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 : مقدمة عامة

اٌّٛصٍخ ٚاٌّٛاد اٌعبصٌخ ِٓ ح١ث  أٔصبف إٌٛالً وّب ٘ٛ ٚاظح ِٓ اسّٙب ِٛاد رصٕف ث١ٓ اٌّٛاد    

 ٠ّىٓ ٚصف اٌّبدح اٌدبِذح عٍٝ أٔٙب ردّع حشذ وج١ش ِٓ اٌزساد إٌّفصٍخ. ٌٍز١بس اٌىٙشثبئٟ رٛص١ٍٙب

رفبعً ث١ٓ اٌىزشٚٔبد ٘زٖ اٌزساد  عٓ ثععٙب اٌجعط فٍٓ ٠ىْٛ ٕ٘بن عٕذِب رىْٛ ٘زٖ اٌزساد ِزجبعذح.

ٚسززصشف وً رسح عٍٝ أٔٙب ٚح١ذح ِٕفصٍخ عٓ اٌزساد الأخشٜ ٌٚٙزا فزشو١ت ِسز٠ٛبد اٌطبلخ 

ٌّدّٛعخ اٌزساد ٘ٛ عجبسح عٓ رشاوت ٌد١ّع اٌّسز٠ٛبد اٌطبل٠ٛخ فٟ اٌزساد إٌّفصٍخ ٚإرا ثذأد 

ثععٙب اٌجعط ٕٚ٘ب ٠دت اعزجبس أْ اٌزساد ثبلالزشاة ِٓ ثععٙب رجذأ الاٌىزشٚٔبد ثبٌزفبعً ِع 

الإٌىزشْٚ ٠ٕزّٟ ٌزدّع ٘زٖ اٌزساد ١ٌٚس خبصب ٌزسح ِع١ٕخ .٠ٕٚمسُ وً ِسزٜٛ أصٍٟ إٌٝ ِدّٛعخ حضَ 

ِٓ اٌّسز٠ٛبد اٌّزمبسثخ ٚرسّٝ ٘زٖ اٌحضَ عصبثبد اٌطبلخ ٠ٚضداد عشض اٌعصبثخ وٍّب رٕبلصذ 

رىْٛ وً ِسز٠ٛبد اٌطبلخ ِّزٍئخ، ثً أٗ عٕذ  فٟ حبٌخ اٌزساد الأص١ٍخ لا [2,1] اٌّسبفخ ث١ٓ اٌزساد

دسخخ حشاسح ِٕخفعخ رجذأ اٌّسز٠ٛبد فٟ الاِزلاء اٌٟ أْ رصً اٌٟ حذ ألصٝ ِٓ اٌّسز٠ٛبد ثُ ثعذ ٘زا 

اٌحذ رىْٛ اٌّسز٠ٛبد فبسغخ، ٚ٘زا الأِش ٠ٕطجك أ٠عب عٍٝ شىً اٌعصبثبد ح١ث رىْٛ وٍٙب ِّزٍئخ اٌٟ 

فبسغخ ٚرسّٝ أخش عصبثخ ِّزٍئخ عصبثخ اٌزىبفؤ ٚرسّٝ أٚي  اٌعصبثبد حذ ِع١ٓ ثُ رصجح ثعذ٘ب

عصبثخ فبسغخ عصبثخ اٌزٛص١ً ٚاٌفدٛح ث١ّٕٙب رسّٝ فدٛح اٌطبلخ فٟ اٌّٛاد اٌّٛصٍخ رىْٛ رسرٙب 

ٚعٍٝ اٌعىس اٌّٛاد اٌعبصٌخ ِىٛٔخ . ِحبغخ ثبلإٌىزشٚٔبد حشح رىست اٌّعذْ صفخ اٌزٛص١ً اٌىٙشثبئٟ

ٕٚ٘بن ٠ّىٓ رصٛس  [4,3]اٌىٙشثبئٟ  د حشح ِّب ٠عٕٟ عذَ رٛص١ٍٙب ٌٍز١بسِٓ رساد لا رحزٛٞ اٌىزشٚٔب

اٌزىبفؤ ١ٍِئخ ثبلإٌىزشٚٔبد ف١ّب رىْٛ عصبثخ اٌزٛص١ً خب١ٌخ  شىً اٌعصبثبد اٌطبل٠ٛخ ح١ث رىْٛ عصبثخ

فدٛح غبلخ وج١شح لا رسّح ثّشٚس الاٌىزشٚٔبد ِٓ عصبثخ  رّبِب ِٓ الاٌىزشٚٔبد ٠ٚفصً ث١ٓ اٌعصبثز١ٓ

ث١ٓ اٌّٛاد اٌعبصٌخ ٚاٌّٛصٍخ ٠ٛخذ ِبدح فٟ غب٠خ الأ١ّ٘خ ٟ٘ أشجبٖ . بفؤ إٌٝ عصبثخ اٌزٛص١ًاٌزى

لا ٠ىْٛ ٕ٘بن اٌىزشٚٔبد حشح ح١ث رسٍه  خذا )اٌصفش ِطٍك( اٌّٛصلاد ٚعٕذ دسخخ حشاسح صغ١شح

ٚثّدشد ص٠بدح دسخخ اٌحشاسح عٓ اٌصفش ِطٍك رىست  اٌّبدح إٌصف إٌبلٍخ سٍٛن اٌّبدح اٌعبصٌخ

دسخخ اٌحشاسح ٠صجح ٕ٘بن اٌّض٠ذ ِٓ الاٌىزشٚٔبد  الاٌىزشٚٔبد غبلخ وبف١خ ٌٍزحشس ِٓ اٌزسح ِٚع ص٠بدح

اٌىٙشثبئ١خ ٌٍّبدح ٚ٘زٖ صفخ رخزٍف ف١ٙب اٌّٛاد إٌصف  اٌّزحشسح ِٓ رسارٙب ِّب ٠ؤدٞ إٌٝ ص٠بدح إٌبل١ٍخ

 [1]. خ اٌحشاسحثض٠بدح دسخ إٌبلٍخ عٓ اٌّٛاد اٌّٛصٍخ ح١ث رمً إٌبل١ٍخ اٌىٙشثبئ١خ

 إْ ف١ض٠بء اٌّٛاد ٌٙب دٚس ُِٙ ٚوج١ش فٟ اٌزطج١مبد اٌزىٌٕٛٛخ١خ اٌحب١ٌخ، ح١ث رطٛسد فٟ اٌعذ٠ذ ِٓ    

اٌّدبلاد ٚخبصخ اٌّٛاد إٌصف إٌبلٍخ اٌزٟ أصجحذ راد أ١ّ٘خ رىٌٕٛٛخ١خ ٚرم١ٕخ ِثً اٌصّبِبد 

 صسق، اٌثٕبئ١خ، اٌصّبِبد اٌثٕبئ١خ اٌىٙشٚظٛئ١خ، صّبِبد ا١ٌٍضس الأ

 . اٌشل١مخ ٚاٌخلا٠ب اٌشّس١خ اٌىٛاشف ٚفٟ اٌطجمبد

٠ٚعذ ١ِىب١ٔه اٌىُ حب١ٌب  ،فٟ اٌسٕٛاد الأخ١شح أصجح الا٘زّبَ اٌعبٌُ ثذساسخ خصبئص ثعط اٌّٛاد    

 رطٛسد ٔظش٠خ ،أفعً رصٛس ِزٛفش عٓ اٌعبٌُ اٌف١ض٠بئٟ ٚخبصخ عٓ عبٌُ اٌزسح

 اٌىلاس١ىٟ ٚرٌه عٕذ صعٛثخ رفس١ش ثعط اٌظٛا٘ش ٚدساسخ١ِىب١ٔه اٌىُ أطلالب ِٓ ا١ٌّىب١ٔىب 

، خصبئصٙب ٚثبٌزبٌٟ أ٘زُ ١ِىب١ٔه اٌىُ ثذساسخ خصبئص ثعط اٌّٛاد ٚرٌه ثبسزخذاَ ِعبدٌخ ششٚد٠ٕغش

حٍٛي ٘زٖ اٌّعبدلاد صبٌح إلا فٟ حبٌخ ثعط اٌظٛا٘ش اٌجس١طخ ٌعذد ِحذد ِٓ اٌزساد ٚ اٌدض٠ئبد، أِب 

إٌٝ اٌعذ٠ذ ِٓ اٌزمش٠جبد ٌٍحصٛي عٍٝ ِعٍِٛبد خذ دل١مخ حٛي ٘زٖ إٌظُ ِٚٓ  الأٔظّخ اٌّعمذح فٍٕدأ فٟ

 اٌزمش٠جبد ٔظش٠خ داٌخ  ث١ٓ ٘زٖ

 . اٌىثبفخ ٚرمش٠جبرٙب

ٔظش٠ب ٚرٌه ثبسزعّبي   اْ اٌٙذف ِٓ ثحثٕب ٘ٛ دساسخ اٌخصبئص اٌج٠ٛ١ٕخ ٚ الاٌىزش١ٔٚخ لأشجبٖ إٌٛالً     

، ِع اٌعٍُ اْ ِزوشرٟ ٘زٖ  اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١بخ الاِٛاج ٔظش٠خ داٌخ اٌىثبفخ ٚاٌّذِدخ فٟ غش٠م

اٌٝ ع١ِّٛبد حٛي اشجبٖ إٌٛالً، ح١ث لّٕب  الاٚيفٟ اٌفصً  رطشلٕبح١ث رحزٛٞ عٍٝ اسثعخ فصٛي ث

 ثزعش٠ف اشجبٖ إٌٛالً ٚ روش خصبئصٙب ٚ أٛاعٙب ، ثبلإظبفخ اٌٝ ٔظش٠خ حضَ اٌطبلخ ٚ اٌفدٛاد.
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رٕبٌٕٚب ِعبدٌخ ششٚد٠ٕغش ٚ اٌزمش٠جبد اٌّخزٍفخ ِٓ ث١ٕٙب رمش٠ت ٘برش٠فٛن ٚ اِب فٟ اٌفصً اٌثبٟٔ،      

، رمش٠ت اٌزذس٠ح اٌّعُّ  (LDA)ثزمش٠جبرٙب رمش٠ت وثبفخ اٌّٛظع  (DFT)رطشلٕب اٌٝ ٔظش٠خ داٌخ اٌىثبفخ

(GGA)، ٓرمش٠ت اٌّعذي ٌجش٠ه خٛٔس (mBj). 

 اٌّٛخخ اٌّسز٠ٛخ اٌّزضا٠ذح خط١برطشلٕب ٌطش٠مخ ٚفٟ فصً اٌثبٌث 

إٌٛالً ثبسزخذاَ ثشٔبِح  لأشجبّٖٕب ثذساسخ اٌخصبئص اٌج٠ٛ١ٕخ ٚ الاٌىزش١ٔٚخ ذ لمف اٌشاثعاٌفصً  اِب

 .إٌزبئح اٌّحصً ع١ٍٙب ٚ ِٕبلشزٙب، لّٕب ثزح١ًٍ wien2k اٌّحبوبح 

 ٚ فٟ الاخ١ش لّٕب ثزمذ٠ُ خلاصخ عبِخ ٌّخزٍف ٘زٖ إٌزبئح. 
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 :يقذيت  1.1

رظٕف اٌّٛاد ٚفمب ٌٍخظبئض اٌىٙشثبئ١خ اٌٝ صلاصخ فئبد ِٕٙب ِٛطلاد، عٛاصي ٚ اشجبٖ     

اٌّٛطلاد، فبٌٕٛالً ِضً اٌؾذ٠ذ ٚ إٌؾبط ٚ اٌفضخ ٚ الا١ٌَّٕٛ...اٌخ، رز١ّض ثٛعٛد اٌىزشٚٔبد 

 ؽشح فٟ اٌطجمخ اٌخبسع١خ ثؾ١ش رىْٛ اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ ِب ث١ٓ 

 10
23 

e
- 
\ cm

3
n=10)ئٌٝ(

22 
cmِ.(p≤10)ِِ عذا  ِٕخفضخٚ راد ِمبِٚخ  

-5 
Ω 

cmِ.Ω(p≥10)ِِ اٌعٛاصي ٟ٘ اٌّٛاد اٌغ١ش ِٛطٍخ ٌٍز١بس اٌىٙشثبئٟ ٌذ٠ٙب ِمبِٚخ وج١شح
8

 

 .[5] ِٓ ث١ٓ ٘زٖ اٌّٛاد اٌضعبط ٚ اٌجلاعز١ه ٚ اٌخشت ...اٌخ

cmِ. Ω10ّٛطلاد ثّمبِٚخ رزغ١ش ِٓ اٌ أشجبٖرز١ّض 
-3

cm ِ. Ω10ئٌٝ
4

ٟٚ٘ ِٛاد طٍجخ ٠زُ اٌزؾىُ 

ِب ث١ٓ اٌّٛطلاد  ِمبِٚزٗ اٌىٙشثبئ١خرىْٛ  ،ثاضبفخ عٕبطش أخشٜ ِٛط١ٍزٙب اٌىٙشثبئ١خفٟ 

بلأعٙضح ف ،ٚاٌعٛاصي، وّب ٠ّىٓ ٌّغبي وٙشثبئٟ خبسعٟ رغ١١ش دسعخ ِمبِٚخ شجٗ اٌّٛطً

 اٌشاد٠ٛٚاٌّعذاد اٌزٟ ٠ذخً فٟ رظ١ٕعٙب شجٗ ِٛطٍخ ٟ٘ أعبط الإٌىزش١ٔٚبد اٌؾذ٠ضخ ٚاٌزٟ رشًّ 

ٚأعٙضح أخشٜ وض١شح. ٚالأعضاء الإٌىزش١ٔٚخ اٌزٟ رعًّ ثأشجبٖ  ٚاٌزٍفض٠ْٛ ٚاٌٙبرف ٚاٌىّج١ٛرش

ِٚٛؽذاد اٌز١بس  ٚاٌضٕبئ١بد ثبعضخ اٌضٛء ٚاٌظّبِبد اٌضٕبئ١خ اٌخلا٠ب اٌشّغ١خ اٌّٛطلاد رشًّ 

 .[6] اٌزٟ رعًّ ثبٌغ١ٍ١ىْٛ

رمَٛ  شأوجش ِضبي لأعٙضح اٌزٟ رعًّ ثبٌّٛاد شجٗ اٌّٛطٍخ، ؽ١ اٌشّغ١خأٌٛاػ اٌطبلخ وّب رّضً    

 .[7] طبلخ وٙشثبئ١خثزؾ٠ًٛ اٌطبلخ اٌضٛئ١خ ئٌٝ 

، اِب فٟ أشجبٖ اٌّٛطلاد ف١ٕزمً اٌز١بس اٌىٙشثبئٟثٕمً  الإٌىزشٚٔبدفٟ اٌّٛطلاد اٌّعذ١ٔخ رمَٛ     

ٟ عٓ طش٠ك ع١ً ِٓ الإٌىزشٚٔبد رزغٗ ئٌٝ اٌمطت اٌّٛعت، ِظؾٛثب ثغ١ً ِٓ بئاٌز١بس اٌىٙشث

 اٌفغٛاد )راد شؾٕخ ِٛعجخ( خلاي اٌجٕبء اٌزسٞ ٌٍّبدح رزغٗ ئٌٝ اٌمطت اٌغبٌت. 

 : GASbو  ALSb يثم  انخىاص انؼايت نهًىاد شبو انًىصهت 2.1

 .رّزٍه ِمبِٚخ راد ِعبًِ ؽشاسٞ عبٌت 

 10إٌٛع١خ ث١ٓ  ) رىْٛ ل١ّخ ِمبِٚزٙب
4
 -10

-5
 ِزش( . –( أَٚ 

 .ئْ اٌمذسح اٌىٙشثبئ١خ اٌؾشاس٠خ اٌزٟ ٠ّىٓ أْ رٌٛذ٘ب ٘زٖ اٌّٛاد عب١ٌخ عذا 

  ِٓ ٓؽبِلاد اٌشؾٕخ ّٚ٘ب اٌفغٛاد ٚ الإٌىزشٚٔبد.رّزٍه اٌّٛاد شجٗ اٌّٛطٍخ عٍٝ ٔٛع١ 

  ٠ّىٓ اٌغ١طشح عٍٝ ِمبِٚخ)ٚاٌزٛط١ٍ١خ ( ٚرٌكه ثاضكبفخ شكٛائت صلاص١كخ اٌزىكبفإ أٚ خّبعك١خ

 اٌزىبفإ.

