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 مقدمة عامة 

1 
 

  :مقدمة عامة     
ویمثل الإشعاع الشمسي الذي  ،على كوكب الأرض للطاقةتعتبر طاقة الشمس المصدر الرئیسي     

، یمكن أن فھي طاقة متجددة ووفیرةلذلك  العالمي،ضعف الاستھلاك  10 000تتلقاه الأرض أكثر من 

واستغلال الطاقة الشمسیة لم تغطي تماما كل احتیاجاتنا من الطاقة في المستقبل أو جزءا كبیرا منھا. 

ھذه الاستخدامات في  بسیطة، واخذتیكن ولید الیوم انما استخدمھا الانسان منذ القدم في تطبیقات 

  .أنظمة الطاقة الشمسیةالتوسع والتطور مع تطور 

مصطلح "  للبیئة، یتكونمن المعروف ان الطاقة الشمسیة الكھروضوئیة ھي الطاقة الأكثر صداقة 

تعني  "Voltaتعني الضوء "" Photoمن كلمتین: " PHOTOVOLTAIQUEئیة " الكھروضو

. [1] 1800لفیزیائي ألیساندرو فولتا مخترع البطاریة الكھربائیة في عام الكھرباء مشتقة من اسم العالم ا

وھو یشیر إلى تحویل الإشعاع الشمسي إلى كھرباء بواسطة الخلایا الشمسیة والوحدات الضوئیة على 

  مواد أشباه الموصلات، وھذا التحویل یسمى التأثیر الكھروضوئيأساس 

ان بعض  1839حیث اكتشف في سنة " Bacquerelیعود اكتشاف الخلایا الضوئیة الى العالم الفرنسي "

 المواد، تمبعد اجراء عدة تطورات على ھذه و المواد تنتج تیار كھربائي صغیر عند تعرضھا للضوء،

 ، ولكن1942مسیة مصنعة من طرف مجموعة من العلماء الأمریكیین في عام الإعلان عن اول خلیة ش

حیث اعتمد على الخلایا الشمسیة كمصدر رئیسي للكھرباء  1958لم یبدا الاستخدام الفعلي لھا الا في عام 

مختلف وقد بدا التفكیر الجدي في توسیع استخدام الخلایا الشمسیة لتولید الكھرباء ل الفضائیة.في التطبیقات 

   ]2[. 1975من عام  ابتداءالاستخدامات كبدیل عن المصادر التقلیدیة للطاقة 

المعرفة  ، حیث تمكننا ھذه الأخیرة منالطاقویةفیزیاء لتقدم تطبیقات الحسابات النظریة دعما كبیرا ل 

و لقد . المعقدةالدقیقة للجسم المدروس، بعیدا عن استخدام الوسائل التجریبیة أو الخوض في التجارب 

واھتم میكانیك الكم بدراسة خصائص بعض  تطورت نظریة میكانیك الكم انطلاقا من المیكانیك الكلاسیكي،

الذرات و الجزیئات، أما في الأنظمة المعقدة  المواد باستخدام معادلة شرودینجر وحلولھا لعدد محدد من

  ومن بینھا نظریة الدالة الوظیفیة للكثافة  ةتستخدم العدید من التقریبات للحصول على معلومات جد دقیق

DFT للأنظمة من خلال معرفة البنیة الإلكترونیة إیجاد الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة إلىو التي تھدف.  

على معادلة تعتمد ھذه الطریقة  (DFT) على نظریة الدالة الوظیفیة للكثافةھذا  عملنانا في اعتمدلقد 

 الاستعاضةیكمن في الدالة الموجیة، أي بدلا من استخدام الدالة الموجیة یتم  الاختلافولكن  شرودینجر

الإلكتروني مباشرة (دالة الكثافة الإلكترونیة)، والدالة الوظیفیة ھي عبارة عن دالة ینتج عن  عنھا بالتوزیع
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 المستویة وطریقة الامواج .الكثافةأي دالة الدالة، وبالتالي یتم اعتبار الطاقة تابع لدالة  أخرىحلھا دالة 

  .)FP-LAPW(الكامل والكمونخطیا  ةالمتزاید

تناولنا  حیث 4TiCuCrSللمركب والضوئیة الخصائص البنیویة والالكترونیة  العمل،درسنا في ھذا 

  أربعة فصول:

  الشمسیة.أساسیة حول الفعل الكھروضوئي والطاقة قمنا بدراسة  الاول:الفصل  

  DFT تطرقنا الى دراسة نظریة دالیة الكثافة الثاني:الفصل  

" والمدمجة FP-LAPW المزادة خطیا والكمون الكامل طریقة الأمواج المستویةدرسنا  الثالث:الفصل  

  .Wien2k في برنامج

 والإلكترونیةاجل دراسة الخصائص البنیویة  منوذلك قمنا بتحلیل النتائج ومناقشتھا  الرابع:الفصل 

 الموضع،تقریب كثافة  وكذا GGAالمعمم  تقریب التدرج التالیة:باستخدام التقریبات  وذألك والضوئیة

LDA یك جونسونرتقریب المعدل لبال و )LDA-mBJ( ,حول  ةمن اجل حصول على نتائج جید

 .الخصائص الالكترونیة وتحسین المانع الطاقي

  قمنا بتقدیم خلاصة عامة لمختلف ھذه النتائج. وفي الاخیر
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AM =1/COS0 

.1. I مقدمة:  

قاه ویمثل الإشعاع الشمسي الذي تتل ،الأرض على كوكب للطاقةتعتبر طاقة الشمس المصدر الرئیسي 

ن تغطي وفیرة، یمكن أو  متجددة   طاقة  لذلك فھي،  ضعف الاستھلاك العالمي 10 000الأرض أكثر من 

الیوم ة لم یكن ولید واستغلال الطاقة الشمسیتماما كل احتیاجاتنا من الطاقة في المستقبل أو جزءا كبیرا منھا. 

 معوالتطور  قدم في تطبیقات بسیطة  ،  واخذت ھذه الاستخدامات في التوسعاستخدمھا الانسان منذ ال انما

 تطور أنظمة  الطاقة  الشمسیة.

 .2. I الطاقة الشمسیة:  

1.2. I : الشمس  

موجودة على مسافة تناھز الأرض، ، حجمھا اكثر من ملیون مرة  من  حجم نجم  كوكب او  الشمس ھي     

الھیلیوم. درجة حرارة من  %25 ھیدروجین ومن ال %75 أساسا منتتكون وملیون كلم من الأرض .  150

ملیون طن من  564ملیون درجة في المركز، یتم تحویل  15، ویمكن أن تزید إلى  5800K ھاسطح

ملیون طن ھو الفرق في  4 عن  طریق الاندماج النووي ، ملیون طن من الھیلیوم 560الھیدروجین إلى 

 263.7.10التي تعطي طاقة في شكل إشعاع، تقدر بـ ،بروتونات الھیلیوم  والطاقة الملزمة بین الھیدروجین 

ھذا الإشعاع الذي یصل إلى الغلاف الجوي للأرض (الإشعاع  استطاعة. وفي ھذه الدرجة ذاتھا، تبلغ  ج/ثا

الغلاف الجوي، یتم امتصاص جزء من الطیف بواسطة . عندما یمر عبر 2واط/م 1366الشمسي الكلي) 

(امتصاص الأشعة فوق البنفسجیة) أو أبخرة الماء (امتصاص الأشعة تحت  2COو 3Oغازات مختلفة مثل 

  .توزیع الإشعاع الشمسي  )I-1( . ویبین الشكل]1[الحمراء) 

تقلیل الطاقة الشمسیة المتاحة إذاً الطیف الشمسي یختلف بین الفضاء وسطح الكرة الأرضیة. وھكذا، یتم 

كتلة الھواء  ھذا على سطح الأرض، اعتمادا على المسافة التي تعبرھا في الغلاف الجوي من الإشعاع یسمى

  ووفقا للزاویة بین الإشعاع العمودي والشمسي. 

  

       : كتلة الھواء تصبح
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  امتصاص الإشعاع الشمسي من انبعاثھ حتى یصل إلى سطح الأرض عرض:  I.1الشكل

 

 

  

  

  

  

 AM1.5و  AM0 أطیاف الاشعاع الشمسي:  I.2الشكل

 

كمرجع  AM1.5 (Global)یتوافق مع الطیف خارج الأرض، وقد تم تعریف  AM0ویعني تعریفھ أن     

، ویأخذ في الاعتبار الإشعاع ]2[درجة  48.2وزاویة  1.5دولي، وھذا الطیف المقابل للكتلة الھوائیة 

  . I-2المباشر وكذلك الإشعاع المنتشر. ویقارن المنظاران في الشكل 

2.2.I  الطاقة الشمسیةأھمیة  و خصائص:  

     لتالیة :أھمیة كبیرة في جمیع جوانب الحیاة ، نذكر منھا النقاط اطاقة الشمسیة لل   
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  حیث المخزون  الشمس منبع لا ینتھي  وكمیتھا، من مخزونھا حیثالطاقة الشمسیة طاقة ھائلة من

من الطاقة ،ومن حیث كمیتھا ما یصل الى الأرض من الاشعة یعادل عدة اضعاف من الاحتیاجات 

  . البشریة للطاقة 

  على البیئة. تأثیرھاتعد ھذه الطاقة مصدرا نظیفا من حیث  

 ) 2كثافة الطاقة القصوى التي یتم تلقیھا على مستوى الأرضm/1kW منخفضة، لذلك فإننا (

وھي متقطعة ومتغیرة بسبب بالتناوب لیلا ونھارا، والاختلافات الموسمیة  ندعوھا الطاقة المنتشرة.

أضعاف الطاقة التي  104تتمیز بالوفرة، وكوكبنا یتلقى أكثر من  . والیومیة في ضوء الشمس

  تستھلكھا البشریة.

  ،الطاقة في أشكال  ویرجع فقدانالطاقة التي یتلقاھا سطح معین غیر قابلة للاسترداد في مجملھا

  موصلة، الحمل الحراري أو الاشعاع.

  ھناك تقنیات مختلفة لالتقاط بعض من ھذه الطاقة: الطاقة الشمسیة الحراریة، والطاقة الشمسیة

 الدینامیكا الحراریة والطاقة الشمسیة الكھروضوئیة.

  

3.2. I   الشمسیة الكھروضوئیة الطاقة:  

یتكون مصطلح " من المعروف ان الطاقة الشمسیة الكھروضوئیة ھي الطاقة الأكثر صداقة للبیئة ،  

تعني  "Voltaتعني الضوء "" Photoمن كلمتین: " PHOTOVOLTAIQUEالكھروضوئیة " 

. [3] 1800لفیزیائي ألیساندرو فولتا مخترع البطاریة الكھربائیة في عام الكھرباء مشتقة من اسم العالم ا

وھو یشیر إلى تحویل الإشعاع الشمسي إلى كھرباء بواسطة الخلایا الشمسیة والوحدات الضوئیة على أساس 

  مواد أشباه الموصلات، وھذا التحویل یسمى التأثیر الكھروضوئي.

3. I ھروضوئیة :نبذة تاریخیة  حول  الخلایا الك 

ان بعض  1839حیث اكتشف في سنة " Bacquerelیعود اكتشاف الخلایا الضوئیة الى العالم الفرنسي "

بعد اجراء عدة تطورات على ھذه المواد ،تم و المواد تنتج تیار كھربائي صغیر عند تعرضھا للضوء،

،  ولكن لم 1942الإعلان عن اول خلیة شمسیة مصنعة من طرف مجموعة من العلماء الأمریكیین في عام 

حیث اعتمد على الخلایا الشمسیة كمصدر رئیسي للكھرباء في  1958یبدا الاستخدام الفعلي لھا الا في عام 

لتفكیر الجدي في توسیع استخدام الخلایا الشمسیة لتولید الكھرباء لمختلف التطبیقات الفضائیة . وقد بدا ا

   ]4[. 1975الاستخدامات كبدیل عن المصادر التقلیدیة للطاقة ابتداءا من عام 
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3. I  1.:مبدا عمل  الخلیة الكھروضوئیة  

الضوئیة ھي محولات الطاقة، وتتألف من مادة أشباه الموصلات التي تمتص الطاقة الخفیفة وتحول الخلایا 

مباشرة إلى التیار الكھربائي وعناصر أخرى. في الواقع، یعتمد إنتاج الطاقة الكھروضوئیة على خصائص 

أكبر من عرض  � �ℎ=  photonمواد أشباه الموصلات. ھذه الأخیرة قادرة على استیعاب فوتونات الطاقة  

ھي على التوالي الطاقة القصوى  Ev ،Ec مع  ]v�−  c�=  g� ]5الفرقة المحظورة: على سبیل المثال 

من الفرقة التكافؤ والحد الأدنى من الفرقة ، على سبیل المثال ھو قیمة عتبة مناسبة لكل مادة من أشباه 

  بیقات الكھروضوئیة.الكترون فولت للتط 1.8إلى  1الموصلات وتتراوح من 

  I.3یظھر مخطط نطاق الطاقة لأشباه الموصلات في الشكل 

  

  : مخطط نطاق الطاقة لأشباه الموصلات I.3 شكلال

في أشباه الموصلات ، تكون المقاومة متوسطة بین تلك الخاصة بالموصلات و العوازل. ھناك نوعان من   

عندما    وھذا حسب  نوع الحاملات الغالبة (الإلكترونات أوالثقوب). pوالنوع  nأشباه الموصلات: النوع 

یدخل الضوء إلى أشباه الموصلات ، توفر فوتوناتھ الطاقة اللازمة التي تسمح للإلكترونات في نطاق التكافؤ 

بالتحرر والتحرك نحو النطاق التوصیل في مادة أشباه الموصلات وبالتالي یخلق زوجًا من الثقوب 

  ترونیة.الإلك

  ) I) . 4یتم تمثیل التفاعلات المختلفة بین الفوتون وأشباه الموصلات في الشكل 
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  : مختلف التفاعلات بین الفوتون واشباه الموصلاتI.4 شكلال

ومع ذلك ، فإن المواد أشباه الموصلات وحدھا لا تولد الحالة الكھربائیھ. إذاً، فإن التأثیر الضوئي یظھر 

(سلبي) ، ویشار إلیھ باسم  n(موجب) و doped pنفسھ عندما یتم امتصاص الفوتون في أشباه الموصلات 

بدلا من أشباه الموصلات البسیطة لإنشاء تیار. الحقل  p-n)، لذلك یتم استخدام تقاطع n-p(أو p-nتقاطع 

) حیث تفصل الإلكترونات والثقوب. ZCEشحنة الفضاء ( الكھربائي الذي شكلھ ھذا التقاطع والحاضر في

والثقوب إلى المنطقة  nكل نوع من الناقل إلى المنطقة حیث ھو حامل الأغلبیة (الإلكترونات إلى المنطقة 

p  5ویبین الشكل.I  رسماً بیانیاً للتقاطعp-n.  

  

  

  

  

  

  

  p-nالتقاطع  مخطط   I.5 شكلال

)  تستخدم كمادة تمتص الضوء، یتم nأو  pفي الخلیة شمسیة یكون واحدا فقط من اثنین من مكونات تقاطع (

  إجراء الاتصال الأمامي  بشبكة والتلامس الخلفي یحتل الجانب الخلفي بأكملھ من الخلیة. 

  .البنیة القاعدیة للخلایا الشمسیة الكھروضوئیة  I.6یوضح الشكل 
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  البنیة القاعدیة للخلایا الشمسیة الكھروضوئیة I.6 شكلال

  

من أجل إنتاج المزید من الطاقة، یتم الجمع بین الخلایا على التسلسل  أو التفرع مع تشكیل وحدة نمطیة أو 

  لوحة.

4.I الجھد–خصائص التیار )I-V:(  

للخلیة الشمسیة من دون أي اشعاعیة (خاصیة الاظلام) تتوافق معى الخاصیة الممیزة الخاصیة الممیزة 

 I fhoto، وعند سقوط  الاشعة على الخلیة الشمسیة تتزحزح ھذه الخاصیة بمقدار التیار الضوئي )1للدایود(

سیة بتوصیل مقاومة في الاتجاه المانع لمرور التیار (خاصیة الإضاءة ) .ویتم إیجاد ھذه الخاصیة للخلیة الشم

      حمل متغیرة والرسم بیانیا بین التیارات والجھود الكھربائیة الناتجة لقیم مختلفة.  

)I. 1( oc.Vsc=IoptP             

  ]V(I ]5(ویستند تعریف معلومات الخلیة على العلاقة 

  I.7.الموضح في الشكل لإضاءة معینة مثل ما یقدمھ المنحنىا
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  توتر لخلیة كھروضوئیة-خصائص التیار  I.7 شكلال

ھو الجھد الذي یتوافق مع انعدام التیار. یتم الحصول علیھ بربط فولتمتر  )COVجھد الدارة المفتوح (

  مباشرة بأطراف  الخلیة.

ھو التیار الذي یتوافق مع انعدام الجھد. یتم الحصول على قیمتھ عن طریق  )CCIالتیار القصیر الدائرة (

  أمبیرمتر في محطات الخلیة. توصیل

الطاقة الأعظمیة  المثالیة ھي النقطة التي توافق القیمة الاعظمیة لناتج جداء الجھد والتیار. یتم قیاس ھذه 

  النقطة في اطراف الخلیة الكھروضوئیة بالواط.

  

�max ��é��� = ��� × ���                                 (2.I)                      

  ) بالعبارة :ffیتم تعریف عامل الشكل (

�� =
����

������
=

������

������
                                                 (3. I)   

   

   ) إلى كفاءة التحویل في الطاقة ویتم حسابھا من العلاقة التالیة :ηیشیر المعامل (

η=
��������

���
                                                                (4. I)                           
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إستطاعة الضوء الساقط. تعتمد كفاءة الألواح الشمسیة على الموقع الجغرافي ، والغطاء السحابي ،  ��P مع

  والوقت من العام ، وما إلى ذلك. 

) ھي نسبة عدد الإلكترونات في الدائرة الخارجیة وعدد الفوتونات الساقطة E (QEالخارجیة (( كفاءة الكم

  ویتم تعریفھا من خلال:

  
   

eشحنة الإلكترون :  

hثابت بلانك :  

cسرعة الضوء :  

λالطول الموجي : 

I. 5 : أنواع الخلایا الشمسیة 

الثاني ،الثالث . الجیل الاول  ،تصنف الخلایا الشمسیة حسب الأجیال (تطورھا) الى خلایا الجیل الأول 

،خلایا الجیل الثاني ھي خلایا شمسیة  من السیلیسیوم البلوريخاص بالخلایا القائمة على رقاقة مصنوعة 

         تلفة من المولدات الضوئیةنلخص ھنا الأنواع المخ  السیلیسیوم غیر المتبلوررقیقة الطبقات ،تشمل 

Cdte  وخلایاCIGS ، الجیل الثالث من الخلایا الشمسیة یتضمن عددا من تقنیات الطبقات الرقیقة الحدیثة

من بین انصاف النواقل الحدیثة نذكر العضویة والغیر عضویة وكذالك الھجینة التي تشمل كلا ، 

  . [7]    النوعین
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.I 5.1 الشمسیة السیلیكونیة المتبلورة  الخلایا:  

غالییة الوحدات الشمسیة الموجودة في السوق الیوم مصنوعة من السیلیكون،حسب بعض التقدیرات بنسبة 

.ومعى ذالك ،یمكن للسیلیكون ان یتخذ اشكالا مختلفة .تتمیز الاختلافات بدرجة نقاء  90%تصل  ل 

السیلیكون ،بحیث انھ كلما زاد نقاء السیلیكون زادت كفاءة الخلایا الشمسیة  في تحویل الاشعاع الشمسي 

] 8[لیكون البلوري . الى كھرباء.غالبیة الخلایا الشمسیة القائمة على السیلیكون في السوق ،تتكون من السی

 ھناك نوعان من ھذه الخلایا:

2.5.I بلور : تأحادیة ال الخلایا الشمسیة السیلیكونیة 

 ] single-crystal silicon]8  او  Monocystalline silicnoتسمى أیضا 

ة وھو سیلیكون نقي للغایة أحادي البلور،تم تصنیع اول خلیة شمسیة متوفرة في تجاریا من السیلیكون 

ثم یتم نشر ھذه   ]9[المنصھر مما یخلق سبیكة اسطوانیة . siلتحضیر ھذه الأخیرة یتم سحب بلورة من 

بعد إضافة طبقة مضادة  . المطلوبة  PNالوصلة  لإنشاءالبلورة میكانیكیا في شرائح رقیقة مصقولة ومطعمة 

 معللانعكاس و اتصال المعادن الامامیة و الخلفیة یتم في النھایة توصیل الخلیة وتعبئتھا جنبا الى جنب 

تجعل درجة نقاء السیلیكون العالیة من ھذا النوع من .]9[العدید من الخلایا الأخرى في لوحة شمسیة كاملة 

فاءة ،كما یتمیز ھذا النوع من الخلایا بعزل عالي وتحتل مساحة الالواح الشمسیة واحدا من اعلى معدلات الك

اقل وتدوم أطول مما یجعلھا اغلى من نظیراتھا الكریستالیة .وھي تمیل أیضا انھا اقل تاثیرا بدرجة الحرارة 

.]8[  

  



 حول الطاقة الكھروضوئیة الفصل الأول                                                             معلومات أساسیة

 

13 

 

 

  . بنیة خلیة شمسیة احادیة التبلور 3.5الشكل 

3.5.I  البلورات:ة متعددالخلایا الشمسیة  

 ازرق، وھيیمكن تمییز ھذا النوع بسرعة لان الخلایا تكون مربعة الشكل ولا یتم قطع زوایاه لھ مظھر 

تتضمن ھذه "Siemens"من خلال عملیة تنقیة كیمیائیة تسمى  ]8[مصنوعة من ذوبان السیلیكون الخام.

  في درجات حرارة عالیة . Siالعملیة تقطیر مركبات السیلیكون وتحللھا الى 

عملیات  الضوئیة، باستخدامناتج عن صناعة الطاقة ) (UMG-Siیوجد أیضا السیلیكون المعدني المطور 

انتاجھ لصناعة الالكترونیات یحتوي  متعدد السیلیكون  الكیمیائیة عندالتنقیة المعدنیة بدلا من عملیات التنقیة 

السیلیكون متعدد البلورات من الدرجة ، في حین ان  )PPB(على مستویات شوائب اقل من جزء واحد من 

  ]10[ . یكون اقل نقاء بشكل عام )SoG-Siالشمسیة (
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بنیة خلیة شمسیة متعددة البلورات 2. 5الشكل  
 
 

 4.5.I الخلایا الشمسیة من الشرائح الرقیقةTFSC):(  

تجاریا ،بما في ذالك یوجد العدید من التقنیات والمواد لتصنیع الخلایا الشمسیة ذات الطبقات الرقیقة 

)CdTe)و (CIGSوال (Si  غیر المتبلور وغیرھا. حیث انھ یتم تصنیعھا بوضع طبقة رقیقة او اكثر من

   ]11[الزجاج او البلاستیك او المعدن.او النحاس على مسند مثل  Siالمواد الكھروضوئیة مثل 
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بنیة الخلایا الشمسیة الرقیقة 6.3الشكل      
 

 

5.5.I  متبلور غیر ال الشمسیة من السیلیكونالخلایا:  

استخدمت الخلایا الشمسیة ذات الطبقات الرقیقة المصنوعة من السیلیكون الغیر متبلور بدایة في التطبیقات 

   ]7[حاسبة وغیرھا. الآلاتالصغیرة.بما في ذالك 

حیث انھ یتم تشكیل الواح السیلیكون الغیر متبلور عن طریق ترسیب غازي لطبقة رقیقة من مادة السیلیكون 

میكرومتر على مسند او ركیزة مثل الزجاج او المعدن. الشبكة البلوریة ھنا في ابسط 1یبلغ سمكھا حوالي 

كون البلوري مردود تحویل ، في حین یحقق السیلیp-i-nاشكالھا تحتوي على تسلسل واحد من الطبقات 

تقریبا . المیزة الرئیسیة للخلایا   7%تقریبا ویصل مردود الخلایا الشمسیة الغیر متبلورة  18بنسبة %

  ]13][12[الشمسیة الغیر متبلورة ھي تكالیف تصنیعھا المنخفضة مما یجعلھا تنافسیة للغایة.

  

  خلیة شمسیة من السیلیكون الغیر متبلور 3.7الشكل     

6.5.I التیلیورید  كادمیوم الخلایا الشمسیة من:  

مصممة  CdSeو  CdSو  CdTeأشباه الموصلات القائمة على الكادمیوم مثل: ھي طبقة رقیقة من 

خلایا تیلوراید الكادمیوم كفاءة تحویل عالیة إلى حد  ]24[. لامتصاص وتحویل ضوء الشمس الى كھرباء
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، وھو ما یفسر على الأرجح نجاحھا الحالي. یستخدم الكادمیوم تیلوراید كأشباه  ]13[٪ 21ما تبلغ حوالي 

میكرومتر من  8إلى  1، ویوفر استخدام الأخیر العدید من المزایا للخلایا ؛ یكفي فقط  Pموصلات مخدرة 

CdTe لامتصاص كمیة كبیرة من الضوء. وقد واجھ ھذا القطاع صعوبات أھمھا: وجود مادة الكادمیوم 

  وھي مادة سامة للإنسان والبیئة.

  

  

  

  

  CdTeرسم بیاني یوضح الطبقات الخمسة التي تتكون منھا الخلایا الشمسیة  4.8الشكل 

7.5.I :الخلایا الشمسیة المتبلورة الشریطیة  

الخلیة الشمسیة الھجینة العضویة ھي احد أنواع الالواح الشمسیة،التي لا تزال في مرحلة البحث وقد 

فریق من الخبراء في جامعة فاندربیلت.والفكرة الكامنة وراء التكنولوجیا الجدیدة ھي الاستفادة من اكتشفھ 

وھو مجمع بروتین نشط ضوئي یقع في غشاء تیلاكوید ،لاعادة انشاء  ]8[ البناء (التركیب الضوئي)

ھذه الخلایا ،  الشمسیة العملیة الطبیعیة لعملیة البناء الضوئي للحصول على كفاءة اكبر في تحویل الطاقة 

الشمسیة الھجینة العضویة ھي نوع جدید من الطاقة المتجددة تعمل على محاكاة العملیة الطبیعیة لعملیة 

  ]13] [12[. البناء الضوئي 
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  خلایا شمسیة شریطیة متعددة الطبقات 5.9الشكل  .1

 6.I الطاقة الكھروضوئیة إیجابیات وسلبیات :  

  ]51[تتمتع التكنولوجیا الكھروضوئیة بعدد من المزایا 

  الإیجابیات: )أ

  عامًا من قبل معظم الشركات المصنعة. 30الى  25لمدة  تدوم لفترات طویلة حیث تبقى فعالیتھا 

  لا تحتوي على أجزاء متحركة ، مما یجعلھا مناسبة بشكل خاص للمناطق النائیة. ھذا ھو ثابتة فھي

 المركبات الفضائیة.سبب استخدامھ على 

  تسمح الطبیعة المعیاریة للألواح الكھروضوئیة بالتجمیع البسیط والقابل للتكیف مع احتیاجات الطاقة

  المختلفة.

  تكالیف تشغیلھا منخفضة للغایة بسبب انخفاض الصیانة ولا تتطلب وقوداً أو نقلاً أو موظفین

 متخصصین للغایة.

  الطاقة الشمسیة ھي طاقة نظیفة للغایة.توفیر عامل الأمان البیئي حیث ان 

 السلبیات : ) ب

  ].15[ومع ذلك ، فإن النظام الكھروضوئي لھ عیوب 

 .یتضمن تصنیع الوحدة الكھروضوئیة تقنیة عالیة ویتطلب استثمارات عالیة التكلفة 

 .احتلال مساحة للمنشآت الكبیرة 

 .لا یمكنھا انتاج الطاقة في اللیل  

  28للوحدة منخفضة (الحد النظري لخلیة السیلیسیوم البلوریة ھو كفاءة التحویل الفعلیة(٪ 

  عندما یكون تخزین الطاقة الكھربائیة في شكل كیمیائي (بطاریة) یجب استخدامھا على الفور ،لانھ

 ضروریاً ، تزداد تكلفة المولد الكھروضوئي.
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7.I   للخلایا الكھروضوئیة:  الجانب البیئي  

، إنتاج الكھرباء الكھروضوئیة خالٍ من التلوث على المستوى المحلي وكذلك على المستوى العالمي یعتبر    

الاحتباس الحراري ، ویمكن دمجھ بسھولة في البیئة. ھذه الخصائص تجعل الخلایا  بحیث لا ینتج عنھا 

والطویل لإنتاج الكھرباء على المدى المتوسط  ملائمةالكھروضوئیة واحدة من أكثر الخلایا الواعدة والأكثر 

  .] 16[ في كل من البلدان الغنیة (منظمة التعاون والتنمیة في المیدان الاقتصادي) والبلدان النامیة العالمي،

، قبل إنتاج الكھرباء ، یتطلب تصنیع وتركیب ثم تفكیك وإعادة تدویر المعدات الھالكة قدرًا معیناً من  الا انھ

الطاقة ، والتي یجب أولاً "سدادھا" مقابل استخدام المعدات. یمكن أن تكون الكھرباء الكھروضوئیة متجددة 

  ونظیفة.

  لـنظام الضوئیة:من المثیر للاھتمام تذكر مؤشرین لتقییم البصمة البیئیة 

  .عدد سنوات استرداد الطاقة التي یستغرقھا النظام للتعویض محتوى الطاقة اللازم لتصنیعھا وتركیبھا.1

  

  . معامل الأداء: عدد مرات النظام الكھروضوئي سوف تسدد محتواھا من الطاقة على مدى عمرھا.2

8.I :وحدات كھروضوئیة  

وات) وھي ھشة للغایة وحساسة للعناصر الخارجیة. لاستخدام  3تطور خلایا طاقة منخفضة نسبیاً (حوالي     

الطاقة الكھروضوئیة على نطاق واسع ، یتم توصیل الخلایا معاً في سلسلة لزیادة الجھد وبالتوازي لزیادة 

  ].17[ باستخدام بولیمر Tedlarالتیار. ثم یتم تغلیفھا بین لوح زجاجي وصفیحة 
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  : تكوین وحدة فلطائیة ضوئیة بلوریة من السیلیسیومI.9الشكل 

  

 200خلیة بقوة  72وتحتوي على  2مم  808×  1580یبلغ حجم الوحدات النمطیة الأكثر شیوعًا 

مم) حتى الطرُز ذات  100× مم  100واط. توجد وحدات بأحجام مختلفة تتراوح من خلیة واحدة(

 Wp 300). حالیًا ، یتم تطویر وحدات Wp 580كجم لـ  117( 1645×  2631التكامل الأمامي 

  السوق.وأكثر في 

 
  

  : أنواع مختلفة من الوحدات الكھروضوئیةI.10الشكل 

  

إن المظھر الجانبي لخاصیة الجھد الحالي للوحدة الكھروضوئیة ھو نفسھ الموجود في الخلیة 

الكھروضوئیة. نظرًا لأن الخلایا متصلة في سلسلة ، یتم إضافة الفولتیة لكل خلیة. وبالتالي ، فإن خاصیة 

  الجھد الحالي للوحدة الكھروضوئیة تزداد. 

9.I الكھروضوئیة إعادة تدویر الألواح:  

ویتم استخدام الزجاج عامًا).  30إلى  25الوحدات قابلة لإعادة التدویر في نھایة عمرھا الافتراضي (بعد 

. تعمل عملیة إعادة التدویر ھذه على تقلیل تكلفة الطاقة للوحدات التالیة ، والالمنیوم والسیلیسوم مرة أخرى 

  ].18[حیث لم یعد جزء من عملیات الاستخراج والتكریر ضروریًا 

طن ، في مواجھة ھذه المشكلة  35000، تقدر الكمیة السنویة للنفایات المراد معالجتھا بـ  2020بحلول عام 

  .، یھتم منتجو اللوحات بإدراج إعادة تدویر الألواح في تفكیرھم
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  :الخاتمة  

نظیفة ومتجددة الشمسیة الكھروضوئیة كطاقة  الطاقةفي ھذا الفصل ، قدمنا دراسة عامة مبسطة حول      

فاستخدامھا في الأساس كبدیل للطاقة التقلیدیة ،و ، حیث تعتبر ھذه الأخیرة مصدرا جذابا للطاقة  للمستقبل.

الكھروضوئیة وخصائصھا الحالیة والجھد ،  لمحة عامة عن مبدأ التشغیل الأساسي للخلیةأیضا  ناقدم

وفي الأخیر لكل طاقة مزایا وعیوب ، ومعى التقدم الكبیر  لطاقة الشمسیة.ل وكذلك أنواع الخلایا المختلفة

الذي احدثتھ  تكنولوجیا الطاقة المتجددة والخلایا الشمسیة وتنوع تطبیقاتھا ، فھي بالتالي مادة مفتاحیة 

  للتقدم التكنولوجي معى  باقي تقنیات انتاج الطاقة النظیفة.
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 1. Ⅱمقدمة :  

كثر الطرق المستخدمة في الحسابات الكمیة للبنیة الالكترونیة للمادة أمن   DFTالكثافة  دالیة نظریة     

  في فیزیاء المواد المكثفة .  )الذرات الجزیئات و المواد الصلبة(

الخفیفة فان وصف ھذه الجملة  ن الخواص الفیزیائیة للمادة الصلبة مرتبطة بدینامیكیة الجسیماتأبما    

حركیة ھذه الجملة من الجسیمات الخفیفة في میكانیكا الكم  الكمي. توصفیتطلب استخدام قوانین المیكانیك 

  الزمن.المستقلة عن  رشرود ینغبواسطة معادلة 

 DFTالكثافة  دالیة  ) مستعصیة الحل حسابیا، لذلك تستخدم نظریةSchrödinger( رشرود ینغمعادلة   

  .الكم الأساسیة معادلات میكانیككوسیلة ریاضیة من أجل حل 

 .2. Ⅱللبلورة رشرود ینغ معادلة :  

جسیمات أخف (الإلكترونات) والثقیلة  من كنظام واحد یتكون اعتبارھاكل الأجسام البلوریة نستطیع      

 :[�](الأنویة). والحالة المستقرة للجسیمات توصف بمعادلة شرودینغر

�� = ��                                                                                          (� − Ⅱ) 

  عن الزمن مستقلة تكون شرودینغر معادلة السكون حالة في

�� (�,�) = �� (�,�)                                                                     (� − Ⅱ) 

   و تتعلق بكل إحداثیات (أنویة+إلكترونات) ھي الدالة الموجیة �

 E ھي القیم الذاتیة الموافقة  

H  مؤثر الھاملتونیان للبلورة حیث یكون مؤلف ً من الطاقة الحركیة لكل الجسیمات وطاقة التفاعل فیما بینھا،  ا

  حیث یكتب في غیاب الحقل الخارجي علي الشكل :

� = ��� + ��� + ��� + �� + ��                                                       (� − Ⅱ) 

      

 �� = �
��

�

���
=

�

�� �

�
− ℏ�

���

�

�� �

∆�                                                           (� − Ⅱ) 

1- Te  حیث ,الطاقة الحركیة للالكترونات me .كتلة الالكترونات  

  �� = �
��

�

�� �
=  �

− ℏ�

�� �

 �

�� �

�

�� �

∆�                                                        (� − Ⅱ) 

2- Tn  حیث الحركیة للانویةالطاقة،   Mn.كتلة الانویة  
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��� =
�

�
.

�

����
�

��

│ �����⃗ − �����⃗│
�� �

                                                         (� − Ⅱ) 

    

  .  j,iالإلكترونین المسافة بین ��r⃗الكترون ،حیث –طاقة تفاعل الكترون  -3 

    

��� =
�

����
� −

����

���⃗� − ���⃗��
�,�

                                                         (� − Ⅱ) 

�⃗��نواة ،حیث  -طاقة تفاعل الكترون -4 − ��⃗�   . iو الإلكترون αالمسافة بین النواة �

 

��� =
�

����

�

�
�

������

����⃗� − ���⃗��
�� �

                                                     (� − Ⅱ) 

�⃗���،حیث نواة   -طاقة تفاعل نواة -5  − ��⃗�   . �,αالمسافة بین النواتین �

  

   :التالي النحو على ھاملتون كتابة یمكن

� = �
− ℏ�

���

�

�� �

∆� + �
− ℏ�

�� �

 �

�� �

∆� +
�

����

� −
����

���⃗� − ���⃗� �
�,�

          (� − Ⅱ)   

+
�

����

�

�
�

���� ��

����⃗� − ���⃗� �
�� �

+
�

�
.

�

����

�
��

│ �����⃗ − �����⃗│
�� �

      

  

 :mكتلة الالكترون الحر . 

: e. الشحنة العنصریة 

 M من كتلة الاكترون 310الى 310 :كتلة النواة وتساوي m.  

  

�)3على  )1.1(تحتوى معادلة شرودینغر    + لمول واحد  عدد الذرات في البلورةNا،حیث متغیر ��(1

عدد المتغیرات سیكون  فان Z=14وبوضع ذرة ،  5×2210من البلورات  ���1من الذرات ،فنجد في 

مستحیلة الحل إلا من خلال عدد من  و بھذه الكیفیة معادلة شرودینغر .]2[متغیرا 2× 2410مساویا ل

  حتى تصبح قابلة للحل. عموما ،یتم ادخال ثلاثة تقریبات على ثلاث مستویات مختلفة. ،التقریبات
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Ⅱ. 3.  ابنھایمر-بورن  تقریبالأول :المستوى merOppenhei-nrBo:  

 العالمان طرف من تبسیطھا تم حیث ،نھا معقدةلأ التحلیلیة الناحیة من معادلة ھاملتونیا لا یمكن حل     

 نغر، یعتمدیشرود معادلة لتبسیط تقریبي اقترحا حل  اللذان  .1927عام أوبنھایمر و روبرت بورن  ماكس

 النواة كتلة من بكثیر أقل الإلكترون كتلة أن حیث الأنویة، عن الإلكترونات حركة فصل على التقریب ھذا

تصبح الطاقة الحركیة وكنتیجة لھذا التقریب ،[�]النواة سرعة من بكثیر أكبر الإلكترونات سرعة أن حین في

��)للأنویة معدومة  = ��vو طاقة تفاعل نواة نواة ثابتة    (0 = cte  

  : الشكل على نووي ھاملتونیان و إلكتروني لتونیانیھام من المؤلفة للجملة الكلي میلتونیاناالھ یصبح أي

�� = �� + ��� + ���                                                                  (��. Ⅱ) 

  .الإلكترونات ھامیلتونیانیمثل  ��

  : شرودینغر لإلكترونات ھي  معادلة تصبح إذن

��� (�,�) = �� (�,�)                                                              (��. Ⅱ) 

  .  المعروفة الریاضیة بالطرقحل المعادلة  یمكن لاابنھایمرتم تبسیط المسالة ،لذلك –بفضل تقریب بورن 

 ,) 1928التي ظھرت في سنة() Hartreeھارتري(جل حل معادلة شرودینغر نذكر طریقة أمن 

  .)1927سنة ( ) ونظریة دالیة الكثافة 1930)  في سنة(Harteee-Fochفوك( -ھاتري

تحدید الكمون داخل البلورة ھي من بین الصعوبات التي تصادف حساب بنیة عصابات الطاقة ولذلك إن   

 .(DFT)الكثافة  دالیة نظریة  ھيو حدیثة طریقة وجدت

4. Ⅱالكثافة دالیة نظریةلمستوى الثاني :. ا DFT :  

عنصر الكثافة  منستخدلحساب بنیة عصابات الطاقة یتم التركیز على اختیار شكل كمون دالة الموجة ،      

تعود ھذه الفكرة  الأساسیة و (x, y, z)التي تكون كدالة للإحداثیات  و Eلتحدید الطاقة (�)ρ الإلكترونیة 

 .وضعھ  توماس و فارمي إلي النموذج الذى 
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 DFTالكثافة  دالیة لنظریة مخطط :)Ⅱ .2الشكل(    

 

 

 

  

  

  

  

  

��� 

�� إجاد الكمون  ���و
 

-حل معادلة كوھن
 شام

� �� � � = ��� � 

 حساب كثافة الإلكترونیة

����(�) = � |� �|
� 

���� = ��� ? 
 

���
��� = (� + �)���

� + �����
�  

 

 لا

 نعم
ئیة حساب الخصائص الفیزیا  
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 .1.4. Ⅱ نظریةThomas-Fermi : 

فارمي الطاقة الكلیة لغاز الإلكترونات اللامتجانسة كدالة لكثافة الإلكترونات -صاغ توماس 1927في 

، تعتبر كثافة الإلكترونیة ثابتة في كل منطقة من المناطق المقسمة، ومنھ [�,�]متجانسالالمعروفة لغاز 

  على الشكل التالي: Eتكتب طاقة النظام الكلیة 

� = � ��[�(�)]��                                                              (��. Ⅱ) 

ρ(�⃗) =
1

3�� �
2��

ℏ
�

�
��

��

�
��

                                                (��. Ⅱ) 

  طاقة فارمي. ��حیث 

  الشكل التالي: علىومنھ تكتب طاقة فارمي 

�� =
ℏ�

2��
(3��)

�
�� (�(�⃗))

�
��                                             (��. Ⅱ) 

.2.4. Ⅱ ھوھنبارغ وكوھن   یتينظرHohenberg-Kohn :  

تم تأسیس  . حیث1964في سنة  فارميالمقترحة من قبل  (DFT)إعادة صیاغة نظریة الكثافة الدالة تم      

 :نتیالأساسی نیتریظیقوم على الن الذي ،]6[النظریة على أساس نظري متین في نظریتین لھوھنبارغ وكوھن

 النظریة الأولى :        

(كمون  (�)����لكترونات المتفاعلة في كمون خارجي على أخذ الطاقة الكلیة لنظام الإھذه النظریة  تعتمد 

 ⃗���(�)ρ، باستعمال دالیة الكثافة الالكترونیة للحالة الأساسیة الأنویة)

� = �(�)                                                                                        (��. Ⅱ) 

  حیث أن دالیة الطاقة

�(�) = ⟨� |� |� ⟩ = ⟨� |� + �|� ⟩                                                (��. Ⅱ) 

  .كمون تفاعل و الطاقة الحركیة لإلكترونات على الترتیب � و �

  النظریة الثانیة :   

لتي تقابل القیمة وھي ا كثافة الحد الأدني يتعطتبین ھذه النظریة ان الكثافة الالكترونیة للحالة الأساسیة       

  حیث ان الكمون الخارجي یتم تحدیده باستخدام مبدا التغایر .، لكلیة للجملةالصغرى للطاقة 

  كالتالى: تعطى كثافة الإلكتروناتالوكل خصائص الحالة الأساسیة ھي دالیة  
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�(��) = ����(�)                                                                      (��. Ⅱ) 

  

Ⅱ. 4.3. شام  -كوھن معادلة Sham-Kohn  :  

جسیمات ومن أجل الحصول على طاقة الحالة الأساسیة التكتب كثافة الإلكترونات على شكل مجموع كثافة    

  تعطى كثافة  بـ: ،[�]نستعمل مبدا التغایر

ρ(�⃗) = � |ϕ�(�⃗)|�

�

�� �

                                                                  (��. Ⅱ) 

 iالحالة المشغولة للإلكترون  ��

   : (�)��كتروناتللإلدالیة الطاقة الكلیة 

�� = � + �                                                                                (��. Ⅱ) 

  الطاقة الحركیة للجسیمات في حالة التفاعل �حیث 

  .إلكترون-ون التفاعل إلكترونمك Vو 

 :  (�)�.��فوك  -طاقة ھرتري

��.� = �� + � = �� + (�� + ��)                                      (��. Ⅱ) 

 .الحركیة لإللكترونات الحرة ��الطاقةحیث 

  كمون تبادل الإلكترونات ��و   الإلكتروناترتباط إكمون  �� 

   ھي: �.�� دالیة

��.� = � − �� + �� + �                                                       (��. Ⅱ) 

�� = � −  الإلكترونات إرتباط كمون��

��.� = (��+ ��) + �� + ��                                                  (��. Ⅱ) 

��� = ��+   إرتباط.-ھو كمون تبادل ��

  ومنھ دالیة الطاقة الكلیة
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�(�) = ��(�) + ��(�) + ���(�) + ����(�)                  (��. Ⅱ) 

  شام :-معادلة كوھن

(� + ���� + �� + ���)��(�) = ����(�)                      (��. Ⅱ) 

 

Ⅱ.  . 5 :شام -كوھن  حلول معادلةالمستوى الثالث Kohn-Sham : 

و ترتب حسب استخدامھا للكثافة،  DFT حساب بنیة عصابات الطاقة مبدئیا علىلطرق التركز مختلف ت

  ، وبالتالي دالة الموجة الأساسیة ھي :[�]شام -الكمون و مدارات كھون

� �(�) = � ��� �� (�)                                                            (��.Ⅱ) 

��بحیث أن    .ت النشر لدالة الموجةلاھي معام  ��و   عادلة الأساسیةالم  (�)

��إذا یجب حل المعادلات الأساسیة  وذلك بطریقة الدورات التكراریة بحیث   ��لحساب معاملات  (�)

  دنیا : القیمة التكون الطاقة الكلیة في 

  شام تعطي:  -حلول معادلة كوھن 

(� − ���)�� = 0                                                     (��. Ⅱ) 

  .ھملتونیان كوھن Hمصفوفة التغطیة و   Oحیث : 

6. Ⅱ .  ارتباط-دالیة تبادل:  

یوجد حالیا عدة اختیارات متاحة .�⃗���(�)�����ارتباط –لا توجد ھناك عبارة ریاضیة محددة لدالیة تبادل    

  ارتباط سنذكر منھا  -كمون تبادل لمعالجة

1. 6. Ⅱ .  تقریب كثافة الموضعLDA :  

تقریب   نأ,حیث 1965) في سنة Kohen and Shamتم اقتراحھ لأول مرة من طرف كوھن وشام ( 

،بحیث تعطى طاقة [�]متجانس موضعیامتجانسة باعتباره كثافة الموضع ھوتقریب لنظام الإلكترونات اللا

  إرتباط في ھذا التقریب بـ:-تبادل

���
���(�) = � ���(�)�(�⃗)��⃗�                                    (��. Ⅱ) 
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  طاقة كلیة وھي مقسمة لجزئین بحیث : ���یعتبر  LDAتقریب 

���(�) = ��(�) + ��(�)                                              (��. Ⅱ) 

 :[9]مساھمة طاقة تبادل الإلكترون في ھذا التقریب تعطى بالعلاقة لدراك

��(�) = −
3

4
�

3

�
�

�
��

 ,�
�

�� = −
3

4
�

3

4���

�
�� 1

��
         (��. Ⅱ) 

  ( نصف قطر كرة یحتوى الإلكترون). [��]سیتز-نصف قطر فیغنر ��

  :[14]مساھمة الإ رتباط من أجل كثافة عالیة یعطى بالعلاقة بردي و زنغر

��(�) = ����(��) − �� + ���� ln(��) − ����          (��. Ⅱ) 

  مع 

�� = 0.0031091,�� = 0.046644,�� = 0.00664,�� = 0.01043. 

 :[��]یعطى بالعلاقة  فوسكو، ویلك و نصیرمساھمة الإرتباط من أجل كثافة منخفضة 

��(�) = −
��

��
+

��

��

�
��

+ ⋯                                          (��. Ⅱ) 

6. Ⅱ .  .2 تدرج المعمم التقریبGGA : 

ئج التجریبیة في الكثیر من نتائجا متوافقة جیدا مع النتا ، [��]  GGA اعطى تقریب التدرج المعمم

 (�)�حالیا بعین الأعتبار تغیر كثافة الإلكترونات  ةالمستخدم  LDAتصحیحات حیث اخذت ، الحالات

 إرتباط الشكل التالي :-تأخذ طاقة التبادل.  (�)�∆عبر تدرج 

    ���
���[�(�⃗)]= � �(�⃗)���[�(�⃗) ∇� (�⃗)]�� �⃗                   (��.Ⅱ)  

 لھذا السبب تم ادخال التدرج في كثافة الالكترونات مما یقودنا الى تقریب التدرج المعمم   

 .تدرج الكثافة الإلكترونیة :(⃗�) �∇

.3.�. Ⅱ    لبریك جونسن المعدل تقریبال mBJ :  
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،ھذه الأخیرة برھنة  بریك جونسنأطروحة حول نسخة معدلة لدالیة  2009سنة [��] Tran-Blaha قدم   

. وذلك من أجل حساب GGA [16]و LDA [11]بسرعة نجاعتھا بالنسبة لطرق الحساب الأكثر إستعمال 

  علي الشكل: لبریك جونسنفجوة الطاقة بتغیر في الكمون 

υ�;σ
���(r) = cυ�;σ

��(r) + (3c− 2)
1

π
�

5

12
�

2tσ(r)

ρσ
(r)

                       (��. Ⅱ)  

  حیث 

 ρ�(r) = ∑ �ψ�,��
���

��   كثافة الإلكترونیة.     �

��(�) =
�

�
∑ �� �,�

∗ �� �,��
���

��   .كثافة الطاقة الحركیة  �

��;�
  Becke-Roussel الكمون لـ ��

�نشیر إلي أن إذا أخترنا  = ھذا الثابت المختار یتعلق خطیا مع الجذر التربیعي [��] بریك جونسنلدالیة  1

المتوسط لـ 
|∇�(�)|

�(�)
.  

  كالتالي : cالشكل المقترح لـ 

� = � + � �
1

�����
�

|∇�(�)|

�(�)

 

����

����

�
��

                           (��. Ⅱ) 

  حجم الخلیة العنصریة للنظام. �����ثوابت ،  β و �
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 الثالث لفصلا

 

  لمستویةا اجلأموا ریقةط

  
والكمون  خطیا دةایزتلما  

 الكامل 

FP-LAPW 
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.1. Ⅲ  مقدمة:  

تستمد الطرق الحسابیة الحدیثة المبینة على أساس المبادئ الأولى فعالیتھا من فاعلیة ودقة نظریة    

ومن بین الطرق الأكثر دقة لحساب البنیة الالكترونیة ،بنیت العدید من الطرق الحسابیة  الكثافة. لقددالیة 

  .LAPWالأمواج المستویة المزادة خطیا  ةللمواد الصلبة طریق

  طرق لحساب عصابات الطاقة والتي تنقسم إلى:توجد عدة 

  تجریبیة.التجریبیة التي تتطلب حسابتھا نتائج  الطرق-

  الوقت.والتي تتطلب أثناء الحساب نتائج تجریبیة ومعطیات أساسیة في نفس  یةشبھ التجریب الطرق-

  فقط.التي تتطلب حساباتھا معطیات أساسیة  لأساسیةالطریقة ا-

 .2. Ⅲ الموجة المستویة المزادة طریقةAPW :   

یجاد حل ،لإ  [�]سلاتر بواسطةم 1937في سنة   APWالموجة المستویة المزادة  ةتطویر طریقتم    

-Muffinكمون " ضعقام بو لكتروناتولكتابة دالة الموجة الإ،  لمعادلة شرودینغرلالكترون واحد

Tin إلى منطقتین:ت الفضاء المحیط بالذرا" كتقریب لوصف كمون الشبكة البلوریة وذلك بتقسیم  

 

  

 Muffin-Tin» (MT)»كمون  ):Ⅲ.1(الشكل 

MT spheres 

MT spheres 

I 
 

 
  

II I 
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تشغلھا كرات غیر متداخلة فیما  , تشمل الأنویة و الإلكترونات شدیدة الإرتباط: )MTالكرة( 1المنطقة 

  .میفینتین كرات بینھا تسمى

تشمل الإلكترونات  بالكرات،المنطقة المحددة بالفضاءغیرالمشغول  : وھيالبینیة) (المنطقة 2المنطقة 

  ضعیفة الإرتباط بالأنویة.

  المعتبرة:دینغر حسب المنطقة وحیث تختلف حلول معادلة شر

  :MTلمعادلة شرودینغر داخل كرة  شعاعیةحلول                 

ϕ(r) = � A��U�(r)Y��(r)

��

              r< r�                                                   (�. Ⅲ) 

  الإقحامیة:أمواج مستویة في المنطقة                  

ϕ(r) =
1

√Ω
� C�e�����⃗����⃗��

�

                r> r�                                                  (�. Ⅲ) 

  یمثل حجم خلیة الوحدة. :  

  .الكرویة )الھرمونیة( التوافقیةالدالة  :���

:   الكرویة.في الأمواج المستویة والدوال الھرمونیة معاملات النشر ���,��

  المعكوسة.شعاع الإنتقال في الشبكة الموجة في المنطقة الأولى و عشعا : ⃗���

  : كالتاليتكتب  (M.T)الكروي معادلة شرودینغر للجزء الحلول المنتظمة ل يھ : (�)��

�−
d�

d�r
+

l(l + 1)

r�
+ V(r) − E�� rU�(r) = 0                                                 (�. Ⅲ) 

  .الخطیة ةالطاق : ��

  ).Muffin-tin( كرة میفینتینیمثل الكمون داخل  : (�)�
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.�) تكون الدالة الشعاعیة (القطریة) المعرفة في العلاقة السابقة     Ⅲ) الذاتیةمتعامدة لكل الحالات 

  وتصبح معادلة شرودینغر كالتالي : [�]داخل الكرة وتنتھي شروط التعامد عند حدودھا

(E� − E�)rU�U� = U�

d�rU�

d�r
− U�

d�U�

d�r
                                                         (�. Ⅲ) 

 �Cبدلالة المعاملات  ��Aتنتشر المعاملات  MTعلي سطح الكرة  ϕ(r⃗)ولضمان إستمراریة الدالة 

  الحسابات الجبریة نجد: بعدالخاصة بالأمواج المستویة في المنطقة  الإقحامیة و

A�� =
4πi�

√ΩU�(r)
� C�J�(|k + g|r�)Y��

∗ (k + G)

�

                                          (�. Ⅲ) 

 یة اسأس بالتالي نتحصل علي دالةو MTمتوافقة مع الدوال الشعاعیة في كرة  تصبح Gالدوال الذاتیة 

APWs  وھي حلول معادلة شرودینغر داخل الكرةMT  الموافقة للطاقةE�. 

قیم تصبح  ��Aوذلك لأن في حالة نقصان المعاملات   U�(r�)لكن وجدت صعوبة في الدوال    

U�(r�) مجموعة من  [�]وأندرسن[�]ومة على سطح الكرة ، ولحل ھذه المشكلة أدخل كولینغ دمع

بترتیبات خطیة  MTخارج كرة  ϕ(r)منھا تمثیل الدالة الشعاعیة  APWالتغیرات على طریقة 

U�(r) بطریقة الأمواج المستویة المتزایدة خطیا ت،سمی LAPW   

.3. Ⅲ الموجة المستویة المزادة خطیا طریقة LAPW  :  

عبارة عن  MTمیفینتین كرة الأساسیة في  الدالةتكون في طریقة الموجة المستویة المزادة خطیا ،     

 APWتعرف مثل دالة (�)����̇�  بالنسبة للطاقة واشتقاقھا (�)�����دالة الشعاعیة لمزیج خطي ل

)3. II،( لكن الطاقةE� للشرط التالي[�]   (�)����̇�تخضع الدالة و تكون ثابتة : 

�−
d�

dr�
+

l(l + 1)

r�
+ V(r) − E�� rU̇�(r) = rU�(r)                                           (�. Ⅲ) 

 : LAPWإذن دالة الموجة المستویة المتزایدة تصبح دالة أساسیة للطریقة 
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ϕ(r⃗)

=

⎩
⎪
⎨

⎪
⎧� �A��U�(r) + B��U̇�(r)�Y��(r)

��

           r< r�

1

√Ω
� C�e�(���⃗����⃗)��⃗

�

                                       r> r�

                            (�. Ⅲ) 

  U�(r)معاملات الموافقة للدالة ال:ھي ���

  U̇�(r)معاملات الموافقة للدالة ال:ھي ���

.4. Ⅲ  الموجة المستویة المزادة خطیا طریقةإیجابیات LAPW :  

 ) .kالحصول على شرائط الطاقة لعدد نقاط ( - 

 الأمواج المستویة المزادة خطیا سریعة في حساب شرائط الطاقة .طریقة  - 

التقارب سریع مقارنة مع طریقة الموجة  LAPWفي طریقة الموجة المستویة المزادة خطیا 

  . APWالمستویة المزادة 

.5. Ⅲ والكمون الكامل   الموجة المستویة المزادة خطیا طریقةFP-LAPW  :  

والكمون LAPW ھي دمج بین  [7.6]ریقة الأمواج المستویة المزادة خطیا والكمون الكامل ط   

  وكثافة الشحنات الإلكترونیة بدون أي تقریبات داخل كرة میفیتین . FPالكامل 

  . MT( MTV(والعلاقة الخاصة بالكرة  1Vذه العلاقة العامة ترتبط بكمون المنطقة البینیة ھ

. Ⅲ6برنامج  . تعریفWien2K:  

اذ یعتبر أحسن البرامج لمعرفة خصائص البلورات ,حیث  1990سنة  Wien2Kصدر برنامج      

  یشھد تطورا كبیرا في السنوات الأخیرة ,فقد تم تطویره في معھد كیمیاء المواد من طرف 

)B.K Schwarz ,S Trickeyو, Blaha P(  [8]بالجامعة التقنیة في فیینا.  

الأمواج المستویة المزادة خطیا مع الكمون الكامل ھذا البرنامج على نظریة الكثافة بدمج طریقة یعتمد 

.  
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. Ⅲ7. امج نبرWien2K:  

 Wien2K،المدمجة في برنامج LAPWدة خطیا یاتزالأمواج المستویة الماستخدمنا طریقة     

.�)الشكل  Wien2K برنامج ستعمال  بإلكترونیة لإعملیات حسابیة للبنیة ا لإجراء.[�] Ⅲ) :  

NN:  الأول. كمایقوم بحساب المسافات بین الذرات ،انطلاقا من مسافة الجوار الأقرب ھذا البرنامج 

  .للكرة القطر الذريجاد نصف ییساعد في إ

LSTART :  بات ارات المختلفة في حساب عصاالمدمعالجة ویحدد كیفیة ،برنامج یولد الكثافة الذریة

  .الطاقة

SYMMETRY:   ستخدام معلومات إب، لفضاء المجموعة التناظرعملیة یسمح ھذا البرنامج بحساب

  ملف البنیة للأجل تقلیص مدة الحساب.

KGEN :  الشبكةبتولید یقوم ھذا البرنامج k في منطقة بریلون.  

DSTART : -  دورات الحسابیولد كثافة إنطلاق SCF  المنتجة من الكثافة الذریة والمولدة من

LASTART.  

  التالیة:لتقریب المطلوب. وھي منسقة في الخطوات لغایة الوصول  إلىتكراره وئة الحساب ییقوم بتھ-

LAPW0 : الكثافة.كمون إنطلاقا من  دیول  

LAPW1 : عصابة التكافؤ ، القیم الذاتیة والأشعة الذاتیة بحسا.  

LAPW2 : .حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتیة  

LCORE : القلبیة الحالات والكثافة بحسا.  

MIXER :  یةالكثافة الداخلة و الخارجیمزج.  

. Ⅲ8برنامج  . إستخداماتWien2K:  

 . إیجاد كثافة سبین والكثافة الإلكترونیة - 

 تحدید الخصائص المغناطیسیة ,المرنة ,البصریة ,.......... - 

 وإمتصاصھا .  RXتحدید طاقة إنبعاث الأشعة السینیة  - 
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 تدرج الحقل الكھربائي . - 

 فارمي .كثافة الدوال لسطح حساب  - 

  حساب عصابات الطاقة لسطح فارمي . - 
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 Wien2K خوارزمیة عمل برنامج) Ⅲ .2( الشكل                          
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.1. Ⅳمقدمة  

    4TiCuCrSنرید دراسة الخصائص البنیویة والخصائص الالكترونیة و الضوئیة للمركب في ھذا الفصل 

  المتزایدة المستویة طریقة الموجة  بإستخدام DFTعلى النتائج في سیاق نظریة دالیة الكثافة  تحصلنا 

  ]2[Wien2k  في برنامج  والمدمجة ]1[ (LAPW) خطیا

  :ةالتالی اتالتقریب والضوئیة استخدمنا من اجل دراسة الخصائص البنیویة والإلكترونیة   

  لبیك  والتقریب المعدل ]LDA( ]3تقریب كثافة الموضع GGA(] 1 [)تقریب التدرج المعمم ( 

 حول  ةنتائج جیدعلى  حصولالمن اجل  )EV-GGAتقریب (الو ،]4[) mbj-LDA( جونسون

      الإلكترونیة.الخصائص 

  .2. Ⅳ البلوریة للمركبات البنیة :    

حیث یعتبر من المركبات 4TiCuCrS  للمركبوالضوئیة  لدراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة     

           الثنائیة،الفعل الكھرو ضوئي وكذا الخلایا الشمسیة والصمامات  تطبیقاتفي التي تستعمل 

    )Ⅳ .1الشكل () كما ھو موضح في Imma_74مع تناظر (زمرة  رباعيتبلور في بنیة حیث ی

   :التالیةذرات تحتل المواقع  4على البنیة تحتوي 

 
Ti : (0.2500    0.7500     0.2500) 
Cr : (0.0000    0.0000     0.5000) 
Cu : (0.0000   0.7500     0.8761) 
S1 : (0.5000     0.9925     0.2389) 
S2 : (0.7722     0.2500     0.4996) 

 
 

كیمیائي: التوزیع الإلكتروني لكل عنصر   .3. Ⅳ             
 
 [Ti]:1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d2 4s2 

 [Cr]:1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d3 4s2 

 [Cu]:1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 3d10 4s1 

 [S1] :1s2 2s2 2p6 3s2 3p4 

 [S2] :1s2 2s2 2p6 3s2 3p4 
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 4TiCuCrS للمركبالبنیة البلوریة  :) Ⅳ .1الشكل (
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 Ⅳ .4.                                                                          :الحسابتفاصیل   

 FP_LAPW في طریقة  .)maxRmt , Rpoint ,K(تحدید قیم المعاملات  تمفي ھذا الحساب 

على قیمة  للحصول )MTوالكمون من حیث التوافقیات الكرویة داخل كرة (یتم تطویر كثافة الشحنة 

 maxG=12 المستویة في المنطقة الحدودیة  والموجةmaxL=12 قصوى تبلغ 

  الخطوة الأولى:

  :نوفقا للشرطین التالیی 4S و Cu , Ti, Cr ) لذراتMT(نصف قطر كرة Rmtقیمة اختیار -1

  ).MTتجنب تداخل كرة ( -

  .)MTاغلبیة الالكترونات القلبیة داخل الكرة ( یجب ان تكون -

  بالعلاقة: maxRKمعامل یعطى  - 2

(�. Ⅳ)                              maxKmin MT×R =maxRK   

minMT R :للكرة  صغر قطرأMT  

maxK: قیمة الأعظمیة للشعاع الموجي ال  

3- PointK  عدد النقاط  أنھاتعرف علىK  الأولى منطقة الفضاء العكسيفي منطقة بریلیون.  

) maxK×mtR) (PointK( ) وانتقاء اختیاري للنقاط الخاصةMTتم اختیار انصاف الاقطار كرة (

 SCFالذاتي باستخدام الحساب  EV-GGA و mbj-GGAو LDAو GGA حسب تقریب

حسب تقریب   4TiCuCrS مركبلل SCFالذاتي باستخدام الحساب .  4TiCuCrS مركبلل

GGA وLDA و 

mbj-GGA EV-GGA  ةالأقطار كر فاختیار أنصاتم )MT( وانتقاء اختیاري للنقاط الخاصة 

)maxK×mtR( )PointK( 
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  4TiCuCrS للمركب   tPoinK  mtR  maxKقیم  : )Ⅳ .1( الجدول        

 
 

:  TiCuCrS4  5. الخصائص البنیویة للمركب. Ⅳ 
معامل  ,a(Ǻ)(أي ثابت الشبكة   4TiCuCrSلحساب الخاصیة البنیویة للمركب 

بالنسبة للضغط ) تم تطبیق حساب منسق ذاتیا من الطاقة  Bˊومشتقھا   Bالانضغاط 
 تكون متقاربة من المعاملات النظریة  »a«و  »c/a« ت من الشبكةالكلیة لعدة معاملا

0a من الشبكة البدائیة , ثم القیم التي یتم الحصول علیھا من معادلة الحالةMurnaghan 
 :  والتي یتم التعبیر عنھا كالتالي ]5[
  

 

E(V) = E� +
B

B�(B� + 1)
�V �

V�

V
�

��

− V�� +
B

B�
(V − V�)                (�. Ⅳ) 

 
0Vحجم الحالة الأساسیة :  

0E طاقة الحالة الأساسیة المسؤولة عن الحجم :  
B :معامل الانضغاطیة ویعرف بالعلاقة التالیة :  

 
 

B = V
∂�E

∂V�
                          (�. Ⅳ) 

  
:B′  المشتقة الأولى لمعامل الانضغاطیة  

  

B� =
∂B

∂P
                                (�. Ⅳ) 

  

  في حالة الاتزان نجد ثابت الشبكة یوافق القیمة الحدیة الدنیا للطاقة.

 
Rmt(S2) 

 
Rmt(S1) 

 
Rmt(Cu) 

 
Rmt(Cr) 

 
Rmt(Ti) 

 
Gmax 

 
Kpoint 

 
Rmt*Kmax 

 
 

 المركب
1.8100 1.8100 2.2200 2.2800 2.3500 12 800 9  

TiCrCuS4 
Imma 
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  و Ac)°(و  A)a°( بت الشبكة البلوریةواالنتائج المتحصل علیھا لث یوضح . )Ⅳ .1(الجدول
)°(Ab الانضغاطیة لمعام β  لمعامل الانضغاطیة  الأولىوالمشتقة'β.  

 

 
و  �معامل الانضغاطیة  c(A  ,)°(Ab°(و  a(A°): قیم كل من ثوابت الشبكة  )Ⅳ .2(الجدول

 4TiCrCuSللمركبات    ′�المشتقة الأولى لمعامل  الإنضغاطیة 

 

 

 

 

 

 

 

 

LDA 

 

GGA 

 

 الثوابت

 

 

 

 المركب

13.592827 13.592827 a (�°) 

 

TiCrCuS4 

 

13.886771 13.886771 b(A°) 

19.378551 19.378551 c(A°) 

1.416983 1.417431 c/a 

120.5053 110.1700 B (GPa) 

4.2461 4.2964 �� 

-20582.496047 -20603.635403 E0(RY) 

1562.9505 1607.8371 V0 
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Ⅳ. 6.  4  المركبدراسة استقرارTiCrCuS  
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 GGA  تقریب باستعمال 4TiCuCrS  لمركبل): تغیر الطاقة الكلیة بدلالة الحجم Ⅳ .2الشكل (

  LDAو

 

  الطاقة الدنیا المحسوبة في كل من : نلاحظ من خلال منحنى الطاقة بدلالة الحجم أن تحلیل المنحنى

 Ry 20582.50-و  20603.63Ry-ھي التوالي  على LDAو GGAالتقریبین 

: TiCuCrS47 الخصائص الالكترونیة للمركب. Ⅳ 
 بتحدیدللمركبات دراسة الخصائص الالكترونیة  للفھم الجید للخصائص الفیزیائیة للجسم سمحت لنا  

  .تحدید الروابط بین ذراتھ كذلكوناقل أو نصف ناقل،  او زلاعاالمركب  ما اذا كان

:TiCuCrS4  8. بنیة عصابات الطاقة الإلكترونیة للمركب. Ⅳ 
شعاع الموجة في الشبكة المعكوسة،  بدلالة للإلكترونتمثیل قیم الطاقة بالنسبة ھي عصابة الطاقة   

، ویمكن تعریف الأولى Brillouin في منطقة الأعلىالتعامل فقط مع اتجاھات التناظر  وللتبسیط یتم

قیمة لعصابة النقل في نقاط تناظریة  وأدنىالمانع الطاقي على انھ الفرق بین أعلى قیمة لعصابة التكافؤ 

  .محددة

  )Ⅳ.3( ,)Ⅳ.4(, )Ⅳ.5(الممثلة في الاشكال  4TiCuCrSللمركب  لكرتونیةعصابات الطاقة الا 

 )Ⅳ.6(  , )Ⅳ.7(  
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 LDA تقریب باستعمالالمحسوبة 4TiCuCrS لمركبة الطاقة لاب): عصⅣ.4الشكل (
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 GGA -mbj تقریب باستعمالالمحسوبة 4TiCuCrS للمركب): عصابة الطاقة Ⅳ.5الشكل (
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 LDA -mbj تقریب باستعمالالمحسوبة 4TiCuCrS  ): عصابة الطاقة للمركبⅣ.6لشكل (ا



لنتائج والمناقشةا    الفصل ارابع                                                

49 
 

Γ X L T W R X1 Z Γ Y SW L1 Y S
-3

-2

-1

0

1

2

3

 k ش���عاع الموج���ة 
(e

V
) 

�ة
ق���

�ا 
ط���

ال

EF

EV-GGA

Γ X L T W R X1 Z Γ Y SW L1 Y S

0

K ش���عاع الموج���ة 

( 
e
V

) 
�ة
ق����

�ا 
ط����

 ال

EV-GGA

EF

  

 GGA -EV تقریب باستعمالالمحسوبة 4TiCuCrS  لمركبة الطاقة لابعص): Ⅳ.7(الشكل 

المركب ھو ناقل في البنیة المقترحة  وبالتالي فانمن خلال منحنیات عصابات الطاقة وجدنا ان المانع الطاقي معدوم 

  mBJ-LDAو mBJ-GGAو LDAو  GGA :واخص بالذكر المحسوبة بالتقریبات التالیة

  .اللذان یستعملان في تحسین المانع الطاقي EV-GGAو

  (spinel)حسب معلوماتنا فان المركب ھو نصف ناقل في بنیة بلوریة تدعى سبینال 

  دراستنا تعتبر تنبؤ فقط.

. 9. Ⅳ ةكثافة الحالات الإلكترونی :  

 أصل ،Dos الطاقة. لتمثیلمنحنیات كثافة الحالة الالكترونیة تمثل عدد الحالات الالكترونیة بدلالة 

   .الطاقات ثابت بشكل عام على مستوى فرمي

قمنا بحساب كثافة الحالات الكلیة والجزیئیة للمركب  الالكترونیة،لتوضیح طبیعة شرائط الطاقة 

4TiCuCrS التقریبات التالیة  باستخدامGGA,GGA-LDA ,LDA, mbj-GGA, mbj-EV  

 المبین في الاشكال 4TiCuCrSحیث یعطینا التمثیل البیاني لكثافة الحالات الكلیة والجزئیة للمركب 

)8. Ⅳ( ,)9. Ⅳ( ,)10. Ⅳ( التالیة., نجد النتائج  
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    LDAو GGA  تقریب باستعمال4TiCuCrS كثافة الحالات الكلیة للمركب ): Ⅳ .8الشكل (

 

  : GGAفي تقریب 4TiCuCrSمناطق متمیزة للمركب  اربع  الى DOSیمكن تقسیم 

) CuوTi و Cr(ات لذرd مساھمة قویة للمدارنلاحظ  )eV 12.2-و eV 13-( تقع بین  :المنطقة الأولى

  Sلذرة  p ر مساھمة ضعیفة للمداو

 Cr وCu  لذرتي  d مساھمة قویة للمدارھناك ھیمنة في ال) eV 0 و eV 6.8-( تقع بین  :الثانیةالمنطقة 

  Tiلذرة  dو مساھمة ضعیفة للمدار  Sلذرة  Pو المدار 

مساھمة و Crو Ti تيلذر d مساھمة قویة للمدارتوجد  حیث )eV 3.8 و eV 0(بین  تقع الثالثة: المنطقة

  .  Sلذرة  pضعیفة للمدار 

ومساھمة  Tiلذرة d مساھمة القویة للمدار توجد ھناك )eV 14الى  eV 4(تقع بین  :الرابعةالمنطقة  

  . Cuلذرة  d ر ضعیفة للمدا

  :  LDAفي تقریب 4TiCuCrSللمركب مناطق اربع  وجود وأیضا  -

، و Cu  وTi  و Cr لذراتd قویة للمدارنلاحظ مساھمة   )eV 12.2-الى  eV 13- (من  الأولى: المنطقة

  .  Sلذرة  p ر مساھمة الضعیفة للمدا

و  Tiو  Crو Cu  لذرات d قویة للمدار) نلاحظ مساھمة eV 0الى eV  -7.17(تقع بین  الثانیة: المنطقة

 .  Sلذرة  sضعیفة للمدار مساھمة 
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ومساھمة  Tiو  Cr لذرتي d قویة للمدارمساھمة  نلاحظ )eV 4.06الى  eV 0( بین تقع الثالثة: المنطقة

  .  Sلذرة  sضعیفة للمدار 
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  LDA -mbjو   GGA -mbjتقریب باستعمال4TiCuCrS كثافة الحالات الكلیة للمركب ): Ⅳ .9الشكل (        

  : GGA-mbjتقریبفي  4TiCuCrSللمركب مناطق  اربعوجود وأیضا     

لذرة  d مساھمة القویة للمدارھیمنة مطلقة في ال نلاحظ )eV 12.4-الى  eV 13.3-( بین تقع  الأولى: المنطقة

Ti مدار ال وd  لذرةCr ر ، و المساھمة الضعیفة للمدا p  لذرةS  .  

الضعیفة للمدار ومساھمة  Cuلذرة  d قویة للمدار) وجود مساھمة eV 0الى eV -6.5(تقع بین  الثانیة: المنطقة

s  لذرةS  والمدارd  لذرةTi. 

ضعیفة  ومساھمة Tiو Cr لذرتي d قویة للمدارمساھمة  نلاحظ )eV 3.3الى  eV 0( تقع بین  الثالثة: المنطقة

    Sلذرة  pللمدار 

لذرة  dو المدار  Tiلذرة  d قویة للمداروجود مساھمة  نلاحظ )eV 14الى  eV 4.8(تقع بین  الرابعة: المنطقة

Cr  ضعیفة للمدار ومساھمةp  لذرةS . 

  : LDA-mbjفي تقریب 4TiCuCrSللمركب مناطق اربع وجود وأیضا  -

، و   Sلذرة  sالمساھمة القویة للمدار ھیمنة في  دوجو )eV 12.5-الى  eV 14-( تقع بین  الأولى: المنطقة

  .  Cu لذرة  d ر ضعیفة للمدامساھمة 
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ضعیفة و مساھمة Cu لذرة  d قویة للمدار) نلاحظ مساھمة eV 0الى eV -6.9(تقع بین  الثانیة: المنطقة

 . Sلذرة  sللمدار 

و المدار  Tiلذرة  d قویة للمداروجود مساھمة  حیث )eV 3.8الى  eV 0( بین عتق الثالثة: المنطقة

d  لذرةCr للمدار مساھمة الضعیفة وd  لذرةCu  

ومساھمة  Crلذرة  dوالمدار  Tiلذرة  d قویة للمدارمساھمة  )eV 14الى  eV 4.8(بین  تقع الرابعة: المنطقة

 .Cuلذرة  d لمدارا وSلذرة  s ضعیفة للمدار
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   GGA -EV   تقریب باستعمال4TiCuCrS للمركب كثافة الحالات الكلیة :) Ⅳ .10الشكل (

 : GGA-EVفي تقریب 4TiCuCrSللمركب مناطق  اربعوجود وأیضا  -

و مساھمة  ،Crلذرة  dقویة للمدار مساھمة  نلاحظ )eV 12.3-الى  eV 13.6-( تقع بین  المنطقة الأولى:

  .  Sلذرة  p ر ضعیفة للمدا

و ضعف Cu لذرة  d مساھمة القویة للمدار) نلاحظ ھیمنة في الeV 0الى eV  -6.5(تقع بین  الثانیة: المنطقة

 .  Sلذرة  pللمدار  في المساھمة 

لذرة  dو المدار  Cr لذرة  d قویة للمدارنلاحظ وجود مساھمة   )eV 3.6الى  0eV( تقع بین  الثالثة: المنطقة

Ti ضعیفة للمدارمساھمة و d  لذرةS  .  

مساھمة و Crو  Ti لذرتي d قویة للمدارمساھمة  نلاحظ )eV 14الى  eV 4.5( بین تقع الرابعة: المنطقة

 .  Sلذرة  pوالمدار Cuلذرة  d ضعیفة للمدار
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. 10. Ⅳ  الضوئیة الخواص:  

لك لتشرح لنا انعكاس الضوء بواسطة تذھب الى ابعد من ذ الالكترونات الصلب سنرى سلوكفي فیزیاء الجسم 

یقدم لنا تفسیر بعض المواد الصلبة على  كما .شفافیمتصھ البعض والبعض الاخر  ا، بینمالصلبةبعض المواد 

  اصدار الضوء في ظل ظروف معینة 

  عالیة.من الواضح انا العدید من المناطق التي یتفاعل فیھا الضوء مع المادة ذات أھمیة 

انھا أداة قویة لفھم  )……النقل ،الانعكاس ،(الامتصاص اثبتت دراسة الخصائص البصریة للمواد الصلبة

  [6] [7] .والذري لھذه الموادالتركیب 

1 .10. Ⅳ نظري تذكیر:  

 الاشعاع: –تفاعل مادة  -

ھو الحال في مكونات  للطاقة، كماتحدیدا عندما یكون ھناك تبادل  أكثرھناك تفاعلات المادة الاشعاعیة وبشكل 

  ملائمة. أكثر للإشعاعتمثیل الجسیمات  والضوئیة، یكونالالكترونیة 

تتركز في مناطق معینة وتنتشر مثل  ولكنھاان طاقة الاشعاع لم تنتشر في جمیع انحاء الفضاء  نأینشتایاقترح 

  :]6[ التالیةوتعطى بالعلاقة  تالفوتوناعلیھا  أطلقالجسیمات التي 

                    E h w                                                                       (�. Ⅳ) 

2 .10. Ⅳ : انعكاس الموجات المستویة  

موجة منعكسة وموجة  اثنین،حیث تنتشر موجة مستویة بین وسطین لھما ثوابت عازلة مختلفة، وتنقسم الى 

  التالیة:بالعلاقة  N رالانكسایعطى معامل  منكسرة.

  ( ) ( ) ( )N n ikw w w                                                                             (�. Ⅳ) 

 

( )n wمعامل الانكسار الحقیقي :  

( )k wمعامل الانطفاء : 

  الانعكاس:یكتب معامل  صلبة،سطح مادة  للإشعاع علىالوقوع الطبیعي 

           
( )
( )

22 2

2 2

11

1 1

n kN
R

N n k

- -
 

  
                                                       (�. Ⅳ)                                                            

  الانعكاس:حقیقیا ویصبح معامل nیكون  K=0من اجل 
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(�. Ⅳ)                          

  :]8[الالكترونیة  الأنظمةاحتمالا عن  أكثریوفر قیاس انعكاس الضوء معلومات 

)خصائص دالة العزل  )e w:    

)یمكن وصف استجابة الالكترون للمادة الصلبة بشكل مجھري، من خلال ثابت العزل المعقد  ),ke w


الذي  

E الكھرومغناطیسيیربط متجھ المجال 


Dو الحث الكھربائي في المادة الصلبة  


  . ھذه الوظیفة لھا عواقب  

  الصلبة.مھمة على الخصائص الفیزیائیة للمواد  

كروني.  –ي بثابت العزل الكھربائي بعلاقة كرامر تخیلتسمى العلاقات التي تربط الجزء الحقیقي وال

  :]01-9[الحصول على ثابت العزل بواسطة  یتم

� = �� + ���                                                                                    (�.Ⅳ)                                            

 

E یربط متجھ المجال الكھرومغناطیسي


Dوالازاحة في المادة الصلبة   


  بواسطة العلاقة . 

   ���⃗���⃗,�� = �(�)��⃗���⃗,��                                                         (��. Ⅳ)                                          

  

یترجم امتصاص المادة بینما الجزء الحقیقي   ��ھذا صحیح فقط للمركبات المتناظرة  الخواص ، الجزء التخیلي 

  الجي یتناسب مع مجموع كل  �من اجل تردد   ��مرتبط باستقطاب الوسط . یتناسب الجزء التخیلي  ��

  :]12-11[لطاقة الانتقالات بین الحالات المشغولة والحالات الفارغة المفصولة في ا

  

��( �) = �
4����

����
� � �|⟨�|�|�⟩|�

�.�

��(1 − ��)���� − �� − ℏ�����                           ���.Ⅳ�    

 ⟨i|M|j⟩یمثل مكونات مصفوفة العزم ثنائي القطب : i و j، یمثلان الحالة الأولیة والنھائیة على التواليf�   ھي

    . المنتج émeiطاقة الالكترون الخاصة بي  �Eو   émeiدالة توزیع فارمي الخاصة بي 

|⟨i|M|j⟩|�f�(1 − f�) = P��                      
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حالات نطاق التوصیل .الحفاظ  jلنطاق التكافؤ و  iھو عنصر مصفوفة تمثل احتمالات الانتقال بین حالات 

����على الطاقة اثناء التحولات ممثلة بدالة دیراك  − �� − ℏ�� . 

 كروني –كرامر في الواقع یتم إعطاء الأجزاء الحقیقیة والخیالیة لدالة العزل الكھربائي من خلال العلاقة 

]13-14[ 

��(�) = 1 +
2

�
� �

����(�)

(��� − �)
���

�

�

                                                             (��. Ⅳ)                       

��(�) = −
2�

�
� �

��(��) − 1

(��� − �)
���

�

�

                                                               (��.Ⅳ)                     

  بواسطة:المحدد  كوشي،جزء رئیسي من تكامل  Pھو تردد و  ωحیث 

  P = lim
�→�

∫
�(��)

����

���

��
��� + ∫

� ����

����
���                                                   (��.Ⅳ)                    

��

���
  

بالنسبة لمعظم الظواھر الضوئیة، یكون الطول  ، لأنھ)k(الاختلاف مع في ھذه المعادلات یتم اھمال التشتت في الفضاء 

  مغناطیسي.النتائج صالحة فقط في حالة عدم وجود مجال  النظام. ھذه بأبعادالموجي للضوء كبیرا مقارنة 

الى عدد قیاسي یمكن بعد ذلك وصف استجابة  �الخواص او بلورة مكعبة تتخفض قیمة  مناحيفي حالة وجود وسط 

)النظام لموجة مستویة كھرومغناطیسیة باستخدام مؤشر الانكسار:  ) ( ) ( )N n ikw w w   

�ھاتان الكمیتان مرتبطتان بالعلاقة :  =   مع  ��

��(�) = �� − ��                                                                              (��. Ⅳ)                          

  ��(�) = 2��                                                                                 (��. Ⅳ)                         

. ویتم تعریفھما بالعلاقات تسمى معامل الانكسار و معامل الانطفاء على التوالي  k(ωو(  (�)�المقادیر 

 التالیة:

                          (��. Ⅳ)       √2/) [{ℰ�
� (�) + ℰ�

�(�)}
�

�+  ℰ� (�)]�/�( =( )n w 

( )k w: الخمود ویعطى بالعلاقة: معاملمعامل وھو  الانكسار وھوالتخیلي لمعامل  الجزء  

                            (��. Ⅳ)   √2/) [{ℰ�
� (�) + ℰ�

�(�)}
�

�−  ℰ� (�)]�/�( =( )k w  

 :]16 ،15[ الذي تم الحصول علیھ مباشرة من العلاقة (�) Iمعامل الامتصاص 

) حیث  ) w= )�( I   
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     ( ) ( ) ( ) ( )
2 2

1 1 2

2

c
 w w e w e w e w -                                        (��. Ⅳ)ویستنتج طیف 

  

)ویستنتج طیف الانعكاسیة  )R w  13 [ ، من العلاقةبالنسبة لوقوع الطبیعي على سطح البلورة[ :  

( )
( )

( )

2

1

1
R

e w
w

e w

-



                                                                           (��. Ⅳ)                                                    

  

3 .10. Ⅳ تحدید دالة العزل بواسطة كودWien2k : 

ولھذا الغرض  بریلیون.عینة ممكنة من منطقة  أفضللتمثیل الخصائص البصریة بشكل صحیح من الضروري استخدام 

و  iE یتم حساب القیم الذاتیة   )SCF(مجال متسق ذاتیا  وبعد حساب الھیكل الالكتروني عن طریق الاتساق الذاتي

  . Ƙالموافقة  لعدد كبیر جدا من النقاط   ikالمتجھات الذاتیة 

  الموضحة في الشكل  لحساب دالة العزل Wien2kسنقوم الان بتفصیل الطریقة المستخدمة في 

حیث  الفارغ.ولكل مجموعة من النطاق المشغول / النطاق  Kیحسب الروتین "البصري " لكل مقطة 

fk.مكونات مصفوفة العزم ثنائي القطب    ike p .  

)حساب مكونات  )2e wون یتم من خلال الروتین "مرافق" ، من اجل طاقة یو التكامل في منطقة بریل

الكترون فولط . لاحظ أنھ من الممكن اختیار النطاقات التي نحسب لھا التحولات  30الى  0انتقالیة 

المحتملة. بعد تحدید الطابع المداري لكل نطاق، من الممكن فصل المكونات المختلفة للطیف. ھذا صحیح 
  .نفصلة جیدًام نطاقات الفرقفقط إذا كانت 

على ھذا المستوى یتم إعطاء قیمة ». كرام«كرونیغ لحساب مكونات روتین -یتم تطبیق صیغة كرامرز
یتم تحدید ھذه القیمة من خلال الفرق بین الفجوة البصریة المقاسة والفجوة البصریة  Δc» عامل المقص«

تم  .Wien2k والذي یفسر التوسیع التجریبي باستخدام برنامج توسیع،الممكن أیضًا إضافة  المحسوبة.

 كالتالي.تظھر الصیغة المستخدمة تأطیر إجراءات البرنامج المختلفة و
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. مختلفة لحساب دالة العزل رسم تخطیطي لمراحل : (11. Ⅳ) الشكل 

4 .10. Ⅳالنتائج والمناقشة:  

    الكھربائي  دالة العزلیتم تحدید الخصائص البصریة للبلورات بشكل أساسي من خلال 

(��. Ⅳ)                                      ( ) ( ) ( )1 2ie w e w e w  

)الذي یمیز الاستجابة الخطیة للمادة للإشعاع الكھرومغناطیسي. الجزء التخیلي  )2e w  تمثل الدالة العازلة الامتصاص

)البصري في البلورة. مساھمة في الجزء التخیلي من  )e w  یتم حسابھا عن طریق إضافة التحولات من الحالات

، ویمكن استخراج الجزء الحقیقي من دالة  العزل الكھربائي من  Brillouinلى غیر المشغولة في منطقة المشغولة إ

  كرونیج . -الجزء التخیلي باستخدام علاقة كرامرز

كل ھذه  فتوصیقمنا بحساب دالة العزل.  الضوء)المعرض للإثارة الخارجیة ( 4TiCuCrSلوصف سلوك المركب 

  العزل.حساب الجزء التخیلي من دالة  الضوئیة، یكفيالخصائص 

في نطاق EV-GGAو GGAو LDA تقریبات كل من مباستخداباستخدام ثابت الشبكة المحسنة، تم اجراء حسابات 

 الكترون فولط. 35الى  0الطاقة من 

  

5 .10. Ⅳ  الجزء التخیلي لدالة العزل الضوئي:  

SCF 

optic 

joint 

kram 
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) تغیرات الجزء التخیلي) III.8الشكل (یبین  )2e w  4بدلالة الطاقة للمركب  لدالة العزلTiCuCrS  الذي ،

یؤدي تناظر الرباعي المعیني  یعكس امتصاص المادة، یمكننا الحصول على الانتقالات المختلفة بین النطاقات و

)الى ظھور عناصر من دالة العزل الكھربائي  )2
xxe w وℰ�

��
)و (�)  )2

zze w  

 XX للمحاور 2.00eV,0.34014eVو 0.36735eVیقع الحد الأقصى للامتصاص للمركب عند 
  GGAبتقریب التوالي  على ZZوYYو

  ZZوYY و  XX على طول المحاور  0.34014eV , eV  , 0.36735eV2.02725ویقع الحد الأقصى عند 
المحاور على طول  eV2.21773و eV0.39457و 0.20409eV. وأیضا عند LDA بتقریبعلى التوالي 

XX و YYو ZZ بتقریب EV-GGA      ولوحظ تغیر طفیف للمركب وتحدث الذروة الرئیسیة عند

0.36735eV  0.34014وeV  0.20409وeV  بتقریباتGGA و LDAو EV-GGA على التوالي  

6 .10. Ⅳ  الجزء الحقیقي لدالة العزل 

 -الحقیقي من دالة العزل الكھربائي من الجزء التخیلي عن طریق تحویلات كرامر یتم الحصول على الجزء

)تم حساب ثوابت العزل الكھربائي  )III.8الشكل ( كما ھو موضح في ]14[كرونیج  )1e w  من حیث التردد وتم

ونلاحظ ان ھذه الاطیاف البصریة الممثلة في ھذا الشكل متشابھة مع اختلاف طفیف  سردھا في الجدول التالي

النتائج المحسوبة للجزء الحقیقي من دالة العزل للمركب  )III.8الشكل (ح�ث يوضح  )موضع القمم وارتفاعها (

4TiCuCrS . یعني المرور الى الصفر من الاطیاف الى عدم وجود انتشار  

  )III.8الشكل (عندما یكون التشتت عند قیمة معدومة لطاقة یكون الامتصاص ھو الحد الأقصى ویوضح 

)انھ من خلال قیم  )1 0e یحدث لجزء الحقیقي یتناقص مع تزاید طاقة للفوتونات الى ان ینعدم بعد المرور بقیم

  eV 21.37455وینعدم من جدید عندما تكون الطاقة تساوي   9.7825eVعند القیمة  سالبة للجزء المتشتت

وعند الذروة الرئیسیة تكون بنیة متذبذبة حول الصفر  9.67365eVعند الطاقة یختفي الجزء الحقیقي لدالة العزل 

  .]15[ ثم یصبح الطیف سالبا تقدم بطیئ نحو الصفر

ھا من دالة العزل المعتمدة على التردد حیث یمكن باستخدام الجزء التخیلي والجزء الحقیقي التي تم الحصول علی

)تقدیر الخصائص البصریة الأخرى مثل معامل الامتصاص  )I w واطیاف الانعكاسیة( )R w  

تم حساب معامل الانكسار الذي یصف سلوك الموجة الكھرو مغناطیسیة في الوسط ویتم عرض الاطیاف في 

  حیث یمكن ملاحظة مؤشر الانكسار یتبع بشكل عام الجزء الحقیقي المرتبط بھ  )III.8الشكل (

  بالعلاقة

(��. Ⅳ)                                                      ( ) ( )10 0n e   
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)المحسوب  یتم تلخیص معامل الانكسار )0n  في نفس الجدول مع( )1 0e  ولا توجد قیم تجریبیة متاحة

)لمقارنة . النتائج المحسوبة تظھر أیضا ان الجزء الحقیقي  )1e w ومعامل الانكسار( )n w متماثل المناحي

  قلیلا.

 

 

)   یمثل: )Ⅳ .3(الجدول               )0n  و( )1 0e  4المحسوبة للمركبTiCuCrS  بواسطة GGA و   

LDAوEV- GGA 
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EVGGA
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)الجزء التخیلي من  دالة العزل تغیرات : )Ⅳ .11(الشكل  )2e w و الجزء الحقیقي  ( )1e w  بدلالة

   GGA-EVو LDAوGGA باستعمال التقریبات   4TiCuCrSالطاقة للمركب 

  

Ⅳ .10. 7   قرینة الانكسار( )n w: 
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)تغیرات معامل الانكسار   : )Ⅳ .12(الشكل  )n w 4 للمركبTiCuCrS  بدلالة الطاقة باستعمال

 EV-GGAوLDA و GGAالتقریبات 

 

Ⅳ .10. 8   معامل الانطفاء( )k w: 

طفیف اختلاف  كل حیث نلاحظ الاطیاف متشابھة معیظھر تطور معامل الانطفاء للمركب المدروس في الش

على  1905eV. 2و  4.5034eVو  0.4489eVتوجد القیمة العظمى لمعامل الانطفاء عند الطاقات  حیث

   2.5986eVو 0.4762eVوعند القیم  GGAباستعمال التقریب   ZZ ,YY, XXطول المحاور 

 eV 4.36743وعند القیم  LDAباستعمال التقریب   ZZ ,YY, XXعلى طول المحاور  eV 4.7756و 

 EV-GGAباستعمال التقریب   ZZ ,YY, XXعلى طول المحاور  eV 4.4490و  eV 4.5307و 

الطاقة التي یصل فیھا معامل الانطفاء الى قیمتھ العظمى ھي التي یكون فیھا الجزء الحقیقي من دالة العزل 

 معدوم.
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)تغیر معامل الانطفاء )Ⅳ .13(الشكل  )k w  4للمركبTiCuCrS  باستعمال بدلالة الطاقة 

  EV-GGAوLDA و GGA التقریبات 

  

Ⅳ .10. 9طیف الانعكاسیة( )R w :   

  عالیة.المواد بانعكاسیة  هتتمیز ھذنلاحظ عند الطاقات المنخفضة  )Ⅳ .14(الشكل وفقا 

  GGAباستعمال التقریب   ZZ ,YY, XXبالنسبة للمحاور  47.90و % 50.35%و  57.63%یبدا عند  

باستعمال التقریب   ZZ ,YY, XXبالنسبة للمحاور  47.9091 %و35.01 50 %و57.6362 وعند %

LDA. بالنسبة للمحاور  45.3545 %و  %46.7467و %53.7601وZZ ,YY, XX   على الترتیب

 .EV-GGA باستعمال التقریب
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عند كل من التقریبات  0eVعند الطاقات   و  ZZ ,YY, XXور ایحدث الحد الأقصى من الانعكاسیة على طول المح

GGA وLDA   وعند التقریب  على التواليEV-GGA 0یحدث عند الطاقاتeV 16.14وeV16.20وeV بالنسبة

 .  ZZ ,YY, XXللمحاور 
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بدلالة الطاقة  4TiCuCrS: تغیر أطیاف الانعكاسیة للمركب )Ⅳ .14(الشكل 

  EV-GGAوLDA و GGAباستعمال 
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Ⅳ .10. 10 معامل الامتصاص( )I w  

المنخفضة یزید معامل  عند الطاقاتنلاحظ  )Ⅳ .15(الشكل موضحة في  4TiCuCrSمعامل الامتصاص للمركب 

  اعلى.الامتصاص بشكل كبیر لیصل الى قیمتھ العظمى عند طاقات 

)یكون معامل الامتصاص  )I w  1(اكبر من-cm 410( 4 ویزید بسرعة . بالنسبة للمركبTiCuCrS  

  ZZ ,YY, XXبالنسبة للمحاور    13.3199eV, 14.6805eV , 13.6193eVنلاحظ ذروة قویة عند القیم

  عند الطاقات نجد الذروة  LDAاما بالنسبة للتقریب  GGAباستعمال التقریب 

11.007eV, 14.6261eV , 14.2451eV   بالنسبة للمحاور ZZ ,YY, XX  على التوالي 

  EV-GGA 13.3199 eV, 35.9870 eV, 35.4700 eVالطاقات في التقریب عند وتبلغ ذروة 

 وتظھر أطیاف الامتصاص الحد الأقصى في مجال نطاق الطاقة  ,على التوالي  ZZ ,YY, XX بالنسبة للمحاور

]   08.4471 eV 19.5513 الى eV  في التقریب[GGA  

]في التقریب  eV 20.6398 الى eV 09.4015 [ و LDA]في التقریب  eV 19.1704 الى eV 09.0205 [ و

EV-GGA  
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)معامل الامتصاص  :)Ⅳ .15(الشكل  )I w  4بدلالة الطاقة للمركبTiCuCrS  باستعمال

  EV-GGAوLDA و GGA اتالتقریب

11 .10. Ⅳ  : الموصلیة البصریة 

  : [24]  الضوئیة بالمجال الكھربائي المتذبذب بكثافة التیار بالعلاقة التالیةتربط الموصلیة 

 

( ) ( ) ( )j Ew w s w                                                       (��. Ⅳ) 

0w من اجلو    یتحول الى توصیل كھربائي ولھا علاقة مباشرة بالجزء التخیلي لدالة العزل الكھربائي ، ویمكن

  :]17[حساب الجزء الحقیقي منھا بالعلاقة  التالیة 

             ( ) 2
4

w
s w e


                                                               (��. Ⅳ) 

بالنسبة للمركب  )Ⅳ.17الشكل (قمم تقابل التحولات بین النطاقات في طیف التوصیل الضوئي المعروض في نلاحظ 

4TiCuCrS  تحدث الذروة الرئیسة عند الطاقاتeV .899 وeV .789 وeV 8. 9 على طول المحاور  

  ZZ, YY, XX  على التوالي باستعمال التقریبGGA  وباستعمال تقریبLDA  نلاحظ الذروة الرئیسیة عند
  على الترتیب  ZZ, YY, XXعلى طول المحاور  eV 72 .9و eV 9.91و eV 10.32الطاقات 

 XX ,على طول المحاور eV 43 .10و eV 10.51و eV 10.73كما نلاحظ حدوث الذروة الرئیسة عند الطاقات 

 ZZ, YY الترتیب باستعمال تقریب  علىEV-GGA 
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 4TiCuCrSالطاقة للمركب  الضوئیة بدلالةفي الموصلیة  التغیر :)Ⅳ.61الشكل (

  EV-GGAوLDA و GGA اتباستعمال التقریب

12 .10. Ⅳ : دالة الضیاع في الطاقة 

 في وصف فقدان طاقة للإلكترونات داخل المادة تعتبر دالة فقد الطاقة عاملا أساسیا

  ویمكن حساب فقد الطاقة بالعلاقة التالیة 

( )
( )
1

ImL w
e w

 
 -  

 
                                                (��. Ⅳ) 

 النحو التالي والتي یمكن كتابتھا على
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حیث فقدان كبیر للطاقة  4TiCuCrS) بالنسبة للمركب Ⅳ .18الشكل (ونجد النتائج التي تم الحصول علیھا موضحة في 

وبین  yyبالنسبة للمحور 22.81eV-20.25eVو بین  xxبالنسبة للمحور  22.87eV-20.50eVبین المجال 

22.86eV-20.74 eV بالنسبة للمحورzz  باستعمال تقریبGGA   

و بین  xxبالنسبة للمحور  22.80eV - 20.47eVنلاحظ فقدان الطاقة عالي في المجال  LDAاما بالنسبة للتقریب 

22.76eV - 20.42eV بالنسبة للمحورyy  22.81وبینeV - 20.34eV بالنسبة للمحورzz  باستعمال تقریبLDA 

و بین  xxبالنسبة للمحور  23.44eV - 19.41eVكبیر للطاقة في المجال  EV-GGAكما نلاحظ في التقریب 

24.06eV- 18.02eV بالنسبة للمحورyy  23.46وبینeV - 19.36eV  بالنسبة للمحورzz  باستعمال

  EV-GGA                      تقریب
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) والخصائص   ' Bومشتقاتھ  Bیھدف ھذا العمل إلى دراسة الخصائص الھیكلیة (معامل الشبكة، معامل الانضغاط 

الإلكترونیة (بنیة النطاق وكثافة الحالات الإلكترونیة) والخصائص البصریة (الوظیفة العازلة ، معامل الانكسار ، 

، ھذا باستعمال طریقة الموجات  4TiCuCrS،الموصلیة الضوئیة ) للمركب  الانعكاسیة ، الامتصاص وفقدان الطاقة

 mBJو  GGAو  LDAبالتقدیرات :  (DFT) في إطار الكثافة الوظیفیة  (FP-LAPW) المستویة المعززة الخطیة 

  EV-GGAو

  :الخصائص البنیویة

 GGAالشبكة ، مقارنة  باستخدام ثوابت یعطي نتائج جیدة ل LDA، وجدنا أن  4TiCuCrSبالنسبة لمركب   

 .في الختام GGA و LDAمع تقریب  uوالمعلمة الداخلیة  c / aلاحظ أننا وجدنا قیمًا متطابقة لنسبة 

  خصائص الإلكترونیة:

mbj-و  LDA-mbjوLDA و GGAلھا صفة ناقل والتي یتم حسابھا بتقدیرات  4TiCuCrSتظھر حساباتنا أن   

GGA  وEV-GGA. 

، وتمكنا من تمییز نوع الذرة والمدار الذي  4TiCuCrS لمركب )DOS(درسنا أیضًا الكثافة الكلیة والجزئیة للحالات 

 العناصر المختلفة لكل مركب.یتشكل بین 

  خصائص البصریة:

  و mbj-GGAو  mbj-LDAو  LDAو GGAحسبنا الخصائص البصریة بتقریبات   

 EV-GGA  1حیث لاحظنا أن النتائج ε (0) و n (0)  حیث نتائجLDA  احسن منGGA. 

  .4TiCuCrS أیضًا وظائف العزل المعقدة لمركبات لقد قدمنا 

صاص للأجزاء التخیلیة لإنتاج الأجزاء الحقیقیة للدالة العازلة ومعاملات الانكسار والانعكاسیة والامتوتُستخدم نتائجنا 

  .البصري والموصلیة البصریة 
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  ملخص

      4TiCuCrSتھدف ھذه المذكرة إلى دراسة الخصائص البنیویة والالكترونیة والبصریة للمركب           

وطرق الحساب " طریقة الأمواج  DFTبواسطة نظریة دالیة الكثافة  الذي یتبلور في بینة رباعي متناظر، 

وتقریب كثافة  (GGA) . في تقریب التدرج المعممFP-LAPWالمستویة المتزایدة خطیا والكمون الكامل

بغیة حساب  (eV-GGA)والتقریب  (mBJ)جونسون -استعملنا تقریب المعدل لبریك (LDA) الموضع

و  (GGA)عصابات الطاقة وكثافة الحالات والخصائص البصریة فوجدنا تحسن نتائج مقارنة بتقریب 

(LDA).  یا الكھروضوئیةھذه المواد لدیھا أھمیة تكنولوجیة وتقنیة لذا تستعمل في تطبیقات الخلا  

 

Abstract 

            The aim of this note is to study the structural, electronic and optical properties of TiCuCrS4 

  Which crystallizes in a symmetrical quadrilateral, by density function theory DFT and calculation 

methods "Linearly increasing planar wave method and full latency FP-LAPW. In the generalized 

gradient approximation (GGA) and the position density approximation (LDA) we used the average 

Breck-Johnson approximation (mBJ) and the eV approximation -GGA) in order to calculate the 

energy bands, density of states, and optical properties, and we found improved results compared to 

the (GGA) and (LDA) approximations. 

These materials have technological and technical importance, so they are used in photovoltaic 

applications 

 .   

Résumé 

      L'objectif de cette note est d'étudier les propriétés structurales, électroniques et optiques de 

TiCuCrS4 

 Qui cristallise dans un quadrilatère symétrique, par théorie de la fonction de densité DFT et 

méthodes de calcul "Méthode des ondes planes croissantes linéairement et pleine latence FP-LAPW. 

Dans l'approximation de gradient généralisé (GGA) et l'approximation de densité de position (LDA) 

nous avons utilisé la moyenne de Breck- l'approximation de Johnson (mBJ) et l'approximation (eV -

GGA) afin de calculer les bandes d'énergie, la densité d'états et les propriétés optiques, et nous avons 

trouvé des résultats améliorés par rapport aux approximations (GGA) et (LDA). 

Ces matériaux ont une importance technologique et technique, ils sont donc utilisés dans les 

applications photovoltaïques. 


	الجمهورية الجزائرية الديمقراطية الشعبية
	وزارة التعليم العالي والبحث العلمي
	جامعة محمد بوضياف - المسيلة
	ميدان: عــــلـــــــــــــوم المادة
	فرع: الفـــــيزيـاء.
	تخصص: الفيزياء الطاقوية و
	الطاقات المتجددة

	كلية: العلــــــــــــوم.
	قسم : الفيـــــــــــزياء.
	رقم: Ph/ENR/11/2023
	مذكرة مقدمة لنيل شهادة الماستر أكاديمــي


	تحت عنوان
	قائمة المراجع
	اﻟﻔﺼﻞ الأول
	2.2.I أهمية  و خصائص الطاقة الشمسية:
	3.2. I  الطاقة الشمسية الكهروضوئية :

	3. I نبذة تاريخية  حول  الخلايا الكهروضوئية :
	3. I  1.مبدا عمل  الخلية الكهروضوئية:
	الشكل 3.I : مخطط نطاق الطاقة لأشباه الموصلات
	الشكل 4.I: مختلف التفاعلات بين الفوتون واشباه الموصلات
	الشكل 5.I  مخطط  التقاطع p-n
	الشكل 6.I البنية القاعدية للخلايا الشمسية الكهروضوئية
	4.I خصائص التيار–الجهد (I-V):
	الشكل 7.I  خصائص التيار-توتر لخلية كهروضوئية


	تصنف الخلايا الشمسية حسب الأجيال (تطورها) الى خلايا الجيل الأول ،الثاني ،الثالث . الجيل الاول  خاص بالخلايا القائمة على رقاقة مصنوعة من السيليسيوم البلوري ،خلايا الجيل الثاني هي خلايا شمسية رقيقة الطبقات ،تشمل السيليسيوم غير المتبلور  نلخص هنا الأنواع المختلفة من المولدات الضوئية         Cdte وخلايا CIGS، الجيل الثالث من الخلايا الشمسية يتضمن عددا من تقنيات الطبقات الرقيقة الحديثة ، من بين انصاف النواقل الحديثة نذكر العضوية والغير عضوية وكذالك الهجينة التي تشمل كلا النوعين    [7] .
	.I 5.1 الخلايا الشمسية السيليكونية المتبلورة :

	غاليية الوحدات الشمسية الموجودة في السوق اليوم مصنوعة من السيليكون،حسب بعض التقديرات بنسبة تصل  ل %90 .ومعى ذالك ،يمكن للسيليكون ان يتخذ اشكالا مختلفة .تتميز الاختلافات بدرجة نقاء السيليكون ،بحيث انه كلما زاد نقاء السيليكون زادت كفاءة الخلايا الشمسية  في تحويل الاشعاع الشمسي الى كهرباء.غالبية الخلايا الشمسية القائمة على السيليكون في السوق ،تتكون من السيليكون البلوري . [8] هناك نوعان من هذه الخلايا:
	2.5.I الخلايا الشمسية السيليكونية أحادية التبلور :
	تسمى أيضا Monocystalline silicno  او  single-crystal silicon[8]
	4.5.Iالخلايا الشمسية من الشرائح الرقيقة TFSC)):

	6.I إيجابيات وسلبيات الطاقة الكهروضوئية :
	7.I  الجانب البيئي  للخلايا الكهروضوئية:
	8.I وحدات كهروضوئية:
	الشكل 9.I: تكوين وحدة فلطائية ضوئية بلورية من السيليسيوم
	الشكل 10.I: أنواع مختلفة من الوحدات الكهروضوئية

	الخاتمة :
	اﻟﻔﺼﻞ الثاني
	اﻟﻔﺼﻞ الثالث
	اﻟﻔﺼﻞ الرابع

