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Abstract

In our work, we conducted a theoretical study to calculate the structural, electronic
and optical properties of the two compounds: Cs2PtCI6; Cs2PbCI6

Within the framework of the density function DFT and using the Wien2K program,
which is based on the method of linearly increasing plane waves (FP-LAPW), this is
based on both the generalized gradient approximation GGA and the modified
approximation mBJ to calculate the exchange-correlation potential. With regard to
the structural properties, we determined the values of the lattice constant, the
compressibility coefficient and the cohesion energy. . And to understand electronic
behavior For each compound, we calculated and analyzed the electronic energy bands
and the total and partial electronic state density. At the end of our work, we
calculated the optical properties of both compounds, after calculating the real part and
the imaginary part of the dielectric function, and then extracting the rest of the optical
parameters such as absorption, refraction, reflection, extinction, electronic energy
loss, Optical conductivity.
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	تم اختيار أنصاف أقطار كرة MT لكل ذرة من ذرات المركبين:
	الخطوة الأولى هي تحديد قيم المعاملات (,𝑹-𝒎𝒕,  ., ,𝑹-𝒎𝒂𝒙.),𝑲-𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕..) في طريقةFP-LAPW
	لكل عملية حسابية نحدد المعاملات التالية:
	 اختيار قيمة ,𝑹-𝒎𝒕. (نصف قطر كرة MT) لذرات CS،Pb ،Cl، Pt
	 معامل ,𝑹-𝒎𝒂𝒙. يعطى بالعلاقة التالية:
	(1.III)          ,𝑹𝑲-𝒎𝒂𝒙.=,𝑹-𝑴𝑻.∗,𝑲-𝒎𝒂𝒙.
	 ,𝑹-𝑴𝑻. : أصغر قطر للكرة MT
	 ,𝑲-𝒎𝒂𝒙. : الشعاع النظامي للموجة المستوية.
	 ,𝑲-𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕. : عدد النقاط في منطقة بريلوان الأولى.
	الجدول يوضح القيم
	الجدولIII  1. قيم RMTxKmax وRMT لكل مكون ونقطة k لـ Cs2XCl6 (X=Pb, Pt) باستخدام GGA
	(k-point = 10000) للخصائص البصرية والحرارية
	.3. الخواص البنيوية للمركبينIII
	حساب الخصائص البنيوية مهم لدراسة أي مادة، لانها تتيح لنا استخدام النتائج المتحصل عليها في تحديد الخصائص الفيزيائية الأخرى. هذا الحساب يهدف الى تحديد حجم الخلية عند التوازن الموافق للحد الأدنى للطاقة.وكذلك حساب معامل الانضغاطية B ومشتقه الأول BP
	تعطى المعادلة Murnaghan كالتالي:[9]
	(2.III)    𝑬,𝑽.=,𝑬-𝟎.+,𝑩-𝑩′,,𝑩-′.−𝟏..,𝑽,,,,𝑽-𝟎.-𝑽..-𝑩′.−,𝑽-𝟎..+,𝑩-𝑩′.,𝑽−,𝑽-𝟎..
	حيث:
	𝑬,𝑽.: الطاقة الاجمالية كدالة الحجم V
	,𝑬-𝟎.: الطاقة الكلية في حالة توازن (الضغط ودرجة الحرارة عند الصفر).
	,𝑽-𝟎.: حجم توازن الشبكة الأولية
	B: معامل الانضغاط المعرف بالمعادلة:
	(3.III)          𝑩=,𝑽-𝟎.,,,𝝏-𝟐.𝑬-,𝝏𝑽-𝟐...
	,𝑩-′.: مشتق وحدة الانضغاط. ويتم الحصول عليه من خلال:                                  ,𝑩-′.=,𝝏𝑩-𝝏𝑷.