 

 : Eg هبت ويفهىو فجىة انطاقت انًحظىسةنظشيت حزو انطاقت نهًىاد انص 3.1

اٌّٛاد اٌظٍجخ ٠ّىٓ اْ رظٕف اٌٝ صلاصخ اطٕبف ٟٚ٘ ِٛاد ِٛطٍخ ِٚٛاد عبصٌخ ِٚٛاد شجٗ  ئْ    

ِٛطٍخ ، ٌمذ اعزّذ اٌزظ١ٕف عٍٝ اعبط رشو١ت اٌؾضَ ٌٍّبدح ٚعٍٝ ِمذاس فغٛح اٌطبلخ اٌزٟ رفظً 

 .                                                                                  (1.1اٌشىً) وّب ٘ٛ ِٛضؼ فٟ عٓ ؽضِخ اٌزىبفإ ؽضِخ اٌزٛط١ً

عبصٌٗ عٕذ دسعبد اٌؾشاسح إٌّخفضخ ٌىٕٙب رظجؼ ع١ذح  ِٛاد ثأٔٙباٌّٛطلاد  أشجبٖرعذ      

ٍِّٛءح رّبِبً  وبٔذ ؽضِخ اٌزىبفإ فاراعٕذ سفع دسعخ ؽشاسرٙب،  اٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ ٔٛعبً ِب

 ؽضِخ ئٌٝلإٌىزشٚٔبد ٌٚىٟ ٠زّىٓ الاٌىزشْٚ ِٓ عجٛس فغٛح اٌطبلخ اٌظغ١شح ٔغج١بً ٌٍٛطٛي ثب

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%88%D9%85%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%B1%D8%A7%D8%AF%D9%8A%D9%88
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%83%D9%85%D8%A8%D9%8A%D9%88%D8%AA%D8%B1
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%83%D9%85%D8%A8%D9%8A%D9%88%D8%AA%D8%B1
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%87%D8%A7%D8%AA%D9%81
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%87%D8%A7%D8%AA%D9%81
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%AA%D9%84%D9%81%D8%B2%D9%8A%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%AA%D9%84%D9%81%D8%B2%D9%8A%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AE%D9%84%D9%8A%D8%A9_%D8%B4%D9%85%D8%B3%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%85%D8%A7%D9%85_%D8%AB%D9%86%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%85%D8%A7%D9%85_%D8%AB%D9%86%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%85%D8%A7%D9%85_%D8%AB%D9%86%D8%A7%D8%A6%D9%8A_%D8%A8%D8%A7%D8%B9%D8%AB_%D9%84%D9%84%D8%B6%D9%88%D8%A1
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B5%D9%85%D8%A7%D9%85_%D8%AB%D9%86%D8%A7%D8%A6%D9%8A_%D8%A8%D8%A7%D8%B9%D8%AB_%D9%84%D9%84%D8%B6%D9%88%D8%A1
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D9%88%D8%AD_%D8%B6%D9%88%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B7%D8%A7%D9%82%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D9%84%D9%83%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%AA%D9%8A%D8%A7%D8%B1_%D8%A7%D9%84%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A
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ٚ٘ىزا رٍعت اٌطبلخ اٌؾشاس٠خ دٚسا ًِّٙبً فٟ ِغبعذح  KB T  اٌزٛط١ً فبٔٗ ٠ؾزبط طبلٗ ؽشاس٠خ

. لاٌىزشٚٔبد عٍٝ عجٛس فغٛح اٌطبلخا
 

اٌكٝ  ثبلإٌىزشٚٔكبداٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ ٠زطٍكت أزمكبي الاٌىزكشْٚ ِكٓ ؽضِكخ اٌزىكبفإ اٌٍّّكٛءح  ئْ    

ؽضِخ اٌزٛط١ً اٌفبسغخ ِٓ الاٌىزشٚٔبد عجش اٌفغٛح اٌّؾظٛسح ث١ّٕٙب اٞ أٗ ٠غت عٍٝ الاٌىزشْٚ 

ح ( ثفغEgٛ) اٌطبلخاْ ٠ىزغت طبلخ ٌىٟ ٠زّىٓ ِٓ الأزمبي ِٚٓ ؽضِخ اٌٝ ؽضِخ ٠ٚطٍك عٍٝ ٘زٖ 

اٌطبلخ اِب ثبٌٕغجخ اٌٝ اٌّٛاد شجٗ اٌّٛطٍخ فبْ اٌفشق الاعبط ث١ّٕٙب ٚث١ٓ اٌّكٛاد اٌعبصٌكخ ٠ّىكٓ فكٟ 

 .ل١ّخ فغٛح اٌطبلخ اٌزٟ رىْٛ الً ثىض١ش ِٓ ل١ّخ فغٛح اٌطبلخ فٟ اٌّٛاد اٌعبصٌخ

ِّكب  رغعكً   ل١ًٍ عذاً ٚرٌه  ٌىْٛ  فغٛح  اٌطبلخ  وج١شح   اٌعبصٌخاْ اٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ  فٟ  اٌّٛاد 

عذد الاٌىزشٚٔبد إٌّمٌٛخ اٌٝ  ؽضِخ اٌزٛط١ً  ل١ٍٍكخ  فكٟ دسعكبد اٌؾكشاسح الاعز١بد٠كخ اٚ ؽزكٝ فكٟ 

 11-3دسعككبد اٌؾككشاسح اٌعب١ٌككخ اْ ل١ّككخ فغككٛح اٌطبلككخ فككٟ اٌىض١ككش ِككٓ اٌّككٛاد اٌعبصٌككخ رزككشاٚػ ثكك١ٓ 

خ ٔٛعكبً ِكب عٕكذ دسعك خ فزىكْٛ ِعزذٌكخاٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ فٟ اٌّٛاد شجٗ اٌّٛطكٍ أِبفٌٛذ  ئٌىزشْٚ

اٌؾشاسح اٌعب١ٌخ.
 

  

 

عٕذ دسعبد اٌؾشاسح اٌٛاطئخ ف١ىْٛ اٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ ل١ًٍ عذاً ٚرٌه لاْ ؽضِخ اٌزٛط١ً  أِب    

رىْٛ فبسغخ عٕذ دسعخ ؽشاسح اٌظفش اٌّطٍك ٚوٍّب اسرفعذ دسعبد اٌؾشاسح ٠ٕزمكً عكذد وج١كش ِكٓ 

وّكب ٘كٛ ِٛضكؼ [8] ؽذ وج١ش ئٌٝالاٌىزشٚٔبد اٌٝ ؽضِخ اٌزٛط١ً ٚرشفع ل١ّخ اٌزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ 

 .(2.1اٌشىً) فٟ

 

.٠ّضً ِخطظ ؽضَ اٌطبلخ ٌٍّٛاد اٌّٛطٍخ ٚأشجبٖ اٌّٛطلاد ٚاٌعٛاصي : (1.1)انشكم
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   : انًىصلاث اننقيت وغيش اننقيت أشباه 4.1

 انًىصلاث اننقيت : أشباه 1.4.1

اٌّٛطكلاد  اٌزار١كخ ؽ١كش اْ ؽضِكخ  ثأشكجبٖرذعٝ اشجبٖ اٌّٛطلاد إٌم١كخ اٌخب١ٌكخ ِكٓ اٌشكٛائت      

ث١ّٕكب رىكْٛ ؽضِكخ اٌزٛطك١ً فبسغكخ ِكٓ الاٌىزشٚٔكبد عٕكذ   ثبلإٌىزشٚٔكبداٌزىبفإ رىْٛ ٍِّٛءح و١ٍبً 

رخط١طكبً ٌؾضِككخ اٌزىكبفإ اٌٍّّككٛء ٚؽضِكخ اٌزٛطكك١ً  (3.1)دسعكبد ؽكشاسح  ٚاطئككخ. ٠ٛضكؼ اٌشككىً 

فكبرا سفعكذ دسعكخ ؽكشاسح اٌّكبدح  شكجٗ ِٛطكٍخ  اٌكٝ  ٌشجٗ ِٛطً  رارٟ. Egاٌفبسغ ٚفغٛح  اٌطبلخ 

دسعبد ؽشاسح عب١ٌخ  ٔٛعبً ِب  فبْ عذد اً ِع١ٕبً ِٓ الاٌىزشٚٔبد اٌّٛعٛدح فكٟ ؽضِكخ اٌزىكبفإ ٠ّىكٓ 

شٚٔكبد رظكً ؽضِكخ اْ رضبس ؽشاس٠بً ٚرٕزمً اٌٝ ؽضِكخ اٌزٛطك١ً ركبسو١ٓ ِىكبُٔٙ فغكٛاد ،اْ الاٌىز

زىْٛ عب٘ضح ٌٍزٛط١ً اٌىٙشثبئٟ عٕذ رغ١ٍظ ِغبي اٌىٙشثبئٟ اٌؾضِخ عضئ١بً ٚع اٌزٛط١ً عزّلأ ٘زٖ

ٔبعّكخ عكٓ فمكذاْ  ٔٙكبلااِب ثبٌٕغجخ اٌٝ اٌفغٛاد اٌّزىٛٔخ فٟ ؽضِخ اٌزىبفإ فبٔٗ رؾًّ شؾٕخ ِٛعجخ 

اٌزؾكشن ٌشكغٍٙب ربسوكبً فغكٛح اخكشٜ فكٟ ِىبٔٙكب  ٌلإٌىزشْٚاٌفغٛاد ٠غًٙ  ٖٚعٛد ٘ز ئْالاٌىزشْٚ. 

شٚٔبد ِززبثعخ ٌزؾزً اٌفغٛاد ٚفٟ وً ِكشح رزكشن فغكٛح اخكشٜ عذ٠كذح الاطٍٟ ٚ٘ىزا رغشٞ الاٌىز

ٚ٘ىكزا ٔكشٜ اْ ٌٍفغككٛاد ؽشوكخ عشكٛائ١خ ٚفككٟ ارغب٘كبد اٌككٝ اٌؾشوكخ ثزغكبٖ اٌّغككبي ٚثعىكظ ارغككبٖ 

 الاٌىزشٚٔبد اٌؾشح ٚرٌه ثغجت اخزلاف اٌشؾٕخ ٌىً ِّٕٙب.

 

 

 

 

 .يمثل مخطط حزمة الطاقة في مادة شبه موصمة :(3.1)الشكل 

 اٌفبطً اٌطبلٛٞ ث١ٓ عظبثخ اٌزىبفإ ٚ إٌمً. :( 2.1انشكم)
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 : انتىصيهيت انزاتيت لأشباه انًىصلاث اننقيت 2.4.1

 لإ٠ضبػ رٌه.، اٌىٙشثبئٟ ِضً الإٌىزشْٚ فٟ أٔٗ ٠ّىٓ اعزجبس٘ب ٔبلٍخ ٌٍز١بس رىّٓ أ١ّ٘خ اٌفغٛح     

رسح ِغبٚسح ٠ّىٓ أْ ٠زؾشن ١ٌّلأ رٍه اٌفغٛح ِخٍفب  فإٔب ٔزخ١ً ِب ٠ؾذس ٚ٘ٛ أْ ئٌىزشْٚ فٟ

 وّب ٠ٛضؾٗ فٟ رسح ِغبٚسح أخشٜ أ٠ضب ٌّلأ رٍه اٌفغٛح ئٌىزشْٚٚساءٖ فغٛح أخشٜ ١ٌزؾشن 

  .(4.2اٌشىً)

 

 

 

 

 

   

 

رزؾشن ثعىظ ارغبٖ ؽشوخ الإٌىزكشْٚ، ٚعٍكٝ رٌكه ٠ّىكٓ  ٚ٘ىزا ٠ّىٕٕب أْ ٔعزجش ٔظش٠ب أْ اٌفغٛح   

٠غبٚٞ ِمذاس شؾٕخ الإٌىزشْٚ ٚرزؾشن فٟ ارغبٖ ِعبوظ ِمذاس٘ب  اعزجبس اٌفغٛح رّضً شؾٕخ ِٛعجخ

ِغزٜٛ ِٓ اٌطبلخ ٚع١ٍٗ  أٚطأرىْٛ الاٌىزشٚٔبد فٟ ، ºK 0عٕذ اٌظفش اٌّطٍك  .ٌؾشوخ الإٌىزشْٚ

خبسعٟ طكغ١ش فكبْ الاٌىزشٚٔكبد ٌكٓ  اٌزغب١ّ٘خ ِّزٍئخ ٚعٕذِب ٠إصش ِغبي وٙشثبئٟ الأٚاطشرىْٛ 

اٌطبلكخ اٌؾشاس٠كخ اٌؾكشاسح فكبْ ٘كزٖ  ٚثبسرفكب  دسعكخ صلاشكجٗ اٌّٛطكً ٠عزجكش عكب رزؾشن ٌٚزٌه فبْ

 اٌزغكب١ّ٘خ ِكٓ ِىبٔكخ ربسوكبً فغكٛح الأعكشحاؽكذ الاٌىزشٚٔكبد  ثاطلاقاٌزغب١ّ٘خ  الأعشحرىفٟ ٌزؾط١ُ 

[8]. 

 :انًىصلاث انغيش نقيت )انلاراتيت( أشباه 3.4.1
اٌزأ٠ٓ اٌؾشاسٞ فٟ اٌّٛاد اٌظٍجخ ٠عزّذ وض١شا عٍٝ دسعخ اٌؾشاسح ؽ١ش اْ اٞ رغ١ش طف١ف  ئْ    

ٚثٙزا رىْٛ  ،فٟ دسعخ اٌؾشاسح ٠ؾذس رغ١شاً عزس٠بً فٟ عذد اٌشؾٕبد اٌّٛعٛدح فٟ شجٗ اٌّٛطً

الاٌىزش١ٔٚخ ِٓ  الأعٙضحفٟ  أْ ئلا ،اٌزٛط١ٍ١خ ٌشجٗ اٌّٛطً ؽغبعخ عذا ٌذسعخ اٌؾشاسح

اٌّطٍٛثخ. ٌٚٙزا اٌغجت رعبٌظ اٚ رشٛة  الأغشاعٌغ١طشح عٍٝ ِٛط١ٍخ اٌّٛاد ٌزإدٞ اٌضشٚسٞ ا

ثاضبفخ و١ّبد ل١ٍٍخ ِٓ رساد عٕبطش الا١ٌَّٕٛ اٚ اٌغب١ٌَٛ  )رطعُ( اٌّٛاد شجٗ اٌّٛطٍخ إٌم١خ ِضً

اٌشٛائت فٟ شجٗ اٌّٛطً ٠ض٠ذ ِٓ ِٛط١ٍزٙب ٠ٚغ١طش ع١ٍٙب ِٓ  غش٠جخ رغّٝ ثبٌشٛائت. فٛعٛد

ظٙٛس ٔٛ  ٚاؽذ  ئ١ٌٝخ اٌشٛائت اٌّضبفخ ٠ٚخزظش الاعزّبد عٍٝ دسعخ اٌؾشاسح ٠ٚإدٞ خلاي وّ

اٌّٛطلاد اٌغ١ش ٔم١خ  أشجبٖٕٚ٘بن ٔٛع١ٓ ِٓ  ،الأخشرضبؤي إٌٛ   أِٚٓ ؽبِلاد اٌشؾٕخ ٚاخزفبء 

 P ٚٔٛ  ِٛعتN   : ٔٛ  عبٌت

 ٠ٛضؼ ؽشوخ اٌفغٛح فٟ شجٗ ِٛطً.:  (4.2)انشكم
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   انتطؼيى : 5.1

رعذ ع١ٍّخ اٌزطع١ُ لأٔظبف إٌٛالً ضشٚس٠خ فٟ رىٌٕٛٛع١ب أظكبف إٌٛالكً اٌٙكذف ِٕٙكب اٌؾظكٛي      

اٌكٝ ٘كزا الاخ١كش و١ّكخ ل١ٍٍكخ ِٚكزؾىُ ثٙكب ِكٓ  ثاضكبفخعٍٝ خٛاص وٙشثبئ١خ ١ِّضح ٌٍٕظف إٌبلكً ٚركزُ 

