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 تشكرات
 عز الله أشكر أن لمسات البحث، آخر أضع وأنا سعادتي تكمل

الشكر  أسدي وان  المتواضع، العمل هذا بإتمام وجل على توفيقه لنا

 .البحث اكتمل هذا  ما ه فلولاهم لمستحقي

بن يطو   المشرفة الأستاذة  إلى والامتنان الشكر بجزيل أتوجه

عونا   كانت لتي ا ونصائحها بتوجيهاتها تبخل علي لم التي سامية

  لي. 

ر إلى أعضاء لجنة المناقشة يٌ ل الشكر و التقدجزيٌ ب كما أتقدم

أستاذ التعليم العالي  ستاذة الفاضلة سايب سليمةالأ المكونة من

ستاذة الكرٌيمة فراحتية سا والأيبجامعة محمد بوضياف بالمسيلة رئ

مناقشا  أستاذ محاضر أ بجامعة محمد بوضياف بالمسيلة سامية

  . لقبلوهم مناقشة عملًي و تصويبه أدام الله تألقهم

و  العون لي وقدم المذكرة إتمام هذه على ساعدني من كل وأشكر

 المساعدة.

 .أسرتي أفراد جميع إلى
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  مقʗمة عامة 

تعʛʰʱ فȄʜʽاء الʦʶʳ الʸلʖ مʧ اهʦ الʺʳالات الʱي تʟʱʵ في دراسة الاجʶام وتʙʴيॽʰʡ ʙعʱها  

سʨاء ؗانʗ ناقلة، نʸف ناقلة اومعʙنॽة او غʛʽ ذلʥ، وتʛتȌॼ دراسة الʺʨاد ووصفها وتʙʴيʙ خʸائʸها  

 ʨلʨʻؔل ادراجها في تʰها قʱʽʺع الʺادة وأهʨʻب ʧʽʲاحॼام الʺʱلاه ʥجي وذلʨلʨʻؔʱر الʨʢʱالǼ] ةʻʽا معॽ1ج  ،[

ʖ معʧʽ تʺʱلʥ أهʺॽة في مʳال ما مʧ غʛʽها.  ʛؗʺة لʜʽة او مॽان ؗل خاص ʘʽح  

تʻقʛʡ ʦʶق دراسة الʺʨاد الى ثلاثة اقʶام مʨʻʱعة، أولها هي الʙراسة الॽʰȄʛʳʱة والʱي تعʙʺʱ على 

ॽة مع  مʨاد ومعॽʢات ومʛʰʵ عʺل، والȄʛʢقة الʲانॽة هي Ȅʛʡقة نʸف تॽʰȄʛʳة وتعʙʺʱ على معॽʢات قʰل 

الॽʁام بॼعʠ الʳʱارب، وأخʛʽا الȄʛʢقة الȄʛʤʻة وهي مʧ اهʦ الʙراسات في العʛʸ الʙʴيʘ وذلʥ انها 

 .ʟʸʵʱنامج مʛȃو ʛتʨʽʰʺؔجهاز ال ȘȄʛʡ ʧراسة عʙه الॽɾ ʦʱوت ،ʗʴॼال ȑʛʤʻال ʖانʳعلى ال ʙʺʱتع  

هي تʺʱلʥ دورا هاما  ومʧ اهʦ الʺʨاد الʱي أعǼ ʗʢعʙا اخʛ للʨʢʱر الʨʻؔʱلʨجي هي الʺʨاد نʸف ناقلة ف

  ʦʳح ʛʽغʸʱعلقة بʱʺة الॽلʰقʱʶʺاث الʴǼر، ولها دورهاما في الأʨʱسʜانʛʱها الʛأشه ʧة مʙيʙقات عॽʰʢفي ت

الأجهʜة مع الȄʜادة في قʙرتها الؔهȃʛائॽة وذلʥ لʺا تʱʺʱع Ǽه مʧ خʸائʟ تʳعل مʻها أساس لʻʸاعة 

ॼات الالʛʱؔونॽة والالʛʱؔوضʨئॽة،   ʛؗʺال  

الʨʻاقل ه الʻاقلॽة الؔهȃʛائॽة، تعʙ مʨاد عازلة عʙʻ انʸاف   ʘʽح ʧازل مʨاقل والعʨʻال ʧʽب ي مʨاد تقع 

حʛارتها،   درجة  رفع   ʙʻع ما  نʨعا  الؔهȃʛائي  الʨʱصʽل  جʙʽة  تॼʸح  ولʻؔها  الʺʵʻفʹة  الʛʴارة  درجات 

مʧ    وȃالʱالي فʻاقلॽة انʸاف الʨʻاقل تʱأثǼ ʛالʛʴارة والʹʨء والʺʳال الʺغʻاʶॽʡي ووجʨد ؗʺॽات ضʽʯلة

] ʖائʨʷ2ال.[  

ॼات مʧ الʨʻع   ʛؗعلى م ʜʽ ʛؗʱاء الى الȄʜʽم العلʺي علʺاء الفʙقʱدفع ال ʗقʨور الʛمع مIII-V    ʧن مʨؔʱت)

عʻاصʛ مʧ العʺʨد الʲالʘ والʵامʝ، مʧ الʙʳول الʙورȑ)، هʚه الʺʨاد الʸʻف مʨصلة فʗʴʱ افاق علʺॽة  

  ].  5،4،3واعʙة [

الʨʻاقل   انʸاف   ʛʰʱتعIII-V   ̒h ال حالة  للॽʰʢʱقات  في  نʛʤا  وȃارزا  هاما  مʨضʨعا  الʻانȄʨة  ॽة 

الʨʻؔʱلʨجॽة الʺʱعʙدة. تʱʺʱع الʰلʨرات الʻانȄʨة لأشॼاه الʺʨصلات هʚه Ǽالʸʵائʟ الʱي ʧȞʺǽ وصفها في  

  ]. 7،6مʳال الؔهȃʛاء الʻانȄʨة الॽʀʙقة، الؔهʛوضʨئॽة، او حʱى الʹʨئॽة [ 

، ȄʜDFTاء الʺʨاد، نȄʛʤة دالॽة الʲؔافةاسʱعʺل في مʳالات عʙيʙة، مʧ بʻʽها ف̔   Abinitبʛنامج  

  .1998الʱي فازت ʳǼائʜة نȃʨل عام  
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في هʚا العʺل قʺʻا بʙراسة الʨʵاص الȄʨʽʻʰة والʺʛونॽة والʨʵاص الʱارمʨديʻامॽȞॽة لأنʸاف الʨʻاقل 

InX (P ,Sb).    نامجʛام بʙʵʱاسǼ ʗʺات تǼاʶʴه الʚهAbinit  نʨʺؔقة الȄʛʡ على ʥفي ذل ʧيʙʺʱمع.

 ̋ وال الʺȄʨʱʶة  الؔاذب  الॽɿॽʣʨة  ʨ(pp-pw)جات  الʲؔافة  نȄʛʤة  تقʖȄʛ   (DFT)واللʱي تʛتʜؔ على  في 

الʺʨضع   ـالارتॼاLDA  ȋكʲافة  الॼʱادل  الʱاॽɻǼة    .  لأجل حʶاب ؗʺʨن  الʲؔافة  نȄʛʤة  اسʱعʺلʻا  وأǽʹا 

Ǽاسʙʵʱام   (DFPT)  الʺʹȃʛʢة الʱارمʨديʻامॽȞॽة   ʟائʸʵال تʦ حʶاب   ʙونة. وقʛʺال  ʗابʨث لʶʴاب 

  . Debye الǽ ȑʚعʙʺʱ على الʨʺʻذج شॼه الʨʱافقي لGIBBS بʛنامج

  :وʻȄقʦʶ هʚا العʺل الى ثلاثة فʨʸل 

في الفʸل الأول تʻاولʻا الʳانʖ الȑʛʤʻ لهʚا العʺل وجاء ॽɾه ملʟʵ حʨل معادلة شʛوديʻغʛ والʱقॼȄʛات  

دالة  ـ فʨك وتʛʢقʻا أǽʹا لȄʛʤʻة   ȑʛوهارت ȑʛهارت ʖȄʛوتق ʛʺǽهاʻـ اب بʻʽها تقʖȄʛ بʨرن   ʧلفة مʱʵʺال

  .GGAوتقʖȄʛ الʙʱرج الʺعʺLDA   ʦتقʲؗ ʖȄʛافة الʺʨضع   ,بʱقॼȄʛاتها (DFT)الʲؔافة 

.ʥلة على ذلʲام ʛؗة مع ذȄʨʱʶʺجة الʨʺن والʨʺؔه الॼقة شȄʛʡ اني الىʲل الʸا في الفʻقʛʢوت  

  ʛʽالأخ الȄʨʽʻʰة  ʻاʛضعوفي   ʟائʸʵال وهي:  علʽها  الʺʸʴʱل  الʱʻائج  الʺʛونॽة  ,  مʱʵلف 

  ʻا نهʽوأʛة  والʱارمʨديʻامॽȞॽة، ثʦ قʺʻا Ǽالʱفʛʽʶ ومقارنة الʱʻائج بॼعʠ الاعʺال الȄʛʤʻة والॽʰȄʛʳʱة الʺʨʱف

                                                هʚا الʵǼ ʘʴॼلاصة عامة لʺʱʵلف الʱʻائج الʺʸʴʱل علʽها.
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  :   مقʗمة1..1
 الإمȞان قʙر ǽقʛʱب  ʘʽʴǼ  شʛوديʻغʛ لʺعادلة حل إʳǽاد  هʨ الؔʺॽة الفȄʜʽاء في الأساسي الهʙف

ʧة مʺॽʁال ʛʰي تعʱال ʧام عʤائي نȄʜʽقي، فॽʁح ʧم Șائʨة العॽائȄʜʽي الفʱل الȞʷا  تǽʙʴة تॼʶʻالǼ  ʧʽʽائȄʜʽللف 

 .الʺȞʷلة للʰلʨرات  الʯȄʜʳات  لانʤʱام الʙقȘʽ هʨ الفهʦ الʺادة مʳال في

 في حʶاب  الʺʱʶعʺلة الʺʱʵلفة الʱقॼȄʛات  أو الʛʢق  مʧ مʨʺʳعة بʱقʦǽʙ  سʻقʨم الفʸل هʚا في

 ʟائʸʵة الॽونʛʱؔام في الالʶة، الأجॼلʸال  ʙعǼ هارʣود إʙات  حॼȄʛقʱال  ʙʺʱل الʺعȞʷǼ ʛاشॼعلى م 

الʱي تعʙʺʱ على نȄʛʤة هʨهʛʰʻغ  (DFT) جʦॽʶ حʘʽ سʻقʨم بʱقʦǽʙ نȄʛʤة دالॽة الʲؔافة  Nالʺʨجة ب   دالة

ʨهʧ والʱي  Ǽʺعادلات  خاص  ʛʷǼح  سʻقʨم هʚا Ǽعʙ  العʺل، هʚا في  نȑʛʤ  كʳانʖ  اسʙʵʱامها سʦʱʽ وؗ

ʧهʨعʺلة وشام كʱʶʺالعʺل في ال  ʥلʚ أنʨاع الʙالॽات مʲل  مʱʵلف مع الارتॼاȋ  -الॼʱادل تʛمʜʽ أهʺॽة وؗ

(LDA ;GGA)  .  

