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 رــر و تقديـشك

 

 الحمد لله الذي أنار لنا طرٌق العلم والمعرفة وأعاننا على أداء هذا الواجب ووفقنا على

ذا العملهانجاز    

إلى كل من ساعدنً فً إنجاز هذا العمل من قرٌب أو من  والامتنانتوجه بجزٌل الشكر أ

 فتاح صباحبعٌد ، وتسهٌل كل ما واجهناه من صعوبات وأخص بالذكر الأستاذة المشرفة  

التً لم تبخل علٌا بتوجٌهاتها ونصائحها القٌمة التً كانت عونا لً فً إتمام هذا البحث  ولا 

 .الدراسً المشوارهذا  ٌفوتنً أن أشكر كل من ساعدنا ووقف معنا فً

 

 

 

 



 

 

 

 

 ءداـــالإه

 

لله حمدا كثٌرا مباركا طٌبا  الحمد ونستغفره،نحمده ونستعٌن به  ،الحمد لله رب العالمٌن

 والصلاة والسلام على خاتم الأنبٌاء وأشرف المرسلٌن

 أهدي عملً هذا إلى :

بالصلوات والدعوات الغالٌة من حملتنً وربتنً وسهرت لأجلً فأنارت دربً وأعانتنً 

 فكانت سندا لً فً هذه الدنٌا أمً الحبٌبة

ما أنا علٌه أبً الكرٌم إلى إلى من عمل بكد فً سبٌلً وعلمنً معنى الكفاح وأوصلنً 

 أدامه الله سندا لً

 أكرم  و دنٌا زاد، وجهٌنة ،ى إخوتً وأخواتً : محمد الأمٌن، عبد الرؤوفإل

وخالات ،أعمام وعمات وإلى كل الأصدقاء من داخل إلى كل العائلة الكبٌرة أخوال  و

 وخارج قسم الفٌزٌاء

 احــاح صبــفتإلى كل من عمل معً بكد بغٌة إتمام هذا العمل ، أستاذتً 

 . إلى كل الأساتذة الكرام فً قسم الفٌزٌاء
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 مقدمة عامة 

حٌث برع الكثٌر من  المواد باستخدام اوثٌق ارتباطاالحضارة الإنسانٌة  ارتبطت ،منذ القدم 

بشكل أساسً على معرفة خصائص كل منها تبعا للمعلومات  ه تفً علم المواد ، وتعتمد دراس العلماء 

بالمختبرات العلمٌة المختلفة ومنها  ارتباطاوٌعتبر هذا المجال من أكثر المجالات  . النظرٌة أو المخبرٌة

ق الكمبٌوتر الطرٌقة الأكثر المختبرات الالكترونٌة  عالٌة الدقة ، حٌث أصبح تصمٌم المواد عن طرٌ

، وهذا ٌعكس التطورات الحدٌثة فً النظرٌة الإلكترونٌة لشرح العدٌد من فعالٌة فً بحث علوم المواد

وهذه الخصائص المثٌرة أدت إلى . النتائج والتنبؤ بالخصائص الفٌزٌائٌة للمواد التً لم ٌتم تصورها بعد

( ومشتقات GGA  , LDAبالإضافة إلى ) وبشكل مبهرت التً تطور (DFTتحقٌق نظرٌة دالٌة الكثافة )

دراسة المواد  تهذا سهلبو الخ،(GGA-PBE(  ،)GGA-PBEsol( ،)TB-mBjمثل ) (GGAلل )

ممتازة جدا وأحٌانا سواء بالنقصان أو بالزٌادة ، تعطً قٌم مقاربة DFT تتقر ٌباأن  و نشٌر . الصلبة

 مقارنة بالقٌم التجرٌبٌة. 

 استعملنا، HfX2( X=S,Se,Teللسبائك )من أجل دراسة الخصائص البنٌوٌة والالكترونٌة  

 Augmentedالمستوٌة والمزادة خطٌا ) الأمواجطرٌقة  استخدمناحٌث  Wien2Kبرنامج 

Linearised Plane Wave والكمون الكامل )(Full-Potentional)   ًالذي ٌأخذ دالة الموجة والت

تكون مبنٌة على الكترونات الحالة القلبٌة على شكل دالة شعاعٌة والكترونات الحالة البٌنٌة كدالة حالة 

مع اخذ تقرٌب دالة الحالة النسبٌة والذي ٌعتبر ان سرعة الالكترونات تكون قرٌبة من ، موجة مستوٌة

لاراء كل الحسابات، ( GGA-PBEsolتقرٌب التدرج المعمم )لالنسخة الحدٌثة لقد اخترنا .سرعة الضوء 

 .الفجوة الطاقوٌة  ( لحساب قٌمةTB-mBjاستعملنا تقرٌب ) ثم 

 ٌنقسم هذا العمل إلى أربع فصول :

  بهذا البحث المتواضع ، حٌث لخصنا نظرٌة دالٌة ٌصف الفصل الأول الجانب النظري المتعلق

                    (، GGA-PBE)  ومشتقاتها( GGA)و( LDA) باللإضافة إلى (DFTالكثافة )

(GGA-PBEsol) و(TB-mBJ). 

  فً الفصل الثانً قمنا بعرض تفصٌلً لمعنى الكمون وتطرقنا لبعض أنواع الكمونات حٌث

وطرٌقة الموجة المستوٌة المزادة خطٌا ، وأخٌرا عرجنا خصصنا فً هذا الموضوع الكمون الكامل 

 .بات مع ذكر بعض استخداماته المستعمل فً الدراسة الحالٌة لإنجاز الحسا Wien2Kعلى برنامج 

  وتطرقنا فً الفصل الثالث إلى بعض المفاهٌم الفٌزٌائٌة المتداولة فً عملنا ولمحة بسٌطة حول

 .المواد المدروسة 
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  ضنا للمواد المذكورة وعروالإلكترونٌة  أما فً الفصل الرابع قمنا بدراسة الخصائص البنٌوٌة

،معامل  a(A°)وناقشنا مختلف النتائج المتحصل علٌها من خصائص بنٌوٌة ، ثابت الخلٌة  

كما تطرقنا فً دراسة الخصائص  ( .β)'والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطٌة  (،β)الانضغاطٌة 

 الإلكترونٌة حالات ال كثافة و ك المدروسة ئالالكترونٌة إلى بنٌة عصابات الطاقة لمعرفة نوعٌة السبا

  وفً الختام خلاصة عامة نلخص فٌها النتائج المتحصل علٌها.  



 

  : الفصل الأول

DFT  نظرية دالية الكثافة  
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.1.I ٍقدٍت 

 إ٠غبداعزؼّبلا فٟ ١ِذاْ ف١ض٠بء اٌّٛاد ِٓ اعً  الأوضشاٌطشق اٌى١ّخ  إؽذٜٟ٘ DFTٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ 

 .)ٔظبَ ٠ؾزٜٛ ػٍٝ ػذد وج١ش ِٓ الاٌىزشٚٔبد (ى١ّخ ٌٕظبَ ِؼ١ٓ اٌف١ض٠بئ١خ اٌم١ُ اٌ

 اٌزٟ رؼزّذ ػٍٝ ٔظش٠خ ٘ٛ DFTاٌزٞ ث١ٕذ ػ١ٍٗ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ الأعبط إٌٝفٟ ٘زا اٌفظً عٕزطشق 

ِغ ؽشػ ِخزٍف  شبَ -صُ لّٕب ثزمذ٠ُ ِؼبدلاد وٛ٘ٓ،وغبٔت ٔظشٞ دساعزٙب ٚوٛ٘ٓ اٌزٟ رُ ٕ٘جبسؽ 

اٌطبلخ  ٌٍؾظٛي ػٍٝش صُ اٌزمش٠جبد اٌّغزؼٍّخ ؽً ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغ إ٠غبداٌزمش٠جبد اٌّغزؼٍّخ ِٓ اعً 

 .اسرجبؽ -اٌىبِٕخ رجبدي

ثذاٌخ ِٛع١خ ِؼشفخ  الإٌىزشِْٚٓ ٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ ٟ٘ رؼ٠ٛغ داٌخ اٌّٛعخ ِزؼذدح  الأعبعٟاٌٙذف 

 . ؽً ٌّؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش  إ٠غبدِٚؾبٌٚخ  ِىُّ ِٓ اعً اٌؾغبة أعبطػٍٝ ىضبفخ اٌىزش١ٔٚخ ث

.I2 ٍعادىت شروديْغر(Schrödinger) : 

رظف اٌذاٌخ اٌّٛع١خ  5996ٚٔشش٘ب فٟ ػبَ  5995ٚػؼٙب اٌؼبٌُ إٌّغبٚٞ أسْٚ ششٚدٔغش فٟ ػبَ 

ػجبسح ػٓ ِؼبدٌخ رفبػ١ٍخ عضئ١خ رظف و١ف١خ رغ١ش اٌؾبٌخ  ٟٚ٘ اٌزٟ رؾذد اٌغٍٛن اٌّٛعٟ ٌٍغغ١ّبد

 :اٌى١ّخ ٌٕظبَ ف١ض٠بئٟ أٚ إٌظبَ اٌىٛأزٟ ٌٍجٍٛسح ٚرؼطٝ ثبٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ  

 ̂                                                                                     (1.I) 

Ĥْ٠ّضً اٌٙبٍِز١ٔٛب 

Ψ داٌخ اٌّٛعخ 

𝐸 َؽبلخ إٌظب 

 :ؽ١ش اؽذاص١بد الا٠ٛٔخ ٚالاٌىزشٚٔبد ِزؼٍمخ ثغ١ّغ ِؼٍِٛبد إٌظبَ 

      (              )                      (2.I) 

رظف اٌؾبلاد اٌّغزمشح ٚرغزؼًّ ػٕذ ِب ٠ىْٛ اٌٙبٍِز١ٔٛخ ٔفغٗ غ١ش ِؼزّذ ػٍٝ اٌضِٓ ٚإّٔب  ٟٚ٘ اٌزٟ

 بٌخ اٌغىْٛ رىْٛ ِغزمشح ػٓ اٌضِٓ  ىْٛ ِؼزّذح  ػٍٝ اٌّىبْ فمؾ ٚفٟ ؽر

H Ψ(r,R) =E Ψ(r,R) 

 :ثبٌشىً اٌزبٌٟ ] 5[سعٟ ٠ىزت اٌٍّٙزْٛٚفٟ غ١بة اٌؾمً اٌخب
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 ̂   ̂   ̂   ̂     ̂     ̂                                                                                              (3. I)   

                    

 ا٠ٓ 

∑  ̂  ؽبلخ اٌؾشو١خ ٌلا٠ٛٔخ     ∑ .
     

  
/

  
    

∑  ̂  ؽبلخ اٌؾشو١خ ٌلاٌىزشٚٔبد   
  
    ∑ .

     

  
/

  
    

    ̂  ٔٛاح -ٔٛاحؽبلخ اٌزفبػً 
 

 
∑

      

|     |
 

 

    ∑  ̂      

    ̂  إٌىزشْٚ-ؽبلخ اٌزفبػً إٌىزشْٚ
 

 
∑

  

|     |
    

 

 
∑  ̂      

∑     ̂  ٔٛاح -ؽبلخ اٌىزشْٚ ∑
    

|     |

  
    ∑ ∑  ̂  

  
   

  
   

  
    

 ثبلاٌىزشٚٔبد  خبطخ  i ،jاٌّؼبِلاد

 ثبلا٠ٛٔخ   خبطخ   اٌّؼبدلاد

m الإٌىزشْٚوزٍخ  

 شؾٕخ الا٠ٛٔخ    

    اٌّغبفخ ث١ٓ ٔٛار١ٓ|     |

    ٚالااوزشْٚ  اٌّغبفخ ث١ٓ إٌٛاح |     |

   ِؤصلاثلاعش
  

  

   
 

  

   
 

  

   
  

  ِٕٚٗ رىزت ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش وبٌزبٌٟ :
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( ̂   ̂   ̂     ̂     ̂   ) (               )  

 𝐸 (                 )                                                                            (4. I) 

cmفٕغذ فٟ  ،ِزغ١ش ٌّٛي ٚاؽذ ِٓ اٌزساد  N(Z+1)3رؾزٛٞ ِؼبدٌخ ششٚدٔغش ػٍٝ 
3

ِٓ اٌجٍٛساد  5

51
99

أٚلا  ٔزوش ِغزؾ١ٍخ اٌؾً إلا ثفشع ػذد ِٓ اٌزمش٠جبد ٚثٙزٖ اٌى١ف١خ ِؼبدٌخ ششٚدٔغش رىْٛرسح ،  

 أثٕٙب٠ّش . –رمش٠ت ثٛسْ 

3.Iُاوبْهايَر-تقريب بىر(Born-Oppenheimer approximation): 

فظً   ػٍٝ ٚرؼزّذ [3,4]فٟ ِغّٛػخ ِٓ اٌؾغبثبد فٟ ف١ض٠بء اٌّٛاد [2]اٚثٕٙب٠ّش-رمش٠ت ثٛسْ غزؼ٠ًّ

ثؼ١ٓ الاػزجبس  ٚا أخزوّب  ،إٌٛاح صبثزخ لا رزؾشن افزشع وً ِّٕٙبٚلذ ؽشوخ الاٌىزشٚٔبد ػٓ الا٠ٛٔخ، 

إٌٛاح فٟ ؽ١ش اْ وزٍخ الاٌىزشْٚ الً ثىض١ش ِٓ وزٍخ زٍخ الاٌىزشٚٔبد ٚوزً الا٠ٛٔخ، الاخزلاف اٌىج١ش ث١ٓ و

ارْ ٔغزط١غ اّ٘بي اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌٍٕٛاح ٠ٚؤخز ، اوجش ثىض١ش ِٓ عشػخ إٌٛاح شْٚ عشػخ الاٌىزؽ١ٓ اْ 

 ؽذ رفبػً الا٠ٛٔخ ف١ّب ث١ٕٙب صبثذ أٞ 

 ̂    

 ̂        

 

 

 : ِٕٚٗ ٠ظجؼ اٌٙبٍِز١ٔٛبْ ثبٌشىً اٌزبٌٟ

 ̂   ̂   ̂     ̂                                               (5.I) 