 .[11[ ]9]١خاٌشٛائت اٌّطعّخ إٌّبعجخ رىغجٗ خٛاص ف١ض٠بئ١خ رخزٍف عّب ٟ٘ ع١ٍٗ  فٟ ؽبٌزٗ إٌم

 

 :  nاننىعاشباه اننىاقم  1.5.1

ّكْٛ، ١ٟ٘ ِٛاد شجٗ ِٛطٍخ ٔم١خ طعّذ ثزساد خّبع١خ اٌزىبفإ ِضً اٌفٛعفٛس اٚ اٌكضس١ٔخ ٘كٛ الأز     

 .(1.1الشكل)وّب ٘ٛ ِٛضؼ فٟ  ِٓ عذد اٌفغٛاد ِّب ٠غعً عذد الاٌىزشٚٔبد اٌؾشح ف١ٙب اوجش

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 :   pاننىعاشباه اننىاقم  2.5.1

٘ككٟ ِككٛاد شككجٗ ِٛطككٍخ ٔم١ككخ ِضككً اٌغكك١ٍىْٛ اٚ اٌغشِككب١َٔٛ طعّككذ ثككزساد صلاص١ككخ اٌزىككبفإ ِضككً      

وّب ٠ٛضؾٗ الا١ٌَّٕٛ ٚ اٌغب١ٌَٛ ٚ اٌجٛسْٚ ِّب ٠غعً عذد اٌفغٛاد ف١ٙب اوجش ِٓ عذد الاٌىزشٚٔبد 

 .(1.1الشكل)

 

 

 .N .بالشوائب خماسية التكافؤ لتكوين البمورة السالبةالتطعيم :  (5.1الشكل) 



 ػًىيياث حىل اشباه اننىاقم                                                                                         ولانفصم الا

6 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 تطبيقاث اشباه اننىاقم : 6.1

رغزعًّ اشجبٖ إٌٛالً  فٟ طٕبعخ الاعٙضح الاٌىزش١ٔٚخ عٍٝ ِخزٍف ٚظبئفٙب، ِٕٙب اٌذاساد      

ٚغ١ش٘ب،  Microcontrôleurٚ اٌضبثظ اٌظغ١ش  Microprocesseurاٌّزىبٍِخ، اٌّعبٌظ اٌذل١ك 

 رعزجش ِٓ الادٚاد الاعبع١خ فٟ طٕبعخ الاٌىزش١ٔٚبد. 

رغزخذَ وعذاداد ٌم١بط الاشعخ اٌغك١ٕ١خ ٚ اشكعخ عبِكب ٚ عكذاداد اٌغغك١ّبد الا١ٌٚكخ اٌّغكزخذِخ فكٟ 

   .ف١ض٠بء اٌغغ١ّبد الا١ٌٚخ

رلالٟ ؽب١ٌب ا٘زّبِب وج١شا فٟ ِغبي اعزغلاي الاشعخ اٌشّغ١خ ٌز١ٌٛذ اٌطبلخ اٌىٙشثبئ١خ ثٛاعطخ      

إٌٛالً  فبٌخلا٠ب اٌشّغ١خ اٌّظٕٛعخ ِٓ اشجبٖ ،(1.1)وّب ٟ٘ ِٛضؾخ فٟ اٌشىً  الاٌٛاػ اٌشّغ١خ

ثبٌزؾ٠ًٛ ٠ٚمظذ  ٚ غ١ش٘ب رمَٛ ثع١ٍّخ اٌزؾ٠ًٛ اٌىٙشٚضٛئٟ، ١غ١َِٛضً اٌغشِب١َٔٛ ٚ اٌغ١ٍ

اٌىٙشٚضٛئٟ رؾ٠ًٛ الإشعب  اٌشّغٟ أٚ اٌضٛئٟ ِجبششح ئٌٝ طبلخ وٙشثبئ١خ ثٛعبطخ اٌخلا٠ب 

 اٌشّغ١خ.

اٌضٛء اٌغبلظ  ِٓ أشجبٖ اٌّٛطلاد ثؾ١ش ئْ diode)ٟ٘ ٚطٍخ صٕبئ١خ ) اٌشّغ١خئْ اٌخ١ٍخ      

ٛي الأشعخ اٌغبلطخ رزؾ ؽ١ش P-n junction )عٍٝ عطؾٙب ٠غزط١ع أْ ٠ٕفذ ئٌٝ ِٕطمخ الارظبي )

ِٛطٍخ اعّٙب  ٗخ١ٍخ شّغ١خ ِظٕٛعخ ِٓ ِبدح شج. وٙشثبئ١خعٍٝ اٌخ١ٍخ اٌشّغ١خ ئٌٝ طبلخ 

 .(Siاٌغ١ٍىْٛ ٚسِض٘ب اٌى١ّ١بئٟ)

 .لموجبةالتكافؤ لتكوين البمورة ا ثلاثيةالتطعيم بالشوائب : (6.1الشكل)
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 يوضح شكل لوحة شمسية : (7.1الشكل)
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 مقدمت :2 .1.

ِٓ أخً ِؼشفح ِخرٍف اٌخصائص اٌفض٠ائ١ح ٌٍّٛاد اٌصٍثح ػ١ٍٕا دساعح إٌظاَ اٌّرؼٍك تغٍٛن 

ٔٛاج ، -ٔٛاج ، إٌىرشْٚ-الإٌىرشٚٔاخ ز١ث ذرفاػً وٙشتائ١ا ِغ الأ٠ٛٔاخ ٚ فٟ ِا ت١ٕٙا )ذفاػً ٔٛاج

ٌزٌه ( ِغرؼص١ح اٌسً زغات١ا، Schrödingerٌٚٙزا ذىْٛ ِؼادٌح ششٚد٠ٕغش )إٌىرشْٚ(. -إٌىرشْٚ

 .اٌىُ الأعاع١ح ِؼادلاخ ١ِىا١ٔهوٛع١ٍح س٠اض١ح ِٓ أخً زً  DFTاٌىثافح  دا١ٌح  ذغرخذَ ٔظش٠ح

 : نهبهورة شرودينغر معادنت2.2.

خغ١ّاخ أخف )الإٌىرشٚٔاخ(  ِٓ وً الأخغاَ اٌثٍٛس٠ح ٔغرط١غ إػرثاس٘ا وٕظاَ ٚازذ ٠رىْٛ

 :[ ]ٚاٌثم١ٍح )الأ٠ٛٔح(. ٚاٌساٌح اٌّغرمشج ٌٍدغ١ّاخ ذٛصف تّؼادٌح ششٚد٠ٕغش

                                                                                                    

 ػٓ اٌضِٓ ِغرمٍح ذىْٛ ششٚد٠ٕغش ِؼادٌح اٌغىْٛ زاٌح فٟ

                                                                                          

𝝍 ذرؼٍك تىً إزذاث١اخ )أ٠ٛٔح+إٌىرشٚٔاخ( ٟ٘ اٌذاٌح اٌّٛخ١ح ٚ ،E ٚ اٌم١ُ اٌزاذ١ح اٌّٛافمح ٟ٘ H 

ِٓ اٌطالح اٌسشو١ح ٌىً اٌدغ١ّاخ ٚطالح اٌرفاػً  ا  ٠ّثً ِؤثش اٌٙاٍِر١ٔٛاْ ٌٍثٍٛسج ز١ث ٠ىْٛ ِؤٌف

 ف١ّا ت١ٕٙا، ز١ث ٠ىرة فٟ غ١اب اٌسمً اٌخاسخٟ ػٍٟ اٌشىً :

                                                                                

 ٌىرشٚٔاخ:ٌلإ اٌسشو١ح اٌطالح-1     

    ∑
  

 

   
 

 

   

∑
   

   

 

   

                                                                   

 ورٍح الإٌىرشٚٔاخ meز١ث 

 ٌلأ٠ٛٔح: اٌسشو١ح طالحاٌ -2      

     ∑
  

 

   
  ∑

   

   

  

   

 

   

                                                                

 ورٍح الأ٠ٛٔح Mnز١ث 

 :إٌىرشْٚ -إٌىرشْٚ ذفاػً طالح -3      

    
 

 
 

 

    
∑

  

    ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗    

                                                               

 j,iالإٌىرش١ٔٚٓ اٌّغافح ت١ٓ     
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  ٔٛاج: -إٌىرشْٚ ذفاػً طالح -4       

    
 

    
∑ 

    

| ⃗    ⃗⃗  |   

                                                               

 iٚ الإٌىرشْٚ αاٌّغافح ت١ٓ إٌٛاج |  ⃗     |

 ٔٛاج :  -ٔٛاج ذفاػً طالح -5        

    
 

    

 

 
∑

      

| ⃗⃗    ⃗⃗  |   

                                                           

   αاٌّغافح ت١ٓ إٌٛاذ١ٓ |  ⃗    ⃗ |

  :اٌراٌٟ إٌسٛ ػٍٝ ٘اٍِرْٛ وراتح ٠ّىٓ

  ∑
   

   

 

   

   ∑
   

   

  

   

   
 

    
∑ 

    

| ⃗    ⃗⃗  |   

            

 
 

    

 

 
∑

      

| ⃗⃗    ⃗⃗  |   

 
 

 
 

 

    
∑

  

    ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗    

  

            

 

     ِرغ١ش ٌّٛي ٚازذ ِٓ اٌزساخ ،فٕدذ فٟ          ذسرٜٛ ِؼادٌح ششٚد٠ٕغش ػٍٝ 

رسج ، ٚ تٙزٖ اٌى١ف١ح ِؼادٌح ششٚد٠ٕغش ِغرس١ٍح اٌسً إلا ِٓ خلاي ػذد ِٓ      ِٓ اٌثٍٛساخ 

 .أٚتٕٙا٠ّش )ذمش٠ة اٌىاضُ(-تٛسْأٚلا ذمش٠ة  ،اٌرمش٠ثاخ

 : merOppenhei-nrBoتقريب ..23

 فٟ ذثغ١طٙا، ذُ ز١ث اٌرس١ٍ١ٍح، إٌاز١ح ِٓ زٍٙا ٠ّىٓ لا تس١ث خذا ِؼمذج         اٌّؼادٌح

 ِؼادٌح ٌرثغ١ظ ذمش٠ثٟ الرشزا زً  اٌٍزاْ أٚتٕٙا٠ّش ٚ سٚتشخ تٛسْ  ِاوظ طشف 1927ِٓػاَ

 ػرثاسالإ تؼ١ٓ ٠أخز ٚاٌزٞ الأ٠ٛٔح، ػٓ الإٌىرشٚٔاخ زشوح فصً ػٍٝ اٌرمش٠ة ٘زا ششٚدٔغش، ٠ؼرّذ

 ورٍح ِٓ تىث١ش ألً الإٌىرشْٚ ورٍح أْ ز١ث ٬ الأ٠ٛٔح ورٍح ٚ الإٌىرشٚٔاخ ورٍح ت١ٓ اٌىث١ش خرلافالإ

،ٚتزٌه ذصثر اٌطالح اٌسشو١ح [ ]إٌٛاج عشػح ِٓ تىث١ش أوثش الإٌىرشٚٔاخ عشػح أْ ز١ٓ فٟ إٌٛاج

        ٚ طالح ذفاػً ٔٛاج ٔٛاج ثاترح          ٌلأ٠ٛٔح ِؼذِٚح 

 ػٍٝ ٔٛٚٞ ٘اٍِر١ٔٛاْ ٚ إٌىرشٟٚٔ ٍر١ٔٛا١ْ٘اِ ِٓ اٌّؤٌفح ٌٍدٍّح اٌىٍٟ ١ٍِر١ٔٛاْااٌٙ ٠صثر أٞ

 : اٌشىً
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 .الإٌىرشٚٔاخ ٘ا١ٍِر١ٔٛا٠ّْثً    

 : ششٚد٠ٕغش لإٌىرشٚٔاخ ٟ٘  ِؼادٌح ذصثر إرْ

                                                                                     

 سذشٞ.ا٘ رمش٠ةت ٠غّٝ آخش ذمش٠ة ٔغرخذَ ٌزٌه اٌّؼشٚفح اٌش٠اض١ح تاٌطشقزً اٌّؼادٌح  ٠ّىٓ لا

 : Hartreeتقريب2 .4.

 ِرؼذدج اٌزسج ٌٛصف وّٟ أٚي ّٔٛرج ٚضغ ِٓ ٘اسذشٞ الإٔى١ٍضٞ اٌؼاٌُ ذّىٓ 1928 عٕح فٟ

 اٌسمً فٟ ِٕفشد ٠رسشن إٌىرشْٚ وً أْ أٞ اٌّغرمً الإٌىرشْٚ ّٔٛرج ػٍٝ ،[ ]ٌىرشٚٔاخالإ

 : الأخشٜ ٌىرشٚٔاخالإ ٚتالٟ الأ٠ٛٔح ػٓ اٌّرٌٛذ اٌّرٛعظ

  ∑  

 

                                                                                          

 اٌشىً : ػٍٝ الإٌىرشٚٔاخ ٌىً اٌساٌح دٚاي ودذاء ٌٍدٍّح اٌى١ٍح اٌّٛخح داٌح ذىرة

      ∏       

 

   

                                                                             

 ٚ ذىرة اٌطالح اٌى١ٍح ٌٍدٍّح وّدّٛػح اٌطالح اٌّٛافمح ٌىً زاٌح إٌىرش١ٔٚح :

  ∑                                                                                                 

 ذصثر: ششٚد٠ٕغشِٕٚٗ ِؼادٌح 

[ 
  

  
                    ]                                        

 :kفٟ زمً الأ٠ٛٔح  ٌلإٌىرشْٚ اٌىإِح اٌطالح-1             

           ∑
   

 

  |     ⃗  | 

                                                                

 .الأ٠ٛٔح ِٛضغ ٠ّثً   

 اٌىّْٛ اٌفؼاي ٌٙشذشٞ:-2             

         
 

 
∑

  

    |       | 
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 : Hartree-Fockتقريب  2 . 5.

 لاَ ٌٚزٌه ،[ ]ت١ٓ فٛن أْ اٌذاٌح اٌّٛخ١ح ٌٙاسذشٞ لا ذسرشَ ِثذأ إعرثؼاد تاٌٟٚ 1331فٟ ػاَ 

إزرّاي    ذٛخذ  تس١ث [ ]الإٌىرشٚٔاخ ٌٕظاَ اٌغث١ٓ ِثذأ ٘اسذشٞ تئدخاي ّٔٛرج ترط٠ٛش فٛن

 .                       ِٛضغ  Nإٌىرشْٚ ػٍٝ  Nٌٛضغ 

 : اٌرٟ ورثٙا ػٍٝ إٌسٛ اٌراٌٟ [ ]ز١ث زً ِسً اٌذاٌح اٌّٛخ١ح ِسذداخ علاذش

ψ                 
 

√  
|
             

   
             

|                     

ٚ اٌّؼاًِ 
 

√  
 ٘ٛ ثاتد اٌرؼاِذ 

ذسذ٠ذ اٌىّْٛ داخً اٌثٍٛسج ٟ٘ ِٓ ت١ٓ اٌصؼٛتاخ اٌرٟ ذصادف زغاب ت١ٕح ػصاتاخ اٌطالح إْ 

 (DFT)اٌىثافح  دا١ٌح ٔظش٠ح ٟ٘ ٚ زذ٠ثح طش٠مح ٌٚزٌه ٚخذخ

 : (DFT)انكثافت  دانيت نظريت2 .6.

ٔغرخذ ػٕصش ٌسغاب ت١ٕح ػصاتاخ اٌطالح ٠رُ اٌرشو١ض ػٍٝ اخر١اس شىً وّْٛ داٌح اٌّٛخح ، 

ذؼٛد ٘زٖ ٚ (x, y, z)اٌرٟ ذىْٛ وذاٌح ٌلإزذاث١اخ  ٚ Eٌرسذ٠ذ اٌطالح    ρ اٌىثافح الإٌىرش١ٔٚح 

 .ٚضؼٗ  ذِٛاط ٚ فاسِٟ اٌفىشج  الأعاع١ح إٌٟ إٌّٛرج اٌزٜ 

 : Thomas-Fermiنظريت 2 .1.6.

فاسِٟ اٌطالح اٌى١ٍح ٌغاص الإٌىرشٚٔاخ اٌلاِردأغح وذاٌح ٌىثافح -صاؽ ذِٛاط 1327فٟ 

، ٚرٌه ترمغ١ُ ِٕطمح تش٠ٛ١ٌٓ ٔدذ فٟ أخش ذمغ١ُ ذؼرثش [   ]ّردأظاٌالإٌىرشٚٔاخ اٌّؼشٚفح ٌغاص 

ػٍٝ  Eوثافح الإٌىرش١ٔٚح ثاترح فٟ وً ِٕطمح ِٓ إٌّاطك اٌّمغّح، ِٕٚٗ ذىرة طالح إٌظاَ اٌى١ٍح 

 اٌشىً اٌراٌٟ:

  ∫  [    ]                                                                       

 اٌشىً  : ٝ وثافح غاص اٌّردأظ ػٍٝذؼط

ρ     
 

   
(
   

 
)

 
 ⁄

 
 

 
 ⁄                                                        

 طالح فاسِٟ.   ز١ث 

 فاسِٟ ػٍٟ اٌشىً اٌراٌٟ:ِٕٚٗ ذىرة طالح 

   
  

   
     

 
 ⁄        

 
 ⁄                                                    
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 ّردأظ ٟ٘ :اٌٚاٌطالح اٌسشو١ح ٌغاص 

  
 

 
ρ                                                                                       

 ٔدذ:       فٟ        ترؼ٠ٛض اٌّؼادٌح 

  
 

 

  

   

     
 

 ⁄        
 

 ⁄                                                    

 

 

 فاسِٟ ٟ٘ : -اٌطالح اٌسشو١ح ٌرِٛاط

       ∫    
   

    

     
 

 ⁄ ∫(     )
 

 ⁄                              

ىرشٚٔاخ، ِٕٚٗ فئْ اٌطالح اٌى١ٍح ٌٕظاَ الإٌ فاسِٟ ٟ٘ ذمش٠ة ِٛضؼٟ ٌىثافح -ٔظش٠ح ذِٛاط

 فاسِٟ ذىرة ػٍٟ اٌشىً : -ىرشٚٔاخ فٟ ذمش٠ة ذِٛاطلإٌ

       
   

    

     
 

 ⁄ ∫(     )
 

 ⁄     ∫              

 
 

 
∫∫

          

|     |
   ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗                                             

 فٟ ٘زا إٌّٛرج أخش٠ح تؼض اٌرسغ١ٕاخ:

 اٌرثادي اٌّمرشذ ِٓ طشف د٠شان :فؼً  -1

                 ∫[     
 

 ⁄ ]                                                 

 فؼً الإسذثاط اٌّمرشذ ِٓ طشف ف١ٕغٕض : -2 

       
     [     ]

 
 ⁄

      [     ]
 

 ⁄
                                                                    

ٚ  ،طالح اٌسشو١حاٌ ػرّاد ػٍٝ اٌىثافح الإٌىرش١ٔٚح ٌسغابالإإٌّٛرج أػطٝ صٛسج ػٓ إِىا١ٔح ٘زا 

 تئّ٘اي الإسذثاط ت١ٓ الإٌىرشٚٔاخ ذسصً ػٍٝ ٔرائح ضؼ١فح.

 : Hohenberg-Kohn نظريتي2 .2.6.

ٚ ٚضغ  فاسِٟاٌّمرشزح ِٓ لثً  (DFT)ذُ إػادج ص١اغح ٔظش٠ح اٌىثافح اٌذاٌح  1364فٟ عٕح 

ٛ٘ٓ اٌٍزٞ ٠مَٛ ػٍٝ و-ٔظش٠ح دل١مح ٌٕظاَ ِرؼذد اٌدغ١ّاخ ٚرٌه تفضً ذمش١٠ة ٕ٘ٛ٘ثاسؽ

 :راْ الأعاع١راْش٠إٌظ
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 إٌظش٠ح الأٌٚٝ :        

)وّْٛ         ٌىرشٚٔاخ اٌّرفاػٍح فٟ وّْٛ خاسخٟ ذؼرّذ ػٍٝ أخز اٌطالح اٌى١ٍح ٌٕظاَ الإ

 :    ρالأ٠ٛٔح( ٘ٛ دا١ٌح ٚز١ذج ٌىثافح الإٌىرشٚٔاخ 

                                                                                                     

 ز١ث أْ دا١ٌح اٌطالح

     ⟨ | | ⟩  ⟨ |   | ⟩                                                       

 وّْٛ ذفاػً ٚ اٌطالح اٌسشو١ح لإٌىرشٚٔاخ ػٍٝ اٌرشذ١ة   ٚ  ز١ث أْ 

 ترطث١ك ذمش٠ة ٘اسذشٞ فٛن ٔدذ:

                ∫                                                       

        
 

 
∫∫

          

|     |
   ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗                                        

صائـذ اٌفشق ت١ٓ طالح اٌرفـاػً اٌسم١م١ح ٚ طالح ذّثً اٌطالح اٌسشو١ح ٌلإ ٌىرشٚٔاخ      ز١ث أْ 

اٌىّْٛ اٌخاسخٟ  واْ شىً لٛجدٚاي اٌىثافح الإٌىرش١ٔٚح ذثمٝ صس١سح ِّٙا  ٙشذشٞ،ٌرفاػً  اٌ

 الإٌىرشٚٔاخ. ٚػذد

 إٌظش٠ح اٌثا١ٔح :                

تأْ وثافح اٌساٌح الأعاع١ح ذؼطٝ وثافح اٌسذ الأدٟٔ ، ٚوً خصائص اٌساٌح الأعاع١ح ٟ٘ دا١ٌح  اتشٕ٘

 ىثافح الإٌىرشٚٔاخ واٌراٌٝ:اٌ

                                                                                          

ألً طالح، ٚوً اٌخصائص  ساٌح الأعاع١ح ذؼطٟفح اٌسم١م١ح ٌٍوٛ٘ٓ تشٕ٘ا ػٍٝ أْ اٌىثا -ٕ٘ٛ٘ثاسؽ

اٌىّْٛ اٌخاسخٟ ٠رُ ، ظاَ الإٌىرشٟٚٔ طالح اٌساٌح الأعاع١ح فٟ ٔاٌالأخشٜ ذىْٛ تذلاٌح وثافح 

 ذسذ٠ذٖ تئعرخذاَ ِثذأ اٌرغا٠ش.

 : Kohn-Sham معادنت 2 .3.6.

طالح اٌساٌح  دغ١ّاخ ِٚٓ أخً اٌسصٛي ػٍٝاٌذىرة وثافح الإٌىرشٚٔاخ ػٍٝ شىً ِدّٛع وثافح 

 ، ذؼطٝ وثافح  تـ:[ ]الأعاع١ح ٔغرؼًّ ِثذا اٌرغا٠ش
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ρ     ∑|      |
 

 

   

                                                                         

 iاٌساٌح اٌّشغٌٛح ٌلإٌىرشْٚ    

  :      ىرشٚٔاخٌلإٌدا١ٌح اٌطالح اٌى١ٍح 

                                                                                             

 اٌطالح اٌسشو١ح ٌٍدغ١ّاخ فٟ زاٌح اٌرفاػً  ز١ث 

 ٚV إٌىرشْٚ-ْٛ اٌرفاػً إٌىرشّْٚو. 

 :         فٛن  -طالح ٘شذشٞ

                                                                 

 .اٌسشو١ح لإٌٍىرشٚٔاخ اٌسشج   اٌطالحز١ث 

 وّْٛ ذثادي الإٌىرشٚٔاخ   ٚ   سذثاط الإٌىرشٚٔاخإوّْٛ     

  ٟ٘:      دا١ٌح

                                                                            

 ىرشٚٔاخ.الإٌسذثاط إوّْٛ          

                                                                           

 إسذثاط.-٘ٛ وّْٛ ذثادي          

 ِٕٚٗ دا١ٌح اٌطالح اٌى١ٍح

                                                        

 : شاَ-ِؼادٌح وٛ٘ٓ

                                                         

 : Kohn-Shamحهول معادنت  2 .4.6.

ٚ ذشذة زغة اعرخذاِٙا  DFT سغاب ت١ٕح ػصاتاخ اٌطالح ِثذئ١ا ػٌٍٝطشق اٌرشوض ِخرٍف ذ

 ٟ٘ :، ٚتاٌراٌٟ داٌح اٌّٛخح الأعاع١ح [  ]شاَ -ٌٍىثافح، اٌىّْٛ ٚ ِذاساخ وْٙٛ
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      ∑                                                                           

 .ٟ٘ ِؼاِاٌد إٌشش ٌذاٌح اٌّٛخح     ؼادٌح الأعاع١ح  ٚ اٌّ       تس١ث أْ 

ٚرٌه تطش٠مح اٌذٚساخ اٌرىشاس٠ح      ٌسغاب ِؼاِلاخ       إرا ٠دة زً اٌّؼادلاخ الأعاع١ح 

 ذ١ٔا : اٌم١ّح اٌتس١ث ذىْٛ اٌطالح اٌى١ٍح فٟ 

 شاَ ذؼطٟ:  -زٍٛي ِؼادٌح وٛ٘ٓ 

                                                                       

 ٍّ٘ر١ٔٛاْ وٛ٘ٓ Hِصفٛفح اٌرغط١ح ٚ   Oز١ث : 

شاَ ِٓ أخً ٔماط ذٕاظش فٟ إٌّطمح تش٠ٍٛاْ الأٌٚٝ  ٚ ٌزٌه -وٛ٘ٓٚ ٌرثغ١ظ اٌسغاب ٔسً ِؼادٌح 

فٟ اٌرىشاس    تس١ث ٔذخً اٌىثافح الأ١ٌٚح ٌٍشسٕح  ( I-1) ٔغرخذَ زٍمح ذىشاس٠ح وّا فٟ اٌشىً

. إرا ذغ١شخ وثافح أٚ اٌطالح )ِؼ١اس اٌرماسب( ، ٔشخغ إٌٝ      الأٚي ٌسغاب وثافح خذ٠ذج 

 تاٌطش٠مح اٌرا١ٌح:     ٚ      َٛ تاٌّضج ت١ٓ اٌىثافر١ٓ اٌخطٜٛ الأٌٚٝ ٚٔم

   
            

       
                                       

iدسخح اٌرىشاس : 

α  ًِاٌّضج:  ِؼا 

 سصً ػٍٝ اٌرماسب اٌّطٍٛب.رٚٔٛاصً اٌسٍمح اٌرىشاس٠ح ػٍٝ ٘زا إٌسٛ زرٝ ٔ

 : LDAتقريب كثافت انموضع  2 .7.

ذمش٠ة وثافح اٌّٛضغ ٘ٛذمش٠ة ٌٕظاَ الإٌىرشٚٔاخ اٌلاِردأغح تاػرثاسٖ ِٛض١ؼ١ا 

 إسذثاط فٟ ٘زا اٌرمش٠ة تـ:-،تس١ث ذؼطٝ طالح ذثادي[  ]ِردأظ

   
       ∫              

                                           

 طالح و١ٍح ٟٚ٘ ِمغّح ٌدضئ١ٓ تس١ث :    ٠ؼرثش  LDAذمش٠ة 

                                                                       

 :[  ]ِغاّ٘ح طالح ذثادي الإٌىرشْٚ فٟ ٘زا اٌرمش٠ة ذؼطٝ تاٌؼلالح ٌذسان
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(
 

 
)

 
 ⁄

   
 

 ⁄   
 

 
(

 

   
)

 
 ⁄  

  
                

 ) ٔصف لطش وشج ٠سرٜٛ الإٌىرشْٚ(. [  ]ع١رض-ٔصف لطش ف١غٕش   

 :[  ]ِغاّ٘ح الإ سذثاط ِٓ أخً وثافح ػا١ٌح ٠ؼطٝ تاٌؼلالح تشدٞ ٚ صٔغش

                                                  

 ِغ 

                                                

 :[  ]اٌؼلالح  فٛعىٛ، ٠ٍٚه ٚ ٔص١شِغاّ٘ح الإسذثاط ِٓ أخً وثافح ِٕخفضح ٠ؼطٝ ت

       
  

  
 

  

  
 

 ⁄
                                                   

 : GGAتقريب انتدرج انمعمم  2 .8.

اٌّغرخذَ زا١ٌا أخزخ تؼ١ٓ الأػرثاس ذغ١ش   LDA، ذصس١ساخ [  ] GGAذمش٠ة ذذسج اٌّؼُّ 

 إسذثاط اٌشىً اٌراٌٟ :-ذأخز طالح اٌرثادي       ػثش ذذسج      وثافح الإٌىرشٚٔاخ 

       
   [     ]  ∫        [             ] 

                              

 .:ذذسج اٌىثافح الإٌىرش١ٔٚح       

 : mBJ نبريك جونسن انتقريب انمعدل 2 .9.

،٘زٖ  تش٠ه خٛٔغٓأطشٚزح زٛي ٔغخح ِؼذٌح ٌذا١ٌح  2113عٕح [  ] Tran-Blahaز١ث لذَ 

 LDA [  ] ٚGGAالأخ١شج تشٕ٘ح تغشػح ٔداػرٙا تإٌغثح ٌطشق اٌسغاب الأوثش إعرؼّاي 

 ػٍٟ اٌشىً: ٌثش٠ه خٛٔغٓ. ٚرٌه ِٓ أخً زغاب فدٛج اٌطالح ترغ١ش فٟ اٌىّْٛ [  ]

    
            

            
 

 
√

 

  
√
      

     
                               

 ز١ث 
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       ∑ |    |
   

 وثافح الإٌىرش١ٔٚح.        

      
 

 
∑ |    

      |
   

 .وثافح اٌطالح اٌسشو١ح     

    
 Becke-Roussel اٌىّْٛ ٌـ   

٘زا اٌثاتد اٌّخراس ٠رؼٍك خط١ا ِغ اٌدزس [  ] تش٠ه خٛٔغٌٓذا١ٌح     ٔش١ش إٌٟ أْ إرا أخرشٔا 

اٌرشت١ؼٟ اٌّرٛعظ ٌـ 
|     |

    
. 

 واٌراٌٟ : cاٌشىً اٌّمرشذ ٌـ 

     (
 

     
∫

|     |

    

 

    

   )

 
 ⁄

                                  

  ٚ β  ، زدُ اٌخ١ٍح اٌؼٕصش٠ح ٌٍٕظاَ.      ثٛاتد 
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 DFTاٌىثافح  دا١ٌح ٌٕظش٠ح ِخطظ :(1.2انشكم)                 

 

 

 

    

𝜌𝑖𝑛 

 𝑉𝑋𝐶و𝑉𝐻إجاد الكمون 

 

𝐻𝐾𝑆𝜙𝑖  𝜀𝑖𝜙𝑖 

شام-حل معادلة كوهن  

𝜌𝑜𝑢𝑡 𝑟  ∑|𝜙𝑖|
  

 حساب كثافة الإلكترونية

𝜌𝑜𝑢𝑡  𝜌𝑖𝑛 ? 

 

𝜌𝑖𝑛
𝑖      α 𝜌𝑖𝑛

𝑖  𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖  

 

 لا

 نعم

 حساب الخصائص الفزيائية
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 :مقذمة 3 .1.
صلاس أهغبّ سئ٤غ٤خ ٢ٛ ػ٠ِ اُ٘حٞ  رٞعذ ػذح غشم ُحغبة ػصبثبد اُطبهخ ٝاُز٢ ر٘وغْ إ٠ُ

 :اُزب٢ُ
 اُزغش٣ج٤خ اُز٢ رزطِت حغبثزٜب ٗزبئظ رغش٣ج٤خ. اُطشم-

 .ج٤خ ٝٓؼط٤بد أعبع٤خ ك٢ ٗلظ اُٞهذٝاُز٢ رزطِت أص٘بء اُحغبة ٗزبئظ رغش٣ ٤خشجٚ اُزغش٣ج اُطشم-

 اُز٢ رزطِت حغبثبرٜب ٓؼط٤بد أعبع٤خ كوػ . ع٤خلأعباُطش٣وخ ا-

الأخ٤شح ، غٞس اُجبحض٤ٖ غشم حغبثبد رؼزٔذ ثبلأعبط ػ٠ِ ٓلب٤ْٛ ٗظش٣خ رغ٠ٔ ك٢ اُغ٘ٞاد 

غشم أُجذأ الأٍٝ ، ٖٓ خلاُٜب ٗغزط٤غ ٝظغ صلاس ٓغٔٞػبد ُِطشم ُحَ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش 

 :DFTرؼزٔذ ػ٠ِ ٗظش٣خ دا٤ُخ اٌُضبكخ 

  ػ٠ِ رش٤ًجخ خط٤خ ُِٔذساد اُزس٣خ اُطشم اُز٢ رؼزٔذ(LCAO) [    1] رغزؼَٔ ٓضلا

 ُِٔؼبدٕ الإٗزوب٤ُخ . dك٢ اُؼصبثبد 

 أُغز٣ٞخ أُزؼبٓذح  ٓٞاطغشم ٓشزوخ ٖٓ الأ(OPW) [ 1  1] ٢ٛٝ الأٗغت ُؼصبثبد

 ُِٔؼبدٕ اُجغ٤طخ. (S-P)اُ٘وَ ٖٓ ٗٞع 

  اُطشم اُخ٣ِٞخ ٖٓ اُ٘ٞع أٓٞاط ٓغز٣ٞخ ٓزضا٣ذح(APW) [  ] ٝ ُخ ٤غش٣وخ اُذاGreen 

Korring ،Kohn ٝRostoker  (KKR) .ر٘طجن ػ٠ِ أًجش ٓغٔٞػخ ٖٓ أُٞاد 

  ٖأُٞعبد أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب  :[ ]غشم اُخط٤خ اُز٢ ٝظؼٜب أٗذسع(LAPW)  ٝ

ٖٓ اُشرت ُٜزا رغٔح ُ٘ب ثزٞك٤ش ًض٤ش ، (LMTO)ط٤خ اُخ « Muffin-Tin »ٓذاساد 

 أُوذاس أص٘بء صٖٓ اُحغبة

 : APWطزيقة 3 .2.

ٌُٝزبثخ ،  APWثحضٚ أُزؼِن ثطش٣وخ الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح  [ ]ّ ٗشش علارش7391ك٢ ع٘خ 

" ًزوش٣ت ُٞصق ًٕٔٞ اُشجٌخ Muffin-Tinًٕٔٞ " ظغهبّ ثٞ ٌُزشٝٗبد داُخ أُٞعخ الإ

 اُجِٞس٣خ ٝرُي ثزوغ٤ْ اُلعبء أُح٤ػ ثبُزساد إ٠ُ ٓ٘طوز٤ٖ:
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 Muffin-Tin » (MT) »ًٕٔٞ  :(1.3 ) نشكما              

: ٣زـ٤ش ك٤ٜب إٌُٔٞ ثشذح ًج٤شح رشَٔ الأ٣ٞٗخ ٝ الإٌُزشٝٗبد شذ٣ذح ( MTأُ٘طوخ الأ٠ُٝ )اٌُشح 

 الإسرجبغ.

 : رشَٔ الإٌُزشٝٗبد ظؼ٤لخ الإسرجبغ ثبلأ٣ٞٗخ. (اُج٤٘٤خ أُ٘طوخ اُضب٤ٗخ ) أُ٘طوخ 

 ٘ـش حغت أُ٘طوخ أُؼزجشح :ح٤ش رخزِق حٍِٞ ٓؼبدُخ ششد٣

 : MTُٔؼبدُخ ششٝد٣٘ـش داخَ ًشح  شؼبػ٤خحٍِٞ 

ϕ( )  ∑     ( )   ( )

  

               

                                                            (  1) 

  أٓٞاط ٓغز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ الإهحب٤ٓخ :                 

ϕ( )  
 

√ 
∑    ( ⃗⃗   ⃗⃗ ) 

 

                 

                                                             (1 1) 

 ٣ٔضَ حغْ خ٤ِخ اُٞحذح.  

 اُذاُخ اُزٞاكو٤خ اٌُش٣ٝخ     

 ٓؼبٓلاد اُ٘شش        

 شؼبع الإٗزوبٍ ك٢ اُشجٌخ أُؼٌٞعخ    ⃗⃗ 

 : رٌزت ًبُزب٢ُ (M.T)اٌُش١ٝ ٔؼبدُخ ششٝد٣٘ـش ُِغضء أُ٘زظٔخ ٢ُٛ اُحٍِٞ   ( )  

 المنطقة بينية

MT الكرة 
𝑟𝛼 

𝑟′𝛼 
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24 
 

{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )    }    ( )

                                                       (1 1) 

 .اُطبهخ اُخط٤خ    

 ٣ٔضَ إٌُٔٞ داخَ اٌُشح  ( ) 

 ٓزؼبٓذح ٌَُ اُحبلاد اُزار٤خ(1 1)ُٔؼشكخ ك٢ اُؼلاهخ اُغبثوخ رٌٕٞ اُذاُخ اُشؼبػ٤خ )اُوطش٣خ( ا

 ٝرصجح ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش ًبُزب٢ُ : [1]داخَ اٌُشح ٝر٘ز٢ٜ ششٝغ اُزؼبٓذ ػ٘ذ حذٝدٛب اُوِج٤خ

(     )     

   

     

   
   

    

   
                                                            (  1) 

ثذلاُخ أُؼبٓلاد     ر٘زشش أُؼبٓلاد  MTػ٢ِ عطح اٌُشح  (  )ϕُٝعٔبٕ إعزٔشاس٣خ اُذاُخ 

 اُحغبثبد اُغجش٣خ ٗغذ: ثؼذاُخبصخ ثبلأٓٞاط أُغز٣ٞخ ك٢ أُ٘طوخ  الإهحب٤ٓخ ٝ   

    
    

√   ( )
∑    (|   |  )   

 ( 

 

  )                                              (  1) 

 ٤خ بعأع ثبُزب٢ُ ٗزحصَ ػ٢ِ داُخ MTٓزٞاكوخ ٓغ اُذٝاٍ اُشؼبػ٤خ ك٢ ًشح  رصجح Gاُذٝاٍ اُزار٤خ 

APWs  ٢ٛٝ حٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش داخَ اٌُشحMT  أ١ ٗزحصَ ػ٢ِ     أُٞاكوخ ُِطبهخ

 . Gٔؼبَٓ ػصبثخ اُطبهخ أُٞاكوخ ُِ

ه٤ْ رصجح     ٝرُي لإٔ ك٢ حبُخ ٗوصبٕ أُؼبٓلاد   (  )  ٌُٖ ٝعذد صؼٞثخ ك٢ اُذٝاٍ 

ٝاٍ أُٞع٤خ ٝٓخ ػ٠ِ عطح اٌُشح ٝثبُزب٢ُ اُذٝاٍ اُشؼبػ٤خ رٌٕٞ ٓ٘لصِخ ػ٠ِ اُذذٓؼ (  )  

ٞػخ ٖٓ اُزـ٤شاد ٓغٔ [ ]ٝأٗذسعٖ[1]، ُٝحَ ٛزٙ أُشٌِخ أدخَ ٤ًُٞ٘ؾ ك٢ أُ٘طوخ الإهحب٤ٓخ

ٓغ  ( )  ثزشر٤جبد خط٤خ  MTخبسط ًشح  ( )ϕٜٓ٘ب رٔض٤َ اُذاُخ اُشؼبػ٤خ  APWػ٠ِ غش٣وخ 

   .،ع٤ٔخ ثطش٣وخ الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ( ) ̇ إٓزلاًٜب ٓشزوبد ثبُ٘غجخ ُِطبهخ 
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  : FP-LAPWمبذأ طزيقة   3 .3.   

ح٤ش إٔ  FP-LAPWلأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب ٝإٌُٔٞ اٌُبَٓ غش٣وخ ا[ ]  ٕهذّ أٗذسعٞ

ٝأشزوبهٜب ( )     ٢ٛ ػجبسح ػٖ ٓض٣ظ خط٢ ُذاُخ اُشؼبػ٤خ  MTالأعبع٤خ ك٢ اٌُشح  اُذاُخ

خعغ ُششٝغ ر ( )    ̇ (، ٝاُذاُخ 1 1) APWرؼشف ٓضَ داُخ     ثذلاُخ اُطبهخ( )    ̇ 

 : [ ]اُزب٤ُخ

{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )    }   ̇ ( )

    ( )                                           (  1) 

( رٌييييٕٞ MTػِيييي٠ عييييطح اٌُييييشح ) ( )    ٝ ( ) ̇ كيييي٢ اُحبُييييخ اُلاٗغييييج٤خ ، اُذاُييييخ اُشييييؼبػ٤خ 

خ الإهحب٤ٓيييخ ، إرٕ داُيييخ أُٞعيييخ أُغيييز٣ٞخ أُزضا٣يييذح ٓغيييزٔشح ٓيييغ أُٞعيييخ أُغيييز٣ٞخ كييي٢ أُ٘طوييي

 : FP-LAPWرصجح داُخ أعبع٤خ ُِطش٣وخ 

 

ϕ(  )

 

{
 
 

 
 ∑[     ( )      ̇ ( )]   ( )

  

               

 

√ 
∑    ( ⃗⃗   ⃗⃗ ) ⃗ 

 

                                           

                               (  1) 

 ( )  :٢ٛ ٓؼبٓلاد أُٞاكوخ ُِذاُخ    

 ( ) ̇ :٢ٛ ٓؼبٓلاد أُٞاكوخ ُِذاُخ    

ٝ ،  APWغش٣وخ ٤ذح ك٢ ٓ٘طوخ الإهحب٤ٓخ ٓضَػجبسح ػٖ ٓٞعخ ٓغز٣ٞخ ٝح ٢ٛ LAPWsاُذٝاٍ 

 : [ ]ًبُزب٢ُ   اُذاُخ اُشؼبػ٤خ ٣ٌٖٔ ٗششٛب ثبُوشة ٖٓ 

  (   )    (    )  (    ) ̇ (    )

  (    )
                                   (  1) 

(    ) ح٤ش إٔ 
 ٣ٔضَ اُخطأ اُشثبػ٢ اُطبه١ٞ.   

 . MTرعٖٔ الإعزٔشاس داُخ أُٞعخ ػ٢ِ عطح ًشح  LAPWغش٣وخ 
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)(rU l

(    )رذخَ خطأ ػ٠ِ اُذاُخ أُٞع٤خ ٖٓ سرجخ  FP-LAPWطش٣وخ اُ
ٝأخشٟ ػ٠ِ ػصجبد   

(    )اُطبه٣ٞخ ٖٓ سرجخ 
، رشٌَ هبػذح ع٤ذا LAPWsثبُشؿْ ٖٓ سرجخ ٛزا اُخطأ اُذٝاٍ   

 .ٝاحذ ٗزحصَ ػ٠ِ ًَ ػصجبد رٌبكؤ ك٢ أًجش ٓ٘طوخ غبه٣ٞخ    بُطبهخثاُز٢ رغٔح ُ٘ب 

 :  دور انطاقة انخطية  3 .4.

  ٝ    اُذٝاٍ 
ٌُٖ ٛزٙ ششٝغ ٤ُغذ ًبك٤خ  MTٓذربٕ ٓغ اُحبلاد اُوِج٤خ ػ٢ِ عطح ًشح ٓزؼب  

، ٖٝٓ عٜخ أخش١ ٗأخز اُخِػ ث٤ٖ اُحبلاد ٗصق  lػ٘ذٓب رٌٕٞ اُحلاد اُوِج٤خ ٓٞاكوخ ُ٘لظ اُو٤ٔخ 

ثذهخ    ، ُزُي ٣غت إخز٤بس اُطبهخ  APWحبُخ اُزٌبكؤ ، كٜٞ ؿ٤ش ٓؼبُظ ك٢ اُطش٣وخ هِج٤خ ٓغ 

،  FP-LAPWٝرُي ك٢ غش٣وخ  اُوِج٤خزؼبٓذح ٓغ أ١ حبُخ ٖٓ حلاد إٌُزشٝٗبد ُِذٝاٍ اُـ٤ش ٓ

أُذاساد أُٞظغ ٓغ أخز  ، ُٝحَ  أحغٖ ٗغزخذّ اُ٘شش ػ٠ِبةلإعشاء اُحغ   ُٜٝبرا ٣غت رـ٤ش

،لإعشاء حغبة ده٤ن ُِج٤٘خ الإٌُزش٤ٗٝخ ٣غت ٓلاحعخ إخزلاف  MTأًجش ٗصق هطش ٌٖٓٔ ُـ

 .ٜب ٓغزوِخ ػٖ ثؼعٜب اُجؼطأٗ    اُخط٤خ  اُطبهخ

 انشعاعية :بنية انذوال  3 .5.

رٌٕٞ ٓٞعخ ٓغز٣ٞخ ك٢    FP-LAPWاُذٝاٍ الأعبع٤خ ُطش٣وخ الأٓٞاط أُغز٣ٞخ أُزضا٣ذح خط٤ب 

، رحـذ ششغ إٔ MTأُ٘طـوخ الإهحب٤ٓخ، ٝ اُز٢ ٢ٛ ر٘ششػ٠ِ شـٌَ داُخ شؼبػ٤خ داخـَ ًشح 

كج٤٘خ اُذٝاٍ الأعبع٤خ ُِطش٣وخ   MTغزٔش ػ٠ِ عطح ًـشح اُذٝاٍ الأعبع٤خ ُـٜب اشزـوبم ٣ٌٕٞ ٓ

FP-LAPW رصجح رحذد ثـ : 

 ( )̇  ثبُ٘غجخ ُِطبهخ زٜبٓشزو ٝ ( )  دٝاٍ شؼبػ٤خ -7             

رٌـل٢  ُزحـو٤ن اُشـشٝغ اُحذٝد٣خ ٖٓ أعَ إعشاء اُحغبة ك٢    ,      أُؼبٓلاد-2             

٣ٔضَ أًجش      ، ٝ ُزٔض٤َ اُوطغ أُـِن     ٝ أخـز اُؼضّ اُضا١ٝ  Cutoff اُوطغ أُـِن 

    ٖٓ أعَ ٗصق هطش اٌُشح (MT)ٔٞعبد أُغز٣ٞخ خبسط اٌُـشح ُِغٍٞ  

 . FP-LAPWُعٔبٕ اُـزوبسة ك٢ غش٣ـوخCutoff اعزشارغ٤ب ٗخزبس اُوطغ أُـِن  -

 انلانسبية :انذوال انشعاعية  3 .6.

اُشؼبػ٤خ رٌٕٞ حٍِٞ ٓؼبدُخ ششٝد٣٘ـش اُـزب٤ُخ ٌُِٕٔٞ  ُلاٗغجـ٤خ اُذٝاٍ ك٢ اُحبُخ ا

 .  اٌُش١ٝ ٝاُطبهخ اُخط٤خ
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{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )    }    ( )                                     (  1) 

 . (MT)ٛـٞ إٌُٔٞ اٌُش١ٝ ٌُشح ( ) أ٣ٖ

 : ( ) ̇ بُ٘غجخ ُِطبهخ ثالإشزوبم 

{ 
  

   
 

 (   )

  
  ( )    }   ̇ ( )     ( )                             (   1) 

 : ( ) ̇ ٝ ( )  رو٤ٖ٘ اُحٍِٞ اُشؼبػ٤خ 

∫     
 ( )                                                                                       (   1)

  

 

 

 رٌٕٞ ٓو٘٘خ. ( ) ̇ اُذاُخ 

   ∫     
 ( )                                                           ( 1 1)

  

 

 

 :٣ٌٖٔ رؼ٣ٞعٜب ثبُٔؼبدُخ اُزب٤ُخ   FP-LAPWششٝغ اُزو٤ٖ٘ ك٢ غش٣وخ

  
 [  

 (  ) ̇ 
 (  )    

 (  ) ̇ 
  (  )]                                        ( 1 1) 

 ٓغ إٔ 

  
 (   )  

   
 (   )

  
              ٝ              ̇ (   )  

   (   )

  
 

 ػ٢ِ اُشٌَ اُزب٢ُ:    ، ثبُزو٤ٖ٘ ٗغزط٤غ ًزبثخ   ̇ ٝ    خذّ ك٢ حَ ػذد٣ب اُذٝاٍ زبدُخ رغٛزٙ أُؼ

  (   )    ( )    ̇( )                                             (   1) 

اُطبهخ اُخط٤خ ، اُخطأ ػ٠ِ    ٣ش٤ش ُشرجخ ػشض اُطبهخ  ‖( ) ̇ ‖أ١ ( ) ̇ رو٤ٖ٘  إخز٤بسٓغ 

 ٣ٌٕٞ ٓوجٍٞ حغت أٗذسعٖ.

