  معادلة  The Kohn-Sham équation 

[، بكتابة كثافة الإلكترونات كمجموعة لكثافة 12استنادا على مبدأ التغاير قام كل من كوهن وشام ]

 تالي:ة بالشكل الالجسيمات وذلك للحصول على طاقة الحالة الأساسية وتعط لذلك كثافة احتمال تواجد الشحن

𝜌(𝑟) = ∑𝜓𝑖
∗(𝑟)𝜓𝑖(𝑟)                                  (20 − 𝐼 ) 

 :هي للإلكترونات الكلية الطاقة

𝐸𝑒 = 𝑇 + 𝑉                                             (21 − 𝐼 ) 

 _فوك:هاتري طاقة
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     𝐸𝐻𝐹 = 𝑇0 + (𝑉𝐻 + 𝑉𝑋)                                  (22 − 𝐼 ) 

T :  التفاعلالطاقة الحركية في حالة. 

V : .كمون التفاعل 

 𝑉𝐻  هارتري: كمون. 

𝑇0 .الطاقة الحركية للإلكترونات : 

 𝑉𝑋كمون تبادل الإلكترونات والمعروف ب :𝑉𝑋=V-𝑉𝐻. 

 𝑉𝑐كمون ارتباط الإلكترونات والمعروف ب :   𝑉𝐶 = 𝑇 − 𝑇0 . 

 : هي𝐹𝐻.𝐾إذا دالية 

𝐹𝐻.𝐾 = 𝑇 + 𝑉 + 𝑇0 − 𝑇0 = 𝑇0 +𝑉𝐻+(𝑉𝐶+𝑉𝑋  )                  (23 − 𝐼 ) 

 𝑉𝑋𝐶 = 𝑉𝑋 + 𝑉𝐶ارتباط(. -: هو كمون )تبادل 

 أي أن دالية الطاقة الكلية هي: 

E(ρ)=𝑇0(𝜌) + 𝑉𝐻 + 𝑉𝑋𝑐 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝜌)                     (24 − 𝐼 ) 

 :شام بالشكل التالي-كوهن ومنه تكون معادلة

(𝑇0(𝜌) + 𝑉𝐻(𝜌) + 𝑉𝑋𝐶(𝜌) + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝜌))Ø𝑖=𝜀𝑖Ø𝑖           (25 − 𝐼 ) 

.1. I 8. شام -معادلة كوهن حلولThe Kohn-Sham Solution  

 وترتب حسب استخداماتها للكثافة،DFTنية عصابات الطاقة مبدئيا على ترتكز مختلف طرق حساب ب

-FP[ طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل 13شام ]-للكمون ولمدارات كوهن

LAPWشام، وبالتالي دالة الموجة الأساسية هي:-على مدارات كوهن تعتمد 

(26 − 𝐼 )                            𝜓𝑖(𝑟) =Σ𝐶𝑖𝛼𝜙𝛼(𝑟) 

 .الموجة لدالة النشر معاملات هي  𝐶𝑖𝛼أن  بحيث

-1يجب حل المعادلات الأساسية بطريقة الدورات التكرارية الممثلة في الشكل ) 𝐶𝑖𝛼عمليا لحساب المعاملات 

 تؤخذ طاقة النظام أصغرية: ( بحيث2

 :شام هي-حلول معادلة كوهن

(Η − 𝜀𝑖𝑂)𝐶𝑖5                                          (27 − 𝐼 ) 

.                                                                                                     شام-هميلتونيان كوهن:  Η 

 O                                                                                                             مصفوفة التغطية. : 
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 .مخطط لنظرية دالية الكثافة(: I -0) الشكل

.1. I 9. ارتباط -تبادل داليةExchange-correlation energy  

-تبادل اليةد لأن للتطبيق قابلة غير تبقى ولكن شام كوهن تقريب من القريب المجال في تطبق الدالة

𝐸𝑥𝑐 [𝜌]ارتباط  ارتباط محددة فإن الكثافة  حيث إذا كانت قيمة الطاقة تبادل غير معلومة القيمة أو العبارة 

𝐸𝑥𝑐دقيقة، وهذا يعني أن قيمة طاقة تبادل ارتباط في الحالة العامة غير محددة مما يجبرنا على  تصبح بقيمة

 . [15]الانتقال إلى تقريب أخر

 

 

 𝜌𝑖𝑛 الكثافة الأولية

  V(r)حساب الكمون

شام-حل معادلة كوهن  

 𝐸𝑓حديد طاقة فيرميت

 𝜌𝑜𝑢𝑡حساب الكثافة الالكترونية الجديدة

 نعم لا مطابقة؟

توليد كثافة 
 جديدة
𝜌𝑜𝑢𝑡 , 𝜌𝑖𝑛 

 احسب
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.1. I 02 .كثافة المح تقريب(ليةLDA)Local Density Approximation   

[ يعبر 16]يكون تقريب كثافة المحلية تقريبا لنظام الإلكترونات اللامتجانس باعتباره موضعيا متجانسا

 :بالشكل𝜀𝑥𝑐عن طاقة التبادل والارتباط لجزء 

𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴[𝜌] = ∫ 𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟))𝑑𝑟

3                        (28 − 𝐼 ) 

 :طاقة كلية وهي مقسمة لجزئين بحيث𝜀𝑥𝑐   يعتبرLDAتقريب 

𝜀𝑥𝑐(ρ) = 𝜀𝑥(𝜌) + 𝜀𝑐(𝜌)                                     (29 − 𝐼 ) 

أنه  مطاقة التبادل، هذا التقريب لا يستعمل إلا في حالة غاز إلكتروني منتظم ونعل 𝜀𝑐طاقة الارتباط و𝜀𝑥حيث 

الأنظمة الحقيقية الكثافة الإلكترونية لا تكون منتظمة محليا )في منطقة معينة( لهذا السبب يستعمل في الغالب  في

 .17] ](GGAالتدرج المعمم ) تقريب

.1. I 00.  المعمم التدرجتقريب  Generalized Gradient Approximation 

(GGA)  

المستخدم حاليا وذلك بإدخال تحسين من خلال  (LDA) جاء لتصحيح كثافة المحلية (GGA) التقريب

أي أن النتيجة المتحصل عليها في تقريب ρ(r)∇عبر التدرج ρ(𝑟)أخذ بعين الاعتبار تغير كثافة الالكترونات 

 . [18] ،[19]( GGAنعيد ترجمتها كسلسلة لمنشور تايلور في تقريب التدرج المعمم ) (LDA)كثافة المحلية

 إرتباط في تقريب التدرج المعمم تأخذ الشكل التالي:-لإذن طاقة التباد

    𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴[𝜌] = ∫ 𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟)  𝛻𝜌(𝑟))𝑑𝑟

3               (30 − 𝐼 ) 

 .يعبر عن تدرج الكثافة الإلكترونية:  ρ(r)∇  حيث

.1. I 00 . المعدلةدالية بيك وجونسون Potentiel de Becke et Johnson modifié 

(mBJ)   

أثبتت  JohnsonوBeckهي نسخة معدلة من دالية  mBJ ةالمسما Blaha [28]وTran الدالية  

حيث اقترحا نسخة  .[29.30 .31] (LDA -GGAفعاليتها وسرعتها مقارنة بطرق الحساب الأكثر استعمالا )

  Blaha وTranتبر اخ ( حيثWien2k)تنفيذها في برنامج  تم والتي Johnson [32]و  Beckمعدلة لدالية 

انتاج كمون التبادل  عادةتصميمها لإ تم والتي Johnson [32]و  Beck طرف من المقترح التبادل كمون[33]

يعطى دائما طاقات فجوة  (LDA) [34]مركب مع كمون الارتباط  (BJ)الدقيق، لاحظا أن استخدام كمون 

( وحصلا على توافق BJ) الأصلي للكمون بسيط ديلتع بإدخال قاما النتائج هذه تحسين أجل من. الواقعأقل من 

 [39] .(GW [37]طريقة  ،[35.36] )الدوال المهجنة جيد مع تقريبات أخرى محسنة

 :الاتيعلى الشكل  يعطى Blahaو Tranالمقترح من  mBJ الكمون
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𝑉𝑥.𝜎
𝑇𝐵−𝑚𝐵𝐽(𝑟) = 𝑐𝑉𝑥.𝜎

𝐵𝑅(𝑟) + (3𝑐 − 2)
1

𝜋
√
5

6
√
𝑡𝜎(𝑟)

𝜌𝜎(𝑟)
                        (31 − 𝐼 ) 

 حيث

:𝜌𝜎 = ∑ |𝜙𝑖.𝜎(𝑟)|
2𝑁𝜎

𝑖=1الالكترونات كثافة هي.  

𝑡𝜎(𝑟) =
1

2
∑ ∇ 𝜙𝑖.𝜎

∗ (𝑟)∇𝜙(𝑟)
𝑁𝜎
𝑖=1: الحركية الطاقة كثافة هي. 

𝑉𝑥.𝜎
𝐵𝑅(𝑟)كمون  هيBeck وRoussel [38] من أجل نمذجة كمون كولون الناتج عن الثقوب التبادل  المقترح

31)العلاقة  في𝑥𝜎العبارة  − 𝐼 )، الحصول عليها انطلاقا من  تم𝜌𝜎(𝑟), ∇𝜌𝜎(𝑟), ∇𝜌𝜎
2 (𝑟), 𝑡𝜎(𝑟) 

𝑉𝑥.𝜎
𝐵𝑅(𝑟) = −

1

𝑏𝜎(𝑟)
(1 − 𝑒−𝑥𝜎(𝑟) −

1

2
𝑥𝜎(𝑟)𝑒

−𝑥𝜎(𝑟))                 (32 − 𝐼 ) 

 :التاليةباستعمال العلاقة  سبتح    𝑏𝜎(𝑟) بينما

 𝑏𝜎(𝑟) = [
𝑥𝜎
3(𝑟)𝑒−𝑥𝜎(𝑟)

8𝜋𝜌𝜎(𝑟)
]

1

3
                                    (33 − 𝐼 ) 

𝜎السبيين إلى تشير.  

خطيا مع الجذر التربيعي مع لكي تتوافق cاختيرت قيمة  ، (I-24)المعادلة في
∇𝜌(𝑟)

𝜌(𝑟)
    [33]   

c=𝛼 + 𝛽(
1

𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙
∫
𝑐𝑒𝑙𝑙

|∇𝜌(𝑟
′)|

𝜌(𝑟′)
𝑑3𝑟′)

1

2                       (34 − 𝐼 ) 

 .الحجم العنصري للخلية 𝑉𝑐𝑒𝑙𝑙أي

 𝜶 و𝛽أين مستقلان مقدران هوما 𝛼: تأخذ القيمة 𝛼 = βو  (وحدة)بدون  0.02− = 1.023𝐵𝑜ℎ𝑟1 تم  ⁄2

  .[40] االحصول على المقدارين تجريبي

I.2. الكامل والكمون ايخط دةيالمتزا ةيالأمواج المستو طريقة   

.1.2. I طريقةAPW  

 ذلك عرض أندرسون بعد ،APW دةيالمتزا ةيالموجة المستو قةيطر [20]م نشر سلتر 1937في  

 ني، وهذه الطريقة هي أساسا تحسFP-LAPWالكامل  والكمون ايخط دةيالمتزا ةيالمستو الأمواج قةيطر [22]

أو  M.Tدالة الالكترونات الخاصة بكمـون  ولكتابة دالة الموجة الالكترونات أخذ سلتر شكل APW .لطريقة

 .(2-1) ـلالشك نيبالذرات إلى منطقت طيالفضاء المح قسمي والذي ،( النحل ةيخل) كمون سمىيما 
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    لإقحاميةا لمنطقةا                                                                  

 

 

 

 

 

 

 M.T نكمو شكل :(I.0) شكل

 بها طتبارلاا ةشديد تناولالكتراو لأنويةا من كل تشمل M.T ةكر خلدا لىولأا لمنطقةا

 .بالأنوية طتبارلاا ضعيفة تناولالكترا تشملو ،اتبالكر تحيط لاقحاميةا لمنطقةا لثانيةا لمنطقةا

 .T.Mنصف قطر كرة  مثلي 𝑟𝛼 حيث

 :بالعلاقة عطىيوالذي 

𝜙(𝑟) {

1
1
2⁄
∑ 𝐶𝐺𝑒

𝑖(𝐺+𝐾)𝑟               𝑟 > 𝑟𝑎𝐺

∑ 𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟 )             𝑟 < 𝑟𝑎
Ω
𝑙𝑚

                                  (35 − 𝐼 ) 

 

:حيث  

Ω: الموحدة ةيالخل حجم مثلي. 

: 𝑌𝑙𝑚 ةي(الكروةي)التوافق ةيالدالة الهرمون. 

GC : لنشرا تمعاملا. 

 :نتكو ينغرودشر لةدمعا لحلوو

 M.T. ةلكرا خلدا شعاعية لحلو: أولا

 ءللجز ينغرودشر لةدلمعا لمنتظمةا للحلوا يه lU(r) أن حين في لإقحاميةا لمنطقةا في مستوية موجة :ثانيًا-

 :يكتب يلذا لشعاعيا

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈𝑙(𝑟) = 0                       (36 − 𝐼 ) 

MT الكرة   

 

 

              

        

 rα 
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𝑉(𝑟)مثل الجزء الخاص بالكمون الكروي و𝐸𝑙 ةيالشعـاع الــدالة أن نيحــ في ة،يمثل الطاقة الخطي 

36)فة فـي العلاقة المعـر − 𝐼 ) تنتهي شروط التعامد عند حدود  ة،يالقلـب ةيتكون معـامـدة لكـل الحـالات الذاتـ

 :كالتالي نغريتصبح معادلة شرود𝐸2و 𝐸1 ةيالذات ميالموافقة للق𝑈2و 𝑈1 ةيمن أجل الدوال الشعاعM.Tكرة 

(𝐸1 − 𝐸2) r𝑈1𝑈2 = 𝑈2
𝑑2𝑟𝑈1

𝑑2𝑟
− 𝑈1

𝑑2𝑈2

𝑑2𝑟
                                    (37 − 𝐼 ) 

 

 𝐴𝑙𝑚بدلالة المعاملات  𝐴𝑙𝑚تنشر المعاملات  M.Tعلى سطح الكرة   ϕ(𝑟)الدالة إستمرارية ولضمان

 في التغاير معاملات تسمى 𝐸𝑙المعاملات الطاقوية الإقحامية،الخاصة بالأمواج المستوية في 

 :علىالحسابات الجبرية نحصل  بعدAPWالطريقة

𝐴𝑙𝑚 =
4𝜋𝑖𝑙

Ω
1
2𝑈𝑙(𝑅𝑙)

∑ 𝐶𝐺𝑗𝑙(|𝐾 + 𝑔|𝑅𝛼)𝑌𝑙𝑚
∗

𝐺 (K+G)                   (38 − 𝐼 ) 

 

 وبالتالي نتحصل علىM.Tي كرة ف الشعاعيةتصبح متوافقة مع الدوال G: بـالمعرفة  ةيالدوال الذات

                                                             APWs .أساسية دالة

 أي نتحصل على𝐸𝑙،الموافقة للطاقة M.Tداخل كرة  نغريهي حلول معادلة شرود APWs الدوال

  G .للمعاملعصابة الطاقة الموافقة 

 لأن في حالة  𝑈𝑙(𝑟𝛼)اللصعوبات خاصة في الدوظهرت مجموعة من اAPW  قةيفي الطر

 تكون ةيوبالتالي الدوال الشعاعM.Tة على سطح كرة كون معدوم𝑈𝛼(𝑟𝛼) ميق𝐴𝑙𝑚نقصان المعاملات 

 23]] نغيكول أدخل المشكل هذا ولحل ة،ينيالب المنطقة في ةيمنفصلة عن دوال الموجة المستو

 ليمثت ىترتكز أساسا علAPW دةيالمتزا ةيالأمواج المستو قةيعلى طر راتييمن التغ مجموعة[22]وأندرسون 

 ،𝑈𝑙(r)إمتلاكها مشتقات بالنسبة للطاقة𝑈𝑙 (r)ةيخط باتيبترتM.Tخارج كرة ϕ(r) الشعاعية الدالة

 .FP-LAPWالأمواج المستوية المتزايدة خطيا  قةيبطرسمية

 2.2. I. قةيطر مبدأ  FP-LAPW 

تكون على  M.T داخـل كرة الأساسيةالدالة FP-LAPW‘الأمواج المستوية المتزايدة خطيا  قةيي طرف

للطاقة،  بالنسبة𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟)  باشتقاق وتمتاز𝑈𝑙(𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟) ةيللدالة الشعاع ةيخط باتيشكل ترت

 تخضع لشرط التالي: 𝑈𝑙(r)𝑌𝑙𝑚(𝑟)و الدالةAPW (II.2) قة،يمثل دالة الطر تعرف𝑈𝑙الدالة

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈̇𝑙(𝑟) = 𝑟𝑈𝑙(𝑟)                             (39 − 𝐼 ) 
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ه الدوال مع استمرارية هذ أيM.Tعلى سطح كرة  الاستمراريةمضمونة  𝑈̇𝑙و𝑈𝑙الدوال  ةيي الحالة اللانسبف

تصبح LAP𝑊𝑠)) دةيالمتزا ةيالمستو الموجة دالة إذن ،M.T)خارج كرة  (ةينيفي المنطقة الب ةيالموجة المستو

 FP-LAP :قةيللطر ةيدالة أساس

ϕ(𝑟) = {

1

Ω
1
2⁄
∑ 𝐶𝐺𝑒

𝑖(𝐺+𝐾)𝑟
𝐺                                          𝑟 > 𝑟𝛼

∑ {𝐴𝑙𝑚𝑈𝑙(𝑟) + 𝑈̇𝑙(𝑟)}𝑌𝑙𝑚(𝑟)                𝑟 < 𝑟𝛼𝑙𝑚

     (40 − 𝐼 )   

 

 .𝐴𝑙𝑚المعاملات عةيلها نفس طب  𝑈̇𝑙الموافقة للدالة𝐵𝑙𝑚المعاملات  نيأ

كرة  داخـل ،APW ةقيمثل حالة الطر الإقحاميةفي المنطقة  الوحيدة ةيتكون الموجة المستو  SWLAP الدوال 

M.T الـدوالLAP𝑊𝑠 أفضل من الدوال  AP𝑊𝑠،  باختلاف𝐸𝑙الطاقة عصـابة عن لايقـل Eةيالخط باتيالترتـ 

 :بالشكل  𝐸𝑙  والطاقة المشتقة الدالة على تنشر أن مكني 𝑈𝑙  و الدالةSAPW ةيأحسن دالة شعاع تنـتج

𝑈𝑙(𝐸, 𝑟) = 𝑈𝑙(𝐸𝑙 , 𝑟) + (𝐸 − 𝐸𝑙)𝑈̇𝑙(𝐸, 𝑟) + 0((𝐸 − 𝐸𝑙)
2)                           (41 − 𝐼) 

𝐸))0 نيأ − 𝐸𝑙)
  .الطاقويالخطأ الرباعي  مثلي(2

 تضمن استمرار دالة الموجة على سطح كرةFP-LAPW خطياالأمواج المستوية المتزايدة  قةيطر

.M.T 

I.2.0. لخطيةدور الطاقات ا 𝑬𝒍  

U̇ متعامدتان و  Ul الدوال  lعلى سطح كـرة  ةيبدقة متناه ةيمع الحالات القلـبM.T ،الشروط  لكن هذه

الحـالات  نيالخلط ب ومن جهة أخرى نأخذ خطر ،l مةيموافقة لنفس الق القلبيةعندما تكون الحالات  ةيكـاف ـستيل

معامدة لأي حالة من  ريإذن الدوال الغـ،APW قةيي الطـرمعالج ف ريمع حالة التكافؤ، فهو غ ةينصف القلب

الممكن إجراء  ريهذه الحالة من غ في، Elللطاقة  قيدقـ ارياخت لـزمي FP-LAPW قةيفي طر ةيالحالات القلب

 فنص أكبر خـتاريالموضع فـقط و  مـدارات على النشـر باستخدام كـونيحـل أحسن  ،Elرييالحسابات دون تغ

ملاحظة أن مخـتلف  جـبيمع أنه مع العلم أن هذه الخاصية غير واردة في كل البرامج.  M.T لكرة مكنم قطـر

 ةيجدا للبن قياب دقالبعض. لإجراء حس أن تعرف على أنها مسـتقلة عن بعضـها يجبEl  ةيالطـاقات الخط

  .l العصابة أن تختار عصابة الطاقة الموافقة لنفس يمكنEl  الإلكترونية،

I.2.2. الشعاعية الدوال ةيبن 

 في ةيتكون موجة مستو FP-LAPW ايخط دةيالمتزا ةيالأمواج المستو قةيلطر الأساسيةالدوال 

لـها  الأساسية تحـت شرط أن الدوال ،M.Tداخـل كرة شعاعيةعلى شـكل دالة  تنشر والتي، الإقحاميةالمنطـقة 

  :بـتصبح تحدد  FP-LAP للطريقة الأساسيةلدوال ا فبنية M.Tعلى سطح كـرة مستمر  كونياشتـقاق 
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 .𝑈̇(𝑟) اقةبالنسبة للط 𝑈𝑙(r) شعاعية دوال- أولا

 .ةيالشـروط الحدود تحقق𝑎𝑙𝑚،𝑏𝑙𝑚 المعاملات- ثانيا

اج الأمو الممثل للكرات في حدود معاملات ،𝐿𝑚𝑎𝑥 القطع الزاوي العزم ديبتحد تسمح ةيلشـروط الحدود

نختار حدود  من الملائم ,r من أجل نصف قطر الكرة  M.Tأكبر طول موجة في كـرة  مثلي maxG ة،يالمستو

 القطع المغلق

 CutOff بـ  maxGrؤmaxL ، ايخط دةيالمتزا ةيالمستو الأمواج ـقةيالـتقارب مضمون في طر ايتقن -FP

LAPWإذا كان maxGr  9و1يتغير بين.   

I.2.4. ةياللانسب ةيعاعالدوال الش   

والطاقة  للكمون الكروي ةيالـتال نغريمعادلة شرود حلول 𝑈𝑙(r)ةيالشعاعالدوال  ةيالحالة اللانسبـ في

.ةيالخط 𝐸𝑙 

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈𝑙(𝑟) = 0                                   (42 − 𝐼 ) 

 

r𝑈𝑙(0) يةالشـروط الحدودL 0. فـيM.T  لكرةجزء الكمون الكروي  هو𝑉(𝑟) نيأ =  ايً حال 0

 :هو𝐸𝑙  بالنسبة للطاقة الاشتقاقمطبقة، 

{−
𝑑2

𝑑𝑟2
+
𝑙(𝑙 + 1)

𝑟2
+ 𝑉(𝑟) − 𝐸𝑙} 𝑟𝑈̇𝑙(𝑟) = 𝑟𝑈𝑙(𝑟)                    (43 − 𝐼 ) 

 

 M.T: كـرة فـي مقـننة بحتص ةيالحلول الشعاعـ

∫ 𝑟2𝑈𝑙
2(𝑟)𝑑𝑟 = 1

𝑅𝛼
0

                                                (44 − 𝐼 ) 

 على شكـل: (2-8)حـل متجانس للمعادلة لا متجانسة  هو  𝑈𝑙أن  ثيح

ℎ𝑙𝑈𝑙 − 𝐸𝑈𝑙 = 𝑈𝑙                                                     (45 − 𝐼 ) 

 

 .متعامدتان تكونا مشتقاتهاو 𝑈𝑙  أن الدالة يتضح (2-9)باستخدام شروط التقنين 

∫ 𝑟2𝑈𝑙(𝑟)𝑈̇𝑙(𝑟)𝑑𝑟 = 0
𝑅𝛼
0

                                               (46 − 𝐼 ) 

 .مقننة تكون  𝑈̇𝑙   والـدالة
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𝑁𝑙 ≡ ∫ 𝑟
2𝑈𝑙
2(𝑟)𝑑𝑟

𝑅𝛼
0

                                                     (47 − 𝐼 ) 

 

 :ةيبالمعادلة التال ضهاييمكن تعو FP-LAPW قةيشروط التقنين في طر

𝑅𝛼
2 (𝑈𝛼
′ (𝑅𝛼)𝑈̇𝛼(𝑅𝛼) − 𝑈𝑙(𝑅𝛼)𝑈̇𝛼

′ (𝑅𝛼)) = 1                      (48 − 𝐼 ) 

 مع أن:

𝑈̇𝑙(𝐸, 𝑟) =
𝜕𝑈𝑙(𝐸,𝑟)

𝜕𝐸
,𝐸)              و                    𝑟) =

𝜕𝑈𝑙
′(𝐸,𝑟)

𝜕𝑟
 𝑈𝛼
′ 

 

 على الشكل: 𝑈𝑙من شروط التقنين يمكن أن ننشر𝑈𝑙و𝑈̇𝑙 يمكن حلها المعادلة عدديا، الدوال 

𝑈𝑙(𝐸 + 𝛿) = 𝑈𝑙(𝐸) + 𝛿𝑈̇(𝐸) +⋯                             (49 − 𝐼) 

 

𝑈̇(𝑟) أي 𝑈𝑙(𝑟) مع هذا الاختيار، تقنين   على الطاقة𝐸𝑙عرض الطاقة لرتبة  يشير ∥ ∥

  :عندما [38] أندرسنمقبول حسب  كوني ةيالخط

‖𝑈̇(𝑟)‖|𝐸𝑙 − 𝐸| ≤ 1                          (50 − 𝐼) 

 :إلى نلجأ ممكن، ريإذا كان هذا الاختيار غ

 . حالة كل طاقة أخذ مع مفصولة، ةيطاق نافذة كل عالجي و طاقة نوافذ إلى الطاقي المجال قسمي  -

 .نستخدم النشر على مواضع المدارات  -

I.2.5. ةيالنسب ةيالشعاع الدوال 

 ةيعاعش دالة إلى ةياللانسب ةيالة الشعاعـعندما تقـترب سرعـة الإلكترون من سـرعة الضوء ت صحح الد

 راتييالتغ الإقحامية، و تهمل في المنطقة M.Tتدخل فـي الحسبان داخل كرة  ةيالنسبـ التأثيراتأن  ثيبح ة،ينسب

43) بتعويض تـعتمد أساسا ةيالنسب − 𝐼 )   44)و − 𝐼 )  تعرض عدة  ايً [ تقن24] المكافئة ـراكيمعادلة د

 هإدراجو  مدار-نيسب فعل ريتأث ةيالكمون كروي و إهمال فـي البدا مع أخـذ ديراك[ لحل معادلة 25-24] علماء

  .بعد مايف

 :بـ يعطى راكيد انيلتونيهام

𝐻𝐷 = 𝐶𝛼𝑝 + (𝛽 − 1)𝑚𝑐
2 + 𝑉(𝑟)                            (51 − 𝐼 ) 

 

α, β :تأخذ الشكل المصفوفي التالي 
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𝛼 = [
0 𝜎
𝜎 0
]                 ;             𝛽 = [

1 0
0 −1

] 

ψ  ديراك لهاملتونيانالشعاع الذاتي  𝐻𝐷ويكتب: 

Ψ [
𝜙
𝜒
]                                          (52 − 𝐼 ) 

 . ـرةيالمركبة الصغللدالة الموجة و  رةيتدعى المركبة الكب :  ثيح

 :تصبح نغريشرود معادلة إذن

c (𝜎𝑝)𝜒=(𝜀 − 𝑉)𝜙                                            (53 − 𝐼 ) 

𝑐(𝜎𝑝)𝜙 = (𝜀 − 𝑉 + 2𝑚𝑐2)𝜒                           (54 − 𝐼 ) 

 

53)  المعادلتينمن  − 𝐼 )54)  و − 𝐼 )ينتج: 

1

2𝑚
(𝜎𝑝)(1 +

𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2
)−1(𝜎𝑝) + 𝑉𝜙 = 𝜀𝜙                              (55 − 𝐼 )  

 :التقريب باستخدام

(1 +
𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2
)−1 ≈ 1 −

𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2
                                                  (56 − 𝐼 )  

 :العلاقة ومع

𝑝𝑉 = 𝑉𝑝 − 𝑖ħ∇𝑉                                      (57 − 𝐼 ) 

 : ينتج

(∇σ𝑉)(𝜎𝑝)=(∇σ𝑝)+i𝜎[∇, 𝑝]                                 (58 − 𝐼 ) 

 

 :𝜙  تحقق الدالة تفاضليةنعـود لنحصل على معادلة 

[(1 −
𝜀−𝑉

2𝑚𝑐2
)
𝑝2

2𝑚
− 𝑉]𝜙 −

ħ2

4𝑚2𝑐2
(∇𝑉∇𝜙) +

ħ2

4𝑚2𝑐2
(𝜎[∇𝑉, 𝑝]𝜙) = 𝜀𝜙          (59 − 𝐼 )  

 

 :كروي تناظر قبليفي حالة الكمون 

[
𝑝2

2𝑚
+ 𝑉 −

𝑝4

8𝑚3𝑐2
−
ħ2

4𝑚2𝑐2
𝑑𝑉

𝑑𝑟

𝜕

𝜕𝑟
+
1

2𝑚2𝑐2
1

𝑟

𝑑𝑉

𝑑𝑟
(𝐿⃗ . 𝑆 )]𝜙 = 𝜀𝜙                       (60 − 𝐼 ) 

 

 :هيM.Tداخل كرة  راكيحلول معادلة د نيللعزم السب ةيدالة ذات ريالحد الأخ كونيلما 
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Ψ𝑘𝑣 = [
𝑔𝑘χ𝑘𝑣
−𝑖𝑓𝑘𝜎𝑟𝜒𝑘𝑣

]                                                      (61 − 𝐼 ) 

 

 :ةيالآت ةيتحقق المعادلة الشعاع 𝑔𝑘و𝑓𝑘ن الدوال أ نيفي ح

 

𝑑𝑓𝑘

𝑑𝑟
≡ 𝑓𝑘
′ =
1

𝑐
(𝑉 − 𝐸)𝑔𝑘 + (

𝑘−1

𝑟
)𝑓𝑘                                   (62 − 𝐼 ) 

  

𝑑𝑓𝑘

𝑑𝑟
≡ 𝑔𝑘
′ = −

(𝑘−1)

𝑟
𝑔𝑘 + 2𝑀𝑐𝑓𝑘                                  (63 − 𝐼 )  

I.2.0. الكمونات ديتحد  

حد الكمون  ،𝑉𝑐 (r)الكولبي الكمون حد وارتباط -تبـادل حد على يشتمل K.Sكمون المستخدم في مـعادلة 

بواسن من  معادلة من حسبيالـذي r  𝑉𝑐و كمون النواة  ،r HVموع كمون هرتري الكولمبي هو مجـ

 ( :يةكترونات و أنوإل (كـثافة الشـحن

∇2𝑉𝑐(𝑟) = 4𝜋𝜌(𝑟)                                                  (64 − 𝐼 )  

 

 الشحنة-هشب تسمى الحل قةيطر عكوسة،الموفقط ممكن في فضاء الشبكة  كونيتكامل هذه المعادلة 

 : نيو تتركز على ملاحظت[27,26]

 .داخل الكرة جدا وسريعة الإقحاميةفي المنطقة  ببطيء ريوتتغالشحنة مستمرة  كـثافة-أولا

 .ةداخل الكر الشحن ومتعددة ةيمتعلق مرة بالشحنة الإقحام ةيالكولمبي في المنطـقة الإقحام الكمون-ثانيا

 :هيـيكثافة الشحن تنشر كسلسلة فور ةيالإقحام في المنطـقة

                                 (65 − 𝐼 ) ρ(𝑟) = ∑ 𝜌(𝐺)𝑒𝑖𝐺𝑟𝐺 

 𝐽𝑒 تحسب انطلاقا من معادلة باسل 𝑒𝑖𝐺𝑟دوال الموجة 

 

∫ 𝑟𝑙+2𝐽𝑙(𝐺. 𝑟)𝑑𝑟 
𝑅

0
= {
𝑅𝑙+3

𝐽𝑙(𝐺.𝑟)

𝐺𝑟
              𝐺 ≠ 0 

𝑅3

3
𝜎𝑙,0                          𝐺 = 0

                   (66 − 𝐼 ) 

 

𝑒𝑖𝐺 𝑟 = 4𝜋𝑒𝑖𝐺𝑟 ∑ 𝑖𝑙𝐽𝑙(|𝐺|𝑙𝑚 |𝑟 − 𝑟𝛼|)𝑌𝑙𝑚
∗ (𝐺)𝑌𝑙𝑚(𝑟 − 𝑟𝛼)           (67 − 𝐼 ) 
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 :حيث

: r ةيالكرو الإحداثيات. 

𝑟𝛼  :صف قطر كرة ن. 

 الكمون الكولومبي على الشكل الأتي:  يصبح

𝑉𝐶(𝐺 ) =
4𝜋𝜌(𝐺 )

𝐺2
                                                        (68 − 𝐼 )  

 

68)  على نحصل − 𝐼 ) المعادلة نكامل: 

𝑉𝑃𝑊 = ∑ 𝑉𝑙𝑚
𝑃𝑊

𝑙𝑚 (𝑟)𝑌𝑙𝑚(𝑟) = ∑ 𝑉𝑉
𝑃𝑊

𝑉 (𝑟)𝐾𝑣(𝑟)                     (69 − 𝐼 ) 

 

  𝑉𝑃𝑊 .يمثل الكمون المنطقة الإقحامية 

   لما

𝐾𝑣(r) = ∑ 𝐶𝑙𝑚𝑌𝑙𝑚𝑚 (𝑟)                                         (70 − 𝐼 ) 

 .MTمعادلة غرين نحسب الكمون داخل الكرة  باستخدام

𝑉𝑉(𝑟) = 𝑉𝑙𝑚
𝑃𝑊(𝑟) [

𝑟

𝑅
] +

4𝜋

2𝑙+1
{
1

𝑟𝑙+1
∫ 𝑑𝑟′𝑟

′𝑙+2𝜒

0
ρ𝑣(𝑟′) + 𝑟

𝑙 ∫ 𝑑𝑟′𝑟
′𝑙−1

𝜌𝑣
𝑅

𝜒
(𝑟′) −

𝑟𝑙

𝑅2𝑙+1
∫ 𝑑𝑟′𝑟

′𝑙+2𝑅𝜒
0

𝜌𝑣(𝑟′)}                         (71 − 𝐼 ) 

 .الشحنةثل الجزء الشعاعي لكثافة يم : 𝜌𝑣(r) حيث

 I.2.7. برنامج Wien2K  

  ، Wien2K [21]المدمجة في برنامج  ايخط دةيالمتزا ةيالموجة المستو قةياستخدمنا في حساباتنا طر

 (:I -3) رقم الشكل المنفصلة ةيالبرنامج تشمل مجموعة من البرامج الفرع

NN أقطار ديتحد في ساعدي كما الأقرب وجوارها ذرة كل نيب: يعمل هذا البرنامج على تحديد المسافة 

 .الذرات

LSTART  :ةيبن حسبي بالتالي و المدارات طاقة في الفرق حسبيو ةيالذر الكثافة البرنامج هذا ولدي 

 عصابات الطاقة.

SYMMETRY  :بالذرات الخاصة لمواقع النقطية المجموعة حسبي, الجملة في التناظر اتيعمل ولدي, 

 الشبكة وحساب مصفوفة الدوران الموضعي. لهرمونيةمعامل الأساسي ال ولدي

KGEN : المكعبات  ولديK بريليونفي منطقة. 



 والكمون الكامل ايخط دةيالمتزا ةيوطريقة الأمواج المستو ية الكثافةنظرية دال                                      

23 

 

DSTART  :دورات الحساب الذاتي  ةيالكثافة الأولية لبدا ولديSCFمن والمولدة ةيالمنتجة من الكثافة الذر 

. LSTART 

 :ةيالتالمحددة في النقاط SCFأن دورات الحساب الذاتي  نيفي ح

LAPW0  :الكثافة من انطلاقا الكمون ولدي. 

LAPW1 : ةيو الأشعة الذات ةيالذات ميالق ،حساب عصابات التكافؤ. 

2LAPWةي: حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذات. 

LCORE : والكثافة ةيحساب الحالات القلب. 

MIXER  :(القلبية لكتروناتالاوالتكافؤ  الكترونات) الخارجةالكثافة الداخلة و  خلطي 
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 Wien2Kبرنامج  ةي: بن (I2 .) الشكل

 

 

 

 

NN 

Vérifier le non-

chevauchement 

des sphères 

LSTART 

Calcul atomique 

Hnl = Enlnl 

Densité atomique  

Fichier d'entrer 

SYMMETRY 

Fichier struct 

Fichier 

d'entrer KGEN 

Génération 

de le maille 

k 

DSTART 

Superposition 

des densités 

atomiques 

 

LAPW0 

2VC = 8   poisson 

Vxc ()      LDA 

LAPWO 

V= VC +Vxc 

V  VMT 

LAPW1 

2+Vk = Ekk 
LCORE 

Calcul atomique 

Hnl = Enlnl 

Ek k cor

e 

Ecor

e 

LAPW2 

𝜌𝑣𝑎𝑙 =  𝑘
∗𝑘

𝐸𝑘<𝐸𝐹

 

val 
MIXER 

new= old (val+ core)  

ne

w 

old 

ST Converge? 
oui 

non 
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I-2-8  خاتمة 

في هذا الفصل قدمنا أهم النظريات والتقريبات التي وضعها العلماء لدراسة الأنظمة الفيزيائية والتي لم 

ك فو-يبات تقريب هارتريالكم دراستها وواجهت صعوبات في ذلك. من أهم هذه التقر تستطيع ميكانيك

لتي جاءت بهدف تبسيط معادلة وا (DFT) المفصل لنظرية دالية الكثافة اوبنهايمر، وكذلك تطرقنا بالشرح

لكثافة الإلكترونات الكلية، حيث من مميزات هذه النظرية إجراء  ينغر من خلال استعمال الطاقة كداليةشرود

تستند  كاةتوجد عدة برامج للمحا. بالتقريبات الأخرى السابقة نةالحسابات وإعطاء قيم دقيقة في وقت قصير مقار

الصلب  الجسممج محاكاة يستخدم في مجال فيزياء وهو براWien2kلهذه النظريات ومن بينها نذكر برنامج 

  .الكاملالذي يعمل في اطار الامواج المستوية و الكمون  والكيمياء الكمية
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II.0. مقدمة    

وهو مركب البيروفسكايت. نشرح أهم المعارف التي يجب  الدراسة،سيقدم هذا الفصل جزءًا مهمًا من        

 .بما في ذلك التعريفات والتراكيب والأنواع وأهم التطبيقات مراعاتها،

 نولوجية وبسببوذلك بسبب نطاق تطبيقاته التك ،[1]الصلبةيحتل البيروفسكايت مكانة خاصة في كيمياء الحالة 

 (.3CaTiOاهتمامه الأساسي، الذي اشتق اسمه من معدن طبيعي: تيتانات الكالسيوم )

نفس البنية الأم. تم اكتشاف هذا المعدن لأول مرة في عام  لها 3ABO لـبلورات العام الاسم أيضًا أصبح ولكنه

 (1856-1792)عادن الروسي من قبل الجيولوجي جوستاف روز، وسمي بيروفسكايت تكريما لعالم الم 1139

  . 3ABXهيالكيميائية العامة لمركبات بنية البيروفسكايت  الصيغة

II.0.  البيروفسكايتتعريف مركبات 

 خصائصها الكهربائية والمغناطيسية والبصرية، هذه البيروفسكايت ذات أهمية كبيرة بسبب تعتبر

تشكل البيروفسكايت عائلة كبيرة من المواد . [2]الحرارة والضغط وتغيير الطور لدرجةحساسة الخصائص 

اكتشف لأول مرة في  الذي ، ]CaTiO ]3)3(الكالسيومالبلورية التي اشتق اسمها من معدن طبيعي، تيتانات 

من قبل الجيولوجي غوستاف روز، وأطلق عليها اسم بيروفسكايت تكريما لعالم المعادن الروسي 1831عام 

  [1]. (1112-1186ليف ألكسيفيتش بيروفسكي )

 (.3CaTiO)الكالسيوم تيتانات بيروفسكايت: II.1)( الشكل

 

(في جامعة GOLDSCHIMDT) من قبل1126تم إنتاج أول بيروفسكايت صناعي سنة 

مما أدى إلى استخدام مصطلح البيروفسكايت لوصف جميع البنيات المماثلة للمركب  أوسلو)النرويج(،

(3CaTiO[ )4،] 3كيمائية والممثلة في الصيغة الBXA،  حيثA كاتيون ذات قطر ايوني كبير ينتمي بشكل

فهو كاتيون ذات قطر ايوني صغير يكون بشكل عام Bعام إلى سلسلة من التراب النادر أو التراب القلوي، أما 
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 جينهي ذرة أكسجين في حالة الاكاسيد ولكنها قد تكون هالوجين أو نيترو X[، 1معدًنا انتقاليًا أو معدًنا نبيلاً]

 :الاتيكما يوضح الشكل  ،[5] في حالات أخرى

 

 

 
 

 .3XBAالشكل العام لمركبات البيروفسكايت البسيطة  يوضح (II.2): الشكل

II.2.  البيروفسكايتالبنية البلورية لمركبات  

 ( يتم221) رقم Pm3̅m يت المثالية هي مكعب بسيط ينتمي إلى المجموعة الفضائيةابنية البيروفسك

 عن  ببعضها البعض مرتبطة (BX6) ثية الأبعاد من ثماني الأسطحواسطة شبكة مكونة من كومة ثلاوصفها ب

 .[6ذرات ]8 علىيحتوي  3ABXللبيروفسكيت فالشكل البلوري .(1Ⅰ)الشكل يبينكما  Xذراتطريق ربط 

 

 . (6BX)جوهالتي تشكل شبكة من ثماني الوو 3ABXة المثالية للبيروفسكيت يمثل البني : ).II 3(لشكلا

 :كالاتييتم التنسيق في الشبكة البلورية  حيث
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 ذرة من الانيون 12الكاتيون محاط ب.X 

 الكاتيونB ذرات من الانيون 6محاط ب.X 

 الانيونX من الكاتيون  ذرات 4محاط بA  وذرتين من الكاتيون.B 

في  في الأصلAولا تكون ذ ارت أ البيروفسكايت،اعتمادا على اختيار المنشأ، هناك طريقتان لوصف بنية 

 في منتصفXو ذرات  ( 1/2،1/2،1/2في وسط المكعب في الموضع )Bذرات  ،(2,2, 2الموضع)

 أما في الطريقة الثانية يتم تحريك الأصل (.II 4) كما هو موضح في الشكل (1/2,1/2,0كل وجه )

 عفي الموض Bو (1/2,1/2,1/2يشغل الموضع ) Aمما يجعل  بواسطة شعاع )(

 .[7]( .II 4) كما هو موضح في الشكل( 0,0, 1/2في منتصف كل ضلع )Xو ( 2,2, 2)

 

 في B(ذرات تقعb) ،(2,2,2) الأصل فيA(ذرات تقع aبطريقتيها ) البيروفسكايتبنية  :(.II 4) الشكل

 (.2,2,2) صلالأ

 : وهي البيروفسكايتيمكن تصنيف أنواع من Bو Aعلى احتلال الموقعين  اعتمادا

 الذي تشغل مواقعه البسيط يروفسكايتالب :A وBعلى التوالي بنوع واحد من الكاتيون مثل 

  ( 3CsPbI،3KMgF،3CaTiO ). 

 الموقعين أحد: حيث يشغل المعقد بيروفسكايتال Aأو Bاثنين من الكاتيونات المختلفة مثل 

)3OyNbxPbMg  ،3TiOyBxNa ،  3IySnxCsPb : حيث ) у = 1 +x. 

 سمي مزدوج لان حجم الشبكة هو ضعف حجم البيروفسكايت البسيط مثلالمزدوج البيروفسكايت : 

 ( 6MnMoO2Sr  ،6TiI2Cs). 

II.4.  البيروفسكايتشروط استقرار بنية   

في التركيب البلوري لمركبات B وA الكاتيوناتإن اختيار الذرات الموضوعة على موقع 

 وA تللكاتيوناقة بين أطوال نصف قطر الأيوني لاارها، وخاصة العأمر ضروري في استقر البيروفسكايت

Bوالأنيون  Xتلعب  لتيا والانيوناتبين الكاتيونات  الكهروسلبيةف في بواسطة أيونية الروابط وكذلك الاختلا
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وهما عامل  البيروفسكايتومن هذا نجد معيارين لاستقرار بنية  [8خصائص المواد ] في تحديد دورا حاسما

 .ية الروابط الأيونية الموجبةوأيون (t) حالتسام

II.0.4 . التسامحعامل Facteur de tolérancet  

ف راالانح أو بمفهوم أخر هو مقياس[ 9] البلوريةو معيار يقيس استقرار وتشوه البنية ه t التسامحعامل 

صل في الأ وضع (B-X)و (A-X) الروابط، ويعبر عن التوازن بين للبيروفسكيتالبنية المكعبة المثالية 

 [.4.10] (Goldschmidt) لوصف بنية البيروفسكايت من طرف مؤسس علم الكيمياء البلورية

 حيث طول X .والأنيونBو A الكاتيوناتوالذي يعتمد في حسابه على نصف القطر الأيوني لكل من 

هي (B-X) ةالرابط
𝑎

2
الشكل )   هي (A-X) وطول الرابطة     

𝑎

√2
 ي حالة البنية المثاليةف وهذا (II.5) الشكل( 

1               (𝐴=(B+X): التاليةالمكعبة ومن هنا نجد المساواة  + 𝑋) √2⁄ 

 

 

 

 

 

 

               (a                )(b)     𝑎 2⁄ ) =X+RBR)          (c)    √2𝑎) =X+RA2(R 

 .الحصول على التعبير عن عامل التسامح لهيكل بيروفسكايت بسيط:  (II.5الشكل )

(a    البسيطشبكة البيروفسكايت. 

 (b  المكعبةمنتصف الشبكة. 

  (cوجه الشبكة المكعبة. 

 :الاتية قةيعطى عامل التسامح بالعلا

t = 
𝑅𝐴+𝑅𝑋

√2(𝑅𝐵+𝑅𝑋)
                                  (1 − 𝑰𝑰 ) 

 :أن علما

AR:  نصف قطر ايوني من الكاتيونA .  

BR:  نصف قطر ايوني من الكاتيون .B  

XR:   نصف قطر ايوني من الانيونX .  
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 كايتالبيروفس، حيث تكون بنية البيروفسكايتف على مثالية رايصف هذا العامل الهندسي الانح   

وعندما تتحرك بعيدا t = 1 لى شكل شبكة مكعبة مثالية لماويكون ع ،t < 1.06 > 0.75 في المجال   مستقرة

 القيمة يمكن أن تتعرض البنية لتشوهات مختلفة، فمثلا إذ كان عامل التسامح موجود في المجال عن هذه

 0,75< 𝑡 < ستكون البنية مكعبة، لذلك  t < 1.06 > 0.99في المجال  و سيكون تشوه تقويمي  0,96

 .[11] (II.1)واقف وفقا لقيمة عامل التسامح كما هو موضح في الجدول يمكن تمييز العديد من الم

 .[31البنية البلورية وفق قيمة عامل التسامح ] تطور (II.1): جدول

 

 

t >1.06 

Hexagonal 

 

 

 

0.75<t< 1.06 

Pérovskite 

 

 

t< 0.75 

ilménite 
0.99<t<1.06 

Distorsion 

cubique 

0.96 <t<0.99 

Distorsion 

rhomboédrique 

0.75<t< 0.96 

Distorsion 

orthorhombique 

 

II.0.4 . الروابطأيونية  

 المعلومة الثانية التي تحدد معيار الثبات هي الأيونية في رابطة الأيونات الموجبة. يتم تحديد الطابع

الكهروسلبية  ةف في القدرمن الاختلا [12]وفقًا لمقياس باولينج  3ABX النوعالأيوني لهيكل البيروفسكايت من 

 :المعادلةل التي يتم الحصول عليها من خلا

𝜒̅ =  
𝑋𝐴−𝑋+𝑋𝐵−𝑋

2
                                                  (2 − 𝑰𝑰 )  

هيكل  المجاور لهما X الانيون وBو  Aالكاتيوناتفي الكهروسلبية بين  الاختلافاتهي  X-BXو X-AX حيث

 .[13ابط المعنية طابع أيوني قوي ]عندما يكون للرو رارات يكون أكثر استقالبيروفسكاي

 II.5.  البيروفسكايتتصنيف مركبات  

 على أساس العنصر الذي يحتل الهالوجيناتتصنف مواد البيروفسكايت إلى عائلة الاكاسيد وعائلة 

 .لهذه المواد 3ABXفي الصيغة الكيميائية  X الموقع

II.0.5 سيدالاكا.عائلة  

تشتمل عائلة البيروفسكايت على عدد كبير من الاكاسيد المختلطة الممثلة في الصيغة 

 أنيون هوOوكاتيونات ذات أحجام مختلفة كما ذكرنا سابقا  عن عبارةBو  Aحيث ،ABO)3(الكيميائي

 لكاتيوناتااجل تشكيل بنية اكسيد البيروفسكايت يجب أن يكون مجموع حالات التكافؤ في  من ،[31] الأكسجين

A وB ( الذي يبقى ثابتا، ومنه تكون الشحنة-6( وهذا للتعويض عن تكافؤ الأكسجين الثلاثي )+6مساويا إلى ) 
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سبيل  علىإلى آخر،  بيروفسكايت منBو  Aللكاتيوناتمعدومة، وتختلف حالات التكافؤ  الكلية للمركب

3( المثال
-2O3+B3+(A,)3

-2O4+B2+(A ,)3
-5+O2B1+(A  [21.] 