	الهدف من هذا العمل هو تحديد حجم الخلية Vعند التوازن ومنه إيجاد ثابت الشبكة الموافق للحد الأدنى للطاقة وكذلك حساب معامل الانضغاطية B ومشتقه الأول BP
	يمثل الشكل تغير الطاقة الكلية بدلالة الحجم للمركبين باستخدام تقريب GGA حيث يتم تحديد ثابت الشبكة عند التوازن الموافق للحد الأدنى للمنحنى E:
	الشكلIII. 2. تباين الطاقة كدالة لحجم Cs2XCl6 (X=Pb, Pt) مع تقريبيات GGA.
	نلاحظ من المنحنيان  أن قيمة الطاقة تتناقص تريجيا الى قيمة حدية دنيا Emin وتسمى القيمة الدنيا من ثم تعود الطاقة من جديد لتزداد كما أن قيمته تتوافق مع كثافة الحالة الأساسية للجسيمات ، اذ ان جميع الخصائص الفيزيائية مرتبطة بهذه الحالة . الجدول التالي يمثل...
	القيم المتحصل عليها لثابت الشبكة a، ومعامل الانضغاط B، والمشتقة الأولى BP  للمركب مدونة في الجدول التالي:
	الجدول 2.III. ثابت الشبكة المحسوب(a0)،معامل الانضغاط (B)،المشتقة الأولى( BP) الحد الأدنى من الطاقة E0
	نلاحظ من خلال الجدول أن النتائج المتحصل عليها متقاربة من النتائج التجريبية والطرق الأخرى في المركب Cs2PbCl6 بينما المركب Cs2PtCl6 تكون متقاربة نوعا ما.
	III . 4 .الخصائص الالكترونية
	للخصائص الالكترونية أهمية في المادة حيث تسمح لنا بتحليل وفهم طبيعة الروابط التي تتشكل بين العناصر المختلفة للمادة وتشمل هذه الخصائص ( عصابات الطاقة ، كثافة الشحنة وكثافة الحالة ).
	دراسة الخصائص الالكترونية للمركبات تسمح كذلك بتحديد ماهية المركب سواء كان عازلا أو ناقلا أو نصف ناقل,وكذلك تحديد الروابط بين ذراته وذلك للفهم الجيد للخصائص الفيزيائية للجسم.
	هذه العصابة تمثل في منطقة بريلوان الأولى للبنية  CFC بالشبكة المعكوسة وفق خطوط واصلة بين نقاط عالية التناظر.
	III .4.1 .منطقة بريليون
	يلعب مفهوم منطقة بريليوان دورا أساسيا لوصف الخصائص الالكترونية للبلورة اذ يرتبط مفهومها بظواهر الانعراج حسب لاوي أي يشترط في التداخل البناء أن تكون نهاية شعاع الموجة الواردة ترتكز على احدى المستويات المنصفة
	لشعاع الشبكة المعكوسة أي الشعاع الرابط بين المبدأ ومختلف عقد الشبكة المعكوسة . أصغر حجم محصور بين المستويات المنصفة تسمى منطقة بريلوان وعليه فهي تمثل خلية Seitz Wigner للشبكة المعكوسة أي جملة النقاط القريبة من النقطة  ويمكن انشائها كمايلي :
	نربط بين النقطة ونقاط كيفية من الشبكة المعكوسة والقريبة من نرسم المستويات المنصفة للاشعة الرابطة بينهما .نصل بين المنصفات ويكون الحجم المحصور بينهما هو منطقة بريلوان
	توجد منطقة بريلوان ذات رتب أعلى  تمثل مناطق الفضاء العكسي التي لها نفس الحجم والتي تبعد عن المبدأ بمسافات متزايدة.
	الشكلIII. 3.يمثل منطقة بريليوان :
	III.4 .2 .بنية عصابة الطاقة الالكترونية
	يعرف مانع الطاقة (فجوة الطاقة) بأنه الطاقة اللازمة لنقل الالكترونات من قمة شريط التكافؤ (Valence band maximum) الى أسفل شريط النقل (Conduction band minimum)،أوهي فسحة الطاقة الموجودة بين شريطي التكافؤ والنقل . وقد سميت بالممنوعة لانها مكان خالي من الح...
	تعد فجوة الطاقة واحدة من أهم الثوابت الضوئية في فيزياء أنصاف النواقل التي تحدد صلاحية أنصاف النواقل لتصنيع العديد من الأجهزة الالكترونية مثل الخلايا الشمسية والكواشف وغيرها. [12]
	نقوم بدراسة تغيرات الطاقة للالكترون بدلالة الشعاع الموجي في الفضاء المعكوس ، لايجاد المانع الطاقي الذي يمثل الفرق بين القيمة الحدية العظمى لعصابة التكافؤ والقيمة الحدية الصغرى لعصابة التوصيل في نفس النقطة (اتجاه مباشر) أو نقطتين مختلفتين (اتجاه غير مب...
	الشكل 3 يمثل بنية النطاق الالكتروني لـ Cs2XCl6 (X=Pb, Pt)  باستخدام GGA-mBJ .
	الجدولIII . 3. فجوة النطاق لـ GGA, GGA – mBJ Cs2XCl6 (X=Pb, Pt)
	الشكلIII. 4 . النطاق الإلكتروني لـ Cs2XCl6 (X=Pb, Pt) باستخدام GGA-mBJ
	نلاحظ من خلال بنية عصابة الطاقة التي حصلنا عليها بتقريب GGA-mBJ.وجود مانع طاقي مباشر بين أعلى قيمة لعصابة التكافؤ أدنى قيمة لعصابة النقل تقعان في النقطة 𝚪 لمنطقة بريليون للمركبين،اذ يمكن تصنيف المركبين بانصاف نواقل.
	مما هو متعارف عليه تقريب GGA يقلل من قيمة العصابة الممنوعة المحسوبة على القيمة التجريبية ، لهذا تبقى القيم المحسوبة كتقدير أدنى للقيم الحقيقية . نتائج العصابة الممنوعة التي وجدناها للمركبين في الجدول.
	القيمة الموافقة للعصابة الممنوعة للمركب ,𝑪𝒔-𝟐.,𝒑𝒃𝑪𝒍-𝟔.هيev 2,91 بتقريبGGA-mBJ  أما المركب ,𝑪𝒔-𝟐.,𝒑𝒕𝑪𝒍-𝟔. هي ev3
	III .4 . 3 .كثافة الحالات الالكترونية
	منحنيات كثافة الحالة الالكترونية تمثل عدد الحالات الالكترونية بدلالة الطاقة لتمثيل DOS أصل الطاقات ثابت بشكل عام على مستوى فارمي.
	كثافة الالكترون للحالة DOS هي واحدة من أكثر الخصائص الالكترونية اثارة للاهتمام في فيزياء المواد. في الواقع، تسمح لنا حسابات الحالة الالكترونية للحالات بتحديد التوزيع العام للحالات كدالة للطاقة ، ومعرفة الطبيعة والحالات المسؤولة عن الروابط ،ونوع التهجي...
	الشكل.III 5. كثافة حالات Cs2XCl6 (X=Pb, Pt) المحسوبة بواسطة GGA-mBJ
	من خلال تمثيل كثافة الحالات الكلية والحالة الجزيئية يمكن استنتاج النتائج التالية :
	المركب Cs2PbCl6:
	الشكل III .6: الكثافة الجزئية لحالات Cs2PbCl6 المحسوبة بواسطة GGA-mBJ
	من خلال تمثيل كثافة الحالات الكلية والحالة الجزئية يمكن استنتاج النتائج التالية :
	عصابة التكافؤ تتكون من 3مناطق تمتد من ev3-الى ev0 ، المنطقة الأولى تتمركز عند ev2- وتتشكل أساسا من مساهمة الحالات الالكترونيةcl-3p بشكل كبير مقارنة pb-6p ، وتتمركز المنطقة الثانية عندev1- وتتشكل أساسا من مساهمة cl-3p الكل كبير ،أما المنطقة الثالثة فتم...
	في المجال 0-2.5 تشكل فجوة ، بالنسبة لحزمة النقل فنلاحظ وجود منطقة واحدة مشكلة أساسا من مساهمة cl-3p وpb-6p بشكل متقارب.
	المركب Cs2PtCl:
	الشكل III. 7: الكثافة الجزئية لحالات Cs2PtCl6 المحسوبة بواسطة GGA-mBJ
	من خلال تمثيل كثافة الحالات الكلية والجزئية يمكن استنتاج النتائج التالية
	عصابة التكافؤ مكونة من 5 مناطق تمتد من ev4- الى ev 0 ،المنطقة الأولى تتمركز عند ev4- وتتشكل أساسا من مساهمة الحالات الالكترونية Cl-3p و Pt-5d بشكل متقارب ، وتتمركز المنطقة الثانية عند ev4.8- وتتشكل أساسا من مساهمة الحالات الالكترونية Pt-5d بشكل كبير و...
	III .5 .الخصائص الضوئية
	تعتمد أهمية فيزياء الحالة الصلبة للمواد على الخواص الضوئية مثل الامتصاص ، الانعكاس ،الانتشارولانبعاث[13]
	III .5 .1 .دالة العزل الكهربائي ε(ω)
	يمكن وصف الخصائص الضوئية للمادة بواسطة  خاصية دالة العزل الكهربائي ε(ω) ، هذه الخاصية تترجم استجابة الكترونات المادة الصلبة للاشعاع الكهرومغناطيسي ، ويمكن وصفها كدالة معقدة( ε(K،ω من الناحية المجهرية والتي تربط شعاع الحقل الكهربائي ,𝑬.والتحريض الكهرب...
	ε(ω): هي دالة العازل المعقدة التي تتم كتابتها على الشكل :
	(4.III)        𝜺,𝝎.=,𝜺-𝟏.,𝝎.+𝒊,𝜺-𝟐.,𝝎.
	,𝜺-𝟏.,𝝎.: الجزء الحقيقي والذي يترجم انتشارالضوء داخل المادة
	,𝜺-𝟐.,𝝎.: الجزء التخيلي يميز امتصاص المادة للضوء
	ان معرفة الجزء الجزء الحقيقي والجزء التخيلي لدالة العزل يجعل من الممكن حساب الثوابت البصرية الأخرى مثل معامل الامتصاص  ومعامل الانكسار 𝒏,𝝎. ، ومعامل الامتصاص 𝑰,𝝎. [15]
	الشكلIII .8 : الجزء التخيلي والجزء الحقيقي من دالة العزل لللمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6)
	من خلال الشكلIII) .8.e )والذي يوضح تغير أطياف الجزء التخيلي ,𝜺-𝟐.,𝝎. لدالة العزل في المجال الطاقوي من ev0 الى ev35للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) باستخدام GGA-mBJ حيث نلاحظ
	يبين طيف أن عتبة الامتصاص الأساسي الناتجة عن الانتقال الضوئي من أعلى نقطة من حزمة التكافؤ الى أدنى نقطة من حزمة النقل تبدأ عند حوالي ev 1.9 للمركب Cs2PbCl6، وev 2.5 للمركب Cs2PtCl6،تتبع عتبة الامتصاص بذروتان متمركزتان عند الطاقة ev 4 ev 4.5 للمركبين ع...
	من خلالالشكل III.8.d والذي يوضح تغير أطياف الجزء الحقيقي (التشتت) لدالة العزل في المجال الطاقوي من ev 0الى ev35 للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) باستخدام GGA-mBJ حيث نلاحظ:
	انعدام عند الطاقة للمركب Cs2PbCl6، وعند الطاقة للمركب Cs2PtCl6 يعني أن الانتشار منعدم عند هذه الطاقة للمركبين مما ينتج عنه امتصاص أعظمي ، وهذا منطقي لانه عندما يكون الامتصاص اعظمي يكون التشتت في حالته الدنيا.
	كما نلاحظ ظهور المنحنين بقيم سالبة مما يدل على ان المادة تتغير من سلوك عازل الى سلوك معدني.
	الشكلIII. 8:الجزء التخيلي ,𝜺-𝟐.,𝝎. والجزء الحقيقي ,𝜺-𝟏.,𝝎. من دالة العزل للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) باستخدام GGA-Mbj
	III .5 .2 . معامل الامتصاص  I,𝝎.
	يعتبر معامل الامتصاص 𝑰,𝝎. وحدة رئيسية وأساسية لتقييم المواد الالكتروضوئية ، فيحدث الامتصاص عندما
	يتسبب الفوتون الممتص من طرف المادة في قفزة الكترونية من حالة مشغولة في حزمة التكافؤ الى حالة فارغة من حزمة التوصيل ، لذلك فان العلاقة بين فجوة الطاقة  Eg ومعامل  الامتصاص I هي كالتالي[15] :
	(5.III)           𝑰=,𝑨,,𝑬−𝑬𝒈.-,𝟏-𝟐..-𝒉𝒗.
	A: يمثل ثابت التناسب الذي يعتمد على كثافة الحالات المرتبطة بامتصاص الفوتون
	E: طاقة الاشعاع في 𝒉.𝒆𝑽 ثابت بلانك 𝒗 تردد الاشعاع
	ان معرفة دالة العزل تمكننا من حساب معامل الامتصاص وذلك من خلال العلاقة :
	(6.III)         𝑰,𝝎.=,𝟐𝝅𝝎-𝒄.,,−𝑹𝒆,𝝎.+,𝜺.-𝟐..
	يوضح الشكلIII.9.معامل الامتصاص للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) باستخدام GGA-mBJ :
	الشكل III..9: معامل الامتصاص للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) باستخدام GGA-Mbj
	يمكن من تحديد اختراق مادة من الضوء بطول موجة معين قبل امتصاصها بواسطة معامل الامتصاص الضوئي كدالة لطاقة الفوتونات.نلاحظ أنه عند النقطة ev 2.5 يرتفع معامل الامتصاص للمركب Cs2PbCl6 والمركب Cs2PbCl6 عند القيمةev 2.9 وهي تقابل قيمة الفجوة، عتبة الامتصاص ...
	III .5 .3 .معامل الانكسار 𝒏,𝝎.
	يعرف معامل الانكسار بأنه النسبة بين سرعة الضوء في الفراغ (C) الى سرعته في الوسط ,𝒗.، ,𝒏=𝒄/𝒗.ويتميز بسرعة انتشار اشعاع أحادي اللون في المادة ويرتبط مباشرة بقيمة عازل المادة ، وهو الجزء الحقيقي من معامل الانكسار المعقد 𝒏,𝝎. [16]
	(7.III)        𝑵,𝝎.=𝒏,𝝎.+𝒊𝑲,𝝎.
	𝒏,𝝎.: الجزء الحقيقي لمعامل الانكسار المعقد (معامل الانكسار) ويعطى بالعلاقة :
	(8.III)    𝒏,𝝎.=,,,,,,𝜺-𝟐.𝟏,𝝎.+,𝜺-𝟐.𝟐,𝝎..-,𝟏-𝟐..+,𝜺-𝟏.,𝝎..-,𝟏-𝟐.../,𝟐.
	𝒌,𝝎.: الجزء التخيلي لمعامل الانكسار المعقد وهو معامل الخمود ويعطى بالعلاقة :
	(9.III)   𝒌,𝝎.=,,,,,,𝜺-𝟐.𝟏,𝝎.+,𝜺-𝟐.𝟐,𝝎..-,𝟏-𝟐..−,𝜺-𝟏.,𝝎..-,𝟏-𝟐.../,𝟐.
	ويتم تحديد الارتباط الموجود بين دالة العزل الكهربائي ومؤشر الانكسار المعقد من خلال علاقة (Kramer-Kronig). [17]
	𝜺,𝝎.=,𝑵-𝟐.
	نتائج معامل الانكسار للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) التي تم الحصول عليها موضحة في الشكل10.III.
	الشكل .III10: معامل الانكسار للمركبين (Cs2PtCl6, Cs2PbCl6) باستخدام GGA-mBJ
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