‖ ̇( )‖ |    |                                      (   1) 
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 إراًبٕ ٛزا الإخز٤بس ؿ٤ش ٌٖٓٔ ِٗغأ إ٢ُ :

 ؼبُظ ًَ ٗبكزح غبه٤خ ٓلصُٞخ.رٝوغْ أُغبٍ اُطبه٢ إ٠ُ ٗٞاكز ٣-7

 .(ٛزا ك٢ اُٞاهغ غش٣وخ اُذسعخ اُضب٤ٗخٗغزخذّ اُ٘شش ػ٢ِ ٓٞاظغ أُذاساد)-2

 رو٤َِ ٖٓ اُحغْ  ٣ؼ٢٘ رو٤َِ ٖٓ رو٤ٖ٘ أُشزوخ.-9

 بنية انذوال انشعاعية :3 .7.

 ك٢ حبُخ اُؼ٘بصش اُضو٤ِخ ُذ٣ٜب ػذد اُزسٟ ًج٤ش ، ٗأخز ثؼ٤ٖ الإػزجبس رأص٤ش اُ٘غج٢.

، ٝلإدخبٍ ٛزا اُزأص٤ش  (MT)ح٤ش إٔ اُزأص٤شاد اُ٘غج٤خ رذخَ كوػ ك٢ اُذاُخ اُشؼبػ٤خ داخَ اٌُشح 

رو٤٘ب ػذح ػِٔبء  ثبُٔؼبدُخ ُذساى ٝإشزوبهٜب ثبُ٘غجخ ُِطبهخ (1   )ٝ  (1  ) ٣غت إعزجذاٍ أُؼبدُخ

 ٓذاس ٝإدساعٚ ك٤ٔب ثؼذ.-كؼَ عج٤ُٖحَ ٓؼبدُخ د٣شاى ثئٛٔبٍ رأص٤ش [   ]رؼشظٞ 

 حَ ٓؼبدُخ د٣شاى:

     *
     

        
+                                               (   1) 

K ػذد ًٞاٗز٢ ٗغج٢ : 

 [  ]  Koelling-harmonٝ الأحذاص٤خ اُشؼبػ٤خ رٔذ إصاُزٚ .ٓذاس  ُٔشًج٤ٖ -: عج٤ٖ   

 عذ٣ذح: داُخ إعزؼَٔ

ϕ  
 

1  
 ′                                              (   1) 

 :ٓغ

    
 

1  
(   )                                                              (   1) 

 عشػخ اُعٞء ك٢ اُلشاؽ. C ٝ اٌُزِخ  m،     ٓشزن اُشؼبػ٢ ُـ   ′ ح٤ش إٔ 

 ٗز٢ ًبُزب٢ُ :اثذلاُخ اُؼذد اٌُٞ حَاُ

ϕ    [
 

1  
  (

       

   
 
 

 

 
   

)     ]                                    (   1) 
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 ٓذاس اُلاٗغج٤خ.-عج٤ٖ:    ح٤ش 

 رصجح:غ٤ِٔخ اُ٘غج٤خ اُأُؼبدُخ   ϕ     ٝ        ثزحذ٣ذ 

 ′  1   
 

1
                                                           (1  1) 

 ′   
 

1
  [

 (   )

1   
 (    )]                                     (1  1) 

ششٝد٣٘ـش اُلاٗغج٤خ ثئعزخذاّ أُؼبدُخ الأخ٤شح ٣ٌٖٔ حِٜب ػذد٣ب ًٔب ٛٞ اُحبٍ ثبُ٘غجخ ُٔؼبدُخ ٛزٙ 

 غش٣وخ إػطبء ششٝغ اُحذٝد٣خ.

   
   

 

 
  

 

(1 
 ⁄ )

[ (   )    (1 
 ⁄ )

 
 ⁄
  ]                             (11 1) 

 ٓشبثٜخ ُحبُخ اُلاٗغج٤خ. . الإشزوبم ثبُ٘غجخ اُطبهخ (1  1)ٓذاس رأخز ٖٓ اُؼجبسح -ػجبسح عج٤ٖ

 ̇  1( ̇     ̇ )  
 

 
 ̇                                    (11 1) 

 ̇   
 

 
 ̇ [

 (   )

1   
 (    )]  ̇  [

 (   ) ̇

1    
  ]              (1  1) 

، ٗلظ اُذٝاٍ رغزؼَٔ ٖٓ أعَ حغبة ًضبكىخ اُشح٘خ ٝ    ٝ   ٖٓ اُحَ     ٝ    رحذ٣ذ اُذٝاٍ 

  ػ٘بصش أُصلٞكخ . ٌٝٛزا 
  ثبُؼجبسح  (1   )رغزجذٍ ك٢ أُؼبدُخ   

    
  . 

 : Poissonحم معادنة 3 .8.

إسرجبغ ًٕٝٔٞ ًُّٞٞ )ٓغٔٞع ًٕٔٞ ٛشرش١  ٝ -إٌُٔٞ أُغزخذّ ًٕٔٞ رجبدٍ K.Sك٢ ٓؼبدُخ 

 ًٕٔٞ اُ٘ٞاح(.

 :ثئعزخذاّ ٓؼبدُخ ثٞاعٕٞ. ٣ٌٖٔ رحذ٣ذ ًٕٔٞ ًُّٞٞ

    (  )     (  )                                                                          (1  1) 

 [ ]ٝك٤٘ش  [ ] ٣ٌٕٞ ٝكوػ ٌٖٓٔ ك٢ كعبء اُشجٌخ أُؼٌٞعخ ، ُٜٝزا ٤ٛٞٓبٕأُؼبدُخ  رٌبَٓ ٛزٙ

 : اُشح٘خ ٝرزشًض ػ٠ِ ٓلاحظز٤ٖ-إهزشحٞ غش٣وخ ُِحَ رغ٠ٔ شجٚ

 ًضبكخ اُشح٘خ ٓغزٔشح ٝرزـ٤ش ثجطئ ك٢ أُ٘طوخ الإهحب٤ٓخ ٝعش٣ؼخ عذا داخَ اٌُشح -7
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وػ ثشح٘خ ٛزٙ أُ٘طوخ  ٌُٖ أ٣عب شح٘خ داخَ ك٢ أُ٘طوخ الإهحب٤ٓخ لا٣زؼِن ك ًٕٔٞ ًُّٞٞ -2

 اٌُشح.

 ك٢ أُ٘طوخ الإهحب٤ٓخ ًضبكخ اُشحٖ ر٘شش ًغِغِخ كٞس٤٣ٚ:

 (  )  ∑ ( ⃗⃗ )   ⃗⃗  ⃗ 

 

                                                         (1  1) 

   رحغت إٗطلاهب ٖٓ ٓؼبدُخ ثبعَ      دٝاٍ أُٞعخ 

∫       ( ⃗⃗   )   

 

 

 

{
 

     
  ( ⃗⃗   )

  
                       

  

1
                                     

                                       (1  1) 

   ⃗⃗  ⃗       ⃗⃗  ⃗  ∑    (| ⃗⃗ ||      |   
 ( ⃗⃗ )   (      ))              (1  1)

  

 

 ح٤ش :

 . ٓٞظغ اٌُشح    ٝ اُشؼبػ٤خ إحذاص٤خ   

 إٌُٔٞ ًُّٞٞ ٣صجح:

  ( ⃗⃗ )  
   ( ⃗⃗ )

  
                                                              (1  1) 

 ك٘غذ: (1  1)ٌٗبَٓ أُؼبدُخ 

    ∑   
  ( )   ( )  

  

∑  
  ( )  ( )                             

 

(1  1) 

 ًٕٔٞ أُ٘طوخ الأهحب٤ٓخ.    ح٤ش إٔ 

 ٣ؼط٠ ثبُؼلاهخ : ( )  ٝ 
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      ( )  ∑      ( )

 

                                                        (1  1) 

 

 : MTبة إٌُٔٞ داخَ ًشح ثئعزخذاّ ٓؼبدُخ ؿش٣ٖ ٗوّٞ ثحغ

    

       ( )        
  

( ) [
 
 
  ]         

 
  

    
{

 

    
∫         

  ( 
 )

 

 

   ∫         
  ( 

 )
 

 

 
  

     
∫         

  ( 
 )

  

 

} 

(11 1) 

 

 

 ٣ٔضَ اُغضء اُشؼبػ٢ ٌُضبكخ اُشح٘خ.  (′ )  : ح٤ش

 : (       )تحسين طزيقة 3 .9.

 ػصبثخٗحغت    ، لأٗٚ ثبُوشة ٖٓ  (       )ٜٓٔخ عذا ك٢ غش٣وخ    اُطبهخ اُخط٤خ 

ٌٕٞ ث٤ٖ اُحبلاد اُوِج٤خ ٝحبلاد اُزٌبكؤ ٣ٞعذ طبهخ ثذهخ .أٓب  ك٢ اُحبلاد اُ٘صق هِج٤خ اُز٢ راُ

 : ٓشٌَ أعبع٢ ُٝحِٚ  ٗغزؼَٔ غش٣وز٤ٖ

 عزؼٔبٍ ٗٞاكز اُطبهخ أُعبػلخ.إ-

 عزخذاّ اُ٘شش ػ٠ِ ٓذاس أُٞظغ.إ-

 :انمضاعفة نوافذ انطاقة 3 .1.9.

   ز٢ رٌبكئحبلاد ٗصق هِج٤خ ثزوغ٤ْ اُط٤ق اُطبه١ٞ إ٠ُ ٗٞاكز ٝاُ ٓشٌِخاُزو٤٘خ أُغزؼِٔخ ُٔؼبُغخ 

 .(   )اُزو٤٘خ ٓٞظحخ ك٢ اُشٌَ  .ٛزٙ [ ]   اُطبهخ 
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 : ػذح ٗٞاكز غبه٤خ (   )انشكم   

رؼبُظ ٛزٙ أُغأُخ ثئخزـ٤بس أ١ ٗبكـزح ُِحبُخ أٌُبكـئخ ٝ رُي ُِـلصَ ثـ٤ٖ حبلاد اُزٌبكؤ ٝ اُ٘ـصق 

 هِجـ٤خ.

 اننشز عهى انمذارات انموضعية :3 .2.9.

ك٢ أُذاساد أُٞظؼ٤خ ٝرُي ثزـ٤ش أُذاساد الأعبع٤خ ٖٓ أعَ         اُ٘شش ك٢ غش٣وخ 

 رغ٘ت إعزؼٔبٍ ػذح ٗٞاكز ُِطبهخ، ٌٝٛزا ٣زْ إعبد ٓغٔٞػخ ػصبثبد اُطبهخ إٗطلاهب ٖٓ ٗبكزح ٝاحذح.

Singh  ''أػط٢ ُِٔذاس اُشٓض''Lo  [  ] ُٖذ٣ٚ شٌَ ٓشًت خط٢ ُذاُز٤ٖ شؼبػ٤ز٤ٖ ٓغؤُٝخ ػ

 :اُذٝاٍ ز٤ٖ ٓخزِلز٤ٖ ٝ الإشزوبم ثبُ٘غجخ ُِطبهخ ُٜزٙ غبه

ϕ
  

 {
                                                                                                        

|     (      )      ̇ (      )       (      )|   ( )     
   ( 11 1) 

 .   ٝ     أُؼبٓلاد  غج٤ؼخ ٗلظ ٖٓ ٢ٛ    أُؼبَٓ 

 : Wien2Kامج نبز3 .10 

ح٤ش ٣شَٔ ثشآظ [  ] Wien2K، أُذٓغخ ك٢ ثشٗبٓظ  FP-LAPWك٢ ػِٔ٘ب اعزخذٓ٘ب غش٣وخ 

 : (1 1)كشػ٤خ ٓ٘لصِخ اُشٌَ 
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NN:  اُوطش اُزس٣١غبػذ ك٢ إعبد ٗصق ٛزا اُجشٗبٓظ ٣حذد أُغبكخ ث٤ٖ عٞاس الأهشة ُزساح ًٔب 

 ٌُِشح

LSTART :  ثشٗبٓظ ٣ُٞذ اٌُضبكخ اُزس٣خ ٣ٝحذد ٤ًل٤خ اُزؼبَٓ ٓغ أُذساد أُخزِلخ ك٢ حغبة ػصجبد

 اُطبهخ

SYMMETRY: ٣حغت أُغٔٞػخ اُ٘وط٤خ ُٔٞاهغ اُخبصخ ،  ك٢ اُغِٔخ كٜٞ ٣ُٞذ ػ٤ِٔخ اُز٘بظش

 .ٝحغبة ٓصلٞكخ اُذٝسإ أُٞظؼ٢ ٌخاُشجُزٞاكو٤خ ٣ُٞذ أُؼبَٓ الأعبع٢  ثبُزساد

KGEN  ٣ُٞذ اُشجٌخ :k ِٕٞك٢ ٓ٘طوخ ثش٣ 

DSTART  ٣ُٞذ ًضبكخ إٗطلام ُذٝسح :SCF  ٖٓ أُ٘زغخ ٖٓ اٌُضبكخ اُزس٣خ ٝأُُٞذحLASTART. 

إ٠ُ ؿب٣خ اُٞصٍٞ ُزوش٣ت أُطِٞة. ٢ٛٝ ٓ٘غوخ ك٢ اُخطٞاد  ٙاُزٌشاس ٣وّٞ ثزٜئخ اُحغبة ٝ

 اُزب٤ُخ :

LAPW0 ٞاٌُضبكخ.ًٕٔٞ إٗطلاهب ٖٓ  ذُ: ٣ 

LAPW1 ػصبثخ اُزٌبكؤ ، اُو٤ْ اُزار٤خ ٝالأشؼخ اُزار٤خ ة: حغب. 

LAPW2 : .حغبة ًضبكخ اُزٌبكؤ ٖٓ الأشؼخ اُزار٤خ 

LCORE اُحبلاد اُوِج٤خ ٝاٌُضبكخ. ة: حغب 

MIXER : .٣خِػ اٌُضبكخ اُذاخِخ ٝ اُخبسعخ 
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 Wien2K ثشٗبٓظ ث٤٘خ :( 3.3) اُشٌَ                                           
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 :مقذمة1.4

a(A)ثبثذ انشجكخ نٓذف يٍ ْزا انفصم ْٕ دساعخ انخصبئص انجُٕٛٚخ ا
°
 βيؼبيم الاَضغبطٛخ  ،(

ٔانًشزمخ الأنٗ نٓزا انًؼبيم
 '

βانحبلاد ػصبثبد انطبلخ، كثبفخ  (، انخصبئص الانكزشَٔٛخ )ثُٛخ

                       .AlxGa1-xSbنغجبئك اندضٚئخ (، ٔانخصبئص انًٛكبَٛكٛخ ٔ انكهٛخ

ثبعزخذاو طشٚمخ انًٕخخ  ٔرنك DFTرى انحصٕل ػهٗ انُزبئح فٙ عٛبق َظشٚخ دانٛخ انكثبفخ      

ٔانًذيدخ فٙ ثشَبيح  [1] (FP-LAPW)خطٛب ٔانكًٌٕ انكبيم  انًغزٕٚخ انًزضاٚذح

[2]Wien2k.    

                                                                                                   :اعزخذيُب انزمشٚجٍٛ انزبنٍٛٛ اخم دساعخ انخصبئص انجُٕٛٚخ ٔالإنكزشَٔٛخ يٍ 

، ٔيٍ اخم حصٕل ػهٗ َزبئح خٛذا حٕل انخصبئص [3] (GGAرمشٚت انزذسج انًؼًى )

 [4].( mBJ) ٍ انًبَغ انطبلٙ َغزؼًم  رمشٚت انًؼذل نجٛك خَٕغٌٕالانكزشَٔٛخ ٔرحغٛ

 :AlxGa1-xSb نهسبائك انبىٍة انبهورٌة 2.4

ٔانزٙ رغزؼًم فٙ رطجٛمبد انفؼم  AlxGa1-xSb نذساعخ انخصبئص انجُٕٛٚخ ٔالانكزشَٔٛخ نغجٛكخ

 GaSb انكٓشٔضٕئٙ ٔكزا انخلاٚب انشًغٛخ ٔانصًبيبد انثُبئٛخ َذسط ألا انًشكجبد انثُبئٛخ

ٔAlSb   رزجهٕس فٙ ثُٛخ يكؼت يًشكض الأخّ حٛثCFC  يغ رُبظش F-43m فشاغٛخ )صيشح

ػهٗ  ٔرحزٕ٘ػهٗ انزٕانٙ      (b.1.4) ٔشكم   (a.1.4) م  ( كًب ْٕ يٕضح فٙ انشك216

 :رسرٍٛ رحزم انًٕالغ انزبنٛخ

 (Ga, Al); (0, 0, 0).                                                            

 (Sb); (1/4, 1/4, 1/4).                                                         

     نزصجح انغجٛكخ يٍ انشكم    x=0.25فٙ حبنخ انؼبيخ  فئَُب َخزبس رشكٛض  انغجٛكخنذساعخ ايب  

Al0.25Ga0.75Sb          ثغٛظ رزجهٕس فٙ ثُٛخ يكؼتثحٛث CS  يغ رُبظش P-43m صيشح فشاغٛخ(

 :رساد رحزم انًٕالغ انزبنٛخ 3ٔ رحزٕ٘ ػهٗ    c.1.4)) ( كًب ْٕ يٕضح فٙ انشكم521

 (Al); (0, 0, 0).                                                                                                 

 (Ga); (0, 0.5, 0.5) / (0.5, 0, 0.5) / (0.5, 0.5, 0).                                                   

 (Sb); (0.25, 0.75, 0.75) / (0.75,0.25,0.75) / (0.75,0.75,0.25) / (0.25,0.25,0.25). 
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b.1.4 

 c.1.4 
                  

   

 

يٍ اخم AlxGa1-xSb ة كلسبيالبنية البمورية يمثل  (:4.1الشكل )

x=0,0.25,1                                     

a.1.4 
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 انزٕٚغ الإنكزشَٔٙ نكم ػُصش كًٛٛبئٙ 

1S
2
 2S

2
 2P

6
 3S

2
 3P

1
 :[Al] 

1S
2
 2S

2
 2P

6
 3S

2
 3P

6
3d

10
4s

2
4P

1
 :[Ga] 

1S
2
 2S

2
 2P

6
 3S

2
 3P

6
3d

10
4s

2
4P

6
4d

10
5s

2
5P

3
 :[Sb] 

 :انحغبة  ْٙ  إٚدبد انمٛى انزبنٛخأل خطٕح فٙ 

ٚؼزًذ ػهٗ ششطٍٛ Al ، Ga ٔ Sbنزساد (MT)َصف لطش انكشح Rmt اخزٛبس لًٛخ  .1

 :اعبعٛبٌ

 (.MTردُت رذاخم كشح ) -

 .(MTاٌ ركٌٕ اغهجٛخ الانكزشَٔبد انمهجٛخ داخم انكشح )ٚدت  -

 :ٚؼطٗ ثبنؼلالخRKmax يؼبيم  .2

R
min

 MT × Kmax                                                                                             =  RKmax  

R
min

 MTنهكشح  : اصغش لطشMT 

 :Kmax نهًٕخخ انًغزٕٚخ  ٙانُبظًانشؼبع 

3.  KPoint رؼشف ػهٗ آَب ػذد انُمبطK ٗفٙ يُطمخ ثشٚهٌٕٛ الأن. 

 ( ٔاَزمبء اخزٛبس٘ نهُمبط انخبصخMTرى اخزٛبس اَصبف الالطبس كشح ) (41.اندذٔل )

(Kmax×Rmt )(KPoint) حغت رمشٚت GGA ٔ LDA ٔ انزارٙ رنك ثبعزخذاو انحغبةSCF 

  AlxGa1-xSb.  نهغجٛكخ

 

 

 

 

 

 

 



 النتائج والمناقشة                                                                                           الرابعالفصل 

04 
 

 

LDA 

 

GGA 

 

 انوسائط

 

 انسبائك

 

 

X 

9 8.5           

GaSb 

 

0 

900 900         

2.20 2.20         
2.31 2.31         

9 8.5           

 

Al0.25Ga0.75S

b 

 

0.25 

999 999         

9.9 9.9         
9.6 9.6         

9.95 9.95         
9 8.5          AlSb 

 

1 

900 900         

2.10 2.10         

2.44 2.44         

 

 

 انخصائص انبىٍوٌة: 3.4

 اٌجاد ثوابث انبىٍة:1.3.4 

 فٙ حبنخ ثذٌٔ عجٍٛ AlxGa1-xSb نغجٛكخ نمذ رى حغبة طبلبد انحبنخ الاعبعٛخ كذانخ نحدى انخهٛخ 

 .(42.) ٔانًجُٛخ فٙ اندذٔل

a(A  نحغبة ثبثذ انشجكخ انجهٕسٚخ
°
 :رؼطٗ ثبنؼلالخ  انزبنٛخ [5]اعزخذيُب يؼبدنخ انحبنخ نًشَمٓبٌ (

 

        
 

        
[ (

  

 
)
  

   ]  
 

  
                             

V0حدى انحبنخ الاعبعٛخ : 

E0 طبلخ انحبنخ الاعبعٛخ انًغؤٔنخ ػٍ انحدى : 

B :يؼبيم الاَضغبطٛخ ٔٚؼشف ثبنؼلالخ انزبنٛخ : 

   
   

   
                                                                                                 

 

 :B  انًشزمخ الأنٗ نًؼبيم الاَضغبطٛخ 

 

   
  

  
                                                                                                                

 GGA ٔ  .LDAحغت رمشٚت  AlxGa1-xSbنغجبئك Rmt× Kmax ، KPointلٛى كم يٍ  :(49.)انجذول 
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 .فٙ حبنخ الارضاٌ َدذ ثبثذ انشجكخ ٕٚافك انمًٛخ انحذٚخ انذَٛب نهطبلخ

a(Aانُزبئح انًزحصم ػهٛٓب نثبثذ انشجكخ انجهٕسٚخ
°
الأنٗ  ٔانًشزمخ βيؼبيم الاَضغبطٛخ  ،(

 :(42.)فٙ اندذٔل   يغدهخV  ٔانحدى  βنًؼبيم الاَضغبطٛخ '

  

 

ٔ انًشزمخ الأٔنٗ نًؼبيم     الاَضغبطٛخٔ يؼبيم  a(A°) ثبثذ انشجكخلٛى كم يٍ  :(2.4)انجذول 

  AlxGa1-xSb. نغجبئك،    الإَضغبطٛخ 

 ٔكبَذ انُزبئح انًزحصم ػهٛٓب كبنزبنٙ:

 9انى  9  ٌساوي x  الاوحقال مه عىذ    AlSb و GaSb ،Al0.25Ga0.75Sb ثبنُغجخ نهغجبئك

  .خٛذح ثبنًمبسَخ يغ انمٛى انُظشٚخ a(A°)كبَذ َزبئح انشجكخ انجهٕسٚخ  -

    .الإَضغبطٛخ يؼبيم  َلاحع رضاٚذ  فٙ ثبثذ انشجكخ انجهٕسٚخ ٔ  x=1انٗ   x=0ػُذ الاَزمبل يٍ  -

ٔيؼبيم الاَضغبطٛخ رزٕعظ   ثبثذ انشجكخ انجهٕسٚخ لًٛخَلاحع  Al0.25Ga0.75Sb يب ركٌٕأيب ػُذ -

 .GaSb، AlSbانمٛى نهغجبئك 

 

انىحائج 

 انحجرٌبٍة

 

LDA 

 

 

GGA 

 

 

 انثوابث

 

 

 
 انسبائك

 

X 

 

6.09593 6.0542 6.2191 a (     

GaSb 

 

 

   

 

 

    0 

 374.3753 

 

405.7991 V 

 54.3582 42.4014 B (GPa) 

 5.0692 4.9405    

 -16839.046624 -16855.554791      (Ry) 

6.32759 6.9649 6.2992 a (    Al0.25Ga0.75Sb 

 

 

 

 

   

0.25 

 9595.4347 9623.2953 V 

 53.9676 45.5945 B (GPa) 

 4.8474 5.9983    

 63956.827369- 64999.999286-      (Ry) 

6.1355 6.1113 6.2285 a (    AlSb 

 

 

9 

        

        

   

 385.0644 407.6412 V 

 54.6977 46.5474 B (GPa) 

 4.6482 4.7184    

 -13440.222799 -13452.954672      (Ry) 
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  :AlxGa1-xSb كائسب دراسة اسحقرار  2.3.4

 (سبٍه بذون /) سبٍه الاسحقرار فً حانة:    

   GGAٔ  ثبعزؼًبل رمشٚت AlxGa1-xSb انغجبئكلًُب ثحغبة انطبلخ انكهٛخ ثذلانخ انحدى يٍ اخم 

LDA  ٙ( َدذ أٌ انحبنخ الأكثش 3-4( ٔ )2-4يٍ انشكم ) )عجٍٛ/ ثذٌٔ عجٍٛ( اعزمطبةحبنخ ف

 .ثذٌٔ عجٍٛ  ) غٛش يغُبطٛغٛخ(  ْٙ حبنخ اعزمشاسا

  باسحعمال جقرٌبGGA: 

250 300 350 400 450 500 550 600
-16855,58

-16855,56

-16855,54

-16855,52

-16855,50

-16855,48

-16855,46

-16855,44

ين ب س دون          ب

ين ب س  

(u*a)
3
حجم   ال

(R
y
) 

لا
ط
قا

   ة

 GaSb-GGA 
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250 300 350 400 450 500 550 600 650

-13452,948

-13452,930

-13452,912

-13452,894

-13452,876  Al
0.25

Ga
0.75

Sb - GGA 

ين ب س دون          ب

ين ب س  

 

 

(R
y
) 

لا
ط
قا

   ة

(u*a)
3
حجم   ال

 

250 300 350 400 450 500 550 600 650

-13452,96

-13452,94

-13452,92

-13452,90

-13452,88

-13452,86

 AlSb-GGA 

ين ب س دون          ب

ين ب س  
 

 

(R
y
) 

لا
ط
قا

   ة

(u*a)
3
حجم   ال

 

              يٍ اخم    AlxGa1-xSb  نسبائكرغٛش انطبلخ انكهٛخ ثذلانخ انحدى  (:2.4انشكم )

x=0,0.25,1   ثبعزؼًبل رمشٚت  .GGA   
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 :LDAباسحعمال جقرٌب 

 

 

  

300 350 400 450 500
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3
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250 300 350 400 450 500 550
-16839,05

-16839,04

-16839,03

-16839,02

-16839,01

-16839,00

-16838,99

-16838,98

(R
y
) 

لا
ط
قا

   ة

(u*a)
3
حجم   ال

ين ب س دون          ب

ين ب س  

 GaSb-LDA 

 

 

 

 

    

 :انخصائص الانكحرووٍة 4.4 

ثزحهٛم ٔفٓى طجٛؼخ انشٔاثظ انزٙ رزشكم ثٍٛ  نُباًْٛخ انخصبئص الانكزشَٔٛخ فٙ انًبدح رغًح  

 )ػصبثبد انطبلخ، كثبفخ انشحُخ ٔكثبفخ انحبنخ(. ْزِ انخصبئص انًخزهفخ نهًبدح ، ٔرشًمانؼُبصش 

ثبنشجكخ انًؼكٕعخ ٔفك  CFC (F-43m)ْزِ انؼصبثخ رًثم فٙ انًُطمخ ثشٚهٌٕٛ الأل نهجُٛخ 

 (:4.4)خطٕط ٔاصهخ ثٍٛ انُمبط ػبنٛخ انزُبظش يٕضحخ فٙ انشكم  

 

 

 

 

 

 

 

 : انطاقة عصابة9.4.4

فٙ انفضبء انًؼكٕط ،لا ٚدبد  Kَمٕو ثذساعخ رغٛشاد انطبلخ نلإنكزشٌٔ ثذلانخ شؼبع انًٕخٙ 

انًبَغ انطبلٙ انز٘ ًٚثم انفشق ثٍٛ انمًٛخ انحذٚخ انؼظًخ نؼصبثخ انزكبفؤ ٔانمًٛخ انحذٚخ انصغشٖ 

 .ٙ َفظ انُمطخ أ َمطزٍٛ يخزهفزٍٛنؼصبثخ انُمم ف

يٍ اخم    AlxGa1-xSb  نسبائكرغٛش انطبلخ انكهٛخ ثذلانخ انحدى  (:3.4انشكم )

x=0,0.25,1   ثبعزؼًبل رمشٚت  .LDA   

 CFCيمثل منطقة بريميون الاولى ( : 4-1الشكل )
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  :GaSb مركب .9.9.4

ٔرنك GaSb  رحصهُب ػهٗ ػصبثخ انطبلخ ٔفك خطٕط ػبنٛخ انزُبظش فٙ يُطمخ ثشٚهٌٕٛ نهًشكت

 (.6.4) انشكمكًب ْٕ يٕضح فٙ   ٔ  GGA، LDAفٙ رمشٚجبد 
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 ، EV-GGA(a)انًحغٕثخ فٙ انزمشٚجبد    GaSbػصبثخ انطبلخ نغجٛكخ (:.45انشكم )

GGA(b) ، (c)  LDA ٔmBJ(d) 

- d - 

-C  - 
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   Al0.25Ga0.75Sb: سبٍكة 2.9.4.4

رحصهُب ػهٗ ػصبثخ انطبلخ ٔفك خطٕط ػبنٛخ انزُبظش فٙ يُطمخ ثشٚهٌٕٛ نهًشكت 

Al0.25Ga0.75Sb    ٔرنك فٙ رمشٚت GGA ٔmBJ  (6.4)كًب ْٕ يٕضح فٙ انشكم. 
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   C  
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b - - 

  انًحغٕثخ فٙ انزمشٚجبد      Al0.25Ga0.75Sbػصبثخ انطبلخ نغجٛكخ (:.46انشكم )

  GGA(a)ٔ(b) mBJ. 

mbj 

 GGAانًحغٕثخ فٙ انزمشٚجبد   GaSbػصبثخ انطبلخ نغجٛكخ

mbj 

 GGAانًحغٕثخ فٙ انزمشٚجبد   GaSbػصبثخ انطبلخ نغجٛكخ
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   :AlSb مركب  3.1.4.4    

ٔرنك  AlSbرحصهُب ػهٗ ػصبثخ انطبلخ ٔفك خطٕط ػبنٛخ انزُبظش فٙ يُطمخ ثشٚهٌٕٛ نهًشكت 

 (.47.كًب ْٕ يٕضح فٙ انشكم )GGA ، LDA، EV-GGA   ٔ mBJفٙ رمشٚت 
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 GGA(a) ،EV-GGA(b)انًحغٕثخ فٙ انزمشٚجبد  AlSbػصبثخ انطبلخ نغجٛكخ  (:7.4انشكم )

                                          ، (c ) LDA ٔ(d) mBJ 

d-  - 

C -- 
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َدذ انُزبئح  (7-4) ٔ (6-4)، (5-4حغت انزًثٛم انجٛبَٙ نؼصبثبد انطبلخ انًجُٛخ فٙ الاشكبل )

 : انزبنٛخ

-GGA ٔ,EVيًٓب كبٌ انزمشٚت انًغزؼًم َبلم َصف  خبصٛخ  بنذٚٓ  AlSbعجٛكخٔخذَب أٌ      

GGA mBJ  يبَغ طبلٙ غٛش يجبشش( ٔثبَزمبل غٛش يجبشش(L- Γ).) 

ٔثبَزمبل غٛش يجبشش )يبَغ  َبلمنهًشكت انغبثك نّ خبصٛخ َصف  LDA ايب فٙ انزمشٚت انًغزؼًم 

 (.(Γ - )طبلٙ غٛش يجبشش 

ايب فٙ  GGAانزمشٚت انًغزؼًمفٙ  َبلم  خبصٛخ بنذٚٓ    Al0.25Ga0.75Sb عجٛكخٔخذَب أٌ 

ٔثبَزمبل يجبشش )يبَغ طبلٙ يجبشش  َبلمنهًشكت انغبثك نّ خبصٛخ َصف  mBJ انزمشٚت انًغزؼًم

(Γ- Γ).) 

 GGA ,EV-GGAيًٓب كبٌ انزمشٚت انًغزؼًم  َبلمخبصٛخ  بنذٚٓ  GaSbعجٛكخٔخذَب أٌ 

ٔLDAايب فٙ انزمشٚت انًغزؼًم . mBJ  ٔثبَزمبل يجبشش   َبلم نهًشكت انغبثك نّ خبصٛخ َصف

 (.(Γ- Γ))يبَغ طبلٙ يجبشش 

 :انًٕضحخ فٙ اندذٔل أدَبِ   AlxGa1-xSb  نسبائكلًٛخ انًبَغ انطبلٙ انًٕخٕدح فٙ 

  X     

          

           

 (eV)   انسبائك

  EV-GGA GGA LDA mBJ 

    0  

        

      

  GaSb 

 )عمهىا (

/ / / 0.54294 

GaSb 

 )انحجرٌبً(

/ / / 9.72 

[6] 

0.25 Al0.25Ga0.75Sb /        / / 9.89634 

1      

        

      

AlSb       

 )عمهىا(

1.67093 1.23728 1.13421 1.83845 

AlSb 

 )انحجرٌبً(

 

/ 

 

/ 

 

/ 

      2.27   

[6]         

 

          GGAفٙ انزمشٚت  AlxGa1-xSb  عجبئك: لًٛخ انًبَغ انطبلٙ يٍ أخم (3.4انجذول )      

  EV- GGA , LDA   ٔ. mBJ 
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 ة X أثُبء اعزجذال لًٛخ    AlxGa1-xSb  نغجبئكلًٛخ انًبَغ انطبلٙ انًٕخٕدح فٙ اٌ  َلاحع  

(X=0.25, X=0)   رغبٔ٘ انصفش فٙ انزمشٚجبدGGA     EV-GGA , ٔLDA 

 ػهٗ 0.81634ٔ  0.54294لًٛخ انًبَغ انطبلٙ رغبٔ٘ اٌ فبٌ   mBJثًُٛب فٙ انزمشٚت     

ٔٚضداد ثشكم يهحٕظ  يٕخٕدح  لًٛخ انًبَغ انطبلٙاٌ    X=1  ة X أثُبء اعزجذال لًٛخ ايبانزشرٛت 

 .ػهٗ انزشرٛت LDA    EV-GGA GGA, ٔ mBJانزمشٚجبد     فٙ

 :كثافة انحالات الانكحرووٍة -5.4        

، لًُب ثحغبة كثبفخ انحبلاد انكهٛخ ٔ اندضئٛخ ثُٛخ ػصبثبد انطبلخ الانكزشَٔٛخ يٍ اخم يؼشفخ اصم

 .GGA، LDA ٔ mbj  ٔEV-GGA حٛث اعزخذيُب نحغبثٓب   AlxGa1-xSb  نغجبئك

  يشكت GaSb: ( كثبفخ انحبلاد انكهٛخ ٔ اندضئٛخ ن8-4ٚجٍٛ انشكم )غجٛكخ GaSb  نكم

 EV-GGA ,GGA، LDA  ٔ.mBJانزمشٚجبد  يٍ

 

 َدذ (8-4) انشكم فٙ انًجُٛخ GaSb ًشكتن ٔاندضئٛخ انكهٛخ انحبلاد نكثبفخ انجٛبَٙ انزًثٛم حغت

 :انزبنٛخ انُزبئح

 يغ ، انؼبو شكمان َفظ نذٚٓب EV-GGA , LDA , GGA ٔ mBJ  انزمشٚجبد كم أٌ َلاحع

 طبلٛخ فدٕح ثًُٛٓب ٚفصم  انزكبفؤ نؼصبثخ يُطمزٍٛ ٔخٕد

ٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘    ( 9eV   ٔ-11eV-ثٍٛ )  1انًُطمخ 

 Ga     نزساد  Sخذا  يٍ انًذاس  يُخفضخٔ َدذ يغبًْخ    Sbنزساد  Sانطبلٙ 

 Pٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ    ( Ef   ٔ-6eV-ثٍٛ )  2انًُطمخ 

    Ga نزساد  Pيٍ انًذاس   يُخفضخٔ َدذ يغبًْخ    Ga نزساد   Sٔ يٍ انًذاس   Sbنزساد 

ٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ    ( 14eV   ٔ2eVثٍٛ )  3انًُطمخ 

S  نزسادSb ٔ Ga   يٍ انًذاس ٔP   نزساد Sb ٔ Ga  يٍ انًذاس ٔd   نزساد Sb ٔ Ga  ٍنك

 خذا   يُخفضخثًغبًْخ  
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 GGA  ،,LDAفٙ كم يٍ انزمشٚجبد   GaSb كثبفخ انحبنخ نهًشكت (:8.4انشكم )

EV-GGA   ٔmBJ. 
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 انسبٍكة  :Al0.25Ga0.75Sb 

 نكم يٍ Al0.25Ga0.75Sb خ انحبلاد انكهٛخ ٔ اندضئٛخ انغجٛكخ( كثبف9. 4ٚجٍٛ انشكم ) 

 GGA  ٔ.mBJانزمشٚجبد 

 

 انشكم فٙ انًجُٛخ Al0.25Ga0.75Sb غجٛكخن ٔاندضئٛخ انكهٛخ انحبلاد نكثبفخ انجٛبَٙ انزًثٛم حغت

 :انزبنٛخ انُزبئح َدذ (3-8)

 نؼصبثخ يُطمزٍٛ ٔخٕد يغ ، انؼبو شكمان َفظ نذٚٓب GGA ٔ mBJ  انزمشٚجبد كم أٌ َلاحع

 طبلٛخ فدٕح ثًُٛٓب ٚفصم  انزكبفؤ

ٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘    ( 9eV   ٔ-11eV-ثٍٛ )  1انًُطمخ 

 Gaنزساد   Sيٍ انًذاس  خذا  يُخفضخَدذ يغبًْخ  ٔ   Alنزساد  Sانطبلٙ 

  Sٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ    ( Ef   ٔ-6eV-ثٍٛ )  2انًُطمخ 

   Ga      نزساد  Pيٍ انًذاس   يُخفضخَدذ يغبًْخ  ٔ   Al نزساد   Pيٍ انًذاس ٔ  Gaنزساد 

ٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ    ( 13eV   ٔ1eVثٍٛ )  3انًُطمخ 

S  نزسادSb ٔ Ga  ٔ  يٍ انًذاسP   نزساد Ga  ,Sb  ٔ Al  ٔ  يٍ انًذاسd   نزساد Sb ٔ Ga 

 خذا  يُخفضخًغبًْخ  ث ٔنكٍ
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 GGA فٙ كم يٍ انزمشٚجبد   Al0.25Ga0.75Sb غجٛكخانحبنخ نكثبفخ  (:4.9انشكم )                 

ٔ .mBJ 
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 يشكت AlSb: 

-EV انزمشٚجبد  نكم يٍ AlSb( كثبفخ انحبلاد انكهٛخ ٔ اندضئٛخ نهًشكت 10. 4ٚجٍٛ انشكم ) 

GGA  ,LDA , GGA ٔ.mBJ 

 َدذ (8-4) انشكم فٙ انًجُٛخ AlSb نًشكت ٔاندضئٛخ انكهٛخ انحبلاد نكثبفخ انجٛبَٙ انزًثٛم حغت

 :انزبنٛخ انُزبئح

 يغ ، انؼبو شكمان َفظ نذٚٓب EV-GGA , LDA , GGA ٔ mBJ  انزمشٚجبد كم أٌ َلاحع

 طبلٛخ فدٕح ثًُٛٓب ٚفصم  انزكبفؤ نؼصبثخ يُطمزٍٛ ٔخٕد

ٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ  ( 9eV   ٔ-11eV-ثٍٛ )  1انًُطمخ 

S  نزسادSb    خذا  يٍ انًذاس  يُخفضخٔ َدذ يغبًْخS   نزسادAl 

 Pٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ   ( Ef   ٔ-5eV-ثٍٛ )  2انًُطمخ 

 Alنزساد   Pيٍ انًذاس   يُخفضخٔ َدذ يغبًْخ    Al نزساد  Sٔ يٍ انًذاس   Sbنزساد 

ٚؼٕد رشكم ْزِ انؼصبثخ إنٙ ردًغ إنكزشَٔبد انغٕ٘ انطبلٙ    ( 13eV   ٔ2eVثٍٛ )  3انًُطمخ 

S  نزساد Sb ٔ Al   يٍ انًذاس ٔP   نزساد Sb ٔ Al   يٍ انًذاس ٔd   نزساد Sb  ٍٔنك

   .خذا يُخفضخثًغبًْخ  
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 GGA ، EV-GGAانزمشٚجبد   كم يٍفٙ  AlSb ًشكتكثبفخ انحبنخ ن (:99.4انشكم )            

                                              LDA ٔmBJ. 
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 خلاصة عامة :

وانًشزقخ  Bيعبيم الإَضغبطُخ  a(A°)فٍ هزا انعًم قًُب ثذساصخ انخظبئض انجُُىَخ يثم ثبثذ انشجكخ 

ثُُخ عظبثخ انطبقخ كثبفخ وكزا الإصزقشاس انجُُىٌ، انخظبئض الإنكزشوَُخ يثم  ’Bالأونٍ نهزا انًعبيم 

 (x=0, 0.25و 1يٍ اخم )  AlxGa1-xSbنضجبئك  انحبلاد انكهُخ و اندزَئُخ 

فٍ   wien2kعهً  طشَقخ انًىخخ انًضزىَخ انًززاَذح خطُبً، انًذيدخ فٍ ثشَبيح إعزًذَب فٍ انحضبثبد 

ورقشَت انًعذل ( GGA)و رنك فٍ كم يٍ انزقشَجٍ انزذسج انًعًى  الإطبس انعبو نُظشَخ انكثبفخ انذانُخ

 الإنكزشوَُخ.يٍ أخم رحضٍُ انخظبئض  ) (mBJنجشَك خىَضٍ 

 انُزبئح انًجذئُخ نعًهُب هزا يجُُخ كًب َهٍ: 

  نشجكخ انجهىسَخ كبَذ َزبئح خُذح نثبثذa(A°) صجبئك يع انقُى انُظشَخ نكم يٍ  خسَبيق

AlxGa1-xSb  ( 0.25و 1يٍ اخم ،x=0)  ورى رحذَذ يعبيم الإَضغبطُخB  ًوانًشزقخ الأون

 .حُث نى َثجذ أٌ حضبة َظشٌ وقُبس ردشَجٍ نهزٍَ الأخُشٍَ ’Bنًعبيم الإَضغبطُخ 

 الاَزقبل يٍ  عُذx=0   ًانx=1  الإَضغبطُخ يعبيم   فٍ ثبثذ انشجكخ انجهىسَخ و رزاَذ َلاحظ. 

  ايب ثبنُضجخ نهضجُكخAl0.25Ga0.75Sb  ركىٌ قًُخ ثبثذ انشجكخ انجهىسَخ و يعبيم  الإَضغبطُخ 

 Alsbو Gasb نهًشكجبد  انجهىسَخ و يعبيم  الإَضغبطُخثبثذ انشجكخ رزىصظ قُى 

  صجُكخ دساصخ اصزقشاسAlxGa1-xSb   فٍ انزقشَتفي حالة بدون سبين  جيدة GGA 

  بئض الإنكزشوَُخ َدذ أٌ انًشكت انخظفٍ أيبGaSb  و انضجُكخAl0.25Ga0.75Sb    هًب ن 

    LDA،GGAعكش انزقشَجبد الاخشي  mBJًعذل انزقشَت ان َظف َبقم فٍ خبطُخ 

لاَعطٍ َزبئح خُذح (ab-initon)الاول  وهزا ساخع انً اٌ فٍ انزقشَت انًجذأ    EV-GGAو

  (َزبئح قشَجخ يٍ انُزبئح انزدشَجخَعطٍ mBJ )انزقشَت ثخظىص انًبَع انطبقٍ 

انزقشَت م ك فٍ  (Γ- Γ) راد يبَع طبقٍ يجبشش َبقمخبطُخ َظف  نه Alsbنهًشكت  ايب 

 .LDA ،GGA، mBJ  ،EV-GGA انًضزعًم

رضزعًم فٍ  (Γ- Γ) َظف َبقهخ راد يبَع طبقٍ يجبششب خبطُخ نه  AlxGa1-xSbانضجُكخ  اٌ

 انزطجُقبد انكهشوضىئُخ )لاَب نذَهب يبَع طبقٍ يعزجش(

عهً انًضؤونخ Alنٍ  S،وGa نٍ dوفٍ كثبفخ انحبنخ وخذَب أَب خبطُخ انًشكجبد يزعهقخ ثبنًذاس  

 ثٍُ عظبثخ انُقم وعظبثخ انزكبفئ. الإَزقبل

 



Abstract 

The Study of structural, electronic properties by the augmented plane wave method (FP-LAPW) based 

on DFT We used the generalized gradient approximation (GGA) for the exchange-correlation (XC) 

potential, moreover the alternative form of the modified Becke-Johnson (mBJ) approximations is also 

used for the band structure calculations, we found better results than approximation approximation 

(GGA). 

These materials are of technological and technical importance because of their direct energy 

barrier, for which we use in photovoltaic applications these are useful because we do not have 

theoretical or experimental calculations concerning ternary alloys, unlike binary compounds. 

 

Résumé 

Étude les propriétés structurale, électronique par la méthode de calcul des ondes planes 

augmentées (FP-LAPW) qui se base sur DFT Nous avons utilisé l'approximation du gradient 

généralisé (GGA) pour le terme du potentiel d'échange et de corrélation (XC) pour calculer les 

propriétés structurale, bien que, pour les propriétés électroniques (structure du bande (les gaps)) on 

a utilisé l’approximations modifié Becke–Johnson (mBJ), nous avons trouvé de meilleurs 

résultats par comparaison approximation (GGA). 

Ces matières ont d'importance technologique et technique par sa barrière énergétique directe, 

pour cela on utilise dans les applications photovoltaïques  ces derniers sont utiles car on ne 

dispose pas des calculs théoriques ou expérimentaux concernant les alliages ternaires 

contrairement aux composés binaires. 

 

 ملخص

(ق ازططططط قFP-LAPWثواسططططرخقة الأططططخقامسططططوالقازايطططططواخقازاطوااططططمحق)ر ططططبق از اططططو قاز بسطططط ق قمناااا  

فاااق تبر ااا  الإلكتر ن ااال ، ، دراسااال الخصااا نص ال ن   ااال لقDFTتط كطططوق نططط قدا اطططخقثاز طططخقاز  ب طططخق

قAlxGa1-xSb ساااا  ن لل (XC) الإ رت اااا  -كماااا ت الت اااا دا لأجااااا  ساااا   (GGA)التاااادرم الم ماااا  

ك ب ططططخققثغ ططططخق يططططبةق طططططبثبدقازربقططططخق ق(mBJ)جوديطططط ق-اطططط  زجتلأ اططططتقازا ططططم ق قططططمقمسططططط ان بق

 .(GGA)ازحبلادق وجمدبقتحي قدطبئجقسلأبردطبقثطلأ اتق

 ذزططط قثبسطاك طططبقسطططبداقةطططبق قسجبمططط ق زطططااقتيطططط ا ق ططط ققتلأ  طططخ  ت  وزوج طططخقأها طططخهطططالقازاطططواثقزطططما بق

 ق ططمتقتططو  قازلأ ططبرقازطو اجطط ق قت جئ ططخق ذزطط ق طط ق ططت طجطط قاز طططبئجق قترج لأططبدقازيااططبقاز    ةططوئ خق

ق. Alsb ,Gasb ازيبصخقثبزيج  خقاز اث خق  سقازا كجبدقاز  بئ خققازحيبثبدقاز ا اخ
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