II.0.5. الهالوجيناتعائلة  

 اليود(، Br) (، البرومcl) (، الكلورF)الفلورهي عناصر من الجدول الدوري وتتمثل في  الهالوجينات

(I)، فالخواص الفيزيائية والكيميائية لهذه العناصر موضوع دراسات متعمقة، وهي جزء من المجموعة السابعة 

يشير  ،2228حتى عام  .[33ع المعادن لتشكيل هاليدات ]وتتحد م (-1للجدول الدوري التي لديها تكافؤ )

ى أنها البيروفسكايت وتم تصنيف معظمها عل مصطلح البيروفسكايت بشكل عام إلى أكاسيد فلزية لها هياكل من

في حين أن بيروفسكايت الهلوجينات  [34] الكهروضوئية. للتطبيقات كهروضغطيةمواد كهربائية عازلة أو 

 =  ؛ ( ABX3 تحل محل أنيونات الأكسيد الهلوجين أنيونروفسكايت الاكاسيد بحقيقة أن التي تختلف عن بي

A  ، كاتيون أحادي التكافؤ = Bالتكافؤ ،   كاتيون معدن ثنائي= X أنيون الهلوجين(، اعتمادا على العنصر

 تصنيف نوعين وهما: لبيروفسكايت الهلوجين يمكن A  الذي يحتل الموقع

 .(Cs) مثلمعدني  A هي التي يكون فيها الكاتيون :عضويةجين الغير بيروفسكايت الهلو

التي يتم  البيروفسكايت هالوجيناتيشكل فصيلة فرعية من  :العضويغير -البيروفسكايت المهجن العضوي 

 [.15] (NH3-RNH3) أو (R-NH3) غير العضوي بجزيء عضوي من النوع A فيها استبدال الكاتيون

لتطبيقات ا ت المرغوبة وذات فائدة كبيرة بالنسبةالهلوجين خصائص أشباه الموصلا حيث تظهر بيروفسكايت

 أجرى1113 عامالضوئية. يعود اكتشاف بيروفسكايت الهلوجين إلى تسعينيات القرن التاسع عشر، ففي 

(Wells) على هالوجين  دراسة متعمقة حول تخليق مركبات هالوجين الرصاص من محاليل تشتمل وآخرون

 الدنماركيالباحث  اكتشف1957 سنة وفي  CsPbX (cl, Br, I=X)[16] 3سيزيوماص والرص

(C.K.MOIIER) 3(هياكل أن(CsPbBr  و(CsPbcl3)  [ 11لها بنية البيروفسكايت.]  قدم1978 عامفي 

(Weber)وغيرها إمكانية  دراسة بلورية على البيروفسكايت الرصاص. وقد أظهرت هذه الدراسات أول

من  2228 عام في وآخرون (Kojima Akihiro) عمل وبدأروفسكايت الهلوجين في البصريات، استخدام بي

[، 11يا الشمسية ذات المردود المقبول ]ل إظهار إمكانية استخدام هاليدات البيروفسكايت في مجال الخلاخلا

ة والإلكترونيات يا الكهروضوئيمعهد حول العالم على تقنيات الخلا 1222حاليا يعمل باحثون في أكثر من 

 [.19مقالة علمية في هذا المجال ] 1222والتي أنتجت أكثر من  البيروفسكايت، بهالوجيناتالضوئية المتعلقة 

II.0.  البيروفسكايتالتطبيقات التكنولوجية لمركبات  

 [22تلعب البيروفسكايت دورا مهما في تكنولوجيا الصناعة، يتم استخدامها في المكثفات وذاكرات]

[ وتستخدم في 23] الضوئي والكاشف[ الثنائيات الباعثة لضوء 22]الترانسيستور[ 21]وند الميكروهزة وأج

يمكن  ج الإشعاعي والتيالمجال الطبي مثل الفلوروبيروفسكايت التي تستخدم في قياس الجرعة أثناء العلا

المزيد من التطبيقات في  [ ولها24استخدامها أيضا في تصنيع لوحات التصوير الشعاعي للأشعة السينية ]
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[ وهي فائقة التوصيل في درجات 21يا الوقود ][ وخلا26يا الكهروضوئية ][ والخلا28السيراميك الشفاف ]

[. 29[ وتغير مقـاومتها الكهـربائية فجأة عند وضعها في مجال مغناطيسي]21حرارة عالية نسبيا ]

هذا ل نه من الممكن تغيير خصائصه ضمن حدود واسعة جداعــالمية تقريبا لأ إمكانية اسـتخدام وللبيروفـسكايـت

  .[32] ≪بيروفسكايت الحرباء الكيميائية  ≫السبب أطلق عليها اسم 

II.7.  3 مركبKCdBr  

 ذات KCdBr(x=cl. Br. I) 3العضويةأظهرت في السنوات الأخيرة، بلورات البيروفسكايت غير 

 [كمية32فجوة نطاق قابلة للتعديل] ،[31عالية ]معامل امتصاص عالي، كفاءة تحويل كهروضوئية 

 ت[كما أظهرت العديد من التطبيقات في مجالات أجهزة أشباه الموصلا33عالية من اللمعان الضوئي]

 يا الشمسية والثنائيات الباعثة للضوء وأجهزة الكشف الضوئي، وهو مرشح واعد بشكل خاصمثل الخلا

 [.38]يا الشمسيةلخلاالحمراء الباعثة للضوء واLEDلمصابيح 

II.8.  الخاتمة 

 هذا الفصل تم تقديم لمحة عامة عن مركبات البيروفسكايت وأهم المفاهيم المتعلقة بيها، انطلاقا من في

التطبيقات لمثل لهذه المركبات، كما خصصت الدراسة  وأهم وتصنيفاتهااستقرارها  وشروط وبنيتهاتعريفها 

 محل دراسة في الفصل الآتي.  هو والذي 3KCdBr لمركببصفة خاصة 
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III.1. مقدمة   

لك البيروفسكايت المكعبة، وذ لمركبات والضوئيةالهدف من عملنا هو دراسة الخواص البنيوية والالكترونية 

 .(Wien2Kم برنامج)عن طريق المحاكاة باستخدا

( يوديد رصاص السيزيوم، يتبلور هذا المركب في 3KCdBr)المركب الذي تناولناه في دراستنا هو

 في( K) بوتاسيومحيث تتموضع ذرات ال( 221) رقمPm͞3m هيكل مكعب ينتمي إلى المجموعة الفضائية 

في (Br) البرومو( 2،2،2) المكعب رؤوس في (Cd) كادميوم( وذرات ال2.8،2.8، 2.8مركز المكعب )

 .(1) ( كما هو موضح في الشكل2،2،2.8أنصاف أضلع المكعب )

 

 .3KCdBr البيروفسكايتثية الأبعاد لمركب بنية ثلا (:Ⅲ.0الشكل )

III.0.  الحسابطريقة  

ي إطار ف الكامل والكمونالمتزايدة خطيا  المستويةإجراء الحسابات الحالية باستخدام طريقة الموجة  تم

أخـذ  كما( Ry 0.0001) . باستخدام طاقة قطعWien2K المدمجة في برنامج DFTالكثافة  دالية يةنظر

  كامل وجود لضمان اقطارها انصاف اختيار تم ،حيثM.Tالتقـريب النسبي لـدالة الـموجة داخل كرة  

 لذا لحسابا في أخطاء اديتف اجل من بينها فيما الكرات تداخل منع و الكرة داخل التكافؤ و القلبية الالكترونات

تـــم انتقاء الأخير  فيو ، 12maxL=اختيارنا قيمة العزم الزاوي ،MTR  [1]للـ مناسبة قيم اختيار الضروري من

 و الموضع كثافة وذلك حسب كل من تـــقـريبي pointK، 1=max*KMTR=3000اختباري للــــنقاط الـخاصة 

لحساب  mBJ ثم GGA نااستخدام ثم .(Self Consistent) ذاتيال ب الحسا باستخدام وذلك المعمم التدرج

ت الإلكترونات مع أنوية الأيونات، يوصف هذا الارتباط باستخدام يعالج تفاعلا تبادل_ارتباط الذي كمون

 . الكاملالكمون 
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  :هـو الإلكتروني التوزيع البوتاسيوم لعنصر بالــنسبة

14s 63p2 3s6 2p 1s1 K: 

 : هو الكادميوم لعنصر يالالكترون وتوريع

 104 d 25s 64p 103d 24s 63p2 3s 62p 22s 21s Cd: 

 : فهو البروم لعنصر الالكتروني توزيع أما

54p 103d 24s 63p 23s 62p 22s 21s Br: 

III.2.  للمركبالخواص البنيوية  

 يها فيالمتحصل علحساب الخصائص البنيوية مهم جدا لدراسة أي مادة، لأنها تتيح لنا استخدام النتائج 

 الخصائص الفيزيائية الأخرى. هذا الحساب يهدف إلى تحديد حجم الخلية عند التوازن الموافق للحد تحديد

، مرنقهانوذلك باستخدام معادلة  B'ومشتقه الأول  Bوكذلك حساب معامل الانضغاطية  ،E الأدنى للطاقة

 هذه المعادلة كتالي: ىتعط

E(V) = 𝐸0+
𝐵

𝐵′(𝐵′−1)
[𝑉(
𝑉0

𝑉
)𝐵′ − 𝑉0] +

𝐵

𝐵
(𝑉 − 𝑉0)                          (1 − 𝑰𝑰𝑰)  

  :حيث

E(V) :  الطاقة الإجمالية كدالة للحجمV.  

0E :  (الصفرالطاقة الكلية في حالة التوازن )الضغط و درجة الحرارة عند. 

0V : .حجم توازن الشبكة الأولية 

B : بالمعادلة. المعرف مل الانضغاطمعا:  

 (2 − 𝑰𝑰𝑰)                                                       )
𝛿2𝐸

𝛿𝑉2
( 0VB =  

'B:مشتق وحدة الانضغاط، ويتم الحصول عليه من خلال : 

𝛿𝐵

𝛿𝑃
                                                                          (3 − III)  '=B 

باستخدام نفس الطريقة المستعملة في  وذلك ′B الأولومشتقه  Bقمنا بحساب معامل الانضغاطية 

 .3KCdBr للمركبالطاقة الكلية بدلالة الحجم  تغير (Ⅲ.2يمثل الشكل ) [3,[2المرجعين
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 .3KCdBrة الكلية بدلالة الحجم للمركب : تغير الطاق(Ⅲ.0الشكل )

 

 (B)'والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاط  (،B) ومعامل الانضغاط(، a) القيم المتحصل عليها لثابت الشبكة

 . المتوفرة  ][4النظرية(، حيث تتم مقارنتها ببعض النتائج Ⅲ.1) جدولمدونة في  ،3KCdBr للمركب

 نظرية قيم GGAالحالي  عملنا 

 a=b=c (A°) 8.81 [4]5.61 8.68[4] الشبكة ثابت     

 B 19.44 [4]21.06 21.81[4]    الانضغاط معامل

 B  4.96 [4]5.25 8.44[4]' الانضغاط لمعامل الأولى المشتقة

 

 . 3KCdBr( للمركبB( ومشتقة الأولى )'B( و معامل الانضغاط)a: قيم ثابت الشبكة )(Ⅲ.0) الجدول

هذا الحساب  تم (A8.81°) هو  KCdBr3المركبحصلنا عليه من أجل  الذي (aقيمة ثابت الشبكة)

 عن بما أنه ليس لدينا معلومات سابقة .GGA اعتمادا على تقريب المستويةباستعمال الكمون الكامل والامواج 

 في فقط تختلفو للمركب المكونة الذرات وفي البنية في له مشابهة أخرىالمركب، سنقوم بمقارنته بمركبات 

 (.3CsCdBr( و )3RbCdBr) العمود نفس إلى تنتمي التي الأولى الذرة

أقل من قيمة ثابت الشبكة   3KCdBr( للمركب الذي أجرينا عليه الدراسةa)قيمة لأن منطقية نتائجنا

 نياللذ لمركبينل الإلكترونية السحابة أن ثحي للمركبات الكلي الإلكترونات ددلع راجع وهذاللمركبين السابقين، 



 النتائج والمناقشة

46 

 

 عدد في تشترك الثلاثة المركبات ، 3KCdBrللمركبالسحابة الإلكترونية  من أكبر ابينهم المقارنة تمت

    .الخصائص تحديد في ت عتمد الأخيرة هذه أن إذ التكافؤ إلكترونات

 CsوRbوKالنتائج كانت متوقعة، ذلك بسبب تواجد العناصر  فإنالأولى  ومشتقاته الانضغاطبالنسبة لمعامل  أما

 في الجدول الدوري في نفس العمود وأسفل بعضها تواليا.

KCdBr34. الخواص الالكترونية للمركب.III 

 نصف ،ناقلأو دراسة الخصائص الالكترونية للمركبات تسمح بتحديد ماهية المركب سواء كان عازلا 

 الروابط بين ذراته وذلك للفهم الجيد للخصائص الفيزيائية للجسم. تحديد ناقل،

III.5.  الإلكترونيةبنية عصابة الطاقة  

 تعرف عصابة الطاقة على أنها تمثيل لقيم الطاقة بالنسبة للإلكترون بدلالة شعاع الموجة في الشبكة

تعريف بريليون الأولى ويمكن  منطقةالتعامل فقط مع اتجاهات التناظر الأعلى في  يتم وللتبسيط، المعكوسة

 .ناظرية محددةت قيمة لعصابة النقل في نقاط وأدنىين أعلى قيمة لعصابة التكافؤ المانع الطاقي على انه الفرق ب

 .(mBJ)و (GGA) تقريببتطبيق 3KCdBr للمركبيمثل بنية عصابة الطاقة  (Ⅲ.3) الشكل

 

 .mBJو GGA يباستعمال تقريب (3KCdBrبنية عصابة الطاقة الالكترونية لمركب ) :(Ⅲ.2) الشكل

 الشكل في (mBJ( و )GGA) عصابة الطاقة التي حصلنا عليها بتقريب نلاحظ من خلال بنية   

(Ⅲ.3)  أعلىتقع  حيثمباشر بين أعلى قيمة لعصابة التكافؤ وأدنى قيمة لعصابة النقل  غيروجود مانع طاقي 

يمكن تصنيف  إذا ، 3KCdBrللمركببريليون  منطقة في W التناظر العالية نقطةالقيمة لعصابة التكافؤ في 

 .مباشرة غيركنصف ناقل بفجوة  ،3KCdBrركب الم

 مقارنةيقلل من قيمة العصابة الممنوعة المحسوبة  (GGAومما هو متعارف عليه فان تقريب )    

 نعرض نتائج حيثمن اجل تصحيح قيمة المانع الطاقي،  mBJ تقريب على بالاعتماد قمنا لذا التجريبية، القيمةب
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 أخرى لمركبات النظرية بالقيم مقارنتها مع ،(Ⅲ.2الجدول ) للمركب فيالعصابة الممنوعة التي وجدناها 

عند   )eV0.67(تساوي 3KCdBrالموافقة للعصابة الممنوعة للمركب ة[. القيم4] البنية في لها مشابهة

 .(mBJ)( عند استعمالنا تقريب eV2.34) و (GGA) تقريباستعمالنا 

 هو وكما متقاربة، الثلاثة للمركباتة الطاقة الممنوعة ( كانت قيمة عصابmBJ( و)GGA)تقريب باستعمال

   ( نتائجها تكون أقرب للتجربة.mBJ)تقريب فإن معروف

 النظرية القيم الحالي عملنا 

(GGA) 0.67 [4]0.63 2.86[4] 

(mBJ) 2.34 [4]2.28 2.12[4] 

 .KCdBr3قيمة عصابة الطاقة الممنوعة للمركب (: Ⅲ.2الجدول )

Density Of States DOS  0. كثافة الحالات الالكترونية. III 

 اءفيزي في للاهتمام إثارة الإلكترونية الخصائص أكثر من واحدة هي (DOS) كثافة الإلكترون للحالات

 لطاقة،لتسمح لنا حسابات الكثافة الإلكترونية للحالات بتحديد التوزيع العام للحالات كدالة  الواقع،. في لصلبةا

يمكنها ووالحالات المسؤولة عن الروابط، ونوع التهجين، لتحديد الصفة السائدة لـكل منطقة  ومعرفة الطبيعة

للمركب بشكل  لفهم بنية النطاق الإلكتروني [6-8] ضا تحديد قيمة الطاقة لفجوة نطاق أشباه الموصلاتأي

 للمركب (Ⅲ.4) في الشكل ( الممثلةTDOS، PDOSنقوم بتحليل كثافة الحالة الكلية والجزئية ) أفضل،

KCdBr3. 

 

  3KCdBrللمركب ( TDOS،PDOS) الإلكترونيةكثافة الحالات  :(Ⅲ.4)شكلال
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 من خلال تمثيل كثافة الحالات يمكن ملاحظة النتائج التالية:

 واقعة في عصابة التكافؤ واثنان في عصابة النقل وهي كالتالي: مجموعات كبيرة 3 منتتكون  طاقوية عصابات

 . Cd-pوBr-s عن الحالات ناتجة 13-(eV) تتمركز في حوالي لأولىا المجموعة -

 .7-( eVتمركز في حوالي )K-p وCd-s للحالات خليط من ناتجة مجموعة هي الثانيةالمجموعة  -

 sأساسا من الحالات  ، تشكلتFEغاية مستوي فارمي إلى–eV 5 من حوالي المجموعة العليا لعصابة التكافؤ -

 .K-sيل للمدارات ضئمع توزيع  Brو Cdت المهجنة بين الذرا

متشكلة  وهي (18eV -2.2eVبالنسبة لعصابة النقل فنلاحظ وجود منطقة وحيدة تقع في المجال الطاقي ) -

 .Cd-s و Cd-pوبنسبة ضئيلة لـ K-s و K-pللـ أقل وبنسبة ،Br-pوBr-sأساسا من

7. III.  3للمركبالخواص الضوئيةKCdBr   

 لانتشاراء الحالة الصلبة للمواد على الخواص الضوئية مثل الامتصاص، الانعكاس، أهمية فيزيا تعتمد

 [.1-1] والانبعاث

7. III.0.  دالة العزل الكهربائيLa fonction diélectrique 

 تعتمد جميع المقاييس والخواص الضوئية على خاصية دالة العزل الكهربائي، هذه الخاصية تترجم

,𝜀(𝐾دة الصلبة للإشعاع الكهرومغناطيسي، ويمكن وصفها كدالة معقدةاستجابة الكترونات الما 𝜔)  من الناحية

 [.12,9في المادة الصلبة ]  𝐷⃗⃗والتحريض الكهربائي  𝐸⃗المجهرية والتي تربط شعاع الحقل الكهربائي

(4 − 𝑰𝑰𝑰)                                     𝐷⃗⃗  ⃗(𝐾, 𝜔) = 𝜀(𝐾, 𝜔). 𝐸⃗ (𝐾,𝜔) 

 

ε(ω) [ 32,31: هي الدالة العازل المعقدة، والتي تتم كتابتها على الشكل التالي :] 

ε(ω) = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔)                                            (5 − 𝑰𝑰𝑰)  

 

 :حيث

𝜀1(𝜔) ويرتبط باستقطاب الوسط.: الجزء الحقيقي 

𝜀2(𝜔)يترجم امتصاص المادة. والذي : الجزء التخيلي  

 رينةقمعرفة الجزء الحقيقي والتخيلي لدالة العزل يجعل من الممكن حساب الثوابت البصرية الأخرى مثل  إن

  𝛼(𝜔) [11.]الامتصاص ومعامل n (𝜔) الانكسار

 KCdBr . 3لمركب( يوضح نتائج ثابت العزل Ⅲ.5) الشكل
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 3KCdBr لمركبالعزل  ثابت(: .Ⅲ5) الشكل

 Penn [12:]الطاقوي الممنوع ويعطى بعلاقة  بالمجال 𝜀1(0)يتعلق

         𝜀1(0) ≈ 1 + (
ħ𝜔𝑝

𝐸𝑔
)2                          (6 − 𝑰𝑰𝑰)  

 :حيث

: ħ𝜔𝑝   البلازماتمثل طاقة. 

Eg فجوة الطاقة : هي. 

[𝑚𝐵𝐽] 𝜀1(0) = 2.92 

[𝐺𝐺𝐴] 𝜀1(0) = 4.14 

 ويأخذيتزايد الجزء الحقيقي لدالة العزل  ،4.34eVالحقيقي تكون عند القيمة  جزئهقيمة لثابت العزل في  أكبر

القيم سالبة  ويأخذ 11.50eVعند الصفر إلى ليصل بالتناقص يبدأ ثم eV9.22ثم  4.34eVعظمى عند قيم

V12.82e،  3في هذا المجال يعكس المركبCdBrK كليا ويسلك سلوك معدن، ونستطيع استعمالها  الضوء

 كحاجز واقعي ضد هذه الأشعة في هذا المجال الطاقوي. 

 الممكنة الانتقالات كل بجمع وي حسبيرتبط مباشرة بالبنية الطاقوية الالكترونية  𝜀2العزل لدالة التخيلي الجزء

 :الإلكتروناتب المشغولة غير الحالات إلى المشغولة الحالات من

𝐼𝑚𝜀(𝜔) = 𝜀2(𝜔) =
4𝜋2𝑒2

𝑚2𝜔2
 ∫|𝑖〈𝑀〉𝑗|2 − (𝑓𝑖(1 − 𝑓𝑖))𝛿(𝐸𝑓 − 𝐸𝑖 − ħ𝜔)𝑑

3𝑘           (7 − 𝑰𝑰𝑰) 
𝑖,𝑗
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ت الالكترونية بين توافق الانتقالا 𝜀2بدلالة طاقة الاشعاع، قمم المنحنى 𝜀2( يوضح أيضا تغيرⅢ.5)الشكل

 1.26evالنقل، نلاحظ أن طاقة العتبة المقابلة للنقطة الحرجة الأولى هي حوالي  وعصابةعصابة التكافؤ 

وهو ما يتوافق مع طاقة الفجوة  2.79eVتحصلنا على القيمة  (𝑚𝐵𝐽)بتقريب بينما(𝐺𝐺𝐴)المحسوبة بتقريب 

2.34eV مم، توجد من الق يةسلسلة متوال ظهور يبدأالامتصاص  عتبة دوبع. قبل هذه العتبة تكون المادة شفافة

 أن إلى بالتناقص يبدأ ومنها ،11.36eV وكذلك ،9.83evو9.34evو 6.21evأربع قمم بشكل أساسي في 

 .  (𝑚𝐵𝐽)تقريب باستعمال دائما الكبرى الطاقات عند ينعدم

 باقي حساب في سنعتمده وبالتالي ،(𝐺𝐺𝐴)ارنةمق أحسن نتائج أعطى الذي التقريب هو  (𝑚𝐵𝐽)تقريب أن بما

 . الخصائص

III.0.7. والتخامد الانكسار يمعاملL’indice de Réfraction et D’extinction    

( v)( إلى سرعته في الوسط c) الفراغيعرف معامل الانكسار بأنه النسبة بين سرعة الضوء في 

(n=𝑐 𝑣⁄ المادة، وهو  عازل بقيمةي اللون في المادة ويرتبط مباشرة بسرعة انتشار إشعاع أحاد ويتميز  (

 n (𝜔) [14,13   .]الجزء الحقيقي من معامل الانكسار المعقد 

N(𝜔)= n(𝜔) + iK(𝜔)                                       (8 − 𝑰𝑰𝑰) 

n(𝜔)ي بالعلاقة: الجزء الحقيقي لمعامل الانكسار المعقد)معامل الانكسار( ويعط : 

n(𝜔) = ([{𝜀1
2(𝜔) + 𝜀2

2(𝜔)}
1
2⁄ + 𝜀1(𝜔)]

1
2⁄
) √2⁄                             (9 − 𝑰𝑰𝑰) 

 :K (𝜔):الجزء التخيلي لمعامل الانكسار المعقد وهو معامل الخمود ويعطي بالعلاقة 

K(𝜔) = ([{𝜀1
2(𝜔) + 𝜀2

2(𝜔)}
1
2⁄ − 𝜀1(𝜔)]

1
2⁄
) √2⁄                              (10 − 𝑰𝑰𝑰) 

-Kramer)علاقةل ويتم تحديد الارتباط الموجود بين دالة العزل الكهربائي ومؤشر الانكسار المعقد من خلا

Kronig) [18:وهي ] 

ε(ω) =  𝑁2                                                     (11 − 𝑰𝑰𝑰) 

 (.Ⅲ6التي تم الحصول عليها موضحة في الشكل ) 3KCdBr البيروفسكايتتائج معامل الانكسار لمركب ن
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 (𝑚𝐵𝐽)تقريب  باستخدام 3KCdBrلمركب والتخامد الانكسار معامل(: .Ⅲ6) الشكل

 نلاحظ ، 3KCdBrدلالة الطاقة للمركبب التخامد ومعامل( تغير قرينة الانكسار .Ⅲ6) الشكل يوضح

 يمكن ومن أجل الترددات المنخفضة  n(ω) قيمةأن الجزء الحقيقي لدالة العزل يتناسب مع قرينة الانكسار، 

𝑛أن:  أي المعدوم الطاقوي المستوى عند العزل لدالة التربيعي الجذر أنها على تقديرها = √𝜀(0) 

n(0)=√2.92=1.70 

د إلى قيمته القصوى حيث يكون الجزء الحقيقي من دالة العزل معدوما وتوافق طاقة مقدارها معامل التخام يصل

11.38ev. 

 

Le Coefficient d’absorption الامتصاص معامل   .2.7. III  

يمثل جزء من  حدة رئيسية وأساسية لتقييم المواد الالكتروضوئية،و𝛼(𝜔)يعتبر معامل الامتصاص

امتصاص عندما يتسبب الفوتون الممتص من طرف المادة  فيقال انه هناك من السطحالطاقة الممتصة في وحدة 

قة لالذلك فان الع في قفزة الكترونية من حالة مشغولة في حزمة لتكافؤ إلى حالة فارغة من حزمة التوصيل،

 [:11,16] كالآتيهي αومعامل الامتصاص  Egبين فجوة الطاقة 

α =
𝐴[𝐸−𝐸𝑔]

1
2⁄

ℎ𝜈
                                               (12 − 𝑰𝑰𝑰)  

A : .يمثل ثابت التناسب الذي يعتمد على كثافة الحالات المرتبطة بامتصاص الفوتون 

: Eبـ الإشعاع طاقة.eV 

: ℎ   .ثابت بلانك  

 :  𝜈.تردد الإشعاع 

:الآتية العلاقةذلك من خلل وكما ذكرنا سابقا أن معرفة دالة العزل تمكننا من حساب معامل الامتصاص و  

(13 − 𝑰𝑰𝑰)                           𝛼(𝜔) = 2𝜔𝑘 = √2𝜔[𝜀1
2(𝜔) + 𝜀2

2(𝜔)]1/2 



 النتائج والمناقشة

52 

 

 التي تم الحصول عليها موضحة في 3KCdBr البيروفسكايتنتائج عامل الامتصاص لمركب      

  (Ⅲ.7)الشكل
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  3KCdBr للمركبتصاص معامل الام (:.Ⅲ7الشكل )

 

 ةلطاق تم حساب الأخير كدالة طيف معامل الامتصاص البصري للـمركب المدروس. يوضح الشكل

 دايزبالت يبدأ ثم2.77eV العتبة عند الامتصاص يبدأ. الحرارة ودرجةالفوتونات عند الظروف العادية من ضغط 

 14.78eVو 9.84eV، 11.36 على القيم عندليصل إلى أ ، يزداد معامل الامتصاصالفوتون كلما زادت طاقة

وتوجد مجموعة من القمم  ،83.74nmوnm 126، 109.1nm التواليوالتي توافق أطوال الأمواج على 

.أي الامتصاص يكون في 55.74nm ما يوافق طول موجة ق در بـ 22.35eVالمتتالية متمركزةً عند القيمة 

 المجال الفوق البنفسجي. 

8. III. 3ونة للمركب خصائص المرKCdBr Proprietes Elastiques 

مثل  لصلبةا للحالات المختلفة الأساسية بخصائص تتعلق لأنها الاهتمامات من العديد الثابت معرفة تقدم

 ومعامل( C 11. C44C.12[. مجموعة النتائج المتعلقة بالثوابت المرنة )11]والاستقرار البنيوي الحالات معادلة

 بواسن ومعامل( G0B/) النسبة ،( Y) يونغ معامل ،( G) القص معامل ،( A) التباين لومعام( 0B) الانضغاط

(𝜐) الجدول في أدرجت (3.Ⅲ). 

8. III.0  العلاقات التي تربط معاملات المرونة مع ثوابت المرونة 

( C 11. C44C.12) المرونة ثوابت من انطلاقا الآتية المعادلات نستعمل المرونة معاملات حساب أجل من

[19.]  

𝐵 =
1

3
(𝐶11 + 2𝐶12)                        (14 − 𝑰𝑰𝑰)    
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𝐺𝑉 =
1

5
(𝐶11 − 𝐶12 + 3𝐶44)            (15 − 𝑰𝑰𝑰) 

𝐺𝑅 =
5𝐶44(𝐶11−𝐶12)

4𝐶44+3(𝐶11+𝐶12)
                        (16 − 𝑰𝑰𝑰)  

𝐺 =
𝐺𝑉+𝐺𝑅

2
                                      (17 − 𝑰𝑰𝑰) 

𝐸 =
9𝐵𝐺

(3𝐵+𝐺)
                                     (18 − 𝑰𝑰𝑰) 

𝑣 =
(3𝐵+2𝐺)

2(3𝐵+𝐺)
                                  (19 − 𝑰𝑰𝑰) 

𝐴 =
2𝐶44

𝐶11−𝐶12
                                   (20 − 𝑰𝑰𝑰) 

 

 (GGA)المحسوبة بتقريب  3KCdBrللمركب المرونة معاملات قيم(: .Ⅲ3)الجدول

 : حيث

 على المطبق الجهد مةمقاو أي. الأساسيةمقاومة البلورة للانضغاط وحيد الاتجاه وفق الاتجاهات  𝐶11  يمثل

 [.122]الاتجاهات وفق( 122) المستويات

 𝐶12 آخر اتجاه في للتوتر واحد اتجاه في الطولي الاجهاد يمثل. 

 [.122( على طول الاتجاهات]122مقاومة إجهاد القص المطبقة على المستويات)  𝐶44الثابت  يعكس

8. III.0. ت المرونة الاستقرار الميكانيكي وعلاقته بمعاملا                                                                                                                        

 ،0)44C( ،>0)12+2C11(C<(،012C-11C<) المكعب للنظام اللازمة الميكانيكي الثبات شروط

 .]C0<B12C]81>11: المعيار( 0B)ويجب أن يستوفي معامل الانضغاط 

  3KCdBrيجعل ما أعلاه المذكورة المعايير استيفاء ويتم ،(.Ⅲ3الجدول ) في  ijCلـ الموجودة القيم تلخيص تم

14)بالعلاقة  ميكانيكيا، نلاحظ أيضا أن معامل الانضغاط المحسوب من الثوابت المرنة مستقرا − 𝑰𝑰𝑰)   له

( G0B/)من وجهة نظر الليونة والهشاشة، فإن نسبة  ،لبيرش مورغان EOSمعادلة الحالة  تعديلاتنفس قيمة 

 Pugh [20.21 .] يقدمها التي
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( G0B/) كان إذا هشة المادة تكون عامة كقاعدة. والهشاشة الدونة بين تفصل( G0B/)لنسبة  حدية قيمة هناك

هذا يشير  3.81 هي 3KCdBrلـ( G0B/) قيمة. 1.18 من أكبر( G0B/) كان إذا مرنة وتكون 1.18 من أقل

 .الطبيعة في للانضغاطإلى أن المركب قابل 

 Haines عنها أبلغ وقدالمواد الصلبة،  ابطورخصائص وطبيعة ال عن معلومات هناك بواسن نسبة قيمة توفر

 2.28وهي أكبر من أو يساوي  2.1لها قيمة منخفضة تبلغ  كافئيةنسبة بواسون مقابل المواد الت أن [،22]

مما يؤكد الرابطة الايونية السائدة لهذا  2.31هي  3KCdBrلمركب  المحسوبة  υقيمة للمركبات الأيونية 

 المركب.

 تباين الى تشير منها أعلى أو واحدلل مساوية قيمة له كانت إذا ،(A)المرن التباين معامل بحساب أيضا قمنا

المركب متباين الخواص  هذا يشير إلى أن 01. 46فإن قيمة معامل التباين هي  (Ⅲ.3)للجدول وفقا الخواص

 كلماف بلورية، الصلبة المادة في الصلابة مقياس لتوفير يستخدم والذي( Y)يونغ معامل أيضا لدينا في الطبيعة

 نستنتج أن يمكن لذلك   GPa212.92 =Y وجدنا حالتنا في صلابة أكبر المادة كانت يونغ معامل قيمة زادت

 .الصلابة شديدة مادتنا أن

  . III9. 3لمركب الكهروحراري النقل ئصخصاKCdBr  

Les propriétés de transport thermoélectrique  

 لهذا هرباءك إلى للحرارة المباشر المادي تحويل على الكهرباء لتوليد الأساسي المبدأ يعتمد

 يةالحرار)الناقلية  كهروحرارية خصائص لها مواد عن بالبحث ملزمون الباحثين فإن السبب

 .(𝑆 الجيد سيباك ومعامل 𝜎 الناقلية الكهربائية العالية ،κ المنخفضة

 :الآتية العلاقات نستعمل الخصائص هذه لحساب
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 :حيث

       : الحرارية الناقلية تمثل (W / (m. K)) 

       :σ 1( الكهربائية الناقلية تمثل-m1-( 
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       S  :سيباك معامل تمثل (1-V.K) 

       T  :الحرارة درجة تمثل 

        μ :الكيميائي الكمون 

 𝑓         :اكدير لفيرمي توزيع دالة 

       𝛺  :الاساسية الخلية حجم 

        𝜀 :لطاقة الذاتية القيم 

       e : الالكترون شحنة 

 :العلاقة خلال من ZT الجدارة عامل ي سمى بعادالأ بمقدار الكهروحرارية المادة خواص ت قاس

𝑍𝑇 = 𝑇. 𝑆2
𝜎


                      (24 − 𝑰𝑰𝑰)  

. III0.9. سيباك معامل Coefficient de Seebeck S: 

 يبيكس تأثير مثل معروفة مبادئ ثلاثة على تعتمد عامة عملية هو الكهروحراري التأثير

 أن حيث لنا نسبةبال أهمية ذا سيبيك تأثير يعتبر الدراسة، هذه في. طومسون وتأثير بلتيير وتأثير

 والبنية طعمةالم النواقل فوأنصا سيبيك تأثير يلعب. المهدرة الحرارة استعادة على تركز مشكلتنا

 ةحرك تتأثر. الصلبة المادة في الكهروحراري التحقيق في معًا مهمة أدوارًا للمركب الطاقوية

 والآخر يالخارج الكهربائي الحقل بسبب الدافعة القوة هو الأول مختلفين؛ بحدثين الإلكترونات

 يحتوض تم. البنية عيوبو الفونونات بواسطة الإلكترون اصطدامات بسبب الطاقة ضياع هو

 العمل هذه في المقدم النموذج يتعامل. Boltzmann النقل معادلة خلال من الحدثين بين التفاعل

 أن نفرض عملنا في. Boltzmann معادلة حل أجل من الثابت الاسترخاء زمن تقريب مع

 s15-10 ×= 5  τ [23.] 

 وادالم استخدام يفضل. الحرارة جةدر تغير على المتولد الكمون فرق نسبة هو سيباك معامل

 الكيميائي الكمون مع S تغيير وتوضيح رسم تم. سيباك من العالية المعاملات ذات الكهروحرارية

 تنخفض كلفن 322 عند مرتفعة ذروة لها S أن الواضح ومن . (Ⅲ.8)الشكل في الحرارة ودرجة

 اقةط على الإلكترون يحصل الحرارة، درجة ترتفع عندما. التوالي على كلفن 922و 622 عند

 معامل أن المعروف ومن. S في انخفاض عنه ينتج الذي النقل نطاق إلى ويثار كافية حرارية
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 تركيزًا الأصغر كاسيب معامل ي ظهر الواقع، في عكسياً  متناسبان حاملات الشحن وتركيز سيباك

 [.24] صحيح والعكس أعلى
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 درجات عند الكيميائي للكمون كدالة  3KCdBrلـ سيباك معامل تغير مثلي: .Ⅲ(8(الشكل

 .K622، K922وK322 الحرارة

، يمكن ملاحظة أن كمون الكيميائيكدالة لل  3KCdBrمعامل سيباك لـ غيريمثل ت الذي .Ⅲ(8(الشكلمن خلال 

ظيمتين ع فيرمي هناك قيمتينلواضح أنه بجوار مستوى قيم معامل سيباك تتناقص مع زيادة درجة الحرارة. من ا

من أجل كمون  K322كون عند درجة حرارةقيم تهاته ال . يمكن ملاحظة أن3KCdBrمعامل سيباك لـ لتمثلان 

لمعامل سيباك، وهنا يعتمد النقل على الثقوب )نصف ناقل من  μV/K 143.31الذي يوافق  Ry2.236قيمته 

 ما يوافقه   Ry2.282 رت قيمة الكون الكيميائي بـدق K322(. أما القمة الثانية عند درجة حرارةpنوع

μV/K111.34-نصف ناقل من نوع  سيباك في هذه الحالة النقل يعتمد على الالكترونات لمعامل(n.) 

. III0.9.  الكهربائيةناقلية σ Conductivité électrique 

 ختلفةم حرارة درجات عند σ الكهربائية الناقلية في التغير ،(Ⅲ.9) الشكل يوضح

 رجةد مجال من للمركب الكهربائية الناقلية تبدأ الثلاث، المجموعات في. الكيميائي والكمون

 σ تقدم السالب، يالكيميائ بالكمون يتعلق فيما. تقريباً الكهربائية الناقلية بنفس المنخفضة الحرارة

-Ry2.11ما توافقه قيمة كمون 1.16 (Ωm) -1×112و m)2.38(Ω -1 ×710 عند عظمىا قيم

 صفر حول σ قيم تنخفض. للحالات العالية الكثافة إلى يرجع والذي ،على التوالي-Ry2.228و

 قلة لىإ يرجع ذلك في والسبب. المنحنيات من أيضًا واضح وهو النواقل وتركيز كيميائي كمون
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 فاعرتا يؤيد ما وهو بسرعة، تتزايد الموجبة، الكميات إلى بالانتقال. المنطقة هذه في العصابات

 .الناقل وتركيز( DOS) الحالات كثافة
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  3KCdBrللمركب σفي الناقلية الكهربائية  التغير.Ⅲ:(9(  الشكل

 .K622، K922و322عند درجات حرارة

. III2.9  الناقلية الحرارية Conductivité Thermique 

ي جدًا حل معادلة نقل بولتزمان وجعلها أكثر لدراسة نظام نقل الإلكترون لمادة معينة، من الضرور

 ملاءمة لتحليل الخاصية الكهروحرارية للمادة.

 نم النوعين كلا. والفونونات الإلكترونات تذبذبات إلى ما مادة في الحرارية الناقلية سبب يرجع

 تقالان يحدث ،نواقل أنصاف في. معادن أو نواقل أنصاف أكانت سواء المواد طبيعة على يعتمدان التذبذبات

في  l+  e=    كما في [،25] الحرة الإلكترونات بسبب المعادن في يحدث بينما الفونون، بواسطة الحرارة

. تم رسم تغير النقل الحراري الإلكتروني الفونونات بواسطة الحرارة انتقال واهمال eهذه الدراسة تم حساب

e  الشكلللمادة قيد الدراسة وعرضه في  )Ⅲ(10.الواضح أن ارتفاع درجات الحرارة يرفع  نمeκ  مع الحد

الأدنى بالقرب من الكمونات الكيميائية الصفرية. تنسب الطبيعة المتزايدة إلى الإلكترونات المثارة والثقوب. 

 .اتجاهاً مشابهاً يصوران eκو σيتضح أيضًا من الشكل أن 
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  3KCdBrللمركب eلناقلية الحرارية في ا التغير.Ⅲ:(10(  الشكل

 .K622، K922وK322عند درجات حرارة     

4.9. III معامل الجدارة ZT Facteur de mérite 

بالقرب من  الكيميائي، للكمونكدالة  3KCdBr( لـ ZT)تغير معامل الجدارة  .Ⅲ(11(يمثل الشكل

ما يقابله قيمة كمون ( ZT = 0.99ة الأعلى )مستوى فيرمي وفي درجة حرارة الغرفة توجد ذروة مقابلة للقيم

أن قيمة  ابم (.n)نصف ناقل من نوعeV2.219( والقيمة p)نصف ناقل من نوع eV2.288 كيميائي ق در بـ

ZT .قريبة من الواحد فان المركب مرشحًا للاستعمالات الكهروحرارية 
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 درجاتكدالة للكمون الكيميائي عند  KCdBr3( لـ ZTتغير معامل الجدارة ) (Ⅲ.11): الشكل

 K622، K922وK322حرارة
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9. IIIالخاتمة . 

ة بنية عصابات الطاقة وكثافة الحالات الكلي) والالكترونيةمنا في هذا الفصل بدراسة الخصائص البنيوية، ق

 وخصائص ،(الامتصاص ومعامل والتخامد الانكسار ومعاملي الكهربائي العزل)دالة  والضوئية( والجزئية

معتمدين على  (ZT)معامل سيباك وناقلية الحرارية والكهربائية ومعامل الجدارة  والكهروحرارية المرونة

في الإطار العام Wien2k   كامل المدمجة في برنامجالدة خطيا مع كمون يزاتج المستوية الماموطريقة الا

 . mBJوGGA يالتقريب باستعمالوذلك DFT الكثافةلنظرية دالية 

معامل a الشبكة،الخصائص البنيوية تم تحديدها عند درجة الصفر المطلق والمتمثلة في كل من ثابت 

وتحديد حجم الخلية عند التوازن الموافق للحد  'Bللضغطوالمشتق الأول للانضغاطية بالنسبة 0B الانضغاطية

فقة لشبكة البلورية ومعامل الانضغاطية متواالأدنى من الطاقة حيث كانت النتائج المتحصل عليها لكل من ثابت ا

 .ةمع القيم المتوفر
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 العامة الخاتمة

 لمركب والكهروحرارية في هذا العمل قمنا بدراسة الخواص البنيوية والالكترونية والضوئية

إطار  المتزايدة خطيا في المستوية والموجة الكامل الكمون (، وذلك باستعمال3KCdBr) المكعب البيروفسكايت

 .mBJوGGAمع اعتماد تقريبي  ،(Wien2k) برنامجالمدرجة في ( DFTدالية الكثافة ) نظرية

 :النتائج المتحصل عليها من هذا العمل هي كالتالي

  ومعامل الانضغاطية( للمركب التي تمت دراستهاالثوابت البنيوية المحسوبة )مثل ثابت الشبكة 

 تتفق جيدًا مع النتائج المتوفرة.

 تحليل بنية العصابة المحسوبة بينت بأن البلورة هي نصف ناقل ذو فجوة طاقية غير مباشرة مساوية إلى 

eV2.34. 

 تحالامصدر الحالات الالكترونية لعصابة التكافؤ والنقل تم تحديدها عن طريق تحليل كثافة ال 

 الالكترونية الكلية والجزئية.

 ( 01)القيم السكونية لوظيفة العزل الحقيقيε(0) ومعامل الانكسارn ( على التوالي1.70( و )2.92هي ). 

 يبدي المركب المدروس طاقة امتصاص قريبة من (1-cm 410)، القيمة إلى الذروة عند ويصل 

(9.84eV) ة.وهو ما يجعله جيد لاستخدامات الكهروضوئي 

 3استنتجنا أن المركب  معاملات المرونة الحساب خلال منKCdBr للانضغاط،  مستقر ميكانيكياً، وقابل

 ذو المدروسأن المركب  أيضًا ووجدناهي رابطة أيونية،  السائدة والرابطة

 .جداطبيعة قاسية 

 معامل سيباك لهذا المركب أوضح أنه يمكن استعماله كنصف ناقل من نوع  حسابp  معامل سيباك )قيمة

       مقارنة بنصف ناقل من نوع                                  ،p (S=143.37μV/K) نوع فيكانت كبيرة 

(S= 117.34 μV/K) n). 

 مما يجعله مرشحًا جيدا لاستعماله في منخفضة حرارية وناقلية ،عاليةهذا المركب ناقلية كهربائية  يقدم 

 الخواص الكهروحرارية.

 3 المركبKCdBr  ـمعامل سيباك مرتفع، ناقلية كهربائية جيدة وناقلية حرارية منخفضة، وبالتالي  يتمتع ب

 قريب من الواحدة هذا يعني أن المركب يصلح لتطبيقات الكهروحرارية. ZTفان معامل الجدارة 

م باستخدا  KCdBr)3(هذه النتائج النظرية المتحصل عليها في هذه المذكرة لمركب البيروفسكايت

لكترونية البنيوية والاا خصوصا الخواص أفكارً  بإعطائهاالمحاكاة، ستساعد وتسهل العمل عليها تجريبيا  طريقة

مساهمتنا في دراسة هذا المركب ليست سوى البداية  والكهروحرارية، وإنالمرونة،  والضوئية خصائص

 المركب وتحكم في استقراروكنظرة مستقبلية نأمل في تحسين  الأخرى،سة الخصائص الفيزيائية لدرا

المزدوج.يا  بنيته في درجات حرارة مختلفة، كما نأمل في دراسة مواد البيروفسكايت
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 قائمة الاشكال

 الأشكال قـائمـة

 DFTالأول: نظرية دالية الكثافة  الفصل

 الكامل والكمون ايخط دةيالمتزا ةيالمستو الأمواجوطريقة 

 12 مخطط لنظرية دالية الكثافة (I -0) الشكل

 M.T 15 نكمو شكل (I.2 :) شكل

 Wien2K   24برنامج  ةيبن (I2 .) الشكل

 خواص وتطبيقات مركبات البيروفسكايتالثاني:  الفصل
 30 (3CaTiOبيروفسكايت تيتانات الكالسيوم) (II.1) الشكل

 3XBA 31الشكل العام لمركبات البيروفسكايت البسيطة  يوضح (II.2) الشكل

 31 (6BXوالتي تشكل شبكة من ثماني الوجوه) 3ABXبنية المثالية للبيروفسكيت يمثل ال (II .3) لشكلا

 (.II 4) الشكل
 في Bتقع ذرات (b(، )2،2،2) الأصل فيA(ذرات تقع aبنية البيروفسكايت بطريقتيها )

 (2،2،2) الأصل
32 

 33 الحصول على التعبير عن عامل التسامح لهيكل بيروفسكايت بسيط (II.5الشكل )

 النتائج والمناقشة :الثالث فصلال

 3KCdBr 41ثية الأبعاد لمركب البيروفسكايت بنية ثلا (Ⅲ.1الشكل )

 3KCdBr 43تغير الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركب  (Ⅲ.2) الشكل

 mBJ 44و GGA( باستعمال تقريبي 3KCdBrبنية عصابة الطاقة الالكترونية لمركب ) (Ⅲ .3) لشكلا

 3KCdBr  45( للمركب TDOS،PDOSثافة الحالات الإلكترونية )ك (.Ⅲ 4الشكل )

 3KCdBr 47 لمركب العزل ثابت (Ⅲ.5الشكل )

 3KCdBr 49 لمركبالانكسار  معامل (Ⅲ.6الشكل )

 KCdBr   50 3معامل الامتصاص لمركب (Ⅲ.7)  الشكل

 (Ⅲ.8) الشكل
درجات الحرارة  دعن كدالة للكمون الكيميائي  3KCdBrيمثل تغير معامل سيباك لـ

K322وK622، K922. 
54 

 K622،K 922 55و322عند درجات حرارة KCdBr 3للمركب σفي الناقلية الكهربائية  التغير (Ⅲ.9) الشكل

 (Ⅲ.10) الشكل
 ،K622وK322عند درجات حرارة KCdBr 3للمركب eفي الناقلية الحرارية  التغير

K922 

56 



 

66 

 

 (Ⅲ.11) الشكل
 درجاتكدالة للكمون الكيميائي عند  KCdBr3( لـ ZTتغير معامل الجدارة )

 K622، K922وK322حرارة
56 
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 الجداول قائمة

 خواص وتطبيقات مركبات البيروفسكايتالفصل الثاني: 

 34 التسامح عامل قيمة وفق البلورية البنية تطور (II.1الجدول )

 النتائج والمناقشة :الثالث الفصل

 KCdBr3 43 للمركب( B( ومشتقة الأولى )'B) الانضغاط ومعامل( a) الشبكة ثابت قيم (Ⅲ.1)الجدول

 KCdBr3 45 للمركب الممنوعة الطاقة عصابة قيمة (Ⅲ.2)الجدول

 (GGA)المحسوبة بتقريب  3KCdBrللمركب المرونة معاملات قيم (Ⅲ.3)الجدول
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مركب ل ، كهروحراريةوالمرونية الدراسة الخصائص البنيوية، الإلكترونية والضوئيةتعالج هذه 
تمهيدا 3KCdBrالهدف من هذا العمل هو دراسة بعض خصائص مركب .  3KCdBrالمكعب البيروفسكايت

. يةالكهروحرار و  والكهروضوئيةالمركب قيد الدراسة في التطبيقات الالكتروضوئية  لمعرفة إمكانية استخدام هذا
برنامج  التي تم تنفيذها فيالكامل  الكمونو المتزايدة خطيا المستوية موا  لهذا الغرض تم استخدام طريقة الا

Wien2K  تقريبضمن( يGGA( و )mBJ) ت بنية باوأشارت حسا ،المتوفرة توافقت نتائج البحث مع النتائج
، (eV4..2)مباشرة بقيمة غير ة نطاق أن المركب المدروس عبارة عن نصف ناقل مع فجو  الإلكتروني النطاق
الضوئية  وتشير الخصائص cm 4(10-1قريب من )أن هذا المركب ذو معامل امتصاص  على ذلك وجد وةعلا

هذه المادة يمكن أن تكون مرشحا جيدا للتطبيقات  المدروسة للمركب قيد الدراسة أن والكهروحرارية 
 و الكهروحرارية. والكهروضوئيةالالكتروضوئية 

 

Résumé : 
Cette étude porte sur les propriétés structurales, électroniques, optiques, élastiques 

et thermoélectriques du composé pérovskite cubique KCdBr3. Le but de ce travail 

est d'étudier certaines des propriétés du composé KCdBr3 en vue de la possibilité 

d'utiliser ce composé à l'étude dans des applications optoélectroniques, 

photovoltaïques et thermoélectriques., pour ce but , on a utilisé la méthode des ondes 

planes linéarisées avec le potentiel complet, qui a été implémentée dans le 

programme Wien2K dans les approximations de (GGA) et (mBJ). Les résultats de 

la recherche concordaient avec les résultats disponibles et les calculs de la structure 

de la bande électronique ont indiqué que le composé étudié est un semi-conducteur 

avec une bande interdite indirecte de (2.34 eV). De plus, il a été constaté que ce 

composé a un coefficient d'absorption proche de (104cm-1). Les propriétés optiques 

et thermoélectriques étudiées du composé à l'étude indiquent que ce matériau peut 

être un bon candidat pour des applications optoélectroniques, photovoltaïques et 

thermoélectriques.  

 

Summary : 
This study focuses on the structural, electronic, optical, elastic and thermoelectric 

properties of the cubic perovskite compound KCdBr3. The purpose of this work is 

to study some of the properties of the compound KCdBr3 with a view to the 

possibility of using this compound under study in optoelectronic, photovoltaic and 

thermoelectric applications. For this purpose, the method used is linearized 

augmented waves  planes with the full potential, which has been implemented in the 

Wien2K program in the approximations of (GGA) and (mBJ). The search results 

were consistent with the available results and electronic band structure calculations 

indicated that the investigated compound is a semiconductor with an indirect 

bandgap of (2.34 eV). Moreover, it was found that this compound has an absorption 

coefficient close to (104cm-1). The studied optical and thermoelectric properties of 
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the compound under study indicate that this material may be a good candidate for 

optoelectronic, photovoltaic and thermoelectric applications. 
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