  :للʮلʦرة شʙود نغʙ .معادلة2.1

للʰلʨرات[  الʨؔانʱي  الؔʺॽة للʤʻام  الʙراسات   ]، حʘʽ 1تعʛʰʱ معادلة شʛودنغʛ هي مȘʢʻ ؗل 

  الʱالॽة: والʛʱؔونات Ǽالʺعادلةيʨصف نʤام الॽʶʳʺات الʺʱفاعلة مʧ ايʨنات 

)1.1( 𝜓 𝜓=E H 

 ʘʽحH ،انॽنʨʱل الهاملʲʺǽE  ام وʤʻاقة الʡ لʲʺǽ𝜓 جةʨʺدالة ال  

ॽة لؔل الॽʶʳʺات و ʡاقة الʱفاعل ॽɾʺا بʻʽها و   ʛؗʴاقة الʢال ʧلف مʕن مʨȞǽ لةʺʳا الؔلي للॽنʨʱالهامل

في Ǽعʠ الʴالات ʡاقة الʱفاعل مع الʨسȌ الʵارجي في ॽɼاب الʴقل الʵارجي ʖʱȞǽ الهʺلʨʱن ǼالȞʷل 

  الʱالي :

)1.2(     H = Te + Tn + Ve + Ve-n +Vn-n 

 ʘʽح     :   

 𝑇𝑒 = ∑ ು೔మ

మ೘೔௜ = ∑ ష೓మ

మ೘
(∇௜)మ       

௜ ॽة للإلʛʱؔونॽات     (1.3)    ʛؗʴاقة الʢل الʲʺت     

  

   𝑇𝑛 = ∑ ುഀమ

మಾഀ௜ = ∑ ష೓మ

మಾഀ
(∇௔)మ       

௜ ॽة للانȄʨة  (1.4)   ʛؗʴاقة الʢل الʲʺت  

     

𝑉𝑒𝑒 =
ଵ

ସగఌ
∑ ೐మ

మ|ೝഢሬሬሬ⃗  షೝണሬሬሬሬ⃗ | ௜,௝ஷ௜   الʛʱؔون   −تʺʲل ʡاقة الʱفاعل الʛʱؔون        (1.5)       

  

        𝑉𝑒𝑛 = −
ଵ

ସగఌ
∑ ೐మೋഀ

మหೝഢሬሬሬ⃗  షೃഀሬሬሬሬሬሬ⃗ ห௜;ఈ   نʨاة   −تʺʲل ʡاقة الʱفاعل الʛʱؔون  (1.6)     
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         𝑉𝑛𝑛 =
ଵ

ସగఌ

ଵ

ଶ
∑ ೐మೋഀ ೋഁ

మቚೃഀሬሬሬሬሬሬ⃗  షೃഁሬሬሬሬሬሬ⃗ ቚ
       (ଵ.଻)  ఈ;ఉ اةʨفاعل نʱاقة الʡ لʲʺاة   −تʨن  

  

تʺʲل  M ; m خاصة Ǽالالʛʱؔونات وi وj    خاصة ǼالانȄʨة (الʚرات) و الʺعاملات   𝛽 و 𝛼حʘʽ الʺعاملات  

 .ʖʽتʛʱونات على الʛʱؔة والالȄʨل الانʱك  

𝑍𝛼  𝑒    . ةȄʨة الانʻʴل شʲʺت  

|𝑟𝚤ሬሬሬ⃗  − 𝑟𝚥ሬሬሬ⃗ |        ʧʽاتʨʻال ʧʽافة بʶʺل الʲʺت𝛼 و 𝛽  .  

ห𝑟𝚤ሬሬሬ⃗  − 𝑅𝛼ሬሬሬሬሬ⃗ ห      اةʨʻون و الʛʱؔالال ʧʽافة بʶʺل الʲʺت𝛼.  

ห𝑅𝛼ሬሬሬሬሬ⃗  − 𝑅𝛽ሬሬሬሬሬ⃗ ห    ʧʽونʛʱؔالال ʧʽافة بʶʺل الʲʺتj و i.  

: ʧمʜال ʧقلة عʱʶم ʛودنغʛح معادلة شॼʸن تʨȞʶو في حالة ال  

)1.8( (r,R)                       𝜓 𝜓(r,R)=E H 

   ʘʽʴǼ𝜓  ،ةȄʨونات او أنʛʱؔاء الʨات سʺॽʶʳات الॽاثʙل احȞǼ Șعلʱجة و تʨʺل دالة الʲʺتE    ةॽاتʚال ʦॽʁال

  الʺʨافقة. 

مʱغʛʽ وȃهʚا تعʛʰʱ معادلة شʛودنغʛ مʽʴʱʶلة الʴل  N(Z+1)3ذرة تȑʨʱʴ على  Nمعادلة شʛودنغʛ ل 

  ] 2ومʧ اجل تʢॽʶॼها و تʶهʽل حلها وضعʗ مʨʺʳعة مʧ الʱقॼȄʛات نʛؗʚ مʻها : [

  

  اوȁʹهاʙʸǻ:  .تقʔȂʙ بʦرن ـ3ـ1

ة الالʛʱؔونات عʧ الانȄʨة ،حʘʽ أن ʱؗلة الالʛʱؔون اقل   ʛؗل حʸعلى ف ʖȄʛقʱال ǽعʙʺʱ هʚا 

]. معʻاه اهʺال الʢاقة  3ن سʛعة الالʛʱؔونات اكʛʽʲȞǼ ʛʰ مʧ سʛعة الʨʻاة [ ʛʽʲȞǼ مʱؗ ʧلة الʨʻاة في حʧʽ أ

ȑأ ʗها ثابʻʽا بʺॽɾ ةȄʨتفاعل الان ʙح ʚخʕونات و يʛʱؔة امام الالʻساك ʛʰʱتع ʘʽʴǼ اةʨʻة للॽ ʛؗʴال : 

Vnn =cte   ، Tnn =0    

  : هاملʨʱنॽان نʨوȑ على الȞʷلأॼʸǽ ȑح الهاملʨʱنॽان الؔلي للʳʺلة مʕلف مʧ هاملʨʱنॽان الʛʱؔوني و 

  H=Vnn + He                                                             (1.9)        

 : ʘʽʴǼ 

He = Te +Vee +Ven                                                  (1.10)    

  بهاملʨʱنॽان الالʛʱؔونات .  Heو ʶǽʺى 

  اذن معادلة شʛودنغʛ للالʛʱؔونات هي: 
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)1.11( (r,R)    𝜓e 𝜓e(r,R)=( Te +Vee +Ven )He 

  ـ تقʔȂʙ هارتȏʙ : 4ـ1

يʛتʜؔ هʚا الʤʻام على نʺʨذج الالʛʱؔون الʛʴ، حʘʽ أن ؗل الʛʱؔون يʛʴʱك مʻفʛد في الʴقل 

وȃاقي   الانȄʨة   ʧع الʻاتج   Ȍسʨʱʺال  ʧم  ʛʽʰؗ عʙد   ʧم لʙيʻا  الȞʷل  يʨʴʱل   ȑأ  ،Ȑʛالأخ الالʛʱؔونات 

 ʥلʚب  ʖʱȞॽل الʛʱؔون)،  ـــ  (الʛʱؔون  الʱفاعل   ʙاهʺال ح  ʦʱي وȃالʱالي    ،ʙʽون وحʛʱؔال الى  الالʛʱؔونات 

  ]:4الهاملʨʱنॽان الؔلي للʳʺلة على الʨʴʻ الʱالي [

𝐻 =  ෍ 𝐻𝑖                                                                                      (1.12)   
௜

 

 ʘʽح𝐻𝑖 :لȞʷعلى ال ʖʱؔت                                          

𝐻𝑖 = −
௛మ

ଶ௠
 ∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)                                                         (1.13)              

 𝑈𝑖(𝑟𝑖)  ونʛʱؔة للالʻاقة الؔامʢل الʲʺت :i   ةȄʨفي حقل الانk لȞʷعلى ال ʖʱؔوت : 

  

𝑈𝑖(𝑟𝑖) = − ෍
𝑍𝑘 𝑒ଶ

4𝜋|𝑟𝑖 − 𝑅°|
௞

                                                          

 𝑉𝑖(𝑟𝑖) :اليʱؗال ʖʱȞǽ و ȑʛن الفعلي لهارتʨʺؔل الʲʺت: 

  

𝑉𝑖(𝑟𝑖) = −
1

2
෍

 𝑒ଶ

4𝜋𝜀|𝑟𝑖 − 𝑅𝑗|
௞

 

R°   ةȄʨضع الانʨل مʲʺǽ  

:  ʖʱؔه نʻوم    

𝐻𝑖 = −
௛మ

ଶ௠
 ∆𝑖 + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)                                                                (1.14)              

  و تʖʱؔ دالة الʺʨجة الؔلॽة للʤʻام ʙʳؗاء دوال الʴالة لॽʺʳع الالʛʱؔوات على الȞʷل :

    ψ(r1, r2, … … ) = ෑ   ψi(ri)
௡

௜ୀଵ
                                           (1.15)                        

  اذن ʱؗ ʧȞʺǽاǼة الʢاقة للʤʻام الؔلॽة ؗʺʨʺʳع الʢاقات الʺʨافقة لؔل حالة الʛʱؔونॽة على الʨʴʻ الʱالي :

 𝐸 =  ෍ 𝐸𝑖                                                                                 (1.16)                    

  نغʛ للالʛʱؔونات تʖʱؔ على الʨʴʻ الʱالي :ʙ اذن معادلة شʛوج

ൣ−೓మ

మ೘
 ∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖) ൧ ψ𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖 ψ𝑖(𝑟)          
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               :ـ تقʔȂʙ هارتȏʙ فʦك 5ــ 1                                              

] ، تقʖȄʛ هارتȑʛ و ذالǼ ʥإدخال مʙʰا الʧʽʰʶ لʤʻام الالʛʱؔونات ʘʽʴǼ تʨجʙ 5حʧʶ فʨك [

N !  ضعʨال لʺʱاحN  ون علىʛʱؔالN ضعʨم.                     

                                                                                                  مʲلا اول إمȞانॽة هي: 
    ψ1(r1)  ψ2(r2)  ψ3(r3) … … …   ψn(rn)                                      (1.17)  
 و ثاني إمȞانॽة هي :                                                                          
          ψ1(r1)  ψ3(r2)  ψ2(r3) … … …   ψn(rn)                               ( 1.18) 

  حʙ لʻفʝ الʨʻع . ! N  عʙʻ تȘʽʰʢ ؗل الʙʰʱيلات نʸʴل على 

) و (+) لॼʸʱح ȞʷǼل مʙʴد -الʙʴود مع الاخǼ ʚعʧʽ الاعॼʱار الاشارتʧʽ (دالة الʺʨجة هي مʨʺʳع ؗل  

 : ʛʱد سلʙʴعى مʙي  
 ψ(r1, r2, … rn)

=
1

√𝑁!
 ฬ

 ψ1(r1) …  ψn(r1)

 ψ1(rn) ⋯  ψn(rn)
ฬ                                                             ( 1.19) 

ଵو الʺعامل 

√ே!
  ʙعامʱال ʗثاب ʨه.  

ان تʙʴيʙ الؔʺʨن داخل الʰلʨرة هي مʧ بʧʽ الʸعȃʨات الʱي تʸادف حʶاب بॽʻة عʸاǼات الʢاقة و  

  ) . DFTلʚلʥ وجʙت Ȅʛʡقة جʙيʙة وحʙيʲة هي نȄʛʤة دالॽة الʲؔافة( 

  

  ) : DFT(    الʯاॻɹǺة ـ نȂʙʢة الʰؒافة 6ـ 1
ʺʨن دالة   ʜʽ على اخॽʱار شȞلؗ  ʛؗʱال ʦʱاقة يʢات الǼاʸة عॽʻاب بʶʴل ʙʵʱʶجة ، نʨʺمال    ʛʸʻع

الʲؔافة الʢاقة  𝜌(𝑟)   دالة   ʙيʙʴʱلE  ) اتॽاثʙالة الاحʙؗ نʨؔت الʱي  الفʛؔة X,Y ,Zو  تعʨد هʚه  ) و 

  الأساسॽة الى الʨʺʻذج الȑʚ وضعه تʨماس و فارمي .

  

  ـ الʰؒافة الالʙʯؒونॻة : 1ـ6ـ1

للʤʻام في عʛʸʻ حN    ʦʳيʦʱ الʱعʛʽʰ على احʱʺال العʨʲر على الʛʱؔون مʧ بʧʽ الʛʱؔونات  

𝑑𝑟 ʜ ʛؗʺʱضع   يʨʺفي ال𝑟 : اليʱال ʨʴʻعلى ال   

)20  .1       (                                         𝑑𝑟 𝜌(𝑟)  

  ʘʽح𝜌(𝑟)    : اليʱل الȞʷالǼ فʛي تعʱة الॽونʛʱؔال الالʺʱافة الاحʲؗ هي  

𝜌(𝑟) = 𝑁 න| ψ(𝑟ଵ, 𝑟ଶ, … 𝑟௡)|ଶ 𝑑𝑟1 … . . 𝑑𝑟௡                        (1 . 21  )                 
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: ʧʽʱʺمه ʧʽʱال لها خاصʺʱافة الاحʲك  

  يʦʱ تعȄʛفها في ؗل نقʢة و تʨؔن مʨجॼة تʺاما  

     

𝜌(𝑟)𝑑𝑟 = 𝑁                                                (1 .22) 

  ʱʺॽʀها معʙومة عʙʻما لانهاǽة :  
lim
୰→ஶ

൫𝜌(𝑟)൯  = 0                                                           (1.23) 

كʲافة الالʛʱؔونات غॽʻة Ǽالʺعلʨمات ، ومعʛفة الʲؔافة الالʛʱؔونॽة هي ؗل ما نʱʴاج الॽه لʙʴʱيʙ ؗامل  

  الʨʵاص الॽʯȄʜʳة .

  

   :فارمي-تʦماس  ـ نȂʙʢة2ـ 6ـ 1

لʲؔافة   كʙالة اللامʳʱانʶة الإلʛʱؔونات  لغاز الؔلॽة الʢاقة فارمي-تʨماس  صاغ 1927 في

 مʢʻقة بȄʛلʧȄʨ، على عȄʛʸʻة  تقॽʶʺات  عʙة Ǽإجʛاء وذلʥ ]7،6مʳʱانʝ[ لغاز الʺعʛوفة الإلʛʱؔونات 

 ʘʽأنه ح  ʙʻع ʛآخ ʦॽʶتق ʛʰʱافة تعʲؔة الॽونʛʱؔة الإلʱقة كل في ثابʢʻم ʧم Șʡاʻʺة.  الʺʶالʺق ʧȄʨلȄʛب 

  على الȞʷل: Eللʤʻام  الؔلॽة الʢاقة تʖʱؔ  إذن
   𝐸 = ∫ 𝜀௜ [𝜌(𝑟)] 𝑑𝑟                                                                        ( 1.24)       

  تعʢى ʲؗافة غاز مʳʱانʝ ب: 

 𝜌 =
ଵ

ଷగమ
(

ଶ௠೐

௛మ
)

య

మ𝐸௙

య

మ                                 ( 1.25)                                                    
  𝐸௙ هي  طاقة فارمي         

ॽة لغاز مʳʱانʝ هي :  ʛؗʴاقة الʢال  

𝑇 =
3

5
𝜌𝐸௙                                                                                             ( 1.26) 

: ʙʳن ʧʽʱقǼاʶال ʧʽʱالʺعادل ʧم  

            𝑇 =
ହ

ଶ

௛మ

ଶ௠೐
(3𝜋ଶ)

మ

య𝜌
ହ

ଷൗ    

  و

( 1.27)                                        𝐸௙ =
ఘ

మ
య

మ೘೐
೓మ

(3𝜋
ଶ

ଷൗ )
ଶ

ଷൗ      

ॽة لʨʱماس فارمي هي:  ʛؗʴاقة الʢه الʻو م 
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    𝑇்ி = ∫ 𝑇𝑑௥ ⟹ 𝑇்ி =
ଷ

ହ

௛మ

ଶ௠೐
(3𝜋ଶ) ∫ 𝜌

ହ
ଷൗ 𝑑௥                   (1 .28)    

ارتॼاȋ   الاعॼʱار Ǽعǽ ʧʽأخʚ  لا  الإلʛʱؔونات  لʲؔافة مʨضعي  تقʖȄʛ  هي فارمي -تʨماس  نȄʛʤة

   : الʱالي الȞʷل تأخʚ  فارمي -تʨماس  تقʖȄʛ  في الالʛʱؔونات  لʤʻام الؔلॽة الʢاقة إذن الإلʛʱؔونات،

             𝐸்ி =   
3

5

ℎଶ

2𝑚௘

(3𝜋ଶ) න 𝜌
ହ

ଷൗ 𝑑௥    

+ න 𝑉(𝑟)𝜌(𝑟)𝑑௥ +
1

2
 න

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟’)

|𝑟 − 𝑟’ |
  𝑑௥  𝑑௥’                  (1 . 29)        

 ـ نȂʙʢة هʦهʹॺارغ ـ ʦؕهʥ : 3ـ 6ـ 1

  . هʨهॼʻارغنȄʛʤة الʲؔافة تʛتʜؔ على نʧʽʱȄʛʤ هʺا ʨؗهʧ و 

 : لىʦة الȂʙʢʹة  الॽاقة الؔلʢال ʅȄʛها تعʽف ʦʱيE    امʤʻلN    ةॽالة الأساسʴفاعلة في الʱʺون الʛʱؔال

 ǼالȞʷل الʱالي : 𝝆(𝒓)للانȄʨة و على انها دالة وحʙʽة للʲؔافة   Vextبʨجʨد ؗʺʨن خارجي 

𝐸(𝜌) =  𝐹(𝜌) + න 𝜌(𝑟)𝑉௘௫௧  (𝑟)𝑑௥
ଷ                                         (1 . 30)                

: ʘʽح 
𝐹[𝜌(𝑟)]  = 𝑇[𝜌(𝑟)] + 𝑉௘_௘[𝜌(𝑟)]                                              (1 . 31)                       

ॽة ،    𝑇 دالة شاملة للʲؔافة الالʛʱؔونॽة ،   𝐹[(𝜌)]مع    ʛؗاقة حʡ𝑉௘_௘    اقةʡ ونʛʱؔفاعل الʱون    -الʛʱؔال  

   : ةॻانʰة الȂʙʢʹل ال تʤهʛ ان الʲؔافة الالʛʱؔونॽة للʴالة الأساسॽة تʨافȘ اقل ॽʀʺة للʢاقة ، وؗ

 الʸʵائʟ الأخȐʛ تʨؔن تاǼعة لهʚه الʲؔافة .  

 𝐸(𝜌଴) = min 𝐸(𝜌)                                    
 𝜌଴ . ةॽالة الأساسʴافة الʲؗ هي  

الʙالة ʻʻȞʺǽا مʧ تʙʴيʙ الʢاقة الؔلॽة و ʲؗافة الʻʴʷة للʴالة الأساسॽة مʧ اجل ؗʺʨن   و تʙʴيʙ هʚه 

  خارجي معʢى لʧؔ للأسف هʚا ما عʜʳت عʻه الȄʛʤʻة .

  

  نȂʙʢة ʦؕهان ـ شʦم: .4ـ6ـ1

 يʦʱ فʽها ʱؗاǼة معادلة الʢاقة ǼالȞʷل الʱالي : 

                                                                                       
𝐹[𝜌(𝑟)] =  𝑇଴[𝜌(𝑟)] + 𝐸ு[𝜌(𝑟)] + 𝐸௫௖[𝜌(𝑟)] +  ∫[𝜌(𝑟)] +

 ∫ 𝜌(𝑟)𝑉௘௫௧  (𝑟)𝑑௥
ଷ (1 . 32)      
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:ʘʽح  𝑇଴[𝜌(𝑟)] ةॽالة الا ساسʴوني في الʛʱؔة للغاز الالॽ ʛؗʴاقة الʢال .(ارʛقʱالاس)  

       𝐸ு[𝜌(𝑟)]  وناتʛʱؔللال ȑʛتʛه ʙح  

      𝐸௫௖[𝜌(𝑟)] ȋاॼادل و الارتॼʱاقة الʡ  

         𝑉௘௫௧  ونيʛʱؔام الالʤʻعلى ال ʛثʕن خارجي يʨʺؗ  

  :]8[ ونلʟʵ حل هʚه الʺعادلة في الʺȌʢʵ الʱالي 

  

  

 

  .شام -كʦهʥ معادلة حل ʰʸǻل خʦارزمॻة ):1.1الȜʵل (



 
 
DFT التابعية  نظرية الكثافة             1الفصل                                                            

 

11 

  :   ارتॺاȉ -تॺادل تاǺع ـ 7ـ  1

 ارتॼاȋ،-تॼادل ʡاقة لʱاǼع جʙʽ  تقʖȄʛ  إʳǽاد  هي  شام -كʨهʧ لʺعادلة وفقًا   DFTان مȞʷلة   

 الآن نʱʴاج Ǽالʶʴاب، الॽʁام على قادرʧȄ نʨؔن  ولؔي ارتॼاȋ،-تॼادل الʱقॼȄʛات لؔʺʨن  مʧ العʙيʙ  فهʻاك

 .تقॼȄʛات  إلى

  

  : LDAالʦʸضع  كʰافة  ـ تقʔȂʙ 1ـ 7ـ 1
اللامʳʱانʝ   الالʛʱؔونات  نʤام اعʛʰʱا وقʙ  ، 1965 في  وشام كʨهʛʡ ʧف مʧ الʱقʖȄʛ  هʚا ʛʡح

  ]، و تʡ ʖʱؔاقة تॼادل ـ ارتॼاǼ ȋالʺعادلة الʱالॽة : 9كʤʻام مʳʱانʝ مʴلॽا [

  𝐸௑஼
௅஽஺ (ρ) = න 𝜌(𝑟)𝜀௑஼

௅஽஺  ൫ρ(𝑟  )൯𝑑௥
ଷ                                (1 . 33)   

 تॼادل ـ ارتॼاȋ تقʦʶ الى قʧʽʺʶ : مع العلʦ ان ʡاقة  
 𝜀௑஼

௅஽஺(𝜌) = 𝜀௑
௅஽஺ (𝜌) + 𝜀஼

௅஽஺(𝜌)                                     (1 . 34)    
 

  : GGA الʸعʤʸ الʗʯرج ـ تقʔȂʙ 2ـ 7ـ  1

 اعॼʱاراته في وʅॽʹȄ الʙقة في يʳʱاوزه حʘʽ  الʺʨضع كʲافة لʱقʖȄʛ  تॽʴʸح هʨ الʱقʖȄʛ  هʚا

ʲافة الالʛʱؔونات   ] ،تॼɺ ʖʱؔارة الʢاقة على  𝜌(𝑟)   ]10∇عʛʰ تʙرج الʲؔافة الالʛʱؔونॽة    𝜌(𝑟)تغʛʽاتؗ 

 الȞʷل الʱالي:  

     𝐸𝜀௑஼
ீீ஺(𝜌 ↑ (𝑟) , 𝜌 ↓ (𝑟)) = ∫ 𝑓௑஼

ீீ஺  ( ρ(𝑟  ), ∇ሬሬ⃗  ρ(𝑟  ))𝑑௥
ଷ                  (1 . 35) 

 ∇ሬሬ⃗  ρ(𝑟 ) افةʲؔرج الʙعلى ت ʛʰعǽ . ةॽونʛʱؔالال  

   𝑓௑஼
ீீ஺ ʦʺرج الʺعʙʱأساسا على ال ʙʺʱعǽGGA. عʺلةʱʶʺال  

Ǽعʙد مʧ الʸʵائʟ مʲل الʢاقة الؔلॽة او ʡاقة الارتॼاLDA    ، ȋعلى تȞʷǼ GGA    ʧʽʶʴل عام تعʺل

ؗʺعʛفة خʸائʸها    ، الʨʻاقل  لانʸاف  الʺادة   ʟائʸع خॽʺʳل  Șʽدق الى وصف   ȑدʕت لا  لʻؔها  و 

  ] .10الالʛʱؔونॽة [
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 ـ مقʗمة : 2

 الʱاॽɻǼة  الʲؔافة نȄʛʤة إʡار في وذلʥ كʺॽا، الالʛʱؔونॽة الʱفاعلات  لʨصف  الؔʺʨن  شॼه ʱʶǽعʺل

DFTان ،علىʛʱاتج الاقʻال ʧʽاج بʨة الأمȄʨʱʶʺه الॼن  وشʨʺؔال ʛʰقة عȄʛʢة الॽلȄʨʴʱي الȄرʨلف.  ʛʰʱتع 

  ] .  1تʙʽʶʳ الʺʨاد [ في ) الॼاॽʻʡة الالʛʱؔونات  اخʸʱار(ما حʙ  إلى وسȄʛعة دॽʀقة جʙ  الȄʛʢقة هʚه

 ـ Ȃʙʟقة شॺه الʦʸؒن : 1ـ2

على          ʙʺʱتع للʺʨاد  الॽʺॽؔائॽة  و  الفȄʜʽائॽة   ʟائʸʵال  ʦʤمع ان   ʙامʨʳال فȄʜʽاء  في  الʺعلʨم   ʧم

الؔʺʨن و الʱي تʲʺʱل في  الʛʱؔونات الʱؔافȞʷǼ ʕل ʛʽʰؗ، و مʧ هʚا تاسʗʶ الفʛؔة الأساسॽة لȄʛʢقة شॼه  

) ،دون اللʨʳء لالʛʱؔونات القلʖ الʱي تعʛʰʱ    ةالʨʸʴل على حالات الʱؔافʕ لʤʻام ( ذرة ،جȑʜء ،بلʨر 

غʛʽ ضʛورȄة مʧ اجل وصف الʸʵائʟ الفȄʜʽائॽة و مʧ اهʦ الʛʰامج الʱي تʙʻʱʶ الى تقʖȄʛ شॼه الؔʺʨن  

  ] : 2نʛؗʚ مʻها [

 ABINIT 

 VASP 

 SIESTA 

  شॺه الʦʸؒن : ـ انʵاء 1ـ  1ـ 2

 ʖʳǽ أن Șقʴǽ هॼن  شʨʺؔال  ʟائʸʵة الॽالʱال :  

  ʖʳǽ ن  أنʨȞǽ ،عيॽʺʳي مʺا  تʻعǽ ن  أنʨʺؔة الؔلي الʙذرات  لع ʨع هʨʺʳه مॼن  شʨʺؔرات  الʚل 

  .فʛدǽة

  ʖʳǽ ن  أنʨȞǽ ،ليȄʨʴي مʺا  تʻعǽ في أنه ȋة الأوساॽائॽʺॽؔلفة الʱʵʺال ʧȞʺǽ عʺالʱاس ʝه نفॼش 

 .الؔʺʨن 

 جʱʻي ʧات  مʛʽغʱفʹة  الʵʻʺن  الʨʺؔن  حالة في كʺا للʨʺك  ʖقي، القلॽʁʴال ʥوذل ʧع ȘȄʛʡ لʽتقل 

 .الʺʨجة دوال لʨصف اللازمة الʺʨجات  الʺȄʨʱʶة عʙد 

 ʧم  ȑورʛʹعʺال الʱنات  اسʨʺلفة زائفة كʱʵم ʧالات ( أجل مʴالS,p ,d    ىʻعʺǼ (  نʨʺؔائف الʜال 

 ) .1ـ1الʨʸرة (  في إدراجه تʦ ما  هʨ ،و ) مʴلي غʛʽ كاذب  كʺʨن (الʜاوȑ  يʱعلǼ Șالعʜم
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  ): أنʦاع مʯʳلفة مʥ الʦʸؒنات الʚائفة 1ـ2الȜʵل (

 ʙʽلʨʱنات  لʨʺؔائفة الʜال  ʙجʨت  ʙيʙالع ʧق، مʛʢقة  كل الȄʛʡ لفʱʵت ʧع  Ȑʛالأخ  ȋوʛʷǼ ،ةॽɾخاصة إضا 

ʦʶقʻق  تʛʡ اءʷن  إنʨʺؔائف الʜإلى ال ʧʽʱعʨʺʳق  :مʛʡ Ȏار حفॽɻʺق  و الʛʡ  Ȑʛأخ ʛʽة   غʤحاف

  ] . 3للʺॽɻار[

  ـ نȂʙʢة بلʦخ :  2ـ 1ـ 2

 ʟʻة تȄʛʤخ [ نʨرة في انه ] على4بلʨة بلॽالʲارة درجة وفي مʛ0 ح ،ʧرات  كلفʚن  الʨؔة تॼتʛم 

 .الʺॼاشʛة الȞॼʷة شعاع   R، مع  ʱؗ ʧȞʺǽv(r)=v(r+R)اǼة    ȄʛʢǼrقة دورȄة مʲالॽة ʘʽʴǼ انه في نقʢة  

ʧȞʺǽ ةǼاʱجة دالة كʨʺلالة الʙة أشعة بȞॼʷارة الॼɻالǼ : ةॽالʱال  

  

Ψ௜(𝑟) = 𝑒௜௞ሬ⃗ ௥⃗𝑢௜(𝑟)     )2.1                                                        (  

  

  ʘʽحk  ة شعاعȞॼʷال  ʙʴسة . الʨȞاني الʺعʲه في الʚالʺعادلة ه ʨجة دالة هʨʺال ʧʺة ضॽلʵة الॽالأول. 

ʧȞʺǼ  اجʨالأم ʧلة مʶها الى سلʛʷالي :نʱل الȞʷالǼ سةʨȞة الʺعȞॼʷاج للʨة ، مع اشعة الأمȄʨʱʶʺال  

  

                   𝑢௜(𝑟) = ෍ 𝐶௜ீ𝑒௜ீ⃗௥⃗                                                                    

ீ

(2.2) 
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 تʖʱؔ  والʱي الȑʜʳء وحʙʽة الʺʨجة دالة على نʸʴل (2.2) و  (2.1) الʺعادلʧʽʱ بʙمج

  (2.3)الʺعادلة  مȄʨʱʶة مʨʺʳع أمʨاج شȞل  في

  

Ψ௜௞(𝑟) = ∑ 𝐶௜,௞ሬ⃗ ାீ⃗𝑒௜(௞ሬ⃗ ାீ⃗)௥⃗
ீ                                                       )2.3(                                                                                  

  .الʺȄʨʱʶة الأمʨاج مʧ لانهائي عʙد  الى نʱʴاج الȑʜʳء وحʙʽة مʨجة دالة لʱؔاǼة مॽʁʢʻا،

ʧؔا مع لʚا فان هʚد  هʙا العॽود  عʺلʙʴاقة مʢǼ عʢق  ʜمʛلها ن   ʜمʛالǼEcut  هʚاقة ، هʢح الʺʶت  ʙيʙʴʱب 

  : مايلي G+Kالʷعاع  ʴǽقȘ أيʧ الʺȄʨʱʶة للأمʨاج القاعʙة Ǽالॼʶʻة
ħଶ

2𝑚
ห𝐾ሬሬ⃗ + 𝐺ห ≤ 𝐸௖௨௧                                                                                              (2.4) 

 ʘʽح m  لةʱؗ.ونʛʱؔالال  

   .الʶʴاب  زمʧ في زȄادة مع القاعʙة في تʨسع يʱʻج Ecutالʢاقة  في الȄʜادة

  

  :الʚائف الʦʸؒن  الȂʦʯʴʸة مع الأمʦاج ـ Ȃʙʟقة3ـ 1ـ 2

ل عام بʛʱʽ قام ʨؗ1994 بل ʛȄʨʢʱة [ بॽارزمʨ5خ  [PAW   ʥمج وذلʙب ȏادॼʺعلقة الʱʺقة   الȄʛʢǼ

  Ȅʛʡ PAWقة سॽاق في الʺʨجة دالة تLAPW   ʖʱؔ الʺȄʨʱʶة الأمʨاج وȄʛʡقة جهة مʧ الʜائفة الؔʺʨنات 

 ʖʽ ʛؗʱة بʙود  عʙح:  

  مȄʨʱʶة.  ـ مʨجة1

  .زائفة مʨجة ــ دالة2

  .مʗʯʸة زائفة وذرȂة ذرȂة مʗارات. 2.2 

ʚلʥ الʺʴاʡة الʺʢʻقة بʙʴʱيʙ  الأول الʶǽ  ʙʴʺح  الʙʴ  هʚا اسʱعʺال ولʧؔ الʺʨجة، دالة أثار وؗ

 نʙʳ  .صʴॽʴة ʨʸǼرة الʨʻاة  مʧ القॼȄʛة الʺʨجة دالة هʜازات  كل لʨصف كʛʽʰة قاعʙة فقȌ يʢʱلʖ  وحʙه

 غʛʽ الآثار لهʚه الȄʛʴة درجات  في الʱغʛʽات  اعॼʱار ʨȞǽن  أيʧ الʲالʘ  الʙʴ  الأخʛʽ في الʺفهʨم هʚا

  .جʙʽة ȄʛʢǼقة مʙʴدة قاعʙة في الʶاǼقة الʺفاʦॽʂ لؔل جامعة هي ȄʛʡقةȄʛʡ PAWقة معʛʰʱة، إذا

ȑفادʱل  ʙهʳات  في الǼاʶʴدوجة الʜʺجة (  الʨة مȄʨʱʶار مʙوم  (ȑقة ذرȄʛʡ اجʨة الأمȄʨʱʶʺد  لا الʙʴت 

 معاملات 
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 لʺʨجة معاملات  أنها على معالʱʳها يʦʱ الأخʛʽة هʚه أن إلى Ǽالإضافة الॼʱايʧ، إʡار في الʚرȄة الʺʙارات 

 .مȄʨʱʶة

ʦॽʁة الʳاتʻال ʧه عʚات  هǼاʶʴاقة الʢة كالॽها الؔلʛʽن  وغʨؔنة تʨؔʱم ʧاهʺات  ثلاث  مʶعلقة مʱا مॼʽتʛت 

  .الʺʺʙʱة الʚرȄة الʺʙارات  مʧ زوج مع Ǽالʺʨجة الʺȄʨʱʶة

 الʛʱاȌǼ لॽɽاب  الʶʴاب  تقلǽ  ʟॽعʻي  ما وهʚا حȐʙ، على ذرة كل إلى فʖʶʻʽ  الʺʙارات  لʺʶاهʺة  Ǽالॼʶʻة

  .الʺʱʵلفة للʺʨاقع بʧʽ الʺʙارات 

 ʖʱؔجة دالة تʨʺالات  الʴة للॽʻʡاॼن  في الʨʺقة كȄʛʢال PAW لȞʷالǼ اليʱال:  

  

  حʘʽ ان : 

ψ௣௦௘௨ௗ௢
௖ ൿ | جة دالة هيʨʺائفة الʜة الॽʻʡاॼة ./الॽʰالقل  

  |∅௖⟩ جة دالةʨʺونات  لؔل الʛʱؔن  في الالʨʺؔي. الʻʡاॼال  

∅௣௦௘௨ௗ௢
௖ ൿ | جة دالةʨʺائفة الʜة الॽئʜʳالات  الʴة .  للॽʻʡاॼال  

نʱائج   ǽعʢي ما وهʚا تؔافȄʕة حالات  أنها على Ǽاॽʻʡة  الʸʻف الʴالات  تعالج أن  ȄʛʡPAWقة   تॽʢʱʶع

ʧʶأح ʧقة مȄʛʡ  نʨʺؔال Șلاسة فائʶة الॼʶʻالǼ ةʺʤة للأنॽʶॽʡاʻالإضافة ،[6] الʺغǼ ن  أن إلىʨʺكPAW  

  .الʶلاسة فائقة لؔʺʨنات  الʜائف الؔʺʨن  مʧ سلاسة اقل

  تقʔȂʙ شॺه الʦʸؒن:  .1ـ2ـ  2

 ʙʺʱعǽ مʨه  الأساسي الʺفهॼʷن على لʨʺؔال الʙʰʱن   اسʨʺك coulomb،اةʨʻلل ʛʽونات  وتأثʛʱؔالإل 

   .الʱؔافʕ إلʛʱؔونات  على يʕثʛ فعال أيʨني كʺʨن  بʨاسʢة   )القلʖ  إلʛʱؔونات ( Ǽالʨʻاة  وثॽقًا الʺʛتʢॼة ارتॼاʡًا

  ( 𝑟⃗) الʺʨج دوال ॼʷǼه  الʱؔافʕ إلʛʱؔونات  تʺʲل الʱي  𝜓(𝑟)الʺʨجة   دوال اسʙʰʱال يʦʱ الʱقʖȄʛ  هʚا في

 ψ௣௦لȞʷال  ʛʤ2ـ2(  ان  (ʦʱض  يʛاواة   فʶʺال ψ௣௦(⃗𝑟) = 𝜓(𝑟)  قة خارجʢʻم  ʖه وداخل القلʚه 

  ] .7الʺʨجة [ دوال تعامʙ  عʧ الʻاتʳة والʚبǼʚات  العقʙة لإزالة 𝜓𝑝𝑠(⃗𝑟 )شȞل  اخॽʱار يʦʱ الʺʢʻقة

 Ǽعʙد  فʨرॽȄه فʹاء في الʽʲʺʱل مʜʽة الȄʛʢقة بهʚه علʽها الʨʸʴل تʦ الʱي الʺʨجة دوال شॼه تقʙم

ʛʽا صغʙًج ʧجات  مʨʺة، الȄʨʱʶʺا الʚوه ʧقلل أن  شأنه  مǽ لȞʷǼ  ʛʽʰات  كǼاʶʴة الǽدʙالع. ʦʱار يॽʱاخ 

  ].8الʢاقات [ نفʝ لهʺا الʱؔافʕ مʨجة ودوال شॼه دوال الʺʨجة تʨؔن  ʘʽʴǼ  الؔʺʨن  شॼه شȞل
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  ]. 8له[ الʦʸافقة الʦʸجة ودالة الʯؒافʓ إلʙʯؒونات ʦʸؕن ) : 2ـ2الȜʵل (

  ـ أمʰلة عʥ شॺه الʦʸؒن: 2ـ 2ـ 2

  الʲʸفʡʦة:  الȂʦʠلة ذو ـ الʦʸؒن 1ـ2ـ 2ـ 2

 عʙʻما ]،9الʺʳال [ هʚا في بʨʲرةHamann و Schluter و Chiangقام 1979 عام في

 لإنʷاء كان ،حab-initio ʘʽللʶʴاب   الأول الʺʙʰأ مʧ كʺʨن  شॼه أحȄʛʡ ʧʶقة لاسʛʵʱاج اقʛʱحʨا

-ab الأول الʺʙʰأ حʶاǼات  في الؔʺʨنات  شॼه تʛȄʨʢ  في مȞانًاخاصًا "الʺʴفʣʨة الȄʨʢلة ذو الؔʺʨن "

initio  لأنه ، Ȍʶॼقها،  يॽʰʢعلها تʳȄو ʛʲلها، دقة، أكȄʨʴت ʧȞʺȄو  ʘʽح  ʖʳǽ ن  أنʨؔه تॼجة دالة شʨʺال 

 مع القلʖ  مʢʻقة في الʻʴʷة الʺʨجʨدة تʱقارب  وأن  القلʖ، مʢʻقة خارج مʢʱاǼقة الॽʁॽʁʴة الʺʨجة ودوال

   .الȄʨʢلة الʺʴفʣʨة ذو الؔʺʨن  شॼه مʧ الʨʻع هʚا أن ǽقال الʖʰʶ  لهʚا الʺʢʻقة، تلʥ في الॽʁॽʁʴة الʻʴʷة

  ): ultra-softفائȖ اللʦʻنة لفانʗرʻȁلʕ( ـ الʦʸؒن 2ـ2ـ 2ـ 2
 ]، ʘʽʴǼ 10اللʨʽنة[  الفائǼ Șالؔʺʨن  سʺي جʙيʙ  كʺʨن  شॼه Ǽإنʷاء فانʙرʽȃلʗ  قام 1990 عام في

 عʧ  وذلʥ القʢع، ʡاقة  ॽʀʺة تقلʟॽ  مʻه الهʙف القلʖ، مʢʻقة داخل في سلʶة الʺʨجة دوال شॼه تʨؔن 

ȘȄʛʡ عʺالʱع اسʢقʛʢق ʛʰأك ʧعʺل مʱʶʺه في الॼن  شʨʺؔلة ذو الȄʨʢة الʣʨفʴʺال.    

 الʙقة حʘʽ  مʧ واضʴا تʻʶʴا حقȘ اللʨʽنة فائȘ الؔʺʨن  فإن الʺʴفʣʨة الȄʨʢلة ذو الؔʺʨن  مع Ǽالʺقارنة

ʚلʥ الʺȞʷلة تعقʙʽ  مʧ تʙȄʜ  الȄʛʢقة هʚه ولʧؔ  لʙوال الʺʨجة، واللʨʽنة   .الʶʴاب  زمʧ وؗ

  :الأولى بȂʙلʦʻن  ـ مʹʠقة3ـ 2

 تقʦॽʶ يʦʱ حʘʽ  الʺعʨȞس، الفʹاء في فȞʷǼ  ʙȄʛل مʙʴدة أولॽة خلॽة هي الأولى بȄʛلʨʽن  مʢʻقة

Șʡاʻن  مʨʽلȄʛقة بȄʛʡ ʝفʻب ʦॽʶة   تقȞॼشBravais  ا   إلىǽخلاWigner –Seitz   ة فيȞॼʷة الॽʁॽʁʴال. 
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 وصفها ʧȞʺǽ  الʴلʨل أن  وجʙ  حʘʽ  الʙورȑ  للʤʻام  بلʨخ وصف مʨجات  في  أهʺॽة لها  بȄʛلʨʽن  مʢʻقة 

ها Ǽالؔامل ʨؗلʶǼ في  ʙأح Șʡاʻن  مʨʽلȄʛب Ȍاء .فقʛإج ʙʻة وعॽة، عʺلॽابʶا حʻʻȞʺǽ الʙʰʱؔامل اسʱعلى  ال 

  :الʱالي ǼالȞʷل Nkنقاȋ  مʧ مʻفʸل ʨʺʳʺǼع بȄʛلʨʽن  مʢʻقة

 

) (5.2 

 حʶابها الʨاجʖ  الʙʴود  عʙد  مǽ ʧقلل الȑʚ الʺʙروس، الʤʻام  في الʻʱاʛʣات  الاعॼʱار عʧʽ في الأخʚ  مع

 ॽɾقk  ʛʸʱالʻقاȋ   عʙد  تقلʽل إلى راجع وهʚا الʶʴاب،  في زمʧ نʖʶؔ  وȃالʱالي الʺʨʺʳع الʶابȘ، في

 الأولى بȄʛلʧȄʨ مʢʻقة:) ʲʺǽل 3.2للاخʜʱال .والȞʷل الʺقابل ( غʛʽ القابلة الأولى بȄʛلʨʽن  مʢʻقة على

 .الʻʱاʛʣ عالॽة بʻقاȋ مʛفقة

 

 
 

  

  الʯʹاʙʡ  عالॻة بʹقاȉ مʙفقة الأولى بȂʙلʥȂʦ ): مʹʠقة3ـ2الȜʵل (
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    مقدمة: .3
والʛʱمʨديʻامॽȞॽة   والʺʛونॽة  الȄʨʽʻʰة   ʟائʸʵال دراسة  الى  سʛʢʱʻق  الفʸل  هʚا  خلال   ʧم

 ʧʽʰ ʛؗʺللInP    وInSb  ةॽʻʰفي ال  ʥنʜال ʗȄʛʰك)Zinc-blende(  نامجʛعʺال بʱاسǼABINIT.  

  . Ȃʙʟقة الʴʲاب: 1. 3

تʦ اجʛاء الʶʴاǼات الʱالॽة Ǽاسʙʵʱام Ȅʛʡقة الʺʨجة الʺȄʨʱʶة في إʡار نȄʛʤة الʲؔافة الʱاॽɻǼة  

DFT  ]1  ةȃʛʢʹʺال الʱاॽɻǼة  الʲؔافة  ونȄʛʤة   ،[DFPT    نامجʛب في  تABINIT]2  ʦالʺʙمʳة   ʙوق  ،[

  - ] وذلʥ لʶʴاب تاǼع تॼادلCeperey  ]3و  Alderعلى شȞل    LDAاسʙʵʱام تقʖȄʛ الʲؔافة الʺʴلॽة  

]، والǽ ȑʚعالج تفاعلات الالʛʱؔونات مع أنȄʨة الأيʨنات،  Perdew]4وWangرتॼاȋ الʺعʙلة بʨاسʢة  ا

الؔʺʨن   شॼه  Ǽاسʙʵʱام   ȋاॼالارت هʚا  الʺʴفʣʨة    pseudo potentielsيʨصف  الȄʨʢلة  -normذو 

conserving   ]5.[    نامجʛب في  الʺʙمج   ȑاॼدي نʺʨذج  اسʙʵʱمʻا  الʛʱمʨديʻامॽȞॽة   ʟائʸʵلل Ǽالॼʶʻة 

  :هي الʺʙʵʱʶمة الʱؔافʕ لإلʛʱؔونات  الإلʛʱؔونॽة الʴالات  ).ʝॼʽGIBBS(ج
    Sb: 5sଶ5pଷ                 In: 5sଶ5pଵ               P: 3sଶ3pଷ    

Ǽاسʙʵʱام   )ZBللʱؔامل في مʢʻقة بʛلʨʽن (  Ȅʛʡ[28]Monkhorst et Packقة  كʺا تʦ اسʙʵʱام  

  ȋقاʻال ʧعة مʨʺʳمk-point.  

  الʯقارب: . اخॺʯار 2.3

  ʠعॼل تقارب  اخॼʱارات  Ǽاجʛاء  نقʨم  أن   ʖʳǽ الفȄʜʽائॽة   ʟائʸʵال لʨصف  أولى  كʨʢʵة 

. تعʛʰʱ اخॼʱارات    nkpt   مʢʻقة بʛلʨʽن الأولى  وعʙد الʻقاȋ في  ʡEcutاقة القʢع  الʺعॽʢات  مʲل  

  الʱقارب هʚه مهʺة جʙا Ǽقʙر ما تʶʺح لʻا بʨʱفʛʽ قʙر ʛʽʰؗ مʧ وقʗ الʶʴاب.

 ) ʧʽلȞʷل الʲʺǽ3    ة  2،1ـॽاقة الؔلʢات الʛʽتغ (Etot  عʢاقة القʡ لالةʙب Ecut   ȋقاʻد الʙوع   nkpt 

 ʧʽʰ ʛؗʺلل InP وInSb .  

  Ecut= 30 Hartree  عʙʻ الॽʁʺةEcut) نلاحǼ ȎالʱقʖȄʛ ثʨʰت ॽʀʺة ʡاقة القʢع1ـ3ومʧ خلال الȞʷل ( 

  ʧة لؔل مॼʶʻالǼʧʽʰ ʛؗʺال InP   وInSb  الي فانʲالȃا العʺل هي. وʚمة في هʙʵʱʶʺع الʢاقة القʡ:         

Ecut= 30 Hartreeʧʽʰ ʛؗʺلؔلا ال . 

تʦ اسʙʵʱام مʨʺʳعة مZB(     ʧللʱؔامل في مʢʻقة بʛلʨʽن (  Monkhorst et Pack وȃاسʙʵʱام Ȅʛʡقة  

) ȋقاʻ6الx6x6( k- point  ʧʽʰ ʛؗʺال ʧلؔل م  InP  وInSb  ) لȞʷفي ال ʧʽʰم ʨ2ـ3ؗʺا ه.(  
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ʥʻʮ 2ـ3الȜʵل ( ʙؕʸلل ȉد الʹقاʗلالة عʗة بॻاقة الؒلʠال ʙʻتغ :(InP وInSb. 
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  .الʶʳائʝ الȂʦʻʹʮة: 3.3

 Spaceفي فʹاء الʺʨʺʳعة (  Zinc-blende)  (في بॽʻة ʗȄʛʰؗ الʜنInSb    ʥو InP يʰʱلʨر

group  (  F-43m    دʨʺالع ʛاصʻتقع ذرات ع ʘʽحIII  (In)   ) اقعʨʺ0،0،0في ال  ʛاصʻو ذرات ع (

 ].6[  a=b=c]. تʜʽʺʱ هʚه الॽʻʰة بʨʲابʗ الȞॼʷة 6) [4/1،  4/1،  4/1في الʺʨاقع (V (Sb,P)العʺʨد 

:ʙبلان ʥنʜة الॽʻل بʲʺǽ اليʱل الȞʷال  

  

  

  
  

                                      

  ): ʰʸǻل بʹॻة زنʣ بلانʗ 3ـ3الȜʵل(
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 الʱʻائج اسʙʵʱام لʻا تॽʱح لأنها مادة، أȑ لʙراسة جʙا مهʦ  الȄʨʽʻʰة الʸʵائʟ  حʶاب ان  

 الʵلॽة حʦʳ تʙʴيʙ  إلى يهʙف الʶʴاب هʚا .الأخȐʛ  الفȄʜʽائॽة الʸʵائʟ تʙʴيʙ   في علʽها الʺʸʴʱل

 ʙʻازن  عʨʱال Șافʨʺال ʙʴاقة   الأدنى للʢللE ابʶح ʥلʚ  وذلʥ الأول ومʱʷقه الانʹغاॽʡة معامل ، وؗ

  ]، والʱي تعʢى Ǽالعلاقة الʱالॽة: Murnaghan  ]7معادلة Ǽاسʙʵʱام

  

 𝐸௧௢௧(𝑉) = 𝐸଴(𝑣) +
𝐵଴𝑉

𝐵଴′
+

𝐵଴𝑉

𝐵଴′
቎
ቀ

𝑉଴
𝑉ൗ ቁ 𝐵଴′

𝐵଴
ᇱ − 1

+ 1቏ −
𝐵଴𝑉଴

𝐵଴
ᇱ − 1

                (1.3)     

0V:   .ةॽالة الأساسʴال ʦʳح  

0E:   ʦʳʴال ʧولة عʕʶʺة الॽالة الأساسʴاقة الʡV .  

0B:   :اليʱى ؗالʢعǽ ȑʚة و الॽʡمعامل الانʹغا     

B0 =V0ቀ
ఋమா

ఋ௏మቁ                                                                 (2.3) 

  ǽعʢى Ǽالعلاقة الʱالॽة:  0BومȘʱʷ معامل الانʹغاॽʡة  

B’
0 = ఋ஻బ

ఋ௉
                                                                      (3.3) 

 

) ʧʽلȞʷل الʲʺȄ5.3) و (4.3و ʧʽʰ ʛؗʺلل ʦʳʴلالة الʙة بॽاقة الؔلʢات الʛʽتغ (InP  وInSb  .  

الʰلʨرȄة   الȞॼʷة   ʗابʨʲل علʽها  الʺʸʴʱل   ʦॽʁالa    ةॽʡالانʹغا لʺعامل    βومعامل  الأولى  والʺʱʷقة 

)، ولقʙ تʦ مقارنʱها مع Ǽعʠ الʱʻائج الॽʰȄʛʳʱة والȄʛʤʻة  1ـ3مʙونة في الʙʳول الʱالي(   'Βالانʹغاॽʡة  

  . الʺʱاحة
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ʔ 5ـ3الȜʵل( ʙؕʸلل ʤʱʲلالة الʗة بॻاقة الؒلʠال ʙʻتغ :(InP  

 

 

 

  

  

  

  

        

  

ʔ 6ـ3الȜʵل ( ʙؕʸلل ʤʱʲلالة الʗة بॻاقة الؒلʠال ʙʻتغ :(InSb . 
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)

Volume(A°
3
)
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E(eV) Β ' β (GPa) a(A°) ʖ الʺʛاجع  ʛؗʺال 
 العʺل الʴالي
 الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة 
 الʦॽʁ الȄʛʤʻة 

-1678 
/      
      /       

4.65 
4 .59[c ] 

5.18[d ] 
4.5 [e] 

69.95 
71.1[b ] 
59.85 [d ] 
76 [e ] 

5.84 
5.869 [a ] 
5.9814[d ] 
5.74[e ] 

InP 
 
 
 
   

 العʺل الʴالي
 الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة 
 الʦॽʁ الȄʛʤʻة  

-1650.43 
/       

 /        
 
 

4.79 
    / 
4.8 [e] 

46.52 
48.3[f] 
48 [e ]  

6.42 
6.464[f ] 
6.36[e ] 

InSb 

a.Refs  [8]. b. Refs [9]. c. Refs [10].d. Refs [11]. e. Refs [12]. f. Refs[13].         

 ، والʯʵʸقة الأولى لʸعاملβ، ومعامل الانʷغاॻʟة a): ثابʕ الȜॺʵة الʮلʦرȂة 1ـ3الʗʱول (

E  ʥʻʮوالʠاقة  ’Βالانʷغاॻʟة  ʙؕʸلل InP وInSb.  

 ) للʙʳول  الȞॼʷة  1ـ3اسʻʱادا   ʗثاب  ʦॽʀ ان   Ȏنلاح  (a    أجل  ʧم علʽها  تʸʴلʻا   InPالʱي 

)a=5.84 A°  و ، ( InSb)a=6.42A°  ( ] جعʛʺال ʧة مॽʰȄʛʳʱال ʦॽʁالǼ ة مقارنةʙʽ13]،    8، هي ج   

الʨʱالي لؔل مʢʵǼ [1.7، % 0.9   ʧأ نʰʶي قʙره (  12والȄʛʤʻة مʧ الʺʛجع [ و     InP% ) على 

InSb  .  

  ʖ ʛؗʺة للȞॼʷال ʗان ثاب Ȏكʺا نلاحInSb   ʖ ʛؗʺة للȞॼʷال ʗثاب ʧم ʛʰاكInP  رةʚا ان الʺǼ و ،

ʧʽʰ، وȃالʱالي ʧȞʺǽ تفʛʽʶ الʳॽʱʻة ʶǼهʨلة مʧ خلال الʛʤʻ الى مʧ  الʷاردة هي نفʶها في ؗل   ʛؗʺال

  ʛʸʻللع ȑرʚال ʛʢف القʸنP  )1A°    ʛʸʻوللع (Sb  )1.48A° (    ة معȞॼʷال ʗداد ثابʜانه ي ȑأ ،

  زȄادة نʸف القʛʢ الʚرȑ للأيʨن . 

β  ʧʽʰاما Ǽالॼʶʻة لʺعامل الانʹغاॽʡة  ʛؗʺال ʧلؔل مInP وInSb   ها فيʽل علʨʸʴال ʦي تʱال

] مع  12] على الʨʱالي، والȄʛʤʻة مʧ الʺʛجع [13،  9تʨافȘ جʙʽ مع الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة الʺʱاحة في الʺʛجع [

  %.   8ل مʧ  خʢا نʰʶي اق
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β    ʧʽʰمʧ الʺعʛوف هʻاك علاقة قȄʨة بʧʽ معامل الانʹغاॽʡة   ʛؗʺالي الʱالȃاد، وʨʺة الǼوصلا

  ʖ ʛؗʺة للॽʡة، معامل الانʹغاǼلاʸال ʧرجة مʙال ʝلؔا نفʱʺǽ لاInP   ةॽʡمعامل الانʹغا ʧم ʛʰأك

 ʖ ʛؗʺللInSb ʖ ʛؗʺي أن الʻعǽ اʚوه .InP  ʖ ʛؗʺال ʧة مǼصلا ʛʰأكInSb .  

ان   Ȏنلاح الانʹغاॽʡة  كʺا  معامل  انʵفاض  مع  في    βه  الأولॽة  الʵلॽة   ʦʳح   InPيʜداد 

)199.18A° ) نʨȞȄ264.61) وA° في (InSb.  

Β'    ʖونʚؗ ʙʳلʥ ان ʦॽʀ الʺʱʷقة الأولى لʺعامل الانʹغاॽʡة   ʛؗʺة للȃʨʶʴʺالInP  )4.65  (

  ʖ ʛؗʺوللInSb   )4.79] جعʛʺال ʧم ʥة وذلȄʛʤʻائج الʱʻمع ال ʙʽل جȞʷǼ Șافʨʱي  12) تʰʶا نʢمع خ [

ʧʽʰ  0.2%،  3.3قʙره ( ʛؗʺال ʧالي لؔل مʨʱعلى ال (%InP وInSb ] جعʛʺال ʧم ʥلʚؗ ةॽʰȄʛʳʱ10. وال  [

 ʖ ʛؗʺة للॼʶʻالǼInP  رهʙي قʰʶا نʢ1.3مع خ .%  

 الʶʳائʝ الʙʸونॻة: .3.4

 ʟائʸونة خʛʺالة الʴة للॼلʸال ʧم ʦأه  ʟائʸالة خʴة الॽاد  الأساسʨʺة، للॼلʸال  ʘʽأنها   ح

 حʛارة ديॼاȑ و درجة الʵارجي، الʹغȌ الʛʴارȄة، الʶعة الأساسॽة، الʴالة معادلة  عǼ ʧʺعلʨمات  تʜودنا

 ولʨʽنة الʺʨاد.  وقʶاوة الʚرȄة الʺʳʱاورة الʺȄʨʱʶات  بʧʽ الʛواॽʰʡ ȌǼعة خلالها مʧ أǽʹا نʙʴد 

ثʨابʗ الʺʛو  نة أǽʹا تʙʴيʙ الاسʱقʛار الʺȞॽانȞॽي للʺادة الʸلॼة في مʨاجهة الʨʷʱه، في تॽʱح 

الʨاقع لؔي تʨؔن نقʢة الʨʱازن نقʢة تʨازن مʱʶقʖʳǽ ،ʛ ان ʨȞǽن الȞʷل الॽȃʛʱعي للʢاقة مʨجॼا مʺا  

  ]. ǽ14فʛض شʛوȋ على ثʨابʗ الʺʛونة [

] Martin  ]15و  Nielsenهʻاك عʙة ʛʡق أولॽة للʨʸʴل على ثʨابʗ الʺʛونة، اكʛʲها اسʙʵʱاما  

  ʦʱȄو .ʦؔال ʥॽانȞॽام مʙʵʱاسǼ اتجʻه الʨʷʱاب الʶلفة وحʱʵاهات مʳرة في اتʨلʰه الʨʷعلى ت ʙʺʱعǽ ȑʚوال

ȄʛʢǼقة   الʴالي  العʺل  في  الʺȃʨʶʴة  الʺʛونة   ʗابʨث على  بʛنا  Hammanالʨʸʴل  في  مج  الʺॼʢقة 

Abinit. 

 العʻʽات  حالة  الʻاتج، وفي  الʨʷʱه على الʺȘʰʢ  الإجهاد  أنها  على   𝐶௜௝الʺʛونة   معاملات  تعʛف

وفي هʚا العʺل قʺʻا ʶʴǼاب هʚه   .) لʙʴʱيʙ معاملات الʺʛونة 11C  ،12C،44C( تؔفي الʺعاملات   الʺॼɻȞة

  ʧʽʰ ʛؗʺالʺعاملات للInP وInSb .   نامجʛعʺال بʱاسǼ ʗʺات تǼاʶʴالAbinitاءʻافة    ا، بʲؔة الȄʛʤعلى ن

  ].Ǽ ،[LDA]18اسʙʵʱام الʱق17،16 ʖȄʛ[ (DFPT)الॽɿॽʣʨة الʺʹȃʛʢة 
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في الॽʻʰة زنLDA   ʥ) بʨاسʢة الʱقʖȄʛ  3 ـ3) و (2 ـ3الʱʻائج الʱي تʦ الʨʸʴل علʽها مʙونة في الʙʳول (

بلانʙ، ولإجʛاء مقارنة بʧʽ الʱʻائج قʺʻا Ǽالʘʴॼ عʧ الॽʰانات والʺعॽʢات الॽʰȄʛʳʱة والȄʛʤʻة الʺʱاحة والʱي  

الʺȃʨʶʴة عʙدǽا الʺعاملات  الʦॽʁ    تʦ اجʛائها ساǼقا ومʧ خلال هʚا وجʙنا ان  تʱفȞʷǼ Șل معقʨل مع 

  ]. 19الʺʛجع [ الॽʰȄʛʳʱة الʨاردة في

  :ةॻȜॻانȜॻʸال ʝائʶʳال  

 وHuangتʺʗ صॽاغة الʛʤʻ في الاسʱقʛار الʺȞॽانȞॽي للȞॼʷة الʰلʨرȄة في الأصل بʨاسʢة  

Born   ]22،23 ،ة الاجهادʨق ʧلة مʶرة الى سلʨلʰة للॽاخلʙاقة الʢال ʛȄʨʢخلال ت ʧوا انه مʛهʣا ʧيʚال ،[

  ʧʽعǼ ʚونة، مع الاخʛʺال ʗابʨعلى ث ȋوʛʷال ʘʽح ʧار مʛقʱالاس ʛʽل على معايʨʸʴال ʧȞʺʺال ʧم

ان   ʨه الʺȞॽانȞॽي  للاسʱقʛار   ȑورʛʹال  ȋʛʷال فان  وȃالʱالي  الإʳǽابॽة،  الʢاقة  تعʅȄʛ   الاعॼʱار   ʦʱي

مʸفʨفة الʨʲابʗ الʺʛنة وʴʱȄقȘ شȋʛ الاسʱقʛار إذا ؗانʗ ثʨابʗ الʺʛونة مʨجॼة. بȘʽʰʢʱ قاعʙة الاسʱقʛار  

 ]: 24الʱالॽة الʵاصة Ǽالعʻʽات الʺॼɻȞة [ 

C44 C12 C11 ʖ الʺʛاجع  ʛؗʺال 

 العʺل الʴالي

 الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة 

 الʦॽʁ الȄʛʤʻة 

44.71 

[46 a   ]  

39.889[b ] 

52 .6[d ] 

55.58 

57.65 [a   ]  

22.957[b ] 

55 .7[d ] 

98.97 

102.2 [a   ]  

98.956[b ] 

109.5 [d ] 

InP 

 

 العʺل الʴالي

 الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة 

 الʦॽʁ الȄʛʤʻة 

 

 

30.52 

30.2[a   ]  

26.380[b ] 

34.1[d ] 

 

 

36.34 

36.2[a   ]  

28.217[b ] 

35.4[d ] 

 

67.03 

66.7[a   ]  

65.314[b ] 

72.0[d ] 

 

 

InSb 

a.Ref [ 19]. b. Refs [  20].d. Refs [  21]. 

ʤॻɾ :(𝑪𝒊𝒋   ʥʻʮ معاملات الʙʸونة  2ـ3(الʗʱول  ʙؕʸللInP وInSb.  
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C11 − C12 > 0 

C11 > 0, C44 > 0 ………………………………………………..(4.3) 

C11 + 2C12 > 0 

  نلاحȎ مʧ خلال الʙʳول ان ؗل ثʨابʗ الʺʛونة مʨجॼة وتʵʹع لȋʛʷ الاسʱقʛار.

   الʱالॽة: تʦ أǽʹا حʶاب الʺعاملات 

والʙʴǽ ȑʚد قʶاوة الʺادة الʸلॼة  Gوثابʗ القʟ ورمʜه  Β , معامل الانʹغاॽʡة    Aمعامل تʺاثل الʺʻاحي  

   νومعامل بʨاسʨن    Eلʱغʛʽات او انʜلاقات الʺȄʨʱʶات الʚرȄة Ǽالॼʶʻة للʺȄʨʱʶات الاصلॽة, معامل يʨنغ  

  ȑʚاورة الʳʱʺة الȄرʚات الȄʨʱʶʺال ʧʽة بʢǼاʛع الʨخلالة ن ʧد مʙʴه الʺعاملات   نʚه ʧع ʛʽʰعʱال ʦʱȄو

  : Ǽالعلاقات الʱالॽة 

                    

    𝐸 =
ଽ஻ீ

ଷ஻ାீ
                                                               (5.3) 

   𝐺 =
ଵ

ଶ
. (Gோ +  𝐺௏)                                                     (6.3) 

   G௏ =
஼భభି஼భమାଷ஼రర

ହ
                                                      (7.3)     

  𝐺ோ =  
ହ(஼భభି஼భమ)஼రర

ଷ (஼భభି஼భమ)ାସ஼రర
                                                    (8.3) 

   𝐵 =
(஼భభା ଶ஼భమ)

ଷ
                                                          (9.3) 

    𝐴 =
ଶ஼రర

஼భభି஼భమ
                                                           (10.3) 

    ϑ =
ଷ୆ି୉

଺୆
                                                               (11.3) 
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 ʖȄʛقʱوفي ال ʧʽروسʙʺال ʧʽʰ ʛؗʺة للॼʶʻالǼ ةȃʨʶʴʺائج الʱʻال LDA) ولʙʳونة في الʙ3ـ3م :( 

B/G A    Θ E(GPa) G(GPa) Β (GPa) ʖ الʺʛاجع  ʛؗʺال 

       العʺل الʴالي

 الʦॽʁ الȄʛʤʻة   

 الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة  

2.09 

2.05[a] 

 

3.155[b] 

2.06 

     / 

 

     / 

0.294 

0.357[a] 

 

0 .360[b] 

86.57 

60.7[a] 

 

61[b] 

33.45 

34.5[a] 

 

22.5[b] 

70.04 

70.8[a] 

 

71[b] 

 

InP 

 

 العʺل الʴالي      

 

2.01 

 

1.99 

 

0.29 

 

59.63 

 

23.16 

 

46.57 

 

InSb 

a.Ref [ 25]. b. Refs [  26]. 

ʤॻɾ :(A ،G، E، ϑ، Β، B/G  ʥʻʮ ؕل مʥ  3ـ3الʗʱول ( ʙؕʸللInP وInSb.  

  

  ʟة لʺعامل القȃʨʶʴʺال ʦॽʁالG  نغʨمعامل ي ،E،   نʨاسʨمعامل ب ν    ةʺॽʁو الB/G    ʖ ʛؗʺلل InP افقةʨم

الʦॽʁ الʺȃʨʶʴة  أكॽʀ ʛʰʺة مقارنة مع    Bمعامل الانʹغاॽʡة ].25للʦॽʁ الȄʛʤʻة الʺʨجʨدة في الʺʛجع [

  ʟلʺعامل القG  ʛʽتغ ʧم (Ȍالʹغ) ʦʳʴال ʛʽغʱمقاومة ل ʛʲن أكʨؔروسة تʙʺاد الʨʺالي فان الʱالȃو ،

 .(ʟالق) لȞʷال  

A>1     ʧʽʰكʺا نلاحȎ أن معامل الʱʺاثل الʻاحي   ʛؗʺلؔلا الInP وInSb    اصهʺاʨخ ʧʽʰ ʛؗʺالي فان الʱالȃو

  .<111>مॼʱايʻة وأكʛʲ صلاǼة على ʨʡل الاتʳاهات القȄʛʢة  

تʨؔن الʛواȌǼ بʧʽ الʚرات تʶاهʺॽة، اما إذا ؗانʗ الॽʁʺة    0.1اقل مν   ʧ إذا ؗانʦॽʀ ʗ معامل بʨاسʨن 

 ȑاوʶة [ 0.25تॽنʨاي ȌǼواʛة .]27فالȃمقار ʗا ؗانʻʺॽɾ  ل  ν≈0.3 ʢǼاʛرات  دلالة على أن الʚال ʧʽة ب

  أيʨنॽة. 

ʧم والʺȃʨʶʴة  الʺادة  وهʷاشة  Ǽقʶاوة  الʵاصة  الॽʰȄʛʳʱة  Ǽالقاعʙة   ʛؗʚʻل الانʹغاॽʡة  نعʨد    Bمعامل 

تʻʸف الʺʨاد على انها مʨاد قابلة للʖʴʶ وȂذا    1.75أكʛʰ مB/G    ʧ، إذا ؗانॽʀ ʗʺة  Gمعامل القʟ  و 

) تʙل على ان  3ـ3تʨؔن سȄʛعة الانʶؔار, الʱʻائج مʙونة في الʙʳول (  1.75اقل مB/G   ʧكانॽʀ ʗʺة  

 ʧʽʰ ʛؗʺالInP وInSb .(ةॽقاس) ʖʴʶاد قابلة للʨهي م  

  

  



 
 

النتائج والمناقشة                                                                      3الفصل    

 

 

32 

  .الʶʳائʝ الʙʯمʦديʹامॻȜॻة: 5.3

  مقʗمة: .1.5.3

في القʛن الʱاسع عʛʷ وفي هʚه الفʛʱة تʨʢر هʚا العلʦ   1850الʛʱمʨديʻامʥॽ عام  ʣهʛت ؗلʺة  

ات الʛʴارȄة.  Laplace  تॽʀ ʗʴادة علʺاء مʲل ʛؗʴʺر الʨهʣ ʦا العلʚر هʨʢت Șوراف ،ʧȄʛوعلʺاء اخ

  الʱارمʨديʻامʥॽ هʨ العلʦ الȑʚ يʙرس خʸائʟ الʺادة الʺʱعلقة بʙرجة الʛʴارة والʹغȌ والʢاقة وغʛʽها. 

الǽ ȑʚعʙʺʱ على الʨʺʻذج    GIBBSهʚا العʺل تʦ حʶاب الʸʵائʟ الʛʱمʨديʻامॽȞॽة بʨاسʢة بʛنامج    في

  . Debye الॼʷه الʨʱافقي ل

2.5.3 :ʤʱʲال.  

V/𝑉଴    ʧʽʰ) قʺʻا Ǽعʛض الॽʰان  7ـ3في الȞʷل( ʛؗʺارة للʛʴلالة درجة الʙبInPوInSb  اʻʻȞʺǽ .

لʛʴارة, ؗʺا ʻʻȞʺǽا أن نلاحȎ أن الʦʳʴ ثابʗ  ملاحʤة أن الʦʳʴ يʜداد ȞʷǼل شॼه خʢي مع زȄادة درجة ا

100K -0  ʧʽʰ°تقॼȄʛا في نʢاق درجة الʛʴارة   ʛؗʺلؔلا الInP وInSb  ة الاȞॼʷد الʙʺم تʙعǼ اʚه ʛʶفȄو ،

  فʨق هʚه الʙرجة. 

V/𝑽𝟎  ʥʻʮ): تغʙʻ 7ـ3الȜʵل (    ʙؕʸارة للʙʲلالة درجة الʗبInP وInSb.    

  

  

0 100 200 300 400 500

1,000

1,005

1,010

1,015

1,020

1,025

1,030  InP
 InSb

 

 

V
/V

0

Temperature(K)
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  :B/𝑩𝟎 .معامل الانʷغاॻʟة3.5.3

B/𝐵଴     ʧʽʰ) قʺʻا Ǽعʛض الॽʰان  8 ـ3في الȞʷل ( ʛؗʺارة للʛʴلالة درجة الʙبInP وInSb Ȏنلاح .

مʧ خلال الȞʷل ان معامل الانʹغاॽʡة يʻʱاقʟ تʙرॽʳȄا بʙلالة درجة الʛʴارة. لʺا تʨؔن درجة الʛʴارة  

  ȑاوʶاو ت ʧم ʛʰأكK°  100    ʧʽʰ ʛؗʺة للॽʡفان معامل الانʹغاInP وInSb   ادة درجةȄʜا بॽʢخ ʟاقʻʱي

ʦ الʺادة الʺʙروسة الʻاتج عȄʜ  ʧادة حʳبنفʛʶ تʻاقʟ معامل الانʹغاॽʡة مع زȄادة درجة الʛʴارة   الʛʴارة.

Ǽالॼʶʻة ل    ʶǽGPa64.65اوȑ الى    T=300 K°درجة الʛʴارة. معامل الانʹغاॽʡة عʙʻ الʙرجة    زȄادة

InP و GPa  42.24  ة لॼʶʻالǼInSb .  

  

B/𝑩𝟎  ʥʻʮ): تغʙʻ  8ـ3الȜʵل (        ʙؕʸارة للʙʲلالة درجة الʗبInP وInSb.   

  

  : 𝑪𝑽 لʴعة الʙʲارȂة بʦʮʰت الʤʱʲ ا.4.5.3

الاهʜʱازȄة   لʸʵائʸها  الأساسॽة  الʺعॽʢات   Ȍفق  ʛفʨت لا  ما  لʺادة  الʛʴارȄة  الʶعة  ان معʛفة 

على  𝐶௏ ولʻؔها ضʛورȄة أǽʹا في العʙيʙ مʧ الॽʰʢʱقات. Ǽالॼʶʻة للʺʨاد الʸلॼة تعʛف الʶعة الʛʴارȄة  
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بʙلالة  𝐶௏ ) يʧʽʰ تغʛʽ  9ـ3بʨʰʲت الʦʳʴ. الȞʷل (  ǼTالॼʶʻة لʙرجة الʛʴارة    Uانها مȘʱʷ الʢاقة الʙاخلॽة  

  ʧʽʰ ʛؗʺلل الʛʴارة  الʱقInSb    ʖȄʛو InPدرجة  الʶعة  ǼLDAاسʙʵʱام  الʺʵʻفʹة  الʛʴارة  درجات  . في 

   ʦʳʴت الʨʰʲة بȄارʛʴالVC   عة   تتزايدʛʶǼ   ارةʛʴادة درجة الȄمع   مع ز ʖاسʻʱ3وتT  يءʢॼب ʙايʜʱا تʺؗ ،

ॼات الʸلॼةفي درجات الʛʴارة العالॽة، وتقʛʱب مॽʀ ʧʺة حǽʙة مʲل   ʛؗʺاقي الǼ    ة بʺॽʁه الʚى هʺʶوت

.  K1-49.86 J.mol ≅(T)~3nR V(C.-1() و تʶاوȑ الى   Petit–Dulongبʱʽي (-ॽʀʺة دولʻʽغ  

مʧ هʚه الʳॽʱʻة يʧʽʰʱ لʻا أن الʶعة الʛʴارȄة مʱʶقلة عʧ درجة الʛʴارة وهʚا الʶلʨك شائع عʙʻ جʺॽع  

ʷǽ ة مʺاॽارة العالʛʴة في درجات الॼلʸاد الʨʺتفعة الʛʺارة الʛʴدرجات ال ʙʻة عȄارʛʴاقة الʢالى أن ال ʛʽ

 تʶاوȑ الى     T=300 K°الʺȃʨʶʴة عʙʻ الʙرجة    ʦॽʀVC الʶعة الʛʴارȄة    تʛʽʲ جʺॽع أنʺاȋ الفʨنʨن.
1-.K1-J.mol47.15    ة لॼʶʻالǼInP1و-.K1-J.mol 48.64  بالنسبة لInSb .  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

  

  . InSbو  InPبدلالة درجة الحرارة للمركبين 𝑪𝑽 ): تغير  9.3الشكل (

  

 : 𝑪𝒑السعة الحرارية بثبوت الضغط.5.5.3

الʶعة الʛʴارȄة بʨʰʲت الʹغȌ تعʛʰ عʧ الʢاقة او عʙد الفʨʻنات الʺʢلȃʨة بʙلالة درجة الʛʴارة   

ʲʺǽ ( 𝐶௣ʧʽʰل تغʛʽ الʶعة الʛʴارȄة بʨʰʲت الʹغȌ  10ـ3الȞʷل (و   للʺʨاد  ʛؗʺارة للʛʴلالة درجة الʙبInP 

 Ȅة بʨʰʲت الʦʳʴ  في درجات الʛʴارة الʺʵʻفʹة تʷʱاǼه أشȞال مॽʻʴʻات ؗل مʧ الʶعة الʛʴار   .InSbو
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 VC ِ Ȍت الʹغʨʰʲة بȄارʛʴعة الʶو الPC  ʘʽح  ʙايʜʱعة  تʛʶǼ     ارةʛʴادة درجة الȄمع     مع ز ʖاسʻʱ3وتT  ،

  ʙʻة عॽارة العالʛʴأما في درجات ال°T>400K    Ȍت الʹغʨʰʲة بȄارʛʴعة الʶف الʛʴʻتPC    عةʶال ʧع

  ʦʳʴت الʨʰʲة بȄارʛʴالVC    ʧʽʰ ʛؗʺارة لؔلا الʛʴلالة درجة الʙي بʢك خʨسل ʥلʶوتInP  وInSb.    ʦॽʀ

Ǽالॼʶʻة ل K1-J.mol    48.79.-1تʶاوȑ الى     T=300 K°الʺȃʨʶʴة عʙʻ الʙرجة    PCالʶعة الʛʴارȄة  

InP 1و-.K1-J.mol 50.79   ة لॼʶʻالǼInSb .  
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  . InSbو  InPبدلالة درجة الحرارة للمركبين 𝑪𝒑 ): تغير 10. 3الشكل (

  

  : Sلانتروبي .6.5.3

تعʅȄʛ لانʛʱوȃي    ʧȞʺǽ  ȑʛهʳʺال الʢʻاق  الʤʻام.   Sعلى  مॽʁاس لاضʛʢاب  انه  تغʛʽ   على 

ǽأخʚ نفʝ الʶلʨك   Sيʙʰو ان لانʛʱوȃي    .)11 ـ3(بʙلالة درجة الʛʴارة مʨضح في الȞʷل    Sلانʛʱوȃي  

ʧʽʰ  تʗʴ تأثʛʽ درجة الʛʴارة لؔلا   ʛؗʺالInP وInSb    ʖȄʛقʱام الʙʵʱاسǼLDA.   يȃوʛʱان لان ȎنلاحS  
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  ʧة و الأقل مʤفