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 عامة مقدمة

طبيعتها  لواء  تعتبر فيزياء ال سلم الصللب من اهم الم الات التي تختص في درا لة الاجسلام وتحديد   

معدنية او غير ذلك، وترتبط درا لللة المواد ووصلللفها وتحديد خصلللائصلللها بالتطور    كانت ناقلة، نصلللا ناقلة او

حيلللن ان كلللل   معينلللة،ادراجهلللا في تكنولوجيلللا    التكنولوجي وذللللك لاهتملللام البلللاحثين بنوع الملللادة وأهميتهلللا قبلللل

 خاصية او ميزة لمركب معين تمتلك أهمية في م ال ما.

اهم المواد التي أعطلت بعلدا اخر للتطور التكنولوجي هي المواد نصللللللللللللللا نلاقللة فهي تمتللك دورا   ومن 

هاما في الأبحاث المسللتقبلية المتعلقة بتصللغير  ا لها دور كما هاما في تطبيقات عديدة من أشللهرها الترانز للتور،  

ت عل منها أ لللللاا لصلللللناعة    خصلللللائص من ح م الأجهزة مع الزيادة في قدرتها الكهربائية وذلك لما تتمتع به  

 [1ضوئية، ... ] المركبات الالكترونية والالكترو

انصلللللللللللاي النواقل هي مواد تقع بين النواقل والعوازل من حين الناقلية الكهربائية، تعد مواد عازلة عند  

الي  درجات الحرارة المنخفضلللللة ولكنها تصلللللبو جيدة التوصللللليل الكهربائي نوعا ما عند رفع درجة حرارتها، وبالت

 [.2المغناطيسي ووجود كميات ضئيلة من الشوائب ] فناقلية انصاي النواقل تتأثر بالحرارة والضوء والم ال

الفصلللللللللليلة مرور الوقت دفع التقدم العلمي علماء الفيزياء الى التركيز على انصللللللللللاي النواقل من   ومع 

III-V ( هذه المواد النصللللا ناقلة تتكون من عناصللللر من العمود الثالن والخامن، من ال دول الالتي ،)دوري

ضللللللللللوئية العالية   لعقود من الزمن بسللللللللللبب تطبيقاتها التكنولوجية في الأجهزة ا لكترو فتحت افاق علمية واعدة

والخلايا الشلللللللللمسلللللللللية التي تعمل في الم ال الطيفي الأزرق الفوق البنفسللللللللل ي   ال ودة مثل صلللللللللمامات الليزر

العالية لهذه المركبات ت علها الاكثر ترشللللللللللللحا للتزاوج الالكتروضللللللللللللوئي والالكتروميكانيكي   وبالأحرى، الايونية

 [.3]العال 
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تنقسللم طرق درا للة المواد الى ثلاثة اقسللام متنوعة، أولها هي الدرا للة الت ريبية والتي تعتمد على مواد   

معطيلات قبليلة مع القيلام  ومعطيلات ومخبر عملل، والطريقلة الثلانيلة هي طريقلة نصللللللللللللللا ت ريبيلة وتعتملد على  

 تعتمد على لأنها ببعض الت ارب، وأخيرا الطريقة النظرية وهي من اهم الدرا ات في العصر الحدين وذلك 

 ,ABINITمثل   ال انب النظري البحت، وتتم فيه الدرا للللللللللة عن طريق جهاز الكمبيوتر وبرنامج متخصللللللللللص 

VASAP ...  [2.] 

 ABINIT  عمليلات   عبللارة عن م موعللة متكللاملللة من رموز الحللا للللللللللللللوب، الهللدي منهللا هو إجراء  هو

الوظيفيللة  الكثللافللة    ونظريللة  DFTنظريللة الكثللافللة الوظيفيللة  حسلللللللللللللللابيللة للبنيللة ا لكترونيللة، والمواد القللائمللة على  

برنامج م اني    وهو PP وشللللبه الكمون   PWالمسللللتوية   الموجات وذلك با للللتخدام طريقة   ،DFPT المضللللطربة

 .المركز الوطني للمحاكاة مفتوح المصدر من

. .في الطور زنك بلاند   x-1PxInSb للخليطالبنيوية والمرونية صللائص  في هذا العمل قمنا بدرا للة الخ 

معتملدين في ذللك على طريقلة الكمون الكلاذب والموجلات   .Abinitالحسللللللللللللللابلات تملت بلا للللللللللللللتخلدام برنلامج   ههلذ 

لأجل   LDAفي تقريب كثافة الموضع   (DFT)والتي ترتكز على نظرية الكثافة الوظيفية    (pp-pw)المستوية  

لوظيفية  وأيضا ا تعملنا نظرية الكثافة ا( VCA) تقريب البلورة الوهمية تحت و حساب كمون التبادل لللللللللللالارتباط  

 لأجل حساب ثوابت المرونة. (DFPT) المضطربة

 :وينقسم هذا العمل الى ثلاثة فصول 

في الفصللللللللللللللل الأول تنلاولنلا ال لانلب النظري لهلذا العملل وجلاء فيله ملخص حول معلادللة شللللللللللللللرودينغر  

والتقريبات المختلفة من بينها تقريب بورن لللللللللللل ابنهايمر وتقريب هارتري وهارتري لللللللللللل فوك وتطرقنا أيضا لنظرية 

 .GGAوتقريب التدرج المعمم  LDAكثافة الموضع  تقريب من كل  والى (DFT) لوظيفيةالكثافة ا

أما فيما يخص الفصللللل الثاني قمنا بعرص تفصلللليلي لطريقة شللللبه الكمون والموجة المسللللتوية مع ذكر   

 امثلة على ذلك.
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قمنا بمناقشلللة وتفسلللير مختلا النتائج المتحصلللل عليها ومقارنتها ببعض   الثالن والأخيروفي الفصلللل  

 المتوفرة.الاعمال النظرية والت ريبية 

 الأخير قدمنا خلاصة عامة لمختلا النتائج المتحصل عليها. وفي 
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 المقدمة:1. 

الممكن    الكلا يكية لا ت عل من  الميكانيك  الفيزيائيون أن قوانين  العشرين، اكتشا  القرن  بداية  في 

[ أو الانوية أو ال زيئات. تخضع هذه بالفعل لقوانين  1]ا لكترونات  وصا  لوك ال سيمات الصغيرة مثل  

للأنظمة الذرية وال زيئية والتنبؤ    ميكانيكا الكم والتي  ت عل من الممكن حساب الخصائص الفيزيائية والكيميائية

 بها. 

أصبو من الشائع ا شارة إليها على أنها   فقد المحاكاة العددية مكانًا جيد في العلوم الفيزيائية.    حتل ت 

قوم بمراقبة  لوك المادة بكل دقة  تحين    تعلق بكل من الأ اليب الت ريبية والنظرية.ت  ي"ت ارب رقمية".  وه

على النطاق المطلوب: في هذا يمكن أن تدعم المحاكاة العددية الت ارب. من ناحية أخرى نقارن النتائج التي  

ت عل من الممكن التحقق من صحة ملاءمة الأ اليب النظرية  كما  تم الحصول عليها مع الت ارب المتاحة  

 بيقات رقمية فقط. التي تكون عمليات المحاكاة فيها تط 

)المبادئ الأولى( أداة قوية في م ال المحاكاة العددية لخصائص المادة ال زيئية    Ab-initioتعتبر طرق  

 تستخدم هذه الطرق فقط الثوابت الذرية كمعلمات إدخال لحل معادلة شرودنغر.  أو المكثفة.

نستطيع تحديد خصائص    وبهاهي أحد أهم الطرق المستعملة في الفيزياء والكيمياء النظريين  ف  DFTاما   

نظام متعدد ال سيمات، وهي واحدة من أكثر الطرق ا تخداما في العمليات الحسابية الكمومية بسبب إمكانية  

 تطبيقها على أنظمة متنوعة. 

كما  ر لنظام معقد.   غفي هذا الفصل، نناقش المستويات المختلفة للتقريب اللازم لحل معادلة شرودن

ونية في الأجسام لكتر المختلفة المستعملة في حساب الخصائص الا  والتقريبات م م موعة من الطرق  ي بتقد   نقوم 

جسم  نقوم بتقدم نظرية   N لالصلبة، بعد إظهار حدود التقريبات المعتمد بشكل مباشر على دالة الموجة ب

بعد هذا  نقوم بتقدم    (،Khon-Hohenberg)التي تعتمد على نظرية هوهنبرغ وكوهن  (DFT)  الكثافة الوظيفية

  . LDA, GGAشام المستعملة في العمل وكذلك أهمية -معادلات كوهن لشرح خاص 
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 :للبلورة ر. معادلة شرود ينغ1.1

 نوعين من ال سيمات: النواة وا لكترونات. يتكون النظام البلوري من 

معادلة شرودنغر عبارة عن معادلة تفاضلية جزئية تصا كيفية تغير الحالة الكمية لنظام فيزيائي مع  

 . [2] 1962في الزمن، وقد صاغھا عالم الفيزياء النمساوي إرفين شرودنغر 

هذه المعادلة معقدة للغاية ولا يمكن حلها تمامًا للأنظمة ذات الح م الكبير والتي تشتمل على عدد  ان  

كبير من ال سيمات، بدون التقريبات المختلفة التي  نقوم بتعدادها في هذا الفصل.  تكون جميع المواقا التي 

لمادة صلبة متضمنة ا لكترونات  قت تمت درا تها ثابتة، لذلك  نركز على معادلة شرودنغر المستقلة عن الو 

 .و التي تعطى بالعلاقة  [3] والانوية 

𝐻|𝜓〉 = 𝐸|𝜓〉                (1.1) 

  :حين  

E:  .هي الطاقة الكلية للنظام 

𝜓: .هي دالة الموجة البلورية 

𝐻:  انهي الهاميلتوني . 

إلكترو تاتيكية  تتكون البلورة من جزيئات )أيونات وإلكترونات( تتفاعل مع بعضها البعض بوا طة قوى  

 :  على النحو التالي( مما يؤدي إلى ظهور ما يسمى بلورة هاميلتونيان، والتي تتم كتابتها  وتنافرت اذب )

𝐻 = 𝑇e + 𝑇N + 𝑉 𝑒−𝑒 + 𝑉𝑒−𝑁 + 𝑉𝑁−𝑁                                                        (1.2)                     

            Te = ∑
𝑝𝑖
2

2𝑚𝑖

𝑁𝑒
𝑖=1 = ∑−

ℏ2(𝛻𝑖
2)

2𝑚𝑖
  الطاقة الحركية للإلكترونات                                                    

TN = ∑ 𝑃𝛼
2

2𝑀𝛼
= ∑ −

ℏ2(∇𝛼 
2 )

2𝑀𝛼

𝑁𝛼
𝛼=1

𝑁𝛼
𝛼=1   الطاقة الحركية للأنوية                                                            
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Ve- e = 1
4𝜋𝜀0

∑
1 

2𝑖≠𝑗 (
𝑒2

|
𝑟𝑖
→−

𝑟𝑗
→ |

    طاقة تفاعل إلكترون -إلكترو ن                                          (

VN-N = 1
2

1

4𝜋𝜀0
∑

𝑍𝛼𝑍𝛽𝑒
2

|
𝑅𝛼
→ −

𝑅𝛽
→ |

𝛼≠𝛽  طاقة تفاعل نواة - نواة                                                      

Ve-N =− 1

4𝜋𝜀0
∑

𝑒2𝑍𝛼

|
𝑟𝑖
→−

𝑅𝛼
→ |

𝑖,𝛼              طاقة تفاعل إلكترون - نواة                                                                                

 e:  شحنة الالكترون . 

 m:  كتلة الالكترون.   

M كتلة النواة : . 

  .خاصة با لكترونات  I, jالمعاملات 

 .خاصة بالانوية αو βالمعاملات 

e  zα  شحنة الانوية . 

|𝑅𝛼 − 𝑅β|: المسافة بين النواتين.    

|𝑅𝛼 − 𝑅β| : المسافة بين النواة α  والالكترون i. 

ات البلورة، عدد ذر  N متغير حين   N3 (N+1)   الحل العام لمعادلة شرود ينغر مستحيل لأنها تحتوي على

 . هامن أجل تبسيط حل هذه المعادلة، اقترح ماكن بورن وروبرت أوبنها يمر تقريبًا لتبسيط

 : (Born-Oppenheimer) أوبنهايمر –تقريب يورن  1.1.1

ا لكترونات صغيرة جدا مقارنة بكتلة النواة و رعتها أكبر بكثير، فانه يتم حل المعادلات  بما أن كتلة       

 .[3أوبنهايمر] -هذا التقريب يسمى أدياباتيك أو بورن  بإهمال اهتزازات النواة ويعتبرها غير متحركة ) اكنة(

  :يتم تقسيم الهاملتونيان الكلي إلى جزأين، ال زء ا لكتروني وال زء النووي 

He = Te + Ve-e + V e-N                                                                    (1.3) 
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 يمكن بعد ذلك كتابة معادلة شرود نغر ا لكترونية على النحو التالي: 

(∑ −
ℏ2∆𝑖

2𝑚𝑖

𝑁𝑒
𝑖=1 +

1

4𝜋𝜀0
∑

1

2𝑖≠𝑗 (
𝑒2

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑟𝑗⃗⃗  ⃗|
) −

1

4𝜋𝜀0
∑

𝑒2𝑍𝛼

|𝑟𝑖⃗⃗⃗  −𝑅𝛼⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|
𝑖,𝛼 )e=Eee                 (1.4) 

 هل حل المشكلة. ومع ذلك فإن   الحرارة()ثابت    (approximation adiabatique)ادياباتيك  التقريب    وهذا

إلكترون، لذلك -ا لكترونات لا تتحرك بشكل مستقل عن بعضها البعض بسبب وجود تفاعلات قوية إلكترون 

 .فوك -تقريبات لحل هذه المشكلة كتقريب هارتري من الضروري الل وء الى 

 
 .يمثل التنفيذ الحسابي لتقريب بورن أوبنهايمر :1.1الشكل                           

 : (Hartee-Fock)فوك -تقريب هارتري . 2.1.1

يعتمد فيه على نموذج ا لكترون المستقل اي [،  4كان هارتري أول من اقترح تقريبًا ]  1928في عام  

ا لكترونات الأخرى، وبذلك فإن    وباقيأن كل إلكترون يتحرك منفردا في الحقل المتو ط المتولد عن الانوية  

 هذا التقريب يقلل مشكلة الكترونات متعددة إلى إلكترون واحد )منفرد(.  

 بالشكل التالي: يانهاميلتون  وضع [6، 5] يمكن   وبالتالي،

𝐻𝑒 =∑𝐻𝑖
𝑖

                                                                                                                  (1.5) 

 :( هوi)المقابل للإلكترون  انحين يكون هاميلتوني
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H = -1
2
∇2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) + 𝑉𝐻(𝑟 ) .                                                        (1.6) 

  𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟 ) للإلكترون يمثل الطاقة الكامنة i الانوية  حقل  فيk. 

 𝑉𝐻(𝑟 ) ي ر رتاتمثل الكمون الفعلي له. 

  :  DFTالوظيفية    الكثافة. نظرية  2.1 

الطرق الكمية المستخدمة على نطاق وا ع  واحدة من أكثر   (.DFTتعتبر نظرية الكثافة الوظيفية ) 

في م الات فيزياء الحالة الصلبة وكيمياء الكم، وتستخدم لتحديد الكميات الفيزيائية للنظام )خاصة الأنظمة  

 [.6التي تحتوي على عدد كبير من ا لكترونات( ]

وحلولها لعدد محدد من ر  غاهتم مكانيك الكم بدرا ة خصائص بعض المواد با تخدام معادلة شرود ن 

ومات جد دقيقة ومن  لالذرات وال زيئات أما في الأنظمة المعقدة تستخدم العديد من التقريبات للحصول على مع

والهدي منها هو إي اد الخصائص الفيزيائية والكيمائية للأنظمة من خلال   DFT الوظيفيةبينيا نظرية الكثافة  

 .[8، 7حساب في برنامج ] حين يتم ال ا لكترونية،معرفة البنية 

في أواخر   وفيرمي[  10،   9إلى عمل توماا ] DFT الوظيفية    الكثافةتاريخيا، يعود أصل نظرية    

التي تستند إليها  الشكلية  [ النظرية  12،  11]كوهن وشام  -العشرينات، وفي منتصا الستينات أ ن هوهنبرغ 

 .الطريقة الحالية

نظرية التخلي عن ا تعمال الدوال   هي  DFT (Density Functional Theory)الوظيفية    الكثافةنظرية   

الموجية وا تبداليا بدالة الكثافة ا لكترونية التي يمكن قيا يا معمليا. والدافع وراء هذا هو تقليل عدد المتغيرات  

ر )الضروري لحساب طاقة الذرة وبيان شكل مداراتها(.  غولذا، فإن حل معادلة شرود ن  .التي تدخل في الحساب 

[7،8 ] 

   :كوهن - برغهوهن ة. نظري1.2.1

 [. 31]وكوهن  مع ما تم نشره من أبحاث من طري هوهنبرغ    1965و   1964نظرية عامي  البدأ تطوير   
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كوهن لحساب البنية الالكترونية في الاجسام الصلبة البلورية حين تحدد هذه    رغهنبتستخدم نظرية هو  

 ρ e(r)[14،15.]  في الحالة الأ ا ية، وهي دالة وحيدة الكثافة الالكترونية  النظرية الطاقة الكلية

   :النظرية الاولى ✓

  .ρ e  والكثافة الالكترونية   (ext) تتعلق هذه النظرية بالكمون الخارجي  

E [(ρ)] = T   [ρ(r)] + Vee  [ρ(r)]   + Vext  [ρ(r)]                                       (1.7)   

 أو:  

E [(ρ)] = FHK [ρ(r)] +    ∫ ρ(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) ⅆ𝑟                                                   (1.8) 

 F [(ρ)] = Te [ρ(r)] + Vee [ρ(r)]                                                          (1.9) 

    حين 

F(p): دالة شاملة للكثافة ا لكترونية   . 

T(ⅇ): الطاقة الحركية.  

]ρ[ eeV:  إلكترون -طاقة التفاعل إلكترون . 

         :النظرية الثانية ✓

 𝐸(𝑃)   الحقيقية للحالة الأ ا ية هو الذي يقلل من الطاقةكوهن أن الكثافة -نبرغ هأظهر هو   

 وجميع الخصائص الأخرى المساوية لدالة الكثافة.

  𝐸(𝑝0) = 𝑚𝑖𝑛𝐸(𝑃0)                                                                    (1.10) 

ρ: كثافة الحالة الأ ا ية . 

نظرية دالة الكثافة    وفيوكوهن حلا لمشكلة معادلة شرود ينغر متعددة ا لكترونات،  -  هنبرغبنظرية هو  

 هل اي اد الحالة الأ ا ية للنظام في كمون خارجي معطى اذن كل عوائق تكوين  مما ا تطعنا تشكيل الدالة 
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 N لنظام مكون من   T (ρ)الحركية  في الواقع لا توجد عبارة تحليلية لدالة كثافة الطاقة    حلت  F(ρ) الدالة

 [.16إلكترون في حالة تفاعل ]

 :(Kohn-Sham) شام-كوهن  .2.2.1

حركة ا لكترونات يصعب وصفها بشكل دقيق من خلال كثافتها ا لكترونية، كما أن مبدأ باولي    نإ 

، اقترح  ي عل الأمور أكثر تعقيدا بسبب الدوال المختلفة التي ي ب أخذها بعين الاعتبار. ولتحقيق هذه الغاية

منهج لتغلب على هذه المشكلة با تخدام نظام فعلي  لكترونات مستقلة )غير متفاعلة(   1365شام  نة  - كوهن  

بحين يكون لديها نفن الكثافة ا لكترونية للنظام الحقيقي، مع الأخذ   ،𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟)تخضع لكمونات خارجية فعالة

[ الخصائص المتغيرة للحصول على وصا لدالة ولتحديد  9شام ] -بعين الاعتبار مبدأ باولي، ا تخدم كوهن  

 طاقة الحالة الأ ا ية.    

 

 ناصر النظام في الحقيقة والتأثيرات المطبقة عمخطط يعطي العلاقة بين عدد كبير من  :2.1 الشكل  

 . شام-على النظام لكوهن 

 :شام بللل-وتعطى طاقة كوهن  

 

𝐹[𝜌(𝑟)] =  𝑇0[𝜌(𝑟 )] + 𝐸𝐻[𝜌(𝑟 )] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟 )] + ∫[𝜌(𝑟 )] +  ∫ 𝜌(𝑟 )𝑉𝑒𝑥𝑡  (𝑟)ⅆ𝑟
3               (1.11)   
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 :العبارة التاليةشام -حين افترص العالمين كوهن 

𝑇0[𝜌]= 𝑇𝑠 [𝜌]+ (𝑇𝑒 [𝜌]- 𝑇𝑠 [𝜌]                                                         (1.12) 

𝑇𝑒: الكثافة وبنفني الطاقة الحركية للإلكترونات بدون تأثيرات خارجية ه. 

 :بالعبارة التالية Ts  [𝑝] أين تعري  

 𝑇𝑠 =∑ ⟨𝜓𝑖 |
−ℏ2

2𝑚
𝛥𝑖̇| 𝜓𝑖⟩

𝑁𝑒

𝑖=1
                                                          (1.13)   

   :ρ[ e­–eV[اين تكتب عبارة الكمون 

𝑉𝑒−𝑒[𝑃] = 𝐸𝐻[𝑃] + (𝑣𝑒−𝑒[𝑃] − 𝐸1−1[𝑃])                                        (1.14)   

.بالمعادلة التاليةإلكترون معرفة -طاقة هاتري حين طاقة التأثير إلكترون  هي   :  𝐸𝐻[𝑃] 

𝐸𝐻[𝑝(𝑟)] =
𝑒2

2
∫
𝑃(𝑟)𝑃(𝑟1)

|𝑟−𝑟𝑓|
ⅆ3𝑟 ⅆ3𝑟                                                  (1.15)   

 تكتب بثلاثة أجزاء: 𝐹[𝜌]في الأخير   

  𝐹[𝜌] = 𝑇5[𝜌] + 𝐸𝐻[𝜌] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌]                                                        (1.16) 

 ارتباط:-اين تعري طاقة تبادل 

𝐸𝑥𝑐[𝑝] = (𝑇𝑒[𝑝] − 𝑇𝑠[𝑝]) + (𝑣 𝑒−𝑒[𝑃] − 𝐸𝐻[𝑃])                                (1.17) 

 المعادلة المعبرة عن الكثافة تكتب بالشكل:  

𝐸𝑘𝑠[𝑃] = 𝑇𝐻[𝜌] + 𝐸𝐻[9] + 𝐸𝑥𝑐[𝜌] + ∫ 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝜌(𝑟) ⅆ
3𝑟                      (1.18) 

      اذن:

  𝛿𝐸𝑘𝑠
𝛿𝜓𝑖

∗(𝑟)
=

𝛿𝐸𝑠

𝛿𝜓𝑖
∗(𝑟)
[
𝛿𝐸𝐻 

𝛿𝑃(𝑟)
+

𝛿𝐸𝑥𝑐

𝛿𝑝(𝑟) 
+
𝛿𝐸𝑒𝑥𝑡

𝛿𝑝(𝑟)
]
𝛿𝑃(𝑟)

𝛿𝛹𝑖
∗(𝑟)

                                     (1.19) 

 شام لأكثرون:  -الأخير تكتب معادلة كوهن  وفي

𝐻𝑘𝑠𝜓𝑖(𝑟) = (𝑇𝑆 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟))𝜓𝑖(𝑟) = 𝜖𝑖𝜓𝑖(𝑟)                                     (1.20) 

 في المعادلة، ما  ارتباط(التبادل ل كمون )شام هو غموص عبارة  -العيب الرئيسي في نهج كوهن 
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 .نحتاج الآن إلى تقريبات   و ولكي نكون قادرين على القيام بالحساب، .ي عل حل المعادلات صعبا

𝜀𝑥𝑐 = 𝜀𝑥 + 𝜀𝑐                                                                             (1.21)    

التبادل ل ارتباط التقريبية، ولحد الآن لم يتم التوصل إلى الشكل المضبوط    لهذا تم اعتماد على العديد من كمونات 

 .لهذا الكمون 

 : شام-. حلول معادلة كوهن 3.2.1

( Le cycle auto-cohérent)تكرارية    ةشام بشكل متكرر با تخدام حلق  -يتم حل معادلات كوهن

التي   ليون الأولىيمن أجل النقاط عالية التناظر في منطقة بر   وذلك،  (  3.1كما هي موضحة في الشكل )

في هذه    ،شام-ثم نحل معادلة كوهن    ،للتكرار الأول  𝜌𝑖𝑛(𝑟)الابتدائية  تسمو بتبسيط الحساب. نبدأ بالكثافة  

إذا تغيرت الكثافة أو الطاقة كثيرا )معيار التقارب( نعود الى    ،𝜌𝑜𝑢𝑡(𝑟) المرحلة يتم حساب كثافة جديدة  

من الأولى  مزج  المرحلة  الشحن    خلال   .𝜌𝑜𝑢𝑡(𝑟)و    𝜌𝑖𝑛(𝑟)كثافتي 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  DFT الكثافة الوظيفية نظرية    1الفصل 

 
15 

 

 

 

 شام  -خوارزمية حل معادلة كوهن  :1.3الشكل 
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 : كما يلي( عبر التاريخ ملخصة DFT) الوظيفية تطورات نظرية الكثافة

العلماء  
 )الباحثون( 

 التطور في النظرية  السنة

 م  1927 توماا وفيرمي 

الطاقة الكلية لغاز ا لكترونات   وفارميصللللاغ كل من توماا  
مت انن كدالة لكثافة ا لكترونات المعروفة لغاز مت انن،    اللاا

حين تم تقسلللللللليم منطقة بريلوين إلى تقسلللللللليمات صللللللللغيرة جداً،  
  وتعتبرا لكترونية ثابتة في كل منطقة من المناطق المقسللمة،  

هذه النظرية هي تقريب موضلللللللعياً لكثافة ا لكترونات الذي لا  
 يأخذ بعين الاعتبار ارتباط ا لكترونات.

 كديرا
بعض السنوات التي 

 م 1930تلت 

إنطلق من نموذج الغاز ا لكترون المسللللللللللتقل، حين أضللللللللللاي  
 والعلائقفيرمي.   -فعلل التبلادل للتحسللللللللللللللين في نظريلة توملاا  

الرئيسللللللللللللللي في هلذا النموذج هو علدم قلدرتله على تكرار البنيلة  
 ا لكترونية لطبقة من الذرات.

هوهنبرغ  
 وکوهن 

 م  1964
من خلال نظريتهم    وذللللكللنظريلللة    وكلللانلللت البلللدايلللة الحقيقيلللة

المتمثلة في إي اد علاقة    وكثافةالأ لللا لللية    والحالةالأ لللا لللية،  
 .وإلكتروناتهاتابعية بين الطاقة 

  -ماکن بورن 
روبارت أوبن  

 هايمر 

م(   1970-م    1882)
 م(  1967-م    1904)

، حين اعتبر هذا اقترحوا تقريب لتبسلللللللللليط معادلة شللللللللللرودينغر
التقريب مواضلللللع الأنوية ثابتة لذا يمكن إهمال طاقتها الحركية 

 تفاعل الأنوية يكون ثابت. وحد 

 م  1965 وشام کوهن 
 ي لاد كثلافة    وذلكي لب أن تحلل بطريقلة ذاتيلة   وشللللللللللللللامكوهن  

 الحالة طاقة الارتباط.

 ارتباط:-تبادل. تابع  3.1

ارتباط فهناك   -شلللللللللللللام هو إي اد تقريب جيد لتابع طاقة تبادل-كوهنوفقا لمعادلة   DFTن مشلللللللللللللكلة إ 

 ولكي نكون قادرين على القيام بالحساب نحتاج الان الى تقريبات. ، ارتباط-العديد من التقريبات لكمون تبادل



  DFT الكثافة الوظيفية نظرية    1الفصل 

 
17 

 :LDAالموضع  . تقريب كثافة1.3.1

الذي  LDA تقريب الكثافة الموضعيةارتباط، اقترح كوهن وشام  -من أجل حل مشكلة وظيفة التبادل 

 [.17أغلب المواد الصلبة قريبة من حدود غاز ا لكترونات المت انن ] يعتبر أن 

- و تقريب أ ن وفق نموذج الغاز المت انن للإلكترون لتومااه[  18]  1965طرح هذا التقريب في  

اط. إلا ان الكثافة ا لكترونية  ارتب-[ الذي يحتوي على أقرب مفهوم يشرح بتبسيط طاقة تبادل19،20ارمي ]ف

 .لغاز المت انن يمكن اعتبارها موضعيا مت انسة

 :ارتباط بالشكل التالي-وتكتب طاقة تبادل

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑃] = ∫ 𝑃(𝑟)𝜀𝑥𝐶[𝑃(𝑟)] ⅆ

3𝑟                                           (1.22) 

إلى  المت انسة له كثافة إلكترونية، يمكن تقسيم المقدارارتباط ال سيم في غاز ا لكترونات  -هي طاقة تبادل

  .قسمين طاقة تبادل وطاقة ارتباط

 𝐸𝑥𝐶[𝑝] = 𝐸 𝑥  [𝑝(𝑟)] + 𝐸𝐶[𝑝(𝑟)]                                                            (1.23) 

 يمكن حساب طاقة التبادل تحليليا: 

  𝜀𝑥[𝑃(𝑟)] = − 3

4
(
3𝑃(𝑟)

𝜋
)
1
3⁄
                                                                    (1.24)   

تتيو هذه الطريقة الحصول على طاقة الارتباط التبادلي عن طريق تقسيم المادة إلى أح ام صغيرة لها   

. لكن النتائج أنه فعال للغاية للأنظمة التي تختلا كثافتها قليلاً   LDAكثافة إلكترون ثابتة. نتي ة لذلك، يثبت  

، في هذه الحالة من الضروري تطوير  [21] أقل جودة للأنظمة التي تكون فيها كثافة ا لكترون أقل ت انسًا  

 .  GGAتقريب آخر مثل 
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   :GGA المعممتقريب التدريج  2.3.1

المعمم    التدرج  التي تتمثل في    LDAهو تحسين    GGAتقريب  التبادلي  في معال ة طاقة الارتباط 

|. وبالتالي فإن الحسابات الدوال   ∇𝑝(𝑟)جعلها لا تعتمد فقط على كثافة ا لكترون ولكن أيضًا على تدرجها |  

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴[𝑃]  ا لكترون. للطابع غير المنتظم لغاز 

𝐸𝑥𝑐𝐺𝐺𝐴[𝜌(𝑟)] = ∫ 𝜀𝑥𝑐[𝜌(𝑟), ∇𝜌(𝑟)] 𝜌(𝑟)ⅆ 𝑟                                      (1.25) 

 

     :يحقق 

Exc
LDA[ρ(r)] = ∫   ε xc

 [ρ(r), ∇ρ(r)]ρ(r) ⅆ r                                           (1.26) 

وذلك بوا طة  ،LDAللحفاظ على الخصائص الدقيقة التي تم التحقق منها بالفعل من قبل    GGAتسعى   

 :. الذي يحققfعامل التحسين 

 ExcLDA[P] = ∫  f[ρ(r), ∇ρ(r)]ρ(r) ⅆ r                                                      (1.27)  

رتباط او الطاقة الكلية،  لابعدد من الخصائص مثل طاقة ا  LDA على تحسين GGA بشكل عام تعمل 

تؤدي أنصاي    ولكنها  مادة  ل ميع خصائص  دقيق   كمعرفة  (  ،(semiconducteur)  الموصلات إلى وصا 

 .  [22]  خصائصها ا لكترونية(
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 .المقدمة:2

. ويتكون من اقتران  DFT( لوصا التفاعلات ا لكترونية كميا في إطار  PPالكمون )يستخدم شبه   

 [. 1الموجات المستوية وشبه كمون عن طريق تقنية تحويل فورييه ]

هذه الطريقة دقيقة للغاية و ريعة بشكل معقول لمحاكاة المواد وقد أثبتت بالفعل فعاليتها في درا ة   

المعروي الآن أن ال مع بين قوة تقنية الموجة المستوية ومفهوم شبه كمون    منو [.  2أنواع مختلفة من المواد ]

 [، و يتم توضيحه في هذا الفصل.3مفيد للغاية لوصا الترابط الكيميائي ] 

 طريقة شبه الكمون:  .  1.2 

الذرية ( وذلك في معرص تناوله لدرا ة الحالة  1934بعرص هذه الطريقة في  نة )  (Fermi)  قام فرمي 

درا ته لمستويات الطاقة    عند   )1950 نة )  (Hellman)  فيما بعد هيلمان  بها للطبقات الرقيقة، والتي ا تعان

  الموجة المستوية المتعامدة   اي اد خواص أنصاي النواقل، والتي تعتبر امتدادا لطريقة  [ ومن ثم 4]للألكانات  

OPW)) [5،6]  .  

والتي تتمثل في الحصول على حالات   الكاذب(  )الكمون تأ ست الفكرة الا ا ية لطريقة الكمون الزائا  

...الخ. دون الحاجة لحساب حالات القلب التي تعتبر ليست ضرورية من  وبلوري  وال زيئيالتكافؤ لنظام ذري  

  إلى أجل وصا خصائص النظام. وبشكل اخر هي عبارة عن اختزال النظام )النواة + م مع ا لكترونات(  

ن  القلب التي ترتبط ارتباطا وثيقا بالنواة بكمو   وإلكترونات نظام إلكترونات التكافؤ وذلك با تبدال كمون النواة  

أيوني فعال يؤثر على إلكتروناتك التكافؤ. وبذلك  يتم تبسيط الحسابات فقط إلى إلكترونات التكافؤ التي  يتم  

 [.9،8،7اختيارها ] 

    [:10ومن بين أهم البرامج التي تستند الى تقريب شبه الكمون نذكر منها ]

➢ T A B I N 

➢ V A S P 
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➢ SIESTA 

 :الكمون بناء شبه  1.1.2.

 [:11،12]شبه الكمون ي ب ان يحقق الخصائص التالية  

ي ب ان يكون ت ميعي )تكميلي( مما يعني ان شبه الكمون الكلي لعدة ذرات هو م موع شبه الكمون للذرات  ➢

 الفردية.

ي ب ان يكون شبه الكمون تحويلي، مما يعني انه في الأو اط الكيميائية المختلفة يمكن ا تعمال نفن   ➢

 كمون. شبه 

ينتج من التغيرات المنخفضة للكمون كما في حالة القلب الحقيقي، وذلك عن طريق تقليل عدد الموجات  ➢

 المستوية اللازمة لوصا دوال الموجة.

( بمعنى شبه كمون يتعلق بالعزم  s.p.dمن الضروري ا تعمال شبه كمونات مختلفة من اجل الحالات ) ➢

 الزاوي.

تنقسم طرق انشاء  حين  وكل طريقة تختلا عن الأخرى    ديد من الطرق.لتوليد شبه كمونات توجد الع   

 شبه كمون الي م موعتين:

وطرق أخرى غير    norm-conserving pseudopotentials  طرق حفظ المعيار )طويلة محفوظة( 

 . Non−linear heart  حافظة للمعيار
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 . مختلفة من شبه الكمون  أنواع: 1.2 الشكل                                      

 بلوخ: . نظرية2.1.2

على  نظرية بلوخ ، تنص فيزياء المادة المكثفة في  فيليكن بلوخ السلللويسلللري  الفيزيائي  لللميت على ا لللم 

 .وظيفة دورية يلها  بوا طةتعد  موجة مستوية يتم في ال هد الدوري تأخذ شكل معادلة شرودنغر أن حلول

اللللذرات تكون مرتبلللة    مثلللاليلللة،كلفن وفي بلورة    1انللله في درجلللة حرارة    [ على13]بلوخ  تنص نظريلللة   

شللللللعاع الشللللللبكة المباشللللللرة.   R ، معv(r+R)  v(r)=   يمكن كتابة r بطريقة دورية مثالية، بحين انه في نقطة

 :لة أشعة الشبكة بالعبارة التاليةلايمكن كتابة دالة الموجة بد 

𝜓𝑖(𝑟) = 𝑒
𝑖𝑘.𝑟𝑓(𝑟)                                                                        (2.1) 

 عكو ة.الشبكة الم شعاع  kحين  

هذه المعادلة هو دالة الموجة ضمن الخلية الأولية. يكمن نشرها إلى  لسلة من الأمواج   يالحد الثاني ف 

 المستوية مع اشعة الأمواج الشبكة المعكو ة بالشكل التالي: 

 𝑓𝑙̇(𝑟) = ∑ 𝐶𝐺(𝑘)𝑒
𝑖𝐺𝑟

𝐺
                                                                  (2.2) 

( نحصل على دالة الموجة وحيدة ال زيء والتي تكتب في شكل م موع 2.2( و)1.2المعادلتين )بدمج   

 :مستويةأمواج 

https://stringfixer.com/ar/Physicist
https://stringfixer.com/ar/Felix_Bloch
https://stringfixer.com/ar/Condensed_matter_physics
https://stringfixer.com/ar/Schr%C3%B6dinger_equation
https://stringfixer.com/ar/Plane_wave
https://stringfixer.com/ar/Periodic_function
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𝑓𝑙̇(𝑟) =∑ 𝐶𝐺(𝑘)𝑒
𝑖(𝑘+𝐺).𝑟

𝐺
                                                             (2.3)  

مع هذا فان    لكن .المستويةلكتابة دالة موجة وحيدة ال زيء نحتاج الى عدد لا نهائي من الأمواج  

بالرمز   لها  نرمز  بطاقة قطع  القاعدةcutEالعدد عمليا محدود  بتحديد  تسمو  الطاقة  هذه  بالنسبة للأمواج    ، 

 :مايلي  G+Kالمستوية اين يحقق الشعاع  
ℏ2

2𝑚
|𝑘 + 𝐺|2 ≤ 𝐸𝑐𝑢𝑡                                                                      (2.4) 

 .هي كتلة الالكترون  m حين 

   .الحساب  زمن في زيادة مع القاعدة في تو ع ينتج  Ecutالطاقة  في الزيادة

   المستوية:  الأمواج ةطريق .3.1.2

با تخدام أ اا موجة مستوية منفصلة.    kيمكن تمثيل دالة الموجة عند كل نقطة    بلوخ،باتباع نظرية   

نحتاج إلى عدد كبير جدًا من الموجات المستوية. ومع    صحيو،لتمثيل دالة الموجة بشكل    المبدأ،من حين  

ة بالموجات  للموجات المستوية للطاقة الحركية الصغيرة أكبر من تلك المرتبط   𝐶𝑖,𝑘⃗ +𝐺 فإن المعاملات    ذلك،

 [.14المستوية ذات الطاقة الحركية العالية ]

 ℏ
2

2𝑚
|𝑘 + 𝐺|2                                                                                                                  (2.5) 

يمكن أن يكون أ اا الموجة المستوية يقتصر على الموجات المستوية التي لها طاقة    لذلك،نتي ة  

يؤدي تقييد قاعدة الموجة المستوية إلى أخطاء في حساب   ".ecut-off énergie"حركية أقل من القيمة الحرجة 

  المبدأ، حين    إجمالي الطاقة. يمكن تقليل ترتيب ح م هذا الخطأ عن طريق زيادة قيمة الطاقة الحرجة. من

إجمالي   يتقارب  الحرجة حتى  الطاقة  قيمة  زيادة  اختيار  الطاقة،ي ب  أن  يعني  دقة    Ecut  مما  درجة  يحدد 

 الحساب.

يمثل تمثيل الدالة الموجية في قاعدة الموجة المستوية مشكلتين رئيسيتين، حتى مع ا تخدام الطاقة   

الحرجة. أولًا، تصبو الحسابات أكثر تكلفة )بمرور الوقت( مع زيادة ح م الذرات. ثانيًا، حقيقة أن مدارات 
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Kohn-Sham   ة في الطاقة الحركية القصوى. تؤدي إلى زيادة كبير   ،ي ب أن تكون متعامدة مع بعضها البعض

في هذا السياق، يمكن نمذجة عناصر معينة من ال دول الدوري مع الكثير من الكفاءة، بينما تتطلب العناصر  

 الأخرى، مثل العناصر الثقيلة أو المعادن الانتقالية، موارد حسابية كبيرة للغاية.

با تخدام   الأولى  المشكلة  ت نب  الم مدة"   l'approximation du cœur geléيمكن  النواة    "تقريب 

"Frozen core approximation  ويمكن الحد من الثانية با تخدام طريقة شبه الكمون ،"potentiel-  la méthode 

du pseudo. 

 :الكمون شبه  . تقريب4.1.2

 ا لكترونات  وتأثير للنواة،  coulomb  كمون  ا تبدال على  (PP)الكمون   لشبه  الأ ا ي المفهوم يعتمد 

   .التكافؤ إلكترونات  على  يؤثر فعال أيوني كمون  بوا طة) القلب  إلكترونات  (بالنواة  وثيقًا المرتبطة ارتباطًا

انظر  ψ𝑝𝑠    (𝑟 ) الموج دوال بشبه  التكافؤ إلكترونات  تمثل التي   𝜓(𝑟)الموجة   دوال ا تبدال يتم  التقريب  هذا في

شكل  اختيار يتم المنطقة هذه  وداخل القلب  منطقة خارج𝜓(𝑟)   ψ𝑝𝑠 = (𝑟 )المساواة   فرص  يتم(  22.)  الشكل

𝜓𝑝𝑠 ( 𝑟) [.14الموجة ] دوال تعامد  عن النات ة والذبذبات  العقدة  زالة 

 صغير  بعدد  فورييه فضاء في  التمثيل ميزة  الطريقة بهذه عليها الحصول تم التي  الموجة دوال شبه  تقدم 

 شبه شكل اختيار يتم .العددية  الحسابات  كبير  بشكل يقلل أن شأنه من  وهذا المستوية،  الموجات  من جدًا

 [.15الطاقات ] نفن لهما التكافؤ موجة ودوال شبه دوال الموجة تكون  بحين  الكمون 
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 . [15] له الموافقة الموجة ودالة التكافؤ إلكترونات  كمون  :2.2 الشكل

 أمثلة عن شبه الكمون:. 5.1.2

 المحفوظة:  الطويلة ذو . الكمون 1.5.1.2

طريقة   اقترحوا عندما [،12الم ال ] هذا في بثورةHamann و Schluter و   Chiangقام 1979 عام في

 الطويلة ذو  الكمون "  نشاء كان ،حين ab-initioللحساب   الأول المبدأ من كمون  شبه  أحسن لا تخراج

 تطبيقها، يبسط ، لأنهab-initio  الأول المبدأ حسابات  في الكمونات  شبه تطوير في مكانًا خاصًا "المحفوظة

 متطابقة الحقيقية الموجة ودوال الموجة دالة شبه تكون  أن ي ب  حين  ويمكن تحويلها، دقة، أكثر  وي علها

 لهذا المنطقة، تلك في الحقيقية  الشحنة مع القلب  منطقة في الشحنة الموجودة تتقارب  وأن القلب، منطقة خارج

 الطويلة المحفوظة.  ذو الكمون  شبه من النوع هذا أن يقال السبب 

 :Hartwigzen Geodcker Hutterلـ  شبه الكمون  .5.1.2.1.1

 [: 17،16بوا طة ]  شبه الكمون يتم إعطاء ال زء المحلي من ال

𝑉𝑙𝑜𝑐(𝑟) =
−𝑍𝑖𝑜𝑛

𝑟
𝑒𝑟𝑓 (

𝑟

√2𝑟𝑙𝑜𝑐
) + 𝑒𝑥𝑝 [−

1

2
(
𝑟

𝑟𝑙𝑜𝑐
)
2

]  × [𝑐1 + 𝑐2 (
𝑟

𝑟𝑙𝑜𝑐
)
2
+ 𝑐3 (

𝑟

𝑟𝑙𝑜𝑐
)
4
+

𝑐4 (
𝑟

𝑟𝑙𝑜𝑐
)
6

]                                                                                                                         (2.6)   
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 حين: 

𝑒𝑟𝑓  :    هي دالة الخطأ𝑍𝑖𝑜𝑛    أي الشحنة الكلية مطروحًا منها شحنة التكافؤ.    الذرية،وهي الشحنة الأيونية للنواة

 يتم تقديم المساهمة غير المحلية في الكمونات الزائفة من خلال:

            𝑉𝑙(𝑟, 𝑟′) = ∑ ∑ ∑ 𝑌𝑙,𝑚
+𝑙
𝑚=−𝑙

𝑗=3
𝑗=1

𝑖=3
𝑖=1 𝑝𝑖

𝑙(𝑟)ℎ𝑖
𝑙 , 𝑝𝑗

𝑙(𝑟′)𝑌𝑙,𝑚
∗ (𝑟′)                     (2.7) 

 حين: 

 هي التوافقيات الكروية. 

 هي العزم الزاوي. 

 أجهزة العرص غاو ي من الشكل:   

            𝑝𝑖𝑙(𝑟) =
√2𝑟𝑙+2(𝑖−1)𝑒𝑥𝑝 (−

𝑟2

2𝑟𝑙
2)

𝑟𝑙
𝑙+(4𝑖−1)/2

√𝛤(𝑙+
4𝑖−1

2
)

                                                  (2.8)   

 دالة جاما. 𝛤حين:  

 (: ultra-soft) فائق الليونة لفاندربيلت . الكمون 2.5.1.2

 [، بحين 18]الليونة   الفائق بالكمون   مي جديد  كمون  شبه  بإنشاء فاندربيلت  قام  1990 عام في

 طريق  عن وذلك القطع، طاقة  قيمة تقليص  منه الهدي القلب، منطقة داخل في  لسة الموجة دوال شبه تكون 

 المحفوظة.  الطويلة ذو الكمون  شبه في المستعمل من  أكبر قطع قطر ا تعمال

 حين  من  واضحا تحسنا حقق الليونة فائق الكمون  فإن المحفوظة الطويلة ذو الكمون  مع بالمقارنة

  .الحساب  زمن وكذلك المشكلة تعقيد  من تزيد  الطريقة هذه ولكن لدوال الموجة، والليونة الدقة

 . منطقة بريليون الأولى:  3.2

منطقة بريليون الأولى هي خلية أولية محددة بشكل فريد في الفضاء المعكوا حين يتم تقيم المناطق   

 الحقيقية. في الشبكة  wigner-setiz الى خلايا Bravaisالى بريليون بنفن طريقة تقسيم شبكة 
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منطقة بريليون لها أهمية في وصا موجات بلوخ لنظام الدوري حين وجد ان الحلول يمكن وصفها   

  :بالشكل التالي   NKبالكامل بسلوكها في أحد مناطق بريليون بم موع منفصل من النقاط 

1

Ω
∫ ⅆk
zB

→
1

rk
∑ 

k

                                                                                                     (2.9)   

بعين اعتبار التناظرات في النظام المدروا الذي يقلل من عدد الحدو الواجب حسابها في الم موع    الأخذ مع  

فيقتصر على منطقة بريليون    kتقليل عدد نقاط    السابق، وبالتالي نكسب زمن في الحساب، وهذا راجع الى

 ( يمثل منطقة بريليون الأولى مرفقة بنقاط عالية التناظر.2.3الشكل ) الأولى الغير قابلة للاختزال. 

 

    المرفقة بنقاط عالية التناظر الأولى ن و يبريل  منطقة: .23الشكل 
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  . المقدمة:3

( على نطاق وا للع لعقود من الزمن بسللبب تطبيقاتها III-Vتمت درا للة أنصللاي النواقل من الفصلليلة ) 

التي تعمل في الم ال الطيفي   ضللللللوئية العالية ال ودة مثل صللللللمامات الليزر التكنولوجية في الأجهزة ا لكترو

العالية لهذه المركبات ت علها الاكثر ترشلللللحا   وبالأحرى، الايونيةوالخلايا الشلللللمسلللللية  الأزرق الفوق البنفسللللل ي  

 [. 1]للتزاوج الالكتروضوئي والالكتروميكانيكي العال 

      يةمن خلال هذا الفصللللللللللللل  للللللللللللنتطرق الى درا للللللللللللة الخصللللللللللللائص البنيوية والمرونية للسللللللللللللبائك الثلاث  

  x-1PxInSb  الزنك  في بنية كبريت(blende-Zinc)  با تعمال برنامجABINIT. 

 :. طريقة الحساب1.  3

في إطار نظرية الكثافة ( PP-PW)تم اجراء الحسللللللللللابات التالية با للللللللللتخدام طريقة الموجة المسللللللللللتوية   

وقد تم    ABINIT[3،]المدم ة في برنامج   DFPTفية المضلللللللللطربة ي[، ونظرية الكثافة الوظ2] DFTالوظيفية  

كما ا لللللللتخدم  Ry 120 با لللللللتخدام طاقة القطعو VCA تقييم التركيز الذري من خلال  تقريب البلورة الوهمية 

ارتباط المعدلة    -[ وذلك لحسلللللللللللاب تابع تبادل4] Cepereyو  Alderعلى شلللللللللللكل   LDAتقريب الكثافة المحلية  

[، والذي يعالج تفاعلات الالكترونات مع أنوية الأيونات، يوصلللللللا هذا الارتباط  5]Perdewو  Wangبوا لللللللطة  

-Troullierالتي اقترحها   norm-conservingذو الطويلة المحفوظة    pseudo-potentielsبا تخدام شبه الكمون  

Martins [6.] 

 :هي المستخدمة التكافؤ  لكترونات  ا لكترونية الحالات  

In: 5s2 4d10 5p1, P: 3s23p3, Sb:  5s25p3 

بلا للللللللللللللتخلدام   (ZBللتكلاملل في منطقلة برليون )  Monkhorst et Pack [7]طريقلة  كملا تم ا للللللللللللللتخلدام   

 .k-point( 6x6x6) م موعة من النقاط
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 :x-1PxInSb للخليط. الخصائص البنيوية  32.

 الم موعلة في فضللللللللللللللاء  (،Zinc-blende، في بنيلة كبريلت الزنلك )(InP)و  (InSb)من  يتبلور كلل 

((Space group  ،F-43m  ذرات عناصللللللللللر العمود   وتقعIII  (In) ( وذرات عناصللللللللللر  0،0،0في المواقع )

الشللللللللكل   .a=b=c[. تتميز هذه البنية بثوابت الشللللللللبكة  8( ]4/1، 4/1،  4/1في المواقع ) V (Sb,P)العمود  

 .بنية الزنك بلاند  ( يمثل1.3)

 
 . (Zinc-blende)  زنك بلاند  بنية:  1.3الشكل

 ا تخدام لنا تتيو لأنها مادة، أي لدرا ة جدا مهم  x-1PxInSb   للخليط  البنيوية الخصائص  ان حساب  

 الحسللللاب  هذاإلخ( مرونية ...  إلكترونية،) الأخرى  الفيزيائية تحديد الخصللللائص  في عليها المتحصللللل النتائج

 معلاملل  ، وكلذللك حسللللللللللللللاب TOTEللطلاقلة   الأدنى للحلد  الموافق التوازن  عنلد  الخليلة ح م تحلديلد  إلى يهلدي

Murnaghan [9  ،] معادلةم  با للللتخدا  وذلك ،)0Β'  (والمشللللتق الأول لمعامل الانضللللغاطية  (0B)الانضللللغاطية  

 والتي تعطى بالعلاقة التالية:

𝐸𝑇0𝑇(𝑉) = 𝐸0(𝑉) +
𝐵0𝑉

𝐵0
′ +

𝐵0𝑉

𝐵0
′ [

𝑉0∕𝑉

𝐵0
′−𝑉
+ 1] −

𝐵0𝑉

𝐵0−1
(3.1)                                    

 

   

   

V   
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 حين: 

0V الخلية الأ ا ية : ح م. 

0E:   الح م.طاقة الحالة الأ ا ية المسؤولة على 

(E (V الطاقة ا جمالية كدالة للح م :V. 

0B :معامل الانضغاط المعري بوا طة 

𝐵0 = V0 (
𝛿2𝐸

𝛿𝐸
)  (3.2)                                                                                

 من خلال: 0Bيتم الحصول على مشتق معامل الانضغاط  

𝐵0
′ =

𝛿𝐵0

𝛿𝑃
                                                                                     (3.3)  

من الطور زنك بلاند   في  x-1PxInSbللخليط تغيرات الطاقة الكلية بدلالة الح م   (2.3)يمثل الشلللللللللللللكل  

 .TOTE(V)الأدنى للمنحنى   للحد  الموافق التوازن  عند  0aثابت الشبكة  تحديد  حين يتم  .x=0 0.5,1,اجل 

والمشلللللللتقة الأولى   (0B)الانضلللللللغاطية   ومعامل ) 0a(القيم المتحصلللللللل عليها لثوابت الشلللللللبكة البلورية   

 . مدونة في ال دولx≤0≥1من اجل في الطور زنك بلاند    x-1PxInSbللخليط   )0Β'  (  لمعامل الانضلللللللللغاطية

    المتوفرة.(، حين تم مقارنتها مع بعض النتائج الت ريبية والنظرية 1.3)
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من اجل  الطور زنك بلاند  في x-1PxInSbللخليط تغيرات الطاقة الكلية بدلالة الح م   :2.3الشكل 

x=0 ,0.5,1 . 
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في الطور زنك بلاند للخليط   0Β'ومشتقاته   0Bمعامل الانضغاط  ،0aثابت الشبكة البلورية  :1.3الجدول 

x -1PxInSb1اجل   من≤x≤0. 

 المراجع  A0a (GPa)0B ’0B)0( المواد

InP 

, a)5.84

, c),5.9814b)5.935

, e),5.74d)6.00

f)5.869 

, a)69.95

, c),59.85b)60.65

, e),76d)62.39

g)71,1 

, a)4.65

, c),5.18b)4.74

, e),4.5d)4.35

h)4.59 

  LDAعملنا الحالي ب 

 المراجع النظرية

 

 المراجع الت ريبية

0.70P0.30InSb a)6.09 a)57.63 a)4.65 عملنا الحالي ب LDA 

0.50P0.50InSb 
a)6.21 

j, 6.147 

a)52,88 a)4,75  عملنا الحالي بLDA  

 المراجع النظرية
 

0.30P0.70InS a)6.31 a)49,71 a)4,77 عملنا الحالي ب LDA 

InSb 

a)6.42 

e),6.36 

i), 6.464 

a)46.52 

e), 48 

i), 48.3 

a)4.79 

e),4.8 

 

  LDAعملنا الحالي ب 

 المراجع النظرية

 المراجع الت ريبية
 

a     الحسللللاب الحالي بLDA ; b  [10]المرجع  ; c  [11]المرجع  ; d   [12]المرجع  ; e  [13]المرجع  ; f  [14]المرجع  ;  g 

 [18]المرجع  j ; [17]المرجع i  ; [16]المرجع  h ; [15]المرجع 
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 .Sbبدلالة التركيز  0aثابت الشبكة  ات تغير  : 3.3الشكل 

 
 .Sbالتركيز بدلالة  0Bية معامل الانضغاط ات تغير  :4.3الشكل

للمركبين   LDAبا لللللتخدام تقريب   المحسلللللوبة 0a( نلاحظ ان قيم ثابت الشلللللبكة  1.3ا لللللتنادا لل دول ) 

تتوافق بشللللللللللللللكلل معقول مقلارنلة بلالقيم الت ريبيلة من   InSb (a=6.42 A°) ( و°a=5.84 A)  InPالثنلائيين  
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على التوالي لكلل من   %( 0.9%،1.9)[ بخطلأ نسللللللللللللللبي قلدره  13من المرجع ]  والنظريلة  17]  ،14المرجع ]

InP  وInSb. 

النتي لة التي توصلللللللللللللللنا  فان   ، = Sb  0.50x فياجل تركيز  ومن  x-1InSbxP بالخليطفيملا يتعلق   

[ مع خطا 18بشللللللللكل جيد مع النتائج النظرية الواردة في المرجع ]  تتوافق 0aإليها بخصللللللللوص ثابت الشللللللللبكة 

 %(.1نسبي قدره )

فإن نتائ نا عبارة عن تنبؤات وقد تكون بمثابة مرجع للدرا ات    ،x = 0.7و  x = 0.3بالنسبة للتراكيز 

 المستقبلية.

، و بما ان الذرة  InPاكبر من ثابت الشللللللللللللبكة للمركب   InSbكما نلاحظ ان ثابت الشللللللللللللبكة للمركب   

النتي ة بسلللللللهولة من خلال النظر الى هذه المركبين، وبالتالي يمكن تفسلللللللير  من  الشلللللللاردة هي نفسلللللللها في كل 

يزداد مع زيادة  ثابت الشللللللبكة  ، أي ان1.48A° ( Sbوللعنصللللللر ) P( °1Aطر الذري للعنصللللللر )نصللللللا الق

 نصا القطر الذري للأيون .

حين نلاحظ من هذا المنحنى زيادة  ، Sbتركيز  بدلالة 0a ( يمثل تغيرات ثابت الشللللبكة33.الشللللكل ) 

  م(. وبلا للللللللللللللتخلدا x=1)InSbالى   Inp (x=0)من   Sbبطريقلة رتيبلة وغير خطيلة بزيلادة التركيز في   0aقيملة 

 الشكل:الشكل التربيعي نحصل على معادلة من 

𝑎(𝑥) =  −0.32𝑥2   + 0.89𝑥 +    5.85                                                                             (3.4) 

 في ارد   انحراي بسيط عن قانون   يلاحظ(  3.3)الانحناء، ومن الشكل    معامليسمى    b=-0.32حين          

 (Loi deVegard)  )هذا الانحراي إلى عدم تطابق ثوابت الشبكية بين المركبات   ويرجع  )التقريب الخطي

 الثنائية الأ ا ية التي تشكل السبائك الثلاثية. 
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المركبين  لكل من  0Β'الانضللللللغاط  و المشللللللتقة الأولى لمعامل   0Bما بالنسللللللبة لمعامل الانضللللللغاطية  أ 

InP  وInSb 16، 15الواردة في المراجع ]توافق جيد مع القيم الت ريبية   هي فيالتي تم الحصللللللول عليها ف  ،

 %.8بي اقل من [ مع خطا نس13٪، والنظرية من المرجع ]4مع خطا نسبي في حدود  [.17

وصلللللللللللللابة المواد،   0B  الانضللللللللللللغاطية من الدرا للللللللللللة النظرية نعلم ان هناك علاقة قوية بين معامل   

لا يمتلكا نفن الدرجة من الصللللللللللللابة، وبما أن معامل الانضلللللللللللغاطية للمركب   InSbو  InPوبالتالي المركبين  

InP (69.95 Gpa)  للمركب من معامل الانضللللللللللللغاطية   أكبر (46.52 Gpa)  InSb، المركب   بمعنى ان

InP  صلابة من المركب   أكبرInSb.   0كما نلاحظ انه مع انخفاص معامل الانضغاطيةB  يزداد ح م الخلية

 .InSb( في °A 3264.609( ويكون )°3199.176 A) InPفي الأولية أي 

، حين نلاحظ الطور زنك بلاند  في    x-1PxInSbللخليط   Sbبدلالة تركيز  0B( يمثل تغيرات  34.الشلللللللكل )

وبا تخدام الشكل التربيعي    .x-1PxInSbفي الخليط     Sbرتيب وغير خطي مع زيادة تركيز  بشكل 0B تناقص  

 الشكل:من  Bمعادلة نحصل على 

𝐵(𝑥) =  21.36𝑥2 − 43.47𝑥 +  69.20                                                  (3.5)  

 :x-1InSbxPللخليط  الخصائص المرونية والميكانيكية    .33.

 :x-1InSbxPللخليط . حساب خصائص المرونة .331.

  :. المقدمة1.1.3.3

من بين أهم المعلمات التي تميز الخصلللللللللائص الفيزيائية للبلورات. من وجهة  ijC المرونة ثوابت   تعتبر 

نة مقاومة الضلغوط المطبقة العيانية الصللبة إلى الخارجية وتميز قدرتها على و نظر عملية، تقين الثوابت المر 

 ا تعادة شكلها الأصلي بعد إزالة الضغط.

صلائص الميكانيكية للمواد، مثل الهشلاشلة والليونة وبالتالي، فإنها توفر معلومات مهمة فيما يتعلق بالخ 

والصللللللللللابة. با ضلللللللللافة إلى ذلك، بعض معاملات المرونة العيانية، مثل معامل الانضلللللللللغاط، ومعامل يون ،  
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ومعامل القص ونسللللللللبة بوا للللللللون، والتي تميز الخواص الميكانيكية للمواد الصلللللللللبة، تتعامل نظرية المرونة مع 

 ية ا تئناي أبعادها وأشكالها عند إزالة القوى التي تنتج التشوهات. لوك المواد التي لها خاص

ربيعية  في المنطقة القريبة من موقع توازن الذرات، يمكن للمرء أن يعتبر طاقة المادة الصلللللللللللبة كدالة ت 

 لمعاملات المادة الصلبة.

. يتم تعريف هذه العلاقة  HOOKقانون    خطية هيتربيع الطاقة ي عل من الممكن التعبير عن علاقة   

 بفضل الثوابت المرنة.

هناك عدة طرق أولية للحصللللللللول على الثوابت المرنة، وأكثرها ا للللللللتخدامًا هي طريقة نيلسللللللللن ومارتن  

Nielsen et Martin [19  والتي تعتمد على شلد البلورة في ات اهات ]  مختلفة وحسلاب الانفعال الناتج با لتخدام

ميكانيكا الكم. يتم حل العلاقات بين ا جهاد والانفعال عن طريق تحلل القيمة المفردة للحصللللول على الثوابت 

 المرنة.

والتي يمكن حسللللللللللللللابهلا بلا للللللللللللللتخلدام نظريلة  ،[ طور طريقتله20. ]Hamman هملانالآونلة الأخيرة   في 

(. أظهرت الطريقتان السابقتان ن احهما في حساب الثوابت المرنة ويمكن  DFPTالاضطراب الوظيفي للكثافة )

 ا تخدامه للتنبؤ بالخصائص المرنة التي لم يتم إنشاؤها ت ريبيًا بعد.

على نظريلة الكثلافلة الوظيفيلة   ا، بنلاءAbinitبلا للللللللللللللتعملال برنلامج    تم الحصللللللللللللللول على ثوابلت المرونلة 

 .LDA، با تخدام التقريب  (DFPT)المضطربة 

تبر الخصلللللائص المرنة للمادة الصللللللبة مهمة لأنها مرتبطة بخصلللللائص الحالة الصللللللبة الأ لللللا لللللية  تع 

المختلفة مثل ا مكانات بين الذرية ومعادلة الحالة وأطياي الفونون. بالنسللللللبة للهيكل المكعب مثل الحالة هنا،  

  12Cالمقاومة للضلللغط أحادي الات اه،    11C. يعطي  44Cو 12Cو  11Cناك ثلاثة ثوابت مرنة مسلللتقلة، وهي ه

مقاومة تشلللوه القص. في العمل الحالي، تم حسلللاب هذه الثوابت  44Cعكن بهو معامل التمدد عند الضلللغط، و 

 .x≤0≥1من اجل    في الطور زنك بلاند  x-InSbxP1المرونية للخليط 
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و جراء مقلارنلة بين النتلائج قمنلا بلالبحلن   (،2.3النتلائج التي تم الحصللللللللللللللول عليهلا ملدونلة في ال لدول ) 

 المرونة  ومن خلال هذا وجدنا ان معاملات   .المعطيات الت ريبية والنظرية المتاحة التي تم اجرائها  لللللابقا عن

٪  4[ مع خطا نسللللبي أقل من  22المرجع ] المحسللللوبة عدديا تتفق بشللللكل معقول مع القيم الت ريبية الواردة في

[ 23في المرجع ]حددت  المحسللللللللللللللوبة أقرب إلى تللك التي   ijC. الثوابت المرنة InSbو InPلكلل من المركبين  

 [.21]المرجع بد الرازق الدغيدي وآخرون في عمقارنة مع نتائج 

. يشلير هذا إلى أن InSbأكبر من تلك الموجودة في   InPوت در ا شلارة إلى أن ثوابت المرونة لللللللللللللللل  

InP  أقوى ميكانيكيًا منInSb. 

 x≤0≥1اجل   من x -1PxInSbفي الطور زنك بلاند للخليط   ij Cقيم معاملات المرونة  :2.3الجدول 

 المراجع 𝐶11 𝐶12 𝐶44 المواد 

InP 

a)98.97 

d), 109.5b),98.956 

,c)102.2 

a)55.58 

d), 55.7b),22.957 

,c)57.6 

,a)44.71 

 d), 52.6b)39.889

c),46 

 LDA عملنا الحالي ب

 المراجع النظرية

 المراجع الت ريبية

0.70P0.30InSb 
a)82.03 

b), 88.528 

)a45.40 

b),33.30 

a)37.10 

b), 35.723 

 LDA عملنا الحالي ب

 النظريةالمراجع 

0.50P0.50InSb 
a)75.64 

b), 81.672 

a)41.58 

b), 34.21 

a)34.29 

b), 32.972 

 LDA عملنا الحالي ب

 المراجع النظرية

0.30P0.70InSb 
a)71.26 

b),75.170 

a)38.95 

b), 34.81 

a)32.38 

b),30.358 

 LDA عملنا الحالي ب

 المراجع النظرية

InSb 

,a)67.03 

d), 72.0b)65.314 

c)66.7,  

,a)36.34 

,  d), 35.4b)8.217

c)36.2 

a)30.52 

 d)34.1 b),26.380

c)30.2 , 

 LDA عملنا الحالي ب

 المراجع النظرية

 المراجع الت ريبية

 a  الحساب الحالي بLDA ; b  [21]المرجع ; c  [22]المرجع ; d  [23]المرجع  
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نة تتناقص  و للمرء أن يلاحظ أن جميع معاملات المر   ( يمكن5.3ومن الشكل )  في ضوء هذه الأرقام، 

وتكون التغيرات التحليليللة    .x≤0≥1اجللل    من  x-1PxInSbفي الخليط    Sb  تركيزبشللللللللللللللكللل رتيللب مع زيللادة  

 الشكل: من x  بدلالة  ijCللثوابت 

𝐶11  = 29.55𝑥
2 − 59.69𝑥 + 97.95                                                                                      

𝐶12 = 17.54𝑥
2 − 35.68𝑥 + 54.94                                                    (3.6)                                                                           

𝐶44 = 13.37𝑥
2 − 26.71𝑥 + 44.23                                                                                               

 
 x≤0≥1اجل   منx -1PxInSbفي الطور زنك بلاند للخليط   ij Cمعاملات المرونة  تغيرات : 5.3الشكل 

 

 . [24] وبتطبيق قاعدة الا تقرار التالية الخاصة بالعينات المكعبة

C11 − C12 > 0 

C11 > 0, C44 > 0                                                                          )3.7( 

C11 + 2C12 > 0 
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وجبلللة م  x≤0≥1اجلللل    من  x -1PxInSbللخليط  أن كلللل ثوابلللت المرونلللة    (2.3)نلاحظ من خلال ال لللدول  

 وتخضع لشرط الا تقرار.

 :x-1InSbxPللخليط . حساب الخصائص الميكانيكية 3.3.2

ومعامل   Young's E، ومعامل يون   0Bتتيو لنا معرفة ثوابت المرونة حسلللللللللاب معامل الانضلللللللللغاطية   

مسللللتويات  لل. الذي يحدد قسللللاوة المادة الصلللللبة لتغيرات او الانزلاقات  G ،le module de cisaillementالقص 

له أيضلللللا نحدد نوع من خلا  ν Poissonمل بوا لللللون االذرية بالنسلللللبة للمسلللللتويات الاصللللللية. با ضلللللافة إلى مع

وكل هذه معلمات مهمة في التطبيقات التكنولوجية وتوفر وصللللللللللللفًا   .الرابطة بين المسللللللللللللتويات الذرية المت اورة

 أ ا يًا للسلوك الميكانيكي للمواد.

 بوا للللون من  ومعامل، E، ومعامل يون   Gتم حسللللاب معامل القص يبالنسللللبة لحالة الهيكل المكعب،  

 [.26 ،25الصي  أدناه: ]

𝐵 =
(𝐶11+2𝐶12)

3
 (3.8               )                                                                 

𝐺 =
1

2
. (G𝑅 + 𝐺𝑉)                                                           (3.9) 

 G𝑉 =
𝐶11−𝐶12+3𝐶44

5
                                                                        (3.10) 

  𝐺𝑅 = 5(𝐶11−𝐶12)𝐶44

3 (𝐶11−𝐶12)+4𝐶44
                                                                  (3.11) 

 المحسوبة مسبقًا والتي يتم تحديدها من خلال العلاقات التالية: Gو Bتعتمد على قيم  Eو νمن كل  

 𝐸 =
9𝐵𝐺

3𝐵+𝐺
 (3.12  )                                                                                

𝑣 =
3𝐵−𝐸

6𝐵
(3.13                                                                         )           

 ، تم مقارنتها بالبيانات النظرية المتاحة.(3.3النتائج التي تم الحصول عليها ممثلة في ال دول ) 

 للمركب  B/G، والقيمة E، معامل يون   G( فان القيم المحسللللللللوبة لمعامل القص 3.3ا للللللللتنادا الى ال دول ) 

للخليط   Bكملا نلاحظ أن معلاملل الانضللللللللللللللغلاطيلة   [.27]موافقلة للقيم النظريلة الموجودة في المرجع   InP  الثنلائي
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InSbxP1-x   0من اجل في الطور زنك بلاند≤x≤1   أكبر قيمة مقارنة مع القيم المحسلوبة لمعامل القصG ،

 وبالتالي فان المادة المدرو ة تكون أكثر مقاومة لتغير الح م من تغير الشكل. 

القص   ومعامل B  من معامل الانضغاطية والمحسوبة القاعدة الت ربية الخاصة بقساوة وهشاشة المادة 

G، قيمة كانت    إذاB ∕ G كانت قيمة    وإذاتصلللنا المواد على انها مواد قابلة للسلللحب   1.75من   أكبرB ∕ 

G ( تدل على ان المركب  3.3النتائج مدونة في ال دول )  (،تكون  للللللللللريعة لانكسللللللللللار)هشللللللللللة  1.75من  اقل

x-1PxInSb )1 اجل  من هي مواد قابلة للسحب )قا ية≤x≤0. 

 x≤0≥1اجل  منx -1PxInSbفي الطور زنك بلاند للخليط   E .G.B/Gمن قيم كل  :3.3الجدول

 المراجع  G E B/G المواد

InP 

a) 33.45 

b)34.5 

c).522 

a) 86.55 

b)60.7 

c)61   

a) 2.09 

b)2.05 

c)3.155 

 LDA عملنا الحالي ب

 المراجع النظرية

 المراجع الت ريبية

0.70P0.30InSb a) 27.95 a 72.17 a) 2.06  بعملنا الحالي LDA 

0.50P0.50InSb a) 25.89 a) 66.77 a) 2.04 عملنا الحالي ب LDA 

0.30P0.70InSb a) 24.49 a) 63.11 a) 2.03 عملنا الحالي ب LDA 

InSb a) 23.16   a) 59.59 a) 2.01 عملنا الحالي ب LDA 

a  الحساب الحالي بLDA ;  b  [27]المرجع ;  c  [15]المرجع ; 
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 خلاصة عامة:

في الطور    x-1PxInSb  نية والميكانيكية للخليطو في هذا العمل قمنا بدرا ة الخصائص البنيوية والمر  

بلاند  المستوية  .(Zinc-blende) زنك  والموجات  الكاذب  الكمون  با تعمال طريقة  في    ،(PP-PW)  وذلك 

 تحت تقريب البلورة الوهمية (LDA) كثافة المحليةالبا تعمال تقريب   (DFT) نظرية الكثافة الوظيفية  اطار

(VCA)،  المضطربة  الكثافة الوظيفية ونظرية  (DFPT)  ،النتائج المتحصل عليها من    لحساب ثوابت المرونة

 هذا العمل هي كالتالي: 

جيدًا    تتفق InSb و Inpالمركبين  الثوابت البنيوية المحسوبة مثل ثوابت الشبكة ومعامل الانضغاطية لكلا   ✓

فإن نتائ نا عبارة عن  ،  x = 0.7و   x = 0.3بالنسبة للتراكيز  اام  .المتوفرةمع النتائج الت ريبية والنظرية  

 تنبؤات وقد تكون بمثابة مرجع للدرا ات المستقبلية. 

من اجل   x -1PxInSbللخليط  أن كل ثوابت المرونة    )  11C،12C،44C)  المرونة  حساب معاملات أظهرت   ✓

0≤x≤1  ،المركبين  ل منلك وقد كانت جبدة مقارنة بالقيم الت ريبية   موجبة وتخضع لشرط الا تقرارInp   

 . InSbو

 المتاحة.موافقة للقيم النظرية InP   الثنائي للمركب  B/Gوالقيمة  G القص  ت ، ثابEيون   كل من معامل ✓

أكبر    x≤1≥0من اجل  في الطور زنك بلاند    InSbxP1-xللخليط    Bأن معامل الانضغاطية    ا تنت ناكما   ✓

فان المادة المدرو ة تكون أكثر مقاومة لتغير    ي، وبالتالGقيمة مقارنة مع القيم المحسوبة لمعامل القص  

 الح م من تغير الشكل.  

 ة،كذلك تم درا ة القاعدة الت ريبية الخاصة بقساوة او هشاشة المادة والمحسوبة من معامل الانضغاطي  ✓

من طبيعة قا ية )مواد قابلة    LDAالمدروا في التقريب   x-1PxInSb  ان الخليطووجدنا   ،Gوثابت القص 

 . للسحب(
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يفتو العديد من وجهات النظر فيما يتعلق بأ اليب الحساب،    وهناك طرق  وفي الأخير هذا العمل 

فيزيائية  خصائص  لدرا ة  الخصائص   مختلفة  مثل:  الضوئية   الالكترونية، ، الترموديناميكية  أخرى 

 والمغناطيسية...



 

 

Résumé : 

L’objectif de cette thèse est d’étudier les propriétés structurales et élastiques de l’alliage 

InSbxP1-x dans la phase zinc blende par les méthodes du premier principe. Nos calculs sont basés 

sur la méthode des pseudo-potentiels et ondes planes (PP-PW), basée sur la théorie fonctionnelle 

de la densité (DFT) dans l'approximation de la densité locale (LDA) sous le rapprochement de 

cristal virtuel (VCA) et la théorie des perturbations de la fonctionnelle de la densité (DFPT). Nos 

résultats sont, d’une part, en bon accord avec les résultats expérimentaux et Théoriques 

disponibles, et d’autre part constituent une fiable prédiction.                                                                               

Mots clés : calcul Ab-initio, Semi-conducteurs, la méthode de pseudo-potentiel, DFT, DFPT, 

semi-conducteurs de type III-V, constants élastiques. 

Abstract: 

The objective of this thesis is to study the structural and elastic of the InSbxP1-x alloy 

properties in both zinc blend phase with ab-initio methods. Our calculations are based on the 

method of the pseudo-potentials and plane waves (PP-PW), Our study is based on functional 

theory (DFT) in the local density approximation (LDA) under the virtual Crystal approximation 

(VCA) and the density functional perturbation theory (DFPT). On the one hand, our results are in 

agreement with the available experimental results and theoretical, and on the other hand are a 

reliable prediction.                                                                                                             

Key words: Ab-initio calculation, the method of pseudo-potential, DFT, DFPT, semiconductor of 

III-V type, Elastic Constant. 

 ملخص: 

في الطور   x-1PxInSb  الهدي من هذه الاطروحة هو درا ة الخصائص البنيوية والمرونية للخليط            

، درا ة مبنية أ ا ا  (PP-PW)وتستند حساباتنا على طريقة الكمون الكاذب والموجات المستوية    .زنك بلاند 

الوظيفية الكثافة  نظرية  أ اا  تقريب   (DFT) على  المحليةالبا تعمال  البلورة   (LDA) كثافة  تقريب  تحت 

متقاربة   جهة من هي إليها توصلنا التي نتائ نا  (DFPT) .المضطربة الكثافة الوظيفية نظرية( و VCAالوهمية )

 هناك نتائج لأول مرة يمكن ا تعمالها كمرجع.  أخرى  جهة ومن والنظرية الموجودة الت ريبية مع النتائج

-Vنوع  انصاي النواقل من ,DFT, DFPTالكاذب  ، طريقة الكمون المبدأ الاولحساب  الكلمات المفتاحية:

III .ثوابت المرونة , 