 :ِؼبدٌخ ششٚد٠ٕغش وبٌزبٌِٟٕٚٗ رىزت 

 ̂                                                     (6.I) 
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 صبثزخ .  ب٠ٛٔخػٕ ثؾمً ٔبرظ رزأصشرّضً ؽبلخ الاٌىزشٚٔبد اٌزٟ   

 خش.آٚرجمٝ ٘زٖ اٌّغبٌخ ِغزؾ١ٍخ اٌؾً ثبٌطشق اٌش٠بػ١خ اٌّؼزبدح فٕغزؼ١ٓ ثزمش٠ت 

4.Iفىك -تقريب هارتري(Hartree-Fock approximation) : 

ٚرٌه لإ٠غبد ؽً ٌّشىٍخ ٚعٛد .[5]ٚفٛن ٚػغ ٘زا اٌزمش٠ت ِٓ ؽشف اٌؼب١ٌّٓ ٘بسرشٞ 5998فٟ ػبَ 

اٚي ّٔٛرط وّٟ  ثٛػغاٌؼبٌُ الأغ١ٍضٞ ٘بسرشٞ  رّىٓ  ؽ١شإٌىزشْٚ فٟ ِىب١ٔٓ فٟ ٔفظ اٌٛلذ، 

ػبَ ٚوبْ رٌه  الاٌىزشٚٔبد ٚثؼذ عٕٛاد لبَ اٌؼبٌُ فٛن ثزط٠ٛش ّٔٛرط ٘بسرشٌٞٛطف اٌزسح ِزؼذدح 

ن ِٕفشد فٟ اٌؾمً اٌّزٛعؾ اٌّزٌٛذ ػٓ ٠زؾش إٌىزشْٚاٞ اْ وً ، اٌّغزمً الإٌىزشْٚٚ٘ٛ ّٔٛرط  5931

أٞ ٠ظجؼ اٌّشىً ٌذ٠ٕب ِٓ ػذد وج١ش ِٓ الاٌىزشٚٔبد اٌٝ اٌىزشْٚ  الأخشٜٚثبلٟ الاٌىزشٚٔبد   الا٠ٛٔخ

 ٚؽ١ذ

 :ٚرىزت داٌخ اٌّٛعخ اٌى١ٍخ ٌٍغٍّخ وغذاء دٚاي اٌؾبٌخ ٌىً الاٌىزشٚٔبد ػٍٝ اٌشىً

(8.I)   (        )  ∏   (  )
  
    

               𝐸   ∑ 𝐸 
  
    

 : ٚرىزت اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍغٍّخ وّغّٛع اٌطبلبد اٌّٛافمخ ٌىً ؽبٌخ اٌىزش١ٔٚخ

 (10.I)                                       ̂  ∑  ̂ 
  
    

  

 :وبٌزبٌٟ الإٌىزشْٚ أؽبد٠خفٟ اٌزساد  ششٚد٠ٕغشٚرىزت ِؼبدٌخ 

11.I))           ̂                                                                                               

 :ؽ١ش أؽبد٠خالإٌىزشْٚاٌخبص ثبٌزسح  اٌٙبٍِز١ٔٛب٠ّْضً  ̂ 
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(.I59                    ̂  .
     

  
/      ( )    ( )                        (  

 ؽ١ش:

 I).53)         ( )  ∫
 ( ́)

|   ́|
   ́ 

 الإٌىزش٠ّْٚضً وضبفخ (́ ) 

 (.I54)  ( ́)  ∑ |  ( ́)|
   

   
   

 

 (55. (Iفٟ )I59.)ٚ( I).53 ٚ( I54.ٔؼغ وً ِٓ ) : فٕغذ ِؼبدٌخ رغّٝ ِؼبدٌخ ٘بسرشٞ ػجبسرٙب وبٌزبٌٟ

(.I55                    )(
   

  
   ( )      ( )  ( )  ∑ ∫

|  ( ́)|
 

|   ́|
   ́  ( )  

  
   
   

𝐸   ( ) 

 :6]].  فزظجؼ داٌخ اٌّٛعخ ٟ٘ ِغّٛع اٌؾذٚد ٌزىْٛ ػٍٝ شىً ِؾذد عٍزش

  (               
   

)   

                                     (.I56)              
 

√   

|

|

  (    )  (    )   (   
   

)

  (    )  (    )   (   
   

)
                                         
                                        
                                          

   
(    )   

(    )   
(   

   
)

|

|

 

ٚاٌّؼبًِ 
 

√  
 ٘ٛ صبثذ اٌزؼبِذ

 :ِٕٚٗ ِؼبدٌخ ٘بسرشٞ فٛن رىزت وبٌزبٌٟ 

(.I57( 

[
   

  
       ( )  ∑ ∫

|  ( ́)|

|   ́|
   ́     

  

   
   

]  ( )  𝐸   ( ) 
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 : ؽ١ش

(.I58                        )     ∑      
∫

  
 ( )  ( )

|   ́|
   ́

  
   
   

 

ٌٚزٌه إْ رؾذ٠ذ اٌىّْٛ داخً اٌجٍٛسح ٟ٘ ِٓ ث١ٓ اٌظؼٛثبد اٌزٟ رظبدف ؽغبة ث١ٕخ ػظبثبد اٌطبلخ 

 ( DFTٔظش٠خ دا١ٌخ اٌىضبفخ )ٚعذد ؽش٠مخ ؽذ٠ضخ ٟٚ٘ 

.5.I  ّظريت داىيت اىنثافت  (Dencity functional theory DFT ): 

ٚرٌه ،ػٍٝ شىً وّْٛ داٌخ اٌّٛعخُ٘ ٘ٛ اٌزشو١ض فٟ ؽغبة ث١ٕخ ػظبثبد اٌطبلخ ٚالأ ٕ٘بن ؽشق ِزؼذدح

 Eاٌى١ٍخ ٌٍٕظبَ ٌؾغبة اٌطبلخ ِٚٓ اعً ؽغبة اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٍٕظبَ ٔغزخذَ شىً اٌىّْٛ ٚداٌخ اٌّٛعخ

ٚاٌٙذف ِٓ رٌه ٘ٛ رم١ًٍ ػذد (x,y,z) ٌلإؽذاص١بدٚرىْٛ ػٍٝ شىً داٌخ  وضبفخ اٌىزش١ٔٚخ ػٍٝ شىً

 اٌّزغ١شاد اٌزٟ رذخً فٟ اٌؾغبة.

 :ارْ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ الاٌىزشٚٔبد ٠ىزت ثبٌشىً

𝐸  𝐸( ) 

 

 إِىب١ٔخ ثئصجبدؽ١ش لبِب ٌٍٕظش٠خ  الأعبع١خلبَ اٌؼبٌّبْ ٕ٘ٛ٘جبسؽ ٚوٛ٘ٓ ثٛػغ اٌمبػذح  5964فٟ ػبَ 

وٛ٘ٓ ػٍّٗ ٚٚعذ  أوًّاْ  إٌٝاعزغلاي اٌىضبفخ فٟ ؽغبة خظبئض إٌظبَ، ٌىٕٙب ثم١ذ غ١ش ِغغذح 

 رطج١مب ٌٙب .

1. 5.I. مىهِ-ّظريت هىهْبارغ(Hohenberg – kohn theorem): 

٘ٛ  -وّْٛ الا٠ٛٔخ–خبسعٟ وٛ٘ٓ اٌطبلخ اٌى١ٍخ ٌٕظبَ اٌىزشٚٔبد اٌّزفبػٍخ فٟ وّْٛ -اػزجش ٕ٘ٛ٘جبسؽ

  [7]( )  ػجبسح ػٓ داٌخ ٚؽ١ذح ٌىضبفخ الاٌىزشٚٔبد

 أٞ

𝐸  𝐸( ) 

 ـ: ثؾ١ش ٠ؼجش ػٓ دا١ٌخ اٌطبلخ ث

(.I59                                         )𝐸  ⟨ , -| ̂| , -⟩ 
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 :اعً ٔظبَ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ اٌىزشٚٔبد ِزفبػٍخ ٠ىزت اٌٙبٍِزْٛ وبٌزبٌٟ ِٓ

(.I91   ) ̂   ̂   ̂     ̂    

 (ثبٌشىً اٌزبٌٟ:I59.رظجؼ ) ِٕٚٗ 

(.I95)𝐸  𝐸, -  ⟨ , -| ̂   ̂   | , -⟩  ⟨ , -| ̂   | , -⟩ 

 :ِٕٚٗ رىزت اٌؼجبسح 

(.I99      )                                                         𝐸, -   , -  ∫  ̂   ( ) ( )   

 :ا٠ٓ

(.I93)                                                    , -    , -      , - 

ٚوً ، ٌٍغغ١ّبد الأعبع١خٟ٘ وضبفخ اٌؾبٌخ  الأدٔٝؽ١ش ثش٘ٓ وً ِٓ اٌؼبٌّبْ اْ اٌىضبفخ اٌزٟ رؼطٟ اٌؾذ 

 :ٚػجبسرٙب وبٌزبٌٟ الاٌىزشٚٔبداٌخظبئض اٌّشرجطخ ثٙزٖ اٌؾبٌخ ٟ٘ داٌخ ٌىضبفخ 

(.I94)                                                    𝐸,  ( )-     𝐸, ( )- 

جٛسؽ وٛ٘ٓ رؤوذ ٚعٛد دا١ٌخ اٌىضبفخ ثذلاٌخ ؽبلخ إٌظبَ ٌىٓ لا رؼطٟ أٞ ِؼٍِٛبد ػٍٝ   ؽً ٕٔظش٠خ ٘ٛ٘

ؾبٚي فشىً ٘زٖ اٌذاٌخ - , ٛيرؾ ِٚٓ ٘زا إٌّطٍك،DFT٘زا اٌّشىً ٚثبٌشغُ ِٓ ػذَ ٚعٛد ؽً 

 .ٚشبَ ا٠غبدٖ –وٛ٘ٓ 
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. 2. 5.I  ُشاً -ٍعادلاث مهى(Kohn-Sham equations): 

رغ١ش اٌىضبفخ إٌظش٠خ اٌٛظ١ف١خ ثطش٠مخ ػ١ٍّخ ٌٍؾظٛي ػٍٝ وضبفخ   [8]وٛ٘ٓ شبَ 5965دسط فٟ ػبَ

 فٛن-اٌؾبٌخ الاعبع١خ ٚفك اٌؼب١ٌّٓ ٘بسرشٞ

 

 

 

 

 

  

 

بٌؼٕبطش ٌٕظبَ فٟ اٌؾم١مخ ٚاٌزأص١شاد اٌّطجمخ ػٍٝ إٌظبَ ِخطؾ ٠ؼطٟ اٌؼلالخ ث١ٓ ػذد وج١ش ِٕ:I1اىشنو

 شبَ-ٌىٛ٘ٓ

 :شبَ اٌؼجبسح اٌزب١ٌخ–ؽ١ش افزشع اٌؼبٌُ وٛ٘ٓ 

(.I95                                        )  , -    , -  (  , -    , -) 

 ا٠ٓ - ,  ٟ٘ اٌطبلخ اٌؾشو١خ ٌلاٌىزشٚٔبد ثذْٚ ربص١شاد خبسع١خ ٚفٟ ٔفظ اٌىضبفخ رؼشف ثبٌؼجبسح اٌزب١ٌخ 

(.I96                                                   )   ∑ ⟨  |
   

  
  |  ⟩

  
    

 : - ,    ا٠ٓ رىزت ػجبسح اٌىّْٛ 

(.I97)       , -  𝐸 , -  (    , -  𝐸 , -)                                          

𝐸 , -ْٚاٌىزشْٚ ِؼشفخ ثبٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخ-ٟ٘ ؽبلخ ٘بسرشٞ ا٠ٓ ؽبلخ اٌزبص١ش اٌىزش: 

(.I98)                                          𝐸 , ( )-  
  

 
∫

 ( ) ( ́)

|   ́|
      ́ 

E , ρ 
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 رىزت ثضلاس اعضاء:- , فٟ الاخ١ش 

(.I99)                                           , -    , -  𝐸 , -  𝐸  , - 

 : اسرجبؽ-ا٠ٓ ٠ؼشف ؽبلخ رجبدي

(.I31                        )𝐸  , -  (  , -    , -)  (    , -  𝐸 , -) 

 :اٌّؼبدٌخ اٌّؼجشح ػٓ اٌىضبفخ رىزت ثبٌشىً

 (.I35)                      , -    , -    , -     , -  ∫    ( ) ( ) 
    

                            (I.32) ارْ
    

   
 ( )

 
   

   
 ( )

 0
   

  ( )
 

    

  ( )
 

     

  ( )
1

  ( )

   
 ( )

 

 

  :وزشٌْٚلإ شبَ-ِٕٚٗ فٟ الاخ١ش رىزت ِؼبدٌخ وٛ٘ٓ

(.I33)      ( )  .       ( )/  ( )      (  )                       

 :اٌىضبفخ فٟ ٘زٖ اٌؾبٌخ رىزت وبٌزبٌٟ

(34.I)  ( )  ∑ |  ( )|
                                                                                                  

    

 ا٠ٓ اٌّغّٛع ٘ٛ ػجبسح ػٓ اٌؾبلاد اٌّشغٌٛخ فٟ ِخطؾ اٌؼٕظش
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 شاً-:خىارزٍيت حو ٍعادىت مىهِ I2.اىشنو

 .3. 5.Iاىنَىُ اىفعاه(Effective Potential) 

ثذْٚ فٟ اٌزٛص٠غ اٌىلاع١ىٟ اٌطبلخ اٌىبِٕخ ٌغض٠ئخ Vext  ٘ٛ اٌىّْٛ اٌزٞ ٠ؾزٛٞ ػٍٝ وّْٛ خبسعٟ

 Vxc[9] اسرجبؽ–ٚوّْٛ رجبدي  رأص١شٞوّْٛ 

 (35.I)           ( )                                                                       

 

    ( )  
 𝐸 

  ( )
 

 𝐸  

  ( )
 

 𝐸            

  ( )
                                             (    ) 

𝜌𝜎
𝑖𝑛(𝑟) الكثافة المحلية   

VH  و VXCحساب 

HKSi 

𝐻̂𝐾Ψ𝑖(𝑟)   ε𝑖Ψ𝑖(𝑟) 

Kohn-Sham حل معادلة 

Ψ𝑖 
 حساب الكثافة الجديدة

𝜌𝑖
𝑜𝑢𝑡(𝑟)  ∑ |Ψ𝑖|

 𝑛
𝑖  

 تطابق
حساب الطاقة 

 الإجمالية 

𝜌𝜎
𝑖𝑛(𝑟) 𝜌𝑖

𝑜𝑢𝑡(𝑟) 

 توليد كثافة جديدة مزج

𝜌𝜎
𝑖𝑛(𝑟) تخمين     

 لا نعم
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  ( )
ؽ١ش    𝐸اوضش فبػ١ٍخ لأٔٙب رزؼٍك ةشبَ -وٛ٘ٓاسرجبؽ   ا٠ٕزؼزجش ِؼبدٌخ  –٘ٛ وّْٛ رجبدي

ٌخ اْ فٟ اٌؾب أٞ، اسرجبؽ ِؾذدح فبْ اٌىضبفخ ٚاٌطبلخ اٌى١ٍخ رظجؼ ثم١ّخ دل١مخ-ارا وبٔذ ل١ّخ اٌطبلخرجبدي 

 .أخشرمش٠ت  إ٠ٌٝغجشٔب ػٍٝ الأزمبي غ١ش ِؼشٚفخ اٌم١ّخ ٚ٘زا ٟ٘ اٌؼبِخ 

 .4. 5.Iارتباط-داىيت تباده : ( Exchange- Correlation Functionnal) 

-لبثٍخ ٌٍزطج١ك لاْ دا١ٌخ رجبدي اٌذاٌخ رطجك فٟ اٌّغبي اٌمش٠ت ِٓ رمش٠ت وٛ٘ٓ ٚشبَ ٌٚىٓ رجمٝ غ١ش

 ِؼٍِٛخ اٌم١ّخ اٚ اٌؼجبسح غ١ش  - ,  𝐸اسرجبؽ 

ل١ّخ رظجؼ ثم١ّخ دل١مخ، ٚ٘زا ٠ؼٕٟ اْ   𝐸اسرجبؽ ِؾذدح فبْ اٌىضبفخ -ؽ١ش ارا وبٔذ ل١ّخ اٌطبلخ رجبدي

 اسرجبؽ فٟ اٌؾبٌخ اٌؼبِخ غ١شِؼشٚفخ اٌم١ّخ ِّب ٠غجشٔب ػٍٝ الأزمبي اٌٝ رمش٠ت اخش.–ؽبلخ رجبدي 

I.6: تقريباث داىيت اىنثافت. 

I.6 .1تقريب مثافت اىَىضع .(The Local Density Approximation ) LDA: 

اٌزٞ ٠ؾزٛٞ [11,10]فبسِٟ -ٌزِٛبط ٌلإٌىزشْٚفٟ ّٔٛرط اٌغبص اٌّزغبٔظ  أعظ٘ٛ ػجبسح ػٓ رمش٠ت 

أْ اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ ٌغبص لا ِزغبٔظ ٠ّىٓ  غ١ش اسرجبؽ-ػٍٝ الشة ِفَٙٛ ٠ششػ ثزجغ١ؾ اٌطبلخ رجبدي

 اػزجبس٘ب ِٛػؼ١ب ِزغبٔغخ

 رىزت ثبٌشىً: أْ ٠ّىٓ اسرجبؽ-رجبدياٌطبلخ 

(.I 73)                                                      𝐸  
   , -  ∫    , ( )- ( )    

 فٟ غبص الاٌىزشٚٔبد اٌّٛصػخ رٛص٠ؼب ِٕظّب ثئٌىزشْٚاسرجبؽ اٌخبطخ -رّضً اٌطبلخ رجبدي

   ؽبلخ الاسرجبؽ ٚ    ٘ٛ ػجبسح ػٓ ِغّٛع ؽبلخ رجبدي :ا٠ٓ   

(38.I)            

:[ ٌٍغبصاد اٌّزغبٔغخ 25زجبدي ٠ؼطٝ ثّؼبدٌخ د٠شان]اٌرٛص٠غ 
 

  
     

 

 
.

 

 
/
 

 ⁄
 ( )

 
 ⁄   

 

 
.

 

   /
 

 ⁄  

  
                                    (39.I) 

 اسرجبؽ-ِٓ ؽبلخ وّْٛ رجبدي   𝐸:غ١ش ِؼٍَٛ ٌٙزا ٠ّىٓ وزبثزٗ ثّزغ١ش ثبٌّؼبدٌخ اٌزب١ٌخٚعذ اْ اٌىّْٛ  
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   ( )  

         ( ( )   , ( )-)

  ( )
                                                                (40.I) 

 

ٓرؼجش أػّبيٕ٘بن ػذح  Vosko ٚWilk [35 ],Perdew-Wang[45 ]ِضبي فشػ١بد    ػ

ٚPerdew-Zunger [55]ٚPerdew-Zunger  [45] . غبٌجب ِب رىْٛ ؽش٠مخLDA  ِّزبصح إٌزبئظ

خبطخ ارا وبٔذ ل١ّخ اٌزغ١ش فٟ اٌىضبفخ ػؼ١ف , ٚلذ صجذ أْ إٌزبئظ اٌّزؾظً ػ١ٍٙب خبطخ اٌج٠ٛ١ٕخ ٌٍّبدح 

 لٛٞبٚاٌؾبٌخ اٌّغزمشح ٌٙب غبٌجب ِب رىْٛ ِشػ١خ ثبٌٕغجخ ٌٍّٛاد ِىضفخ اٌج١ٕخ ٚرؼطٟ ل١ُ الً ٌٍفبطً اٌط

I.62.ٌَتقريب اىتدرج اىَع. ( Generalized Gradient ApproximationGGA) : 

ٚ٘ٛ رمش٠ت ٠بخز ثؼ١ٓ الإػزجبس ػذَ اٌزغبٔظ فٟ وضبفخ  LDA٘ٛ رظؾ١ؼ ٌزمش٠ت  GGAرمش٠ت 

اسرجبؽ لا رزؼٍك فمؾ ثبٌىضبفخ الإٌىزش١ٔٚخ -ؽبلخ رجبديؽ١ش اْ  ( )  ػجش اٌزذسط( ) الإٌىزشٚٔبد 

اٌّزؾظً ػ١ٍٙب ٔؼ١ذ رشعّزٙب وغٍغٍخ اٌّٛػؼ١خ ثً رزؼٍك وزاٌه ثزذسط اٌىضبفخ الإٌىزش١ٔٚخ اٌؼجبسح 

إسرجبؽ  فٟ رمش٠ت اٌزذسط اٌّؼُّ رأخز  –إرْ ؽبلخ رجبدي  GGAٌّٕشٛس رب٠ٍٛس فٟ رمش٠ت اٌزذسط اٌّؼُّ 

 اٌشىً اٌزبٌٟ :

 

𝐸  
   , ( )-  ∫    , ( )   ( )- ( )                             (41.I) 

 ٠ؼجش ػٓ رذسط اٌىضبفخ الاٌىزش١ٔٚخ  ( )  

 ، -( )   ( ),   ِٓ ث١ٕٙب الاخزلاف فٟ اٌذا١ٌخ GGA رزؼذد الاخزلافبد فٟ رمش٠ت

 Wang -Perdew ، PW86)، (PW91[15]ِٚٓ اثشص اٌطشق الاوضش اعزؼّبلا الزشؽذ ِٓ ؽشف وً 

 اٌّؼذٌخ  PBE" [16]ٚ (GGA-PBEsol) "ػٍٝ شىBurke- Perdew، Ernzerhofً ِٓ ؽشف  ٚ

 ٌلأعغبَ اٌظٍجخ

3.6.I. اىتدرج اىَعٌَ ىيَادة اىصيبت  تقريب:( Generalized Gradient Approximation 

Perdew   Burke   Eenzerhoh Solide    

Perdew ,Burke  ٚEenzerhoh  [17]  ٠غت ػٍٝ أٞ  ، أٔٗ ٌزؾم١ك ؽبلبد رجبدي رسٞ دل١كلاؽع

GGAِٓ اٌزذسط ِٓ أعً وضبفبد ِزغ١شح ثجؾء ، ٚ٘ٛ أِش طبٌؼ ٌٍّٛاد اٌظٍجخ ٚأعطؾٙب  أْ ٠مًٍ ثشذح
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.ٌزٌه فئْ إٌٙظ اٌؼٍّٟ ٌّؼٍّبد اٌشجىخ ٘ٛ إعزخذاَ ٚظ١فخ ِؼذٌخ خبطخ ٌٍّٛاد اٌظٍجخ ٚاٌزٟ ػٍٝ [18]

اٌزذسط اٌٍٟٛٔ ٌزٛع١غ اٌزجبدي ػٍٝ ٔطبق ٚاعغ ِٓ رذسعبد اٌىضبفخ  ػىظ الإلزشاؽبد اٌغبثمخ ،رغطٟ

، PBEاٌٛظ١فٟ ػٍٝ شىً PBEsol اٌزجبدي رؼذ٠لا إػبف١ب ٌلاسرجبؽ .ثؾبفع.رزطٍت أعزؼبدح رذسط رٛعغ 

٠ٚؼذي اٌّؼٍّخ اٌؼ٠ٍٛخ ٌٍزجبدي ٚ ِؼٍّخ إسرجبؽ ٚرٌه ٌٍؾفبظ ػٍٝ اٌؼذ٠ذ ِٓ اٌششٚؽ اٌذل١مخ اٌزٟ رفٟ ثٙب 

PBE ، ٠ٚزُ رٕف١ز اٌٛظ١فخ ثغٌٙٛخ فٟ اٌشِٛص اٌّٛعٛدح 

𝐸 
   , ( )-  ∫  ( )*  , ( )-     (  )   +                           (42.I) 

3.6.I ِاىتقريب اىَعده ىبريل جىّس(TB-mBJ) :  

أصجذ ٘زا  BeckeٚJohnson رمش٠ت اٌّشبس إ١ٌٙب  ٟ٘ ٔغخخ ِؼذٌخ Trans  [ ٚ19] Blahaِٓ رمش٠ت

اٌغبدح   LDAٚGGAمبسٔخ ثطشق اٌؾغبة الأوضش إعزخذاِب ِضً فؼب١ٌزٗ ِ الاخ١ش

TranٚBlaha ٌٟزمش٠ت ّؼذٌخ إٌغخخ اٌ  ١ٔٛ٠9119ٛ  ٠3مزشؽْٛ فٟ ِمبٌُٙ إٌّشٛس ف Back 

ٚJohnson  : ثبٌظ١غخ اٌزب١ٌخ 

     
   

      
  ( )  (    )

 

 
√

 

  
√

    (  )

  ( )
                                                     (43.I) 

 ؽ١ش:

( )   وضبفخ الاٌىزشٚٔبد   ∑ |    |
  ا 

    

( )  وضبفخ اٌطبلخ اٌؾشو١خ  
 

 
∑ |    

      |
  ا 

    

    
   

  Becke-Rousselاٌىّْٛ ي 

[٘زا اٌضبثذ اٌّخزبس ٠زؼٍك خط١ب ِغ اٌغزس اٌزشث١ؼٟ 20ٌذا١ٌخ ثش٠ه عٛٔغٓ ] c=1ٔش١ش إٌٝ أٔٗ إرا أخزشٔب 

اٌّزٛعؾ ي  
|  ( )|

 ( )
 

 وبٌزبٌٟ :  cاٌشىً اٌّمزشػ ي

     (.
 

     
∫

|  (  )|

 (  )
    /)

 
 ⁄

                                          ( 44.I  )        
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 ؽغُ اٌخ١ٍخ اٌؼٕظش٠خ ٌٍٕظبَ Vcellصٛاثذ ٚ   

. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 الفصل الأول DFTنظرية دالية الكثافة

 DFTنظرية دالية الكثافة 

16 
 

 اٌّشاعغ 

 

[5] H. Mathieu, Physique des semiconducteurs et des composants électroniques, 

5
e
 éditions, Dunod, Paris, 2004. 

[2]M. Born, R. Oppenheim, Quantum theory of the molecules. Ann. d. Physik 

84, 457-484 (1927). 

[3]  M. Levy, Proc. Natl .Acad. Sci 76, (1979) 6062.  

[4]  L. H. Thomas., Proc. Cam. Phil. Soc, 23,(1928) 542. 

[5] D.R. Hartree, The wave mechanics of an atom with a non-Coulomb central 

field. Part I. Theory and methods, Proc. Cambridge. Philos. Soc. 24, 89-110 

(1928). 

[6]J. C. Slater,A Simplification of  the Hartree-Fock Method, Phys, Rev. 81, 

385-390 (1951). 

[7]  P. Hohenberg, W. Kohn, Phy  Rev.B 136, 864 (1964) 

[8]W. Kohn and L. J. Sham, Self-Consistent Equations Including Exchange and 

Correlation  Effects, Phys. Rev. 140, A 1133-A1338 (1965). 

[9] A. Benmakhlouf, these de Doctorat (Universite A. MIRA Bejaia, 2017). 

[10] L. H. Thomas, The Calculation of Atomic Fields, Proc. Camp. Philos. Soc. 

23, 542-548 (1927).  

[11] E. Fermi, Eine statistische Methode zur Bestimmung einiger Eigenschaften 

des Atoms und ihre Anwendung auf die Theorie des periodischen Systems der 

Elemente, Z. Phys. 48, 73-79 (1928).  



 الفصل الأول DFTنظرية دالية الكثافة

 DFTنظرية دالية الكثافة 

17 
 

[12] P. A.M. Dirac, Quantum mecanics of many-electron systems, Proc.Roy.Soc 

(London) 123, 714-733 (1929) 

[13]S. H. Vosko, L. Wilk, and M. Nusair, Accurate spin- dependent elelctron 

liquid correlation energies for local spin density calculations: acritical analysis. 

Can .J .phys. 58,1200-1211 (1980).  

[14] J. P. Perdew and Y. Wang, Accurate and simple analytic representation of 

the electron-gas correlation energy, Phys. Rev. B 45, 13244-13249 (1992).  

[15] J. P. Perdew and A. Zunger, self-interaction correction to density functional 

approximations for many-electron systems, Phys. Rev. B 23, 5048-5079 (1981).  

[16] F. Bloch, Über die Quantenmechanik der Elektronen in Kristallgittern, Z. 

Physic 52,555-600 (1928). 

[17] Ali Hussain Reshak, PhD thesis, Indian Institute of Technology-Roorkee-

India 2005. 

[18] Fox M 2001 Optical Properties of Solids (New York: Oxford University 

Press) p 6 

]19  [ F. Tran et P.Blaha, Phys Rev.Lett 102 (2009) 226401 

]20[A.D.Bracke and E.R.Johnson,J.Chem. Phys.124,226401(2006). 

  



 

 الفصل الثاني :
طريقة الأمواج المستوية المزادة 

 خطيا والكمون الكامل 

FP-LAPW 
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1. II:مقدمة . 

فً الفصل السابق عرجنا على الحلول لمشاكل طاقة التبادل للالكترونات مع بعضها ومع النواة، 

 الأخٌرةه ذه تتأثرنظرٌة دالٌة الكثافة لجزٌئة وحٌدة التً  غاٌة  إلى اوبنهاٌمر-تقرٌب بورنمن فتطرقنا 

ا الفصل سنحاول شرح معنى ذفً ه أمابكمونات خارجٌة باعتبار النواة ساكنة والالكترونات حولها، 

 ه الطرٌقة معذعمل ه ومبدأ ، كلًدمجها مع الكمون ال كٌفٌةو  خطٌا  LAPWالمزادة المستوٌة الأمواج

 العمل وخصائصه . االبرنامج  الحسابً المستعمل فً هذ ذكر

 

.2. II إليهاالنظريات المستند بعض : 

2. II.1 .بلوخ  نظريةBloch: 

عن الخصائص الأساسٌة للبلورة والتً تتمثل فً التناظر والدورٌة أٌن تكون الشوارد  مبدئٌا تعبر

متاثر بالالكترونات التً تعبر عن الدورٌة والتً تتمثل عبارتها  ( )    على شكل منظم وكمون البلورة

 فً ماٌلً : 

    ( ⃗)      ( ⃗   ⃗⃗) (1.II) 

 أٌن:

 ⃗⃗  .Bravaisهو شعاع ٌترجم شبكة مباشرة لبرافٌه ⃗     ⃗    ⃗    

ومن الشكل الناتج لدالة  (⃗ )  شام  -عن دالة الموجة لإلكترون أحادي لكوهن[1]بلوخ نظرٌةتعبر 

 التً تحتوي على التناظر والدورٌة فً الشبكة البلورٌة ( )  لدالة  (⃗ ⃗⃗  )   موجة

  ( ⃗)    ( ⃗)   (  ⃗⃗ ⃗) (2. II) 

 حٌث:

  ( ⃗)    (   ⃗⃗) (3. II) 

 أٌن:

 : هو شعاع الموجة المحدودة فً المنطقة الاولى لبرٌلون.⃗⃗ 
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 : هو معامل القطاع 

 : شعاع الشبكة المباشرة ⃗⃗ 

 باستعمال سلاسل فورٌه فنجد:ٌمكن نشرها  الدالة الدورٌة(⃗ )  

  ( ⃗)  ∑        (  ⃗ ⃗) (4. II) 

 أٌن :

⃗⃗  ⃗⃗⃗⃗⃗   شعاع الشبكة المعكوسة المعرفة بـ:هو⃗   عدد صحٌحmحٌث     

  ، ( ⃗)  ∑   ، ⃗⃗⃗  ⃗   ( ⃗⃗⃗  ⃗) ⃗ (5. II) 

 أٌن :

 : تمثل معاملات النشر من اجل المدارات المشغولة⃗  ⃗⃗⃗ ،  

وهذا ٌؤكد القدرة على رسم دوال الموجة الالكترونٌة فً حٌز K تتعلق دوال الموجة بالنقاط 

إذن هذا  ،تحدد الدراسة لدوال الموجة لوحدة الخلٌة الخاصة بالبلورةبلوخ  مما ٌبٌن ان نظرٌةKالفضاء 

 .[2]الحٌز محدود من الشبكة المعكوسة

 

2. II.2 .تقريب الحالة القلبية(Frozen-core approximation): 

 ، تؤثر على الكترونات التكافؤعلى ان النواة لا [3]0441فً  Herringهٌرٌنغ برهن العالم

 تأثٌرشرح  أخرىاعتبر ان الطاقة الكلٌة للالكترونات المقاربة للنواة معدومة من جهة، ومن جهة  ولهذا

لق بالكترونات الفٌزٌائٌة والكٌمائٌة تتعفً فٌزٌاء المواد، معظم الخصائص  النواة على الكترونات التكافؤ

الالكترونات القرٌبة من النواة لا تؤثر على الروابط الكٌمٌائٌة، إذن ٌشرح هذا  ان التكافؤ، إضافة إلى

معزولة حٌث تصنف هذه  للالكترونات القرٌبة من النواة فً جسم صلب التقرٌب ان التوزٌع الالكترونً

 [4] .ٌسمى هذا التقرٌب بتقرٌب الحالة القلبٌة على أنها من النواة و الأخٌرة 
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2. II.3 .الكمون الزائف(Pseudopotentia)l: 

 Frozen-core)ةن الزائف هو تقرٌب الحالة القلبٌالأساس الذي ٌبنى علٌه الكمو

approximation)حالات الالكترونٌة الخاصة بالالكترونات القرٌبة من النواة غٌر ال تفرض ان حٌث

معنٌة بالتوزٌع الالكترونً، إذن طرٌقة الكمون الزائف هً تقرٌب ٌعوض الكمون الكهربائً للنواة مع 

الالكترونات الداخلٌة وطاقة الربط بالكمون الفعال الذي ٌتفاعل مع الكترونات المدار الخارجً فقط  

 II .1)ل الشك(

 للكمون الزائف الخصائص التالٌة :

 الكلً للذرات.  الكاذب : مجموع الكمونات الكاذبة فردٌة هو الكمون )تكمٌلً( تجمٌعً ٌكون -

 المختلفة الكٌمٌائٌة الأوساط الكمون الزائف فً نفس تحوٌلً:أي ٌمكن استعمال -

 الحقٌقً الباطنً الكمون حالة فً كما للكمون المنخفضة التغٌرات من ٌنتج -

 

 أنواع مختلفة من الكمونات الزائفة.:II .1الشكل 

 

3. II .المستوية الأمواج طريقة (Augmented Plane Wave)(APW): 
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 مبدأوحٌد، اعتمد  لإلكترون حل لمعادلة شرودنغر إٌجادهذه الطرٌقة من اجل [5 ,6] اقترح سلٌتر

 أما مثل النواةتتصرف )الالكترونات القلبٌة (المجاورة للنواة  الالكترونات ه الطرٌقة على انذه

 حرة. إلكتروناتالالكترونات البعٌدة نسبٌا فهً تتصرف تصرف 

 كما هو موضح فً منطقتٌن إلى الفضاء المحٌط بالذرات او ومن هذا المنطلق تقسم خلٌة الوحدة

 : II[9-7] .2الشكل

 

 MT كمون شكل:II .2الشكل 

rα ٌمثل نصف قطر كرةMT 

 MT والالكترونات شدٌدة الارتباط بها داخل كرة تشمل كل من الانوٌة:Iالأولىالمنطقة 

 .تحٌط بالكرات. وتشمل الالكترونات ضعٌفة الارتباط بالانوٌة البٌنٌةطقة المن:II المنطقة الثانية

 ٌعبر عن الدالة وحٌدة الموجة بالعبارة: وبالتالً

 
 ⃗⃗⃗
 ( ⃗)  ∑  

 ⃗⃗⃗

   ⃗⃗⃗ 
 ⃗⃗⃗
 ⃗⃗⃗

 ⃗⃗⃗
( ⃗) (6.II) 

 أٌن:

 

 
 ⃗⃗⃗
 ⃗⃗⃗( ⃗)   ( )  {

 
   ⁄    

 ( ⃗⃗  ⃗) ⃗   ⃗   

∑    
 ⃗⃗  ⃗  ( )  

 ( ̂)    ⃗    
(7.II) 

Ω :ٌمثل حجم الخلٌة الموحدة 
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 الكروٌةالدالة التوافقٌة :   

 النشر معاملات:   

 كالتالً : تكون  الأخٌرفً  حلول معادلة شرودٌنغرفتكون 

[ 
  

   

  

   
 

  

   

 (   )

  
  ( )    ]    ( )                           (    ) 

V (r):الكروي بالكمون الخاص الجزء ٌمثل 

El:الخطٌة الطاقة تمثل. 

.4. II مبدأ طريقة LAPW : 

الخاصة بالعالم  APW[10]استنادا على طرٌقة LAPW   طرٌقة (Anderson)طور أندرسون

تكون على شكل ترتٌبات خطٌة للدالة  MTبان دالة الكرة  LAPWتتمٌز طرٌقة  . ترٌسل

  ( )   الشعاعٌة
 ̇ ( )  اتهاقمشتو  (̂ ) 

مماثلة الصٌغة و شبٌهة ( )   ،    بالنسبة للطاقة (̂ ) 

 :للشرط التالً( )  دوالال تخضعحٌث   APWالطرٌقة دالةل

 [ 
  

   

  

   
 

  

   

 (   )

  
  ( )    ]   ̇ ( )     ( )  (9.II) 

 كالتالً :   الأساسٌةوتعطى عبارات الدوال 

 
 ⃗⃗⃗
 ⃗⃗⃗( ⃗)   ( )  {

  
 
 ⁄   ( ⃗⃗  ⃗) ⃗                      ⃗   

∑ [   
 ⃗⃗  ⃗  ( )     

 ⃗⃗  ⃗ ̇ ( )]   
 ( ̂)    ⃗    

 (10.II)                      

   المعاملات أٌن
   المعاملات طبٌعة نفس لها( ) ̇ الموافقةللدالة ⃗  ⃗⃗ 

 ⃗⃗  ⃗ . 

استعمال  ٌمكن التً تختلف قلٌلا عن طاقة العصابة    من اجل الطاقة ( )  حسبت الدالة القطرٌة إذا

 :  تكتب العبارة من الشكلو الطاقة المجاورة لها لإٌجادنشر تاٌلر 

  (   )    (    )  (    ) ̇ (   )   (    )
  (11.II) 

 :  أٌن
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 ̇ (   )  
   (      )

  
 

 (    )
 الرباعً الطاقوي . اهو الخط 

  

. 5. II الأمواج المستوية المزادة خطيا  مبدأ طريقةFP-LAPW: 

هً دمج FP-LAPW [12, 11] والكمون الكاملالمزادة خطٌا المستوٌة  الأمواجطرٌقة 

أو تقرٌبات فً المجال البٌنً  أيبدون ،  الالكترونٌةكثافة الشحنات  وFPوالكمون الكامل LAPWبٌن

 .MT (VMT) والعلاقة الخاصة بالكرةVIهذه العلاقة العامة ترتبط بكمون المنطقة البٌنٌة.MTداخل الكرة

 وباستعمال سلاسل فوري فً المنطقة البٌنٌة:MT الكرة داخل توافقٌةتنشر المعادلة بدالة 

(12.II) 

 

 ( ⃗)  {
∑   

 ⃗
 ⃗   ⃗ ⃗                      ⃗   

∑    
  ( ⃗)  

 ( ̂)    ⃗    
 

 : بـ   باستبدال فقط  وذلك (II.12)باستعمال العبارة  ٌمكن التعبٌر عنو بالمثل 

(13.II) 

. ( ⃗)  {
∑   

 ⃗
 ⃗   ⃗ ⃗                      ⃗   

∑    
  ( ⃗)  

 ( ̂)    ⃗    
 

تضمن إستمرارٌة دالة الموجة على سطح كرة  FP-LAPWاخطٌزادة مواج المستوٌة المطرٌقة الأ

MT 

II.5  برنامج .Wien2K : 

تم تطوٌره فً معهد كٌمٌاء   هوبرنامج غٌر مجانً الذيWien2K برنامج فً عملنا استخدمنا

 ٌعتمد وP Blaha B. k Schwarz, S Trickey  [13] من طرف المواد بالجامعة التقنٌة فً فٌٌنا

، FP-LAPWالكمون الكامل  و خطٌا المستوٌة المزادة الأمواج طرٌقة دمجب دالٌة الكثافة نظرٌةعلى 
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وهو ٌشهد  0441كان سنة  إصدار أول،البلورات لمعرفة خصائص  برامجال أحسنوهو واحد من 

الأصلً نذكر منها  Wienحٌث أجرٌت عدة تحدٌثات على برنامج  الأخٌرةتطورا سرٌعا فً السنوات 

(WIEN93, WIEN95, WIEN97, WIEN2000….) شهد لقدWien2K استخداما كبٌرا وهذا

له  أضٌفتحٌث ولاسٌما من حٌث السرعة وسهولة الاستخدام. نسخه راجع للتحسٌن الكبٌر الذي عرفته 

إجراء التً تساهم فً  وعة من البرامج الفرعٌة المنفصلةٌحتوي على مجم فهو . تحسٌنات متنوعة

 حٌث نتبع الخطوات التالٌة:للخواص الفٌزٌائٌة حسابٌةالعملٌات ال

II.5.1 البنية ملف تحضير ( Structure generator) : 

والذي ٌحوي جمٌع المعلومات المتعلقة  أساسًملف  إنشاءملف البنٌة ٌجب  رمن اجل تحضٌ

 منها:بالبنٌة 

مواقع الذرات ونصف قطر  ،(spacegroup)الفضائٌةالزمرة  التجرٌبًثابت الشبكة البلورٌة 

 ( RMT)لكل ذرةMTكرة 

II.5.2برنامج الإعداد(Initialization): 

 فرعٌة عدة برامجشام وذلك بالاستناد على -ٌقوم هذا البرنامج بوضع جمٌع المعطٌات لحل معادلة كوهن

 مستقلة منها:

NN الذراتأقطاركما ٌساعد فً تحدٌد  الأقرب: ٌحدد هذا البرنامج المسافة بٌن كل ذرة وجوارها . 

: LSTART  ٌبٌن هذا البرنامج الكثافة الذرٌة وٌحصً الفرق فً طاقة المدارات وبالتالً ٌحسب بنٌة 

 .عصابات الطاقة 

SYMMETRY  : ٌولد عملٌات التناظر فً الجملة وٌحسب المجموعة النقطٌة لمواقع الخاصة بالذرات

 الشبكة و حساب مصفوفة الدوران الموضعً. ٌولد المعامل الأساسً لهرمونٌة

KGENفً منطقة برٌلوٌن : ٌولد المكعبات  K. 

DSTART : لبداٌة دورات الحساب الذاتً  الأولٌةٌولد الكثافة الذرٌةSCF  الناتجة من الكثافة الذرٌة 

 .LSTARTالمولدة من 

 : II .3كما ٌوضحه الشكل  محددة فً النقاط التالٌةSCFفً حٌن ان دورات الحساب الذاتً 

LAPW0 الالكترونٌة.: ٌولد الكمون انطلاقا من الكثافة 
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LAPW1 الذاتٌة   والأشعة: حساب عصابات التكافؤ، القٌم الذاتٌة 

LAPW2 الذاتٌة  الأشعة: حساب كثافة التكافؤ من 

LCORE القلبٌة: حساب الحالات القلبٌة و الكثافة 

MIXER و الالكترونات القلبٌة والخارجة )الكترونات التكافؤ والالكترونات: ٌخلط الكثافة الداخلة( 

 

II.5.3.استخدامات برنامج: WIEN2k 

 .عصابات الطاقة وكثافة الدوال لسطح فرمً حساب •

 .الكثافة الالكترونٌة وكثافة سبٌن وعوامل البنٌة للأشعة السٌنٌةإٌجاد •

النووٌة ، هندسة توازن الذرات فً الفضاء لطاقة الإجمالٌة ، القوى معرفة معلومات حولا •

 )التحسٌنات البنٌوٌة(

 .تدرج الحقل الكهربائً •

 فً حالة ما إذا كانت البنٌة تتعلق بالعازل الكهربائً الشفاف) سبٌن )استقطاب •

 RXانبعاث وامتصاص الأشعة السٌنٌة تحدٌد طاقة  •

 الخ. المرنة، الخصائص المغناطٌسٌة، البصرٌةتحدٌد  •
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  Wien2K بنٌة برنامج:II .3الشكل  
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حول تطرق إلى بعض المفاهٌم الفٌزٌائٌة المتداولة فً عملنا كما تطرقنا إلى لمحة بسٌطة نفً هذا الفصل 

 ،المواد المدروسة هنا هً عبارة عن سبائك ثنائٌة. استعمالاتهاعن المواد المدروسة ولمحة 

السبائك: تعريف    1.III 

 العناصر  الرئٌسً بٌنما تسمىتعتمد اولا على انها خلٌط من الفلزات وٌسمى الفلز الغالب على السبٌكة 

فالوصف الادق  .لافلز آخر, وهناك بعض السبائك تتكون من فلز واحد وعنصر  بعوامل السبك  الأخرى

وقد تكون السبائك ثنائٌة او ثلاثٌة او  .احدهما فلزللسبٌكة هو انها مادة تتكون من عنصرٌن على الاقل 

 رباعٌة.

:انواع السبائك   2.1.III 

 III.1.2.1 السبائك البينية:

ن اصغر من المسافات البٌنٌة للمادة او نحصل على هذا النوع عند ما تكون ذرات الفلز الداخلة فً المعد

ثر  فً تغٌر خواص المادة مثل الخواص انزلاق طبقات الفلز النقً كما ٌأ الفلز النقً وهذا الاخٌر ٌقلل من

 وكذا درجات الانصهار والتواصل الكهربائً والصلابة  المغناطٌسٌة وخواص السحب والطرق

 III.2.2.1 الاستبدالية:السبائك 

وٌجب توفر شروط  من اجل  الاستبدالٌة)المضاف( ولهذا تسمى  أخربفلز  الأصلًوهً استبدال الفلز 

 : والفلز المضاف الشروط التالٌة الأصلًالسبائك وهً ان تتوفر فً شروط الفلز  تكوٌن هذه

  ان ٌكون لها نفس القطر 

  ان ٌكون متقاربة فً الخواص الكٌمٌائٌة 

  قرٌبة لها فً الجدول الدوريوتكون 

 2.III هيكلة المواد الصلبة : 

عشوائٌا والمواد  تراالذتٌن رئٌسٌتٌن هما مواد غٌر متبلورة ٌكون فٌها ترتٌب فئ إلىتنقسم المواد الصلبة 

و على النطاق المجهري ٌكون للمادة الصلبة  ،البلورٌة حٌث ٌتم ترتٌب الذرات بانتظام فً العقد شبه دورٌة 

فاٌة على ٌمكن ان تختلف فقط اذا تم تطبٌق قوة ذات كثافة عالٌة بما فٌه الكهذه  ،شكل وحجم محددان 

 .الصلب 
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 1.2.IIIبنية البلورة : 

المتماثلة  (III.1)الشكل وحدات الذرٌةة البلورٌة هً عبارة عن تجمع لانهائً من النٌٌمكننا القول ان الب

تتمٌز البنٌة البلورٌة باستقرارها غالبا وامتلاكها  ،الفضاءوالمتكررة بشكل دوري ومنتظم فً جمٌع اتجاهات 

  :لكثافة صغرى وهذا التمٌز ٌحقق المعالم التالٌة

  تحافظ على الاعتدال الكهربائً فً البلورة 

 تجتمع الذرات معا لتحتل حجما أصغرا 

  اٌون/ اٌون ( صغرىتبقى شدة التدافع الناجمة عن( 

 تكون جمٌع الروابط بٌن الذرات محددة 

الخواص الإلكترونٌة للمادة فً انها تسمح لنا بتحلٌل وفهم طبٌعة الروابط التً تتكون بٌن  دراسة من أهمٌةتك

ونمٌز عدة . وكثافة الحالة نةتتضمن هذه الخصائص تراكٌب النطاق وكثافة الشح ،العناصر المختلفة للمادة 

 انواع من الروابط  وهً كالتالً :

 2.2.III: أنواع الروابط 

.2.2III1  ( الروابط  فاندر وولسVan Der Waales) : 

هً قوة التجاذب الكهربائً الناتج عن تجاذب النوى الموجبة لاحد الجزٌئات مع الكترونات التكافؤ لجزٌئ 

اخر وهً تنتج عن التغٌرات فً كثافة الشحنات وتعتبر من اضعف الروابط الكٌمٌائٌة الا انها تؤثر تأثٌرا 

  .الجزٌئات المختلفةهاما فً خصائص 

2.III.2.2   الأيونيةالروابط: 

او من ذرة معدنٌة  التكافؤمن الكترونات  أكثر أو إلكترونهً نوع من الروابط الكٌمٌائٌة الناتجة من تبادل 

هذه ٌسبب جاذبٌة كهروستاتٌكٌة بٌن الذرتٌن و تسمى الرابطة  تالإلكتروناذرة لا معدنٌة وتبادل   إلى

  .الأٌونٌة

  3.2.2.III:الروابط التكافئية 
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التكافؤ حٌث كل ذرة تأتً  إلكتروناتفً زوج أو زوجٌن أو ثلاثة أزواج من  بالاشتراكهً إتحاد ذرتٌن 

بإلكترون لتكون زوج مع إلكترون الذرة الثانٌة ، ٌحقق الزوج الإلكترونً المشترك تماسك الذرتٌن 

 .وإستقرار الرابطة التكافئٌة بٌنهما 

 

 

 مادة:للالوحدات الذرٌة مختلف انواع بنٌات :III.1الشكل
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 3.III الصلبة:تصنيف المواد 

مواد نصف ناقلة ومواد  ،إلى ثلاثة أصناف رئٌسٌة وهً مواد ناقلة  ناقلتٌهاصنفت المواد الصلبة حسب 

الطاقة للمادة المدروسة وعلى مقدار (Bande)واعتمد هذا التصنٌف على أساس تركٌب الحزم .عازلة 

عن حزمة (Conduction)هذه الأخٌرة التً تفصل حزمة التوصٌل  EGap)) فجوة

النواقل ومعدومة فً  اشباهحٌث تكون قٌمة هذه الفجوة كبٌرة فً العوازل وأقل فً (valence)التكافؤ

مخطط حزم الطاقة للمواد الناقلة وأنصاف والمواد العازلة  كما )III3.الشكل (النواقل مثل المعادن . ٌمثل 

...... اما بالنسبة للفرق بٌن و اشباه المعادنأنصاف المعادن ،ظهرت تسمٌات أخرى مثل ما بٌن المعادن 

النصف المعدن والنصف الناقل فهو ٌكمن فً أن النصف المعدن له خاصٌة المعدن من جهة وخاصٌة 

هة اخرى . واما بالنسبة لما بٌن المعادن فهً سبائك مكونة من معادن لكن بروابط لا النصف الناقل من ج

   .معدنٌة  

  

 

 .: مخطط حزم الطاقة للمواد الناقلة وأنصاف النواقل والعوازل III3.الشكل
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الإلكترون من نطاق التكافؤ إلى نطاق التوصٌل ٌحتاج إلى طاقة تساوي على الأقل فجوة الطاقة ،  ٌنتقل لكً

من نطاق التوصٌل إلى نطاق التكافؤ علٌه فقدان طاقة تساوي على الاقل فجوة الطاقة  على هٌئة  ٌنتقلولكً 

التكافؤ إلى قمة حزمة الإلكترون من قمة حزمة  الانتقالضوء )فوتون( أو حرارة )فونون(، إذا كان 

أطلق  الفجوة الطاقوية  مباشرةالتوصٌل بشكل عمودي ٌدعى هذا الإنتقال بالإنتقال المباشر وتكون 

الالكترون طاقة على هٌئة فوتون ، أما إذا كان الإنتقال بٌن الحزمتٌن بشكل غٌر عمودي فهو إنتقال غٌر 

  .الإلكترون  طاقته على هٌئة فونون وهنا أطلقالفجوة الطاقوية  غير مباشرة مباشر وتكون 

 

 

 .: الانتقالات الالكترونٌة المباشرة وغٌر المباشرةIII4.الشكل

 

 4.IIIوالكالكوجينيد الديكالكوجينيد : 

الفلز ٌمثل  Mحٌث  MX2هً عبارة عن ثنائٌة الكالكوجٌنٌد نستطٌع كتابتها من الشكل  اتلدٌكالكوجٌنٌدا

 .( Te، Se،S=X)و

هً عناصر المجموعة السادسة عشر )الكلً( الموجودة بالجدول الدوري للعناصر كما ف الكالكوجنٌد اما 

البولونٌوم  ،الاكسجٌن و الكبرٌت من الافلزات  .(O,S,Se,Te, Po,Lvتعرف بعائلة الاكسجٌن ) 

 .والسٌلٌنٌوم والتٌلٌنٌوم من اشباه الفلزات 
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 5.III:الترنزستور 

 شبهوٌصنع من مواد  ،هو جهاز الكترونً ٌنظم تدفق التٌار والاشارات الالكترونٌة فً الدارات الكهربائٌة 

وٌتكون الترنزستور ثنائً القطب )وهو الاكثر شٌوعا( من بلورة نصف ناقلة هجٌنة مشوبة فٌها ثلاث . ناقلة

( baseطقة الوسطى منه القاعدة )تدعى المن.والوسطى من نمط مخالف  ،الطرفٌان من نمط واحد ،مناطق 

( وٌرمز لها بالحرف Emitterاما المنطقتان الطرفٌتان فإحداهما تدعى الباعث ) ، Bوٌشار إلٌها بالحرف 

E ، ( والاخرى تدعى المجمعcollector ورمزها)C 

 

 1.5.III:انواع الترنزستورات 

 :والاستخدام منهاتوجد انواع عدٌدة للترنزستورات تختلف فٌما بٌنما بالخواص 

 

   الترانزستور ثنائً القطبٌة(Bipolar Junction Transistor) : 

تكون وضٌفته بشكل رئٌسً تضخٌم التٌار الذي ٌدخل  ،وهو اكثر الانواع انتشار    BJTٌرمز له باختصار

أو تكون الشحنات  NPNالى القاعدة وهو نوعان : فإما أن تكون الشحنات السالبة هً الاكثرٌة وٌسمى 

 PNPالموجبة هً الاكثرٌة وٌسمى 

 

  ًالترانزستور الحقل(Field Effect Transistor) : 

 drain)المخرج) ، (source)المنبع  ،ٌتكون هذا النوع من الترانزستورات من ثلاثة اجزاء FETرمزه 

 ،ٌتمٌز بمقاومته العالٌة للتٌار القادم الى المنبع وهذا ٌجعله مناسبا لتوفٌر الطاقة من جهة .(gate)والبوابة 

وٌتم التحكم فً التٌارات الواردة من المنبع والصادرة  ،وحماٌة الدارة من التٌارات العالٌة من جهة أخرى 

 .من المخرج من خلال البوابة 

 

2.5.III( الوصلةp-n)(Junction  p –n:)  
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 pتكون بنٌتها غنٌة بالإلكترونات )سالبة( والرقاقة  nالرقاقة الاولى  ،رقاقتٌن من  شبه موصل  تتألف من

ٌتم تصنٌعها بعملٌة تسمى تشوٌب حٌث ندخل  ،(III2.تكون خاصٌة بنٌتها غنٌة بالفجوات )موجبة( )الشكل

عند وصل الرقاقتٌن تتشكل )منطقة  ، nوالنوع  pفٌنتج النوع،مادة مشوبة مناسبة فً بنٌة شبه موصل 

 .عزل( بٌن الرقاقتٌن وٌتكون لدٌنا صمام ثنائً 

 

 

 

 

 d d  

 g g 

 

 s s  

 

 

 n و  Pٌوضح تشكٌلة الرقاقتٌن :  III2.الشكل

 6.III المدروسة المواد: 

 , X=S,Se ,Te, M=metal لعائلة ثنائً الكالكوجٌنٌد المعدنً )خضعت المواد الرقٌقة ذرٌا 

MX2,[ 1مكثفة نظرا لخصائصها الفٌزٌائٌة المتنوعة ] دراسات(المتبلور فً شكل ثنائً الابعاد المستقر ل 

 1.6.III ( الموادHfSe2و )( HfS2) ( وHfTe2) 

 

  هافنٌوم دٌسٌلفٌدوالهافنيوم ديسيلينيد 

      

g 

 

 

P-  القناة n-    القناة 



 الفصل الثالث بعض المفاهيم الفيزيائية والمواد المدروسة

 بعض المفاهٌم الفٌزٌائٌة والمواد المدروسة

33 
 

جزء من المجموعة الرابعة للمعادن الإنتقالٌة   هً عبارة عن مواد نصف ناقلة ثنائٌة الأبعاد وهً 

(TMDs ًوه ) التركٌز علٌها مع الكالكوجٌنٌد المعدن الإنتقالً للتطبٌقات فً  من بٌن المواد التً تم

مثل ذرة كالكوجٌن (تSe،S)ذرة فلز إنتقالً و Hfالإلكترونٌات عالٌة السرعة ومنخفضة الطاقة . كما ٌمثل 

 (evكبٌرة تتراوح بٌن بفجوة طاقوٌة تمٌز استقرت فً البنٌة البلورٌة السداسٌة فهً أشباه موصلات ت ،

لها خصائص مرغوبة كهربائٌا لتطبٌق و(Se،X=Sو M=Hf)حٌث  X-M-Xوترتبط بالشكل  ،)1و2

اشباه   Hfالقائمة على   TMDS. من المتوقع ان تكون [2]الحقلٌةمنها الترنزستورات الترانزستورات  

الحقلٌة  وراتا مواد مناسبة لتطبٌقات الترانزستذات فجوة صغٌرة وحركة عالٌة مما ٌجعله النواقل

(TFET) [2] .5 ٌوضح الشكل.III  ترنزستورلخصائص الخرج والتحوٌل FET  الذي ٌتم تصنٌعه على

 .nm 0.95مع سمك طبقة ذرٌة HfS2( ل   FET)    وكذا  نانومتر 11.3بسمك HfSe2رقاقة  

 

 HfTe2 الهافنيوم ديتيلورايد : 

الأبعاد لا تزال  بدٌل ثنائً التٌلوراٌد ثنائً T1المتكون فً الطور المستقر  HfTe2ٌمكن ان ٌكون 

عبارة عن HfTe2من خلال قٌاسات النقل الإلكترونً على ان  لائلد متقد ،غٌر مستكشفة  خصائصه

غٌر  ،خاصة للأفلام الرقٌقة  ،ولكن المعلومات التفصٌلٌة حول هٌكل نطاقها الإلكترنً [4,5]نصف معدنً 

 متوفر

 

 

 منبع

 

 مخرج

 

متعدد الطبقات     HfS2 

 منبع

 

 مخرج

P+-Siبوابةخلفية 
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 HfS2وFET   HfSe2هٌكلة الجهاز ل تخطٌطً شكلIII.6: الشكل

 

 . 
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IV .1:مقدمة 

للمواد                       الالكترونٌة(  )البنٌوٌة ،  الفٌزٌائٌة للمادةتهدف الدراسة الحالٌة إلى معرفة بعض الخصائص 

) HfX2 (X= S , Se ,Te 

( FP-LAPWوبستخدام طرٌقة الأمواج المستوٌة المزادة خطٌا والكمون الكامل)، DFTٌنا إلى إستعمال نظرٌة ألذلك إرت

التدرج المعمم للمادة الصلبة            إرتباط إستخدمنا تقرٌب-تبادلن . حٌث أنه لحساب كموWien2Kفً برنامج المدمجةو

((GGA-PBEsol الفجوة الطاقوٌة إستخدمنا تقرٌب  حسٌنلتو(TB-mBJ) 

IV .2 الحساب : ثوابت 

نرتكز على فإننا المستعمل بالوقت والتقرٌب  تأثرت التًفً الحسابات المرجوة دقة اللحصول على ل

 التالٌة:الخطوات 

  نصف قطر كرة(Muffin-tin) اختٌار نصف قطر  :RMT أساسٌن:وهو ٌبنى على 

  ضمان التكامل على معظم الالكترونات القلبٌة فً كرة(Muffin-tin) 

  تجنب التداخل بٌن كرات(Muffin-tin) 

  معامل القطعKmax*RMT 

 RMTاصغر قٌمة لقطر كرة هوMT 

 Kmaxلشعاع الموجة المستعمل من اجل النشر على شكل موجة مستوٌة  الأكبرالمعٌار

 الذاتٌة.للدوال 

 Gmax  لشعاع الموجة المستعمل من اجل النشر على شكل موجة مستوٌة  الأكبرالمعٌار

 فً كثافة مملوءة.

 KPoint ون.ٌالنقاط المعتبرة من منطقة برٌل 

  Kmax*RMT=8و  KPoint= 1000 النقاطإخترنا  

 HfX2 (X= S , Se, Te)  منلكل  Wien2kأدخلنا هذه المعطٌات فً برنامجثم 

 لكل سبٌكة على حدى.( (GGA-PBEsolتقرٌب التدرج المعمم باستعمال ذلك و

IV.3 : الخصائص البنيوية 

سب مستقرة ، فتكون البنٌة المجهرٌة للسبائك حالمتماسكة وال سداسٌةال بنٌةنأخذ الخلٌة الأساسٌة من ال

 IV.1                                                            الأشكال
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 على الترتٌب, HfS2HfTe2, HfSe2لسبائك البنٌة البلورٌة ل)أ ، ب ، ج (  :IV1.انشكم

 

تتبلور فً بنٌة سداسٌة وتندرج ضمن المجموعة الفضائٌة  HfX2 (X= S , Se, Te) السبائك

  ،Hf، X1= (1/3,2/3,1/4) (0,0,0) حٌث تتموضع الذرات كما ٌلً: ،         ̅  

X2=(2/3,1/3,/3/4) 
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 القٌم التجرٌبٌة لثوابت الشبكة IV.1رقم ٌمثل الجدول

 ثوابت الشبكة تجرٌبٌا:IV.1رقمالجدول 

 

 

 : IV.2الجدولفً   Hf, S, Se, Teتعطى التوزٌعات الالكترونٌة للعناصر

 ات الالكترونٌة للعناصرالتوزٌعIV.2الجدول رقم 

 انعدد انذري  انتوسيع الإنكتزوني 

Z 

 إسم انمزكة

54       6s
2   

 4f
14

 5d
2

[Xe] 72 Hf 

10           3s
2
    3P

4
[Ne] 16 S 

18   4s
2
  3d

10   
 4P

4
[Ar] 34 Se 

36      4d
10  

 5s
2    

 5P
4

[Kr] 52 Te 
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IV .4  : معادلات الحالة 

 Murnaghanمعادلة  -ا

(1. IV) 

        
   

 ́
[    ⁄    ́

 

 ́   
  ]  

    

 ́   
                                                                            

 معامل الانضغاطٌة والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطٌة فً حالة التوازن ́ و     اٌن

V0ٌعبر عن الحجم فً حالة التوازن 

 ٌعرف بالعبارة التالٌة: βالمعامل الذي ٌعبر عن

     (
  

  
) 

P الضغط وV الحجم 

 ٌتحدد ب: Pحٌث :

    (
  

  
) 

 إذا:

    
   

   
 

 :  و مشتق معامل الإنضغاطٌة '

    (
  

  
) 

 

 : Birch-Murnaghan معادلة -ب

        
     

  
{[(

 

  
)
  

 ⁄

  ]

 

 ́  [(
 

  
)
  

 ⁄

  ]

 

[   (
 

  
)
  

 ⁄

]}              (2. IV) 

 :    Vinet-Roseمعادنح -ج

    (3. IV)   (        
     

( ́  )
 {  [

 

 
{  (

 

  
)
 

 ⁄
} ( ́   )]     [  [

 

 
{  (

 

  
)
 

 ⁄
} ( ́   )]]} 
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 :Poirier-Tarantolaمعادنح -د

                                                                                                                          

            (
 

       
)  (

  

 
)  (   ́)

 
 (

 

       
)  (

  

 
)  (   ́ )  (   ́)

  

IV .5 المناقشة:النتائج و 

نجزنا الحسابات فأ 'βوالمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطٌة  β، معامل الانضغاطٌة الحجمقمنا بحساب 

النتائج على شكل أربع   عرض ،تم  الثلاثة للسبائك GGA-PBEsol) (التدرج المعمم  تقرٌبباستخدام 

 .IV.3والمدرجة فً الجدول رقم علاهمذكورة أحالة الالمعادلات 

إذ كانت معظم النتائج  ،ان اختٌار معادلة الحالة لٌس مهما بسبب تقارب النتائجنستطٌع القول 

-Birchلذلك اخترنا معادلة      برتبة  المتحصل علٌها لكل عنصر بالمعادلات الأربعة متقاربة 

Murnaghanوفق معادلة الحالة   ت الطاقة بدلالة الحجملإكمال دراستنا. فمثلنا منحنٌا Birch-

Murnaghanكما تبٌنه  الوثائق رقمIV.1 ،IV.2 ،IV.3 حٌث لاحظنا ان منحنى تغٌرات الطاقة ،

توافق حجم معٌن (هذه القٌمة تتوافق  Eminأي هناك قٌمة حدٌة سفلى (ٌتناقص إلى قٌمة سفلى ثم ٌزداد 

جسٌمات حٌث ترتبط جمٌع الخصائص الفٌزٌائٌة بهذه الحالة مع قٌمة كثافة الحالة الأساسٌة لل

 [     ]      [    ] 

 'β.والمشتقة الأولى لمعامل الانضغاطٌةβحساب الحجم، معامل الانضغاطٌة :IV.3الجدول رقم 

 

 

 

 

 

 

 

 
 المواد

   

V0 (ua) 3  (Gpa) β'(Gpa) 

 

HfS2 

(1)
441.788 

  (2)
441.787 

  (3)
441.786 

 (4)
441.785 

(1)
103.7197 

(2)
103.8051 

(3)
103.8438 

(4)
103.8875 

(1)
4.1922 

(2)
4.1900 

 (3)
4.1973 

(4)
4.2031 

 
HfSe2 

(1)
508.661 

(2)
508.668 

(3)
508.671 

(4)
508.675 

(1)
86.2559 

(2)
86.2538 

(3)
86.2515 

(4)
86.2498 

(1)
4.5921 

(2)
4.4933 

(3)
4.4492 

(4)
4.3922 

 
HfTe2 

  (1)
630.567 

 (2)
630.567 

 (3)
630.565 

(4)
630.562 

(1)
63.6057 

(2)
63.6538 

(3)
63.6664 

(4)
63.6775 

(1)
3.5427 

(2)
3.5356 

(3)
3.5489 

(4)
3.5639 
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(1) Murnaghan 

(2) Birch-Murnaghan 

(3) Vinet-Rose 

(4) Poirier-Tarantola 

لكل من (GGA-PBEsol), قة ٌو بعدها قمنابمقارنة النتائج المتحصل علٌها حسابٌا بالطر

ومع النتائج التجرٌبٌة المتوفرة حٌث اخترنا للمقارنة النتائج (HfSe2) ,(HfTe2)و(HfS2)السبائك

 . كما تبٌنه الاشكال .........Birch-Murnaghanالموافقة لمعادلة الحالة 

 

 

 

 

 .GGA-PBEsol)) بطرٌقHfS2 لطاقة الكلٌة بدلالة الحجم للعنصراتغٌرات : IV.1الوثيقة 
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 (GGA-PBEsol) بطرٌقةHfSe2 لطاقة الكلٌة بدلالة الحجم للعنصراتغٌرات :IV.2الوثيقة 

 

 

 (GGA-PBEsol) ة طرقب HfTe2الكلٌة بدلالة الحجم للعنصر لطاقةاتغٌرات :IV.3الوثيقة 
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 HfS2للعنصرC/aاقة الكلٌة بدلالة تغٌرات الط:IV.4الوثيقة 

 

 

 

 HfSe2للعنصرC/aتغٌرات الطاقة الكلٌة بدلالة :IV.5الوثيقة 
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 HfTe2للعنصر C/aتغٌرات الطاقة الكلٌة بدلالة:IV.6الوثيقة 

 

 الملاحظات التالٌة : سجلناف،  IV.4رقم جدول قمنا بتدٌن النتائج فً 

 النتائج التجرٌبٌة. معمتقاربة قٌم ثابت الشبكة البلورٌة معظم 

 و من اجل جمٌع السبائك، الانضغاطٌةمعامل لمعامل الانضغاطٌة ومشتقة المحسوبة  القٌم 

 فٌالمراجع. النظرٌة المتاحةلقٌم على ابعٌدة كانت  ةالمختلفمقاربة للنتائج التجرٌبٌة.بالطرق

 IV.5 ج المدونة فً الجدول رقمكما قمنا بحساب نسبة الخطأ مقارنة بالقٌم التجرٌبٌة فتحصلنا على النتائ

 : انفلاحظنا

 سواءا بالزٌادة او بالنقصان مما ٌبٌن مدى صلاحٌة هذه 2  % نسبة الخطأ فً الحساب لا تتعدى

 التقرٌبات فً حساب ثابت الشبكة البلورٌة. و هذا ٌتوافق مع ما هو مذكور فً المراجع عموما.
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ومعامل الانضغاطٌة والمشتقة الأولى لمعامل  البلورٌة نتائج ثابت الشبكة:مقارنة IV.4 الجدول رقم

 مع القٌم التجرٌبGGA-PBEsolً) بالطرٌقة )C/aوقٌمة الانضغاطٌة 

 GGA-PBEsol انتجزتح 

 السبائك
 

a (A°) c(Å) c/a Β 
 

β' 
 

a0 (Å) 
 

c0(Å) C0/a0 Β 
 
 
 

β' 
 

HfS2 

 

 

 
3.59 

 

 
5.85 

 

 
1.629 

 

 
103.8140 

 

 
4.19565 

 
3.63[1]   

 

 
5.84[1] 

 

 
1.608 

 
 

 

 

/ 

 

 
/ 

 %0.27 الخطأ
 

1.85% 1.80% 

HfSe2  
3.75 

 

 
6.33 

 
1.688 

 

 
86.2527 

 

 
4.4817 

 

 
3.74[2] 

 

 

 

[2]66.1 
 

 
1.647 

 
/ 

 
/ 

 %0.26 الخطأ
 

2.75% 2.80% 

HfTe2  
3.98 

 

 
6.84 

 
1.718 

 
63.6508 

 

 
3.5477 

 

 
4.05[3]  

 
 

 
6.66[3] 

 
1.644 

 
/ 

 
/ 

 %1.72 خطأال
 

32.70% 
  

1.77% 

 

كما نلاحظ معامل الإنضغاطٌة  TeوSeبذرة Sنلاحظ زٌادة فً ثوابت الشبكة عند إستبدال ذرة  

 غاطٌة ٌتناقص على غرار مشتق معامل الإنض

IV.6 الخصائصالالكترونية: 

الروابط التً تتكون بٌن تكمن أهمٌة الخواص الإلكترونٌة للمادة فً انها تسمح لنا بتحلٌل وفهم طبٌعة  

فً وكثافة الشحن وكثافة الحالة  عصابات الطاقة العناصر المختلفة للمادة , تتضمن هذه الخصائص 

الفٌزٌاء الصلبة ، نظرٌة عصابات الطاقة هً تشكٌل الطاقة مع اخذ الالكترونات الداخلٌة، من معادلة 

الفاصل الطاقوي أو Eg(دلة  وأهمها الطاقة ا ٌمكن إٌجاد قٌم مهمة  من هذه المعاكم E(K)الانتشار 

 ،الكتلة الفعالة، عرض عصابة التكافؤ ، انتقال الالكترونات، )الفجوة الطاقوٌة

،نقوم بدراسة الطاقة للإلكترون بدلالة الشعاع نذكر أن هذه العصابات تمثل فً منطقة برلٌون الاولى 

لقٌمة الحدٌة العظمى الذي ٌمثل الفرق بٌن فً الفضاء المعكوس ،لإٌجاد الحاجز الطاقً ا Kالموجً

إتجاه عصابة الطاقة إتجاه  أن لعصابة التكافؤ والقٌمة الحدٌة الصغرى لعصابة النقل فً نفس النقطة نقول

الفاصل الطاقً  ً نقطتٌن مختلفتٌن إتجاه غٌر مباشر، وبالاستعانة بهذه العصابات وقٌمةمباشر او ف
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Eg عدن أو شبه ناقل أو نصف معدن وتبرٌرها بدراسة كثافة إما عازلة أو منستطٌع معرفة نوعٌة المواد

 الحالة 

 

 , (HfSe2)  ,( HfTe2)للسبائكفً هذا الجزء سنقوم بعرض و مناقشة عصابات الطاقة 

(HfS2) 

المستوٌة المزادة خطٌا  الأمواج باستخدام طرٌقةوذلك مع تحدٌد الطبٌعة الالكترونٌة لهذه العناصر، 

تحصلنا على عصابات الطاقة وفق اٌن)حالة التقرٌب النسبً لدالة الموجة((FP-LAPW)الكاملوالكمون 

 تقرٌبالباستعمال .للسبائك المدروسة ن اط عالٌة التناظر فً منطقة برٌلوخطوط واصلة بٌن النق

(GGA-PBEsol)المعرفة فً فضاء الشبكة و السداسٌة للبنٌة  الأولىون برٌل منطقة  نذكر ان

 مٌز بنقاط عالٌة التناظر تتسة، المعكو

L:   A: (0,0,1/2) K: (2/3,1/3,0) H: (2/3,1/3,1/2) M: (1/2,0,0)  Γ: (0,0,0)

 )(1/2,0,1/2 

 .IV.5الشكللممثلة فً ا

 

 

 

 .التناظر عالٌة بنقاط مرفقة الأولى : منطقةبرٌلوٌنIV .4الشكل
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( مع اخذ قٌم ثوابت Self-consistent( )SCFاستعمال التناسق الذاتً )بقمنا  الحسابات التالٌةفً 

 ا فً الخصائص البنٌوٌة .سابقالمتعارف علٌها a(Å)و C(A°) الشبكة البلورٌة

 

IV .6 .1  عصابات الطاقة للسبيكةHfS2: 

 من حدود المجال الطاقوي IV.6الشكل رقم  كما فًرسمت (HfS2 )لعنصرلالطاقة بنٌة عصابات 

eV[-20,20، ]النقاط عالٌة التناظر وفق ، ونٌفً منطقة برٌل الأساسٌةهات بالاتجا درست  حٌثM, 

L, A,Γ,K , فً دالٌة الكثافة بٌن عصابتً النقل والتكافؤ وذلك لم ٌتم التداخل نلاحظ فً هذه الحالة

 (GGA-PBEsol) المختار

, 0]توجد فً المجال الطاقوي  الأولىٌن منفصلتٌن تجموعإنقسام الشرائط الطاقوٌة إلى م نا لاحظكما 

، مع وجود فاصل بٌن هذه الاخٌرة بفجوة [ 2.5,20فً المجال ][ أما المجموعة الثانٌة تتواجد -13

 Eg (ex) =1.96من القٌمة التجرٌبٌة  هذه القٌمة أقلev0.817بتقدر(M- Γ)مباشرةغٌر  طاقوٌة 

evنستطٌع القول فً هذه الحالة ان دالٌة  %58.31بنسبة خطأ(GGA-PBEsol)  قٌم مقاربة أعطت

 بالنقصان

 (GGA-PBEsol)للدالٌة ولتصحٌح الفجوة الطاقوٌة قمنا بإعادة حساب الفاصل الطاقوي 

     %بخطأ قٌمتهوبذلك إقتربنا إلى القٌمة التجرٌبٌة   Eg =1.61ev فوجدنا (TB-mBJ)بطرٌقة

 HfS2نصف ناقل للسبٌكة ٌة هذا ٌأكد خاصev 4وبوجود الفاصل الطاقوي صغٌر اقل من  17.85
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 (TB-mBJ)وGGA-PBEsol)( )فً تقرٌباتHfS2: ٌمثل عصابات الطاقة للعنصرIV.7الوثيقة 

HfS2  

 GGA-PBEsol 

HfS2 

TB-mBJ 
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6.IV .2  عصابات الطاقة  للسبيكةHfSe2 :  

 من حدود المجال الطاقوي IV.7رسمت كما فً الشكل رقم  HfSe2 بنٌة عصابات الطاقة للعنصر

eV [-20,20حٌث درست ، ]   ن،وفق النقاط عالٌة التناظرفً منطقة برٌلٌوبالاتجاهات الأساسٌةM,L, 

Γ, K ,A ,عن بعضها البعض :  ٌن  مفصولتٌن مجموعتالطاقوٌة إنقسمت إلى  العصابات نلاحظ و

موجودة فً المجال [. أما المجموعة الثانٌة فهً -0،13.5] eV متواجدة فً المجال الطاقوي ولالأ

ev[2,20]  فجوة طاقوٌة مع وجود(غٌر مباشرةM- Γ تقدرب )ev 0.342  هذه القٌمة أقل من القٌمة

قٌم   (GGA-PBEsol)أعطت الدالٌة وهنا 69.73%بنسبة خطأ    Eg (ex) =1.13evالتجرٌبٌة

 نقصانبالمقاربة 

 (GGA-PBEsol)وذلك لتصحٌح الفجوة الطاقوٌة لدالٌة  (TB-mBJ)بطرٌقة أعدنا الحساب 

 نلاحظه وجود 8.23 %اخطأ قٌمتهنسبة وبذلك إقتربنا للقٌمة التجرٌبٌة بEg =1.037evفتحصلنا على 

-semi)خاصٌة شبه ناقلب(ٌدل هذا على أن العنصر ٌتمٌز ev 2 فجوة طاقوٌة أقل من )

conducteur) 

 

 

HfSe2 

GGA-PBEsol 
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 GGA-PBEsol.(TB-mBJ))( )فً تقرٌباتHfSe2: ٌمثل عصابات الطاقة للعنصرIV.8الوثيقة

  

IV .6 .3  عصابات الطاقة للسبيكةHfTe2: 

[، حُث  -42,42] مه حذود انمجال انطاقىٌ IV.8 ممثهت فٍ انشكم HfTe2 عصاباث انطاقت نهمزكب

وقمىا  , M, L,Γ, K ,A درسج بالاحجاهاث الاساسُت فٍ مىطقت بزنُىن ،وفق انىقاط عانُت انخىاظز

الاونً فٍ  ُه خمجمىعطاقىَت فٍ ث انعصاباث انضهزIV.6 انجدول رقمبخهخُص جمُع انىخائج فٍ 

غُز مباشزة جداصغيزج مع وجىد فجىة طاقىَت  [42،3[ وانمجمىعت انثاوُت فٍ انمجال ]-2.0،35انمجال]

(M- Γ) وحخً بعذ انخصحُح(TB-mbj)  نم وهحع وجىد فجىة طاقىَت واضحت نذنك وسخطُع انقىل أن

 انعىصز َخمُز بخاصُت شبه  معذن 

HfSe2 

TB-mBJ 



 الفصل الرابع  النتائج والمناقشة

 النتائج والمناقشة

50 
 

 

 

 

 GGA-PBEsol.(TB-mbj))(فً تقرٌبات HfTe2ٌمثل عصابات الطاقة للعنصر :IV.9 وثيقةال

 

 

HfTe2 

GGA-PBEsol 

HfTe2 

TB-mBJ 
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 (TB-mBJ) و GGA-PBEsol)(نسبة الخطأ لقٌمة الطاقة بالطرق): IV.6 الجدول رقم

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Eg (eV) 

 

 

(GGA PBE 

Sol) 

 

 

(TB-mBJ) 

 

 

(exp) 

 انتجزيثي

 

 

 أعمال وظزَت 

 أخزي 

HfS2 
0 .817 

05.31% 

1.61 

31.85% 

3.69[4] 

 
[9]  3.1   

HfSe2 
0.342 

69.73 % 

1.037 

8.23% 
 [0 ] 1.15 [1]  3.25      

HfTe2 0 0 /  
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IV.7 : كثافة الحالات الإلكترونية 

،تجعل الكثافة منحنٌات كثافة الحالة الإلكترونٌة تمثل عدد الحالات الإلكترونٌة بدلالة الطاقة

على سبٌل الوصول إلى خصائص التوصٌل الإلكترونً للمادة الإجمالٌة للحالات من الممكن 

لكل ذرة نعرض بداخله كثافة الإلكترون على التوافقٌات نحدد مجال نصف قطر المثال.بالإضافة إلى ذلك 

وبالتالً نحصل على الكثافة الجزئٌة للحالات التً تجعل من الممكن تحدٌد  p ,d,sالكروٌة من النوع 

 HfX2  (ل (DOS)ائٌة بٌن الذرات ، قمنا بحساب الكثافة الكلٌة والجزئٌة للحالات بنٌة الروابط الكٌمٌ

(X= S , Se, Te بإستخدام التقرٌبGGA-PBEsol و TB-mBJ 

 الفجوة الطاقوٌة نلاحظ وجود،  HfS2للسبٌكة  DOSٌمثل كثافة الحالات  :IV.11 وثيقة ال

خاصٌة  أن للسبٌكة  ن كثافة الحالات تأكد لناأي أ eV 0.817التً قٌمتها  E-EF) (عند مستوي فارمً

 نلاحظ زٌادتها  لتصحٌح الفجوة الطاقوٌة التًوذلك TB-mBJ   تقرٌب   إستخدمنا حٌث،  نصف ناقل 

   eV 1.61فتقدر قٌمتها ب 

-GGA أما  بالنسبة لعصابتً النقل و التكافؤ نلاحظ نفس النتائج بالنسبة للتقرٌبٌن      

PBEsol و TB-mBJ 

( نلاحظ أن  ev4.2 و eV 0.8ٌمكننا التمٌٌز بٌن جزئٌن فً نطاق التوصٌل الجزء بٌن )حٌث 

( eV6.12 و eV 4.8) ( ،الجزء الثانً بٌنHfل) dبات تهٌمن علٌها بشكل أساسً المدار العصا

 .(Hfل) d نلاحظ  كذلك مساهمة المدار     

وجود تداخل فً  التكافؤ نلاحظ ( هً منطقة نطاقeV0و  -eV4.16 المنطقة الواقعة بٌن ) 

نفسر ذلك بإحتمال  (Hfل) dلمدار او (S)للذرة    pٌن المداربٌن [ eV 2,8 و eV  2.4 ]المجال 

 .وجود رابطة  تكافؤٌة

 رابطة  تكون(  وهنا قد Hfل) dأكبر من كثافة  (S)ل pتصبح كثافة نفسه وفً جانبً المجال  

  .أٌونٌة مستقطبة 

بوجود عدد كبٌر  9.3 (states /eV) ة لكثافة الحالات الكلٌة التً قٌمتهانفسر وجود أعلى قم

 ( semi-conductor)    نصف ناقلة HfS2ومنه السبٌكة  من الإلكترونات
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الفجوة الطاقوٌة  ، نلاحظ وجود HfSe2للسبٌكة  DOSٌمثل كثافة الحالات  :IV.11 وثيقة ال

أي أن كثافة الحالات تأكد لنا خاصٌة نصف ناقل   eV 0.342التً قٌمتها  E-EF) (عند مستوي فارمً

 eV 1.037تقدر بالقٌمة لتصحٌح الفجوة الطاقوٌةحٌث تزداد و TB-mBJ تقرٌب   إستخدمنا حٌث، 

-GGA أما  بالنسبة لعصابتً النقل و التكافؤ نلاحظ نفس النتائج بالنسبة للتقرٌبٌن       

PBEsol و TB-mBJ  

( نلاحظ أن ev2.14 و eV  0.4فً نطاق التوصٌل الجزء بٌن )ٌمكن أن نمٌٌز جزئٌن  

( eV6.8 و eV  2.18) ( ،الجزء الثانً بٌنHfل) dهٌمن علٌها بشكل أساسً المدار العصابات ٌ

 (  . Hfل)  d نلاحظ  كذلك مساهمة المدار     

خل فً وجود تدا نلاحظ ( هً منطقة  نطاق التكافؤEF و  -eV4.14 المنطقة الواقعة بٌن )

( نفسر ذلك بإحتمال  Hfل)  dالمدار  (Se)للذرة    pبٌن المدارٌن    [eV 2,8 و eV  2.4]المجال 

  وجود رابطة  تكافؤٌة.

(  وهنا قد تكون أٌونٌة Hfل)  dأكبر من كثافة  (Se)ل  pوفً جانبً المجال تصبح كثافة  

 مستقطبة 

بوجود  ) 11.8  (states /eV) (تً قٌمتهانفسر وجود أعلى قمة لكثافة الحالات الكلٌة ال    

 ( semi-conductor)ومنه للسبٌكة خاصٌة نصف ناقل  عدد كبٌر من الإلكترونات

كلما زادت قٌمة كثافة الحالات الإلكترونٌة نقصت قٌمة الفجوة الطاقوٌة ، عند  أنه ونلاحظ

لى عصابة النقل ومن خلال هذه ابة التكافؤ إصتسهل مرور الإلكترونات من ع  SeإلىS     الأنتقال من

ولذلك ٌستحسن دراسة  HfS2 قد تكون أحسن من  HfSe2النتائج فإن فإن الخصائص الكهروضوئٌة 

 لالخصائص  الكهروضوئٌة فً المستقب

هذه المواد تتمٌز بفجوة طاقوٌة صغٌرة وحركٌة عالٌة مما ٌجعلها مواد مناسبة للترنزستورات       

 (FET)الحقلٌة 
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نلاحظ غٌاب الفجوة  وللذرات ، . HfTe2للسبٌكة  DOSٌمثل كثافة الحالات  :IV.2 1 يقة وثلا

 نلاحظ تداخل ضعٌف بٌن مدارات عصابتً النقل والتكافؤ حٌث (E-EF)  عند مستوي فارمًالطاقوٌة

تا فً كلفً هذا المجال ٌحدث تداخل بٌن المدارات الذرٌة مما ٌثبت عدم وجود الفجوة الطاقوٌة  إذ أن

مما ٌأكد خاصٌة شبه  eV1 بحٌث الفجوة الطاقوٌة قٌمتها TB-mBJ و GGA-PBEsolالتقرٌبٌن 

 . HfTe2المعدن للسبٌكة

-GGA أما  بالنسبة لعصابتً النقل و التكافؤ نلاحظ نفس النتائج بالنسبة للتقرٌبٌن      

PBEsol و TB-mBJ  

 

 ول إحتمال وجود رابطة أٌونٌة مستقطبة هنا نق ( فً عصابة النقلHfل)   dنلاحظ هٌمنة المدار

، 

وهنا نقول  فً عصابة التكافؤ  (Te)ل  p ( وHfل)   dكما نلاحظ  تطابق نوعا ما بٌن المدار  

 (Hfل)   dالمدار  هٌمنة(eV6.8وeV2.11،ونلاحظ فً المجال ) إحتمال وجود رابطة  تكافئٌة 

 HfTe2 إذا العنصر) 7.9 (states /eV) (نفسر وجود  قمة لكثافة الحالات الكلٌة التً قٌمتها

  هو شبه معدن

لغٌاب وذلك  HfSe2و   HfS2 ٌحمل خاصٌة إلكترونٌة جٌدة مقارنة مع HfTe2نقول أن 

التً تملك خاصٌة شبه معدن قد تكون ذات أهمٌة فً المجال الكهرو  HfTe2 الفجوة الطاقوٌة للسبٌكة

 ضوئً 

نظرا لصعوبة  و  أمر ضروري ، *mالكتلة الفعالة  ومن أجل التأكد من نوع الرابطة دراسة

 تعذر علٌنا دراستها   (Covid-19)لظروف الصحٌة الراهنةا
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 )ا(

 

 )ب(

 

-GGAبتقرٌب  )ا( المحسوبة HfS2للسبٌكة  DOSٌمثل كثافة الحالات : IV.11الوثيقة 

PBEsol  ب(و( TB-mBJ 
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 )ا(

 

 )ب(

  

-GGA بتقرٌب )ا( المحسوبة HfSe2للسبٌكة  DOSحالات ٌمثل كثافة ال:IV.11 الوثيقة

PBEsol ب( و( TB-mBJ 

 

 

 

 

 



 الفصل الرابع  النتائج والمناقشة

 النتائج والمناقشة

57 
 

 )ا(

 

 )ب(

 

 GGA-PBEsol         بتقرٌب )ا( المحسوبة HfTe2للسبٌكة  DOSٌمثل كثافة الحالات :IV.12 الوثيقة

 TB-mBJ )ب( و
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 خلاصة عامة



عامة خلاصة   

 

 

معتمدٌن HfX2 (X= S , Se ,Te ( والإلكترونٌة للسبائكٌوٌة قمنا فً هذا العمل بدراسة الخواص البن

فً الإطار  (FP-LAPW)فً الحساب على طرٌقة الأمواج المستوٌة المزادة خطٌا والكمون الكامل  

-لتحدٌد كمون تبادل. wien2kفً برنامج  ة( المدرجDFTالعام لنظرٌة دالٌة الكثافة )

ولتصحٌح قٌمة  (GGA-PBEsol)إستعملنا تقرٌب التدرج المعمم الخاص بالأجسام الصلبة VXCإرتباط

 .(  TB-mBjتقرٌب ) إستعملنا الطاقوٌةالفجوة 

 الخواص البنيوية :  

والمشتقة β  الإنضغاطٌة معاملو   cو  aلمعاملات البنٌوٌة من ثوابت الشبكة البلورٌةا حسابقمنا ب

لم ٌكن مهما إذ كانت معظم النتائج المتحصل  ة الحالةأن إختٌار معادل .β' الإنضغاطٌةالأولى لمعامل 

إختٌار معادلة . ولاكمال الحسابات تمالأربعة متقاربة جدا الحالة  علٌها لكل عنصر بمعادلات

 . وكانت النتائج كما ٌلً:Birch-Murnaghanالحالة

 ( قٌم ثوابت الشبكة(c /a,c,a التجرٌبٌةمتقاربة مع القٌم 

  إستبدال ذرة  عند ثوابت الشبكةتزاٌدS بذرةSe وTe 

 )قٌم معامل الإنضغاطٌةتزاٌد )تناقص β  عند إستبدال ذرة للسبائكS بذرةSe وTe 

 الإنضغاطٌة قٌم معامل المشتقة الأولى لمعامل تناقص β'  عند إستبدال ذرةللسبائك S بذرةSe وTe 

بالزٌادة أو  سواء%2مقاربة للتجربة بنسبة خطأ لم تتجاوز الشبكةثوابت ان النتائج المتحصل علٌها ل

  .صالح لحساب الخصائص البنٌوٌة (GGA-PBEsol)وبهذا نستطٌع القول أن تقرٌب  بالنقصان

 الإلكترونية:الخواص 

شرائط دراسة تداخل أو عدم تداخل الى  خواص الإلكترونٌةلل نتائج الحساب مناقشة  فً تطرقنا 

،وتمكنا من ملاحظة وجود الفجوة الطاقوٌة او عدم د المدروسة  اعصابتً النقل والتكافؤللمولالطاقة 

الى HfTe2 المادة ونصف ناقلة   مواد إلىHfSe2وHfS2المادتٌنحٌث تمكنا من تصنٌف  .وجودها 

كانت بعٌدة عن  (GGA-PBEsol)المحسوبة للفجوة الطاقوٌة بتقرٌب  قٌمال انغٌر نٌة.شبه معدمادة 

فً حالة وجودها ،وقد  قٌمة الفجوة الطاقوٌة لتصحٌح  TB-mBJتقرٌب ستعملنا ا، ف القٌم التجرٌبٌة

 .قٌم مقاربة جدا للقٌم التجرٌبٌة أعطى هذا التصحٌح



عامة خلاصة   

 

 ة لكلتا السبٌكتٌن ٌكثافة الحالات الكلٌة والجزئHfS2و   HfSe2مما   وجود الفجوة الطاقوٌة  كدؤت

  .ناقلة للسبٌكتٌنالالشبه ٌثبت الخاصٌة 

 للسبٌكة الخاصٌة شبه المعدنٌة كد دراسة كثافة الحالات ؤتHfTe2  وذلك لعدم وجود الفجوة

 .(E-EF)فً مستوي فارمً  عصابتً النقل و التكافؤ بٌن مدارات ضعٌف وجود تداخلو ب الطاقوٌة

   ان مساهمة المدار المتحصل علٌها  تبٌن ان دراسة منحنٌات  كثافة  الحالةd  للذرةHf  فً عصابة،

 .خصائص النقل ، ٌستحسن دراسةالنقل ، اكبر من بقٌة  المدارات

   عند الإنتقال منS   إلىSe   نلاحظ تناقص فً قٌمة الفجوة الطاقوٌة وتزاٌد فً كثافة الحالات

أحسن من HfSe2  هروضوئٌة لسبٌكةالإلكترونٌة فً عصابة التكافؤ لذا قد تكون الخصائص الك

HfS2. 

  سبٌكة HfTe2 تحمل خصائص إلكترونٌة جٌدة مقارنة بالسبٌكتٌنHfSe2وHfS2 وذلك لوجود

 .المجال الكهرو ضوئً جال النقل وشبه معدنٌة وقد تكون ذات أهمٌة فً مالخاصٌة ال

  السبٌكتٌنHfS2و HfSe2ا مواد مناسبة مة مما ٌجعلهٌبفجوة صغٌرة وحركة عال انتتمٌز

 .FETللترنزستورات الحقلٌة 

 

الخصائص  خصائص النقل و تعذر علٌنا دراسة (Covid-19) الراهنة  الصحٌة  الظروفضمن 

 .الكهروضوئٌة 

 

 

 

 



  ملخص   

 DFT) ) دالٌة الكثافة نظرٌة فً إطارالالكترونٌة  و البنٌوٌةالخواص بدراسة   منا ق ،فً هذا العمل

قمنا بإجراء هذه الدراسة وفق حساب المبدأ الأول بإستخدام HfX2 (X= S , Se, Te  )   للسبائك

-GGA)ضمن  التقرٌب ،(FP-LAPW)الكمون الكامل مع خطٌا المزادة  الأمواج المستوٌة طرٌقة 

PBEsol)   المدمجة فً برنامج المعدل للمواد الصلبةWien2k ارتباط -تبادل لمعالجة كمون ذلك و 

تم حساب المعاملات من ثوابت الشبكة ومعامل الإنضغاطٌة ومشتق معامل . لحساب إجمالً الطاقة

مع المعطٌات التجرٌبٌة و النظرٌة  تتوافق النتائج المتحصل علٌها  ،للحالة الأساسٌةالإنضغاطٌة  

لتصحٌح الفجوة   TB-mBJ تقرٌب  ، تم إستخدام الخواص الالكترونٌةبالنسبة لحساب المتوفرة. 

تتصرف  HfSe2و  HfS2ٌحسن وصف البنٌة الالكترونٌة. حٌث وجدنا ان المواد الطاقوٌة وجد انه 

 . بٌنماعلى الترتٌب  eV 1.037و  eV 1.61فاصل طاقوي غٌر مباشر قٌمته تصرف نصف ناقل ب

 . هو تصرف شبه معدن  HfTe2  وجدنا تصرف

 HfX2 (S,Se,Te=X)الالكترونٌة،  ، الخواصالشبكة ثوابت ، DFT الكلمات المفتاحية : 

،(GGA-PBEsol)  ، TB-mBJ 

Abstract  

In this work,we study the structural and electronig properties of alloys   

HfX2 (X= S , Se, Te) using the function density theory (DFT) as well as 

the linearly increased flat wave method with full potential (FP-LAPW),and 

to address the exchange and bond latency.to calculate the total energy , 

a new version of the generalized gradient approximation (GGA-PBEsol) 

integrated into the Wien2k program was adopted. The calculated crystal 

structure parameters for the base state are in good agreement with the 

available experimental and theoretical data . regarding the electronic 

properties , we found that the inclusion of a        TB-mBJ functional 

approximation for treatment the exchange and correlation potential 

improves the description of the electronic structure . we found thet the 

HfS2 and HfSe2 semiconductors have an indirect energy sepaeation of 

1.61 eV and 1.037 eV on the triple while the HfTe2 sub-metallic  



Masters key words : DFT , Network constants , electronic properties , 

HfX2 (S,Se,Te=X) , (GGA-PBEsol) , TB-mBJ 

Résumé 

Dans ce travail , nous étudions les propriétés structurelles et 

électroniques des alliages  HfX2 (X= S , Se, Te)  en utilisant la théorie de 

la densité de fonction (DFT) ainsi que la méthode des ondes planes 

linéairement augmentées à plein potentiel (FP-LAPW) et pour traiter les 

potentiels d’échange et de corrélation pour calculer Energie totale une 

nouvelle version de l’approximation de gradient généralisée (GGA-

PBEsol) intégrée au programm Wien2k a étéadoptée . les paramétres de 

structure cristalline calculés pour l’état de base sont en bon accord avec 

les données expérimentales at théoriques disponibles . concernant les 

propriétés électroniques , nous avons constaté que l’inclusion d’une 

approximation fonctionnelle TB-mBJ pour un traitement de latence 

l’échange et la corrélation améliorent la description de la structure 

électronique . nous avons constaté que HfS2 et HfSe2 sont des semi-

conducteurs avec une séparation d’énergie  indirecte de 1.61 eV et 

1.037 eV respectivement , tandis que HfTe2 est un semi métal .  

Mots clas : DFT, Constantes de réseau , Proprieties électroniques , HfX2 

(S,Se,Te=X), (GGA-PBEsol), , TB-mBJ 

 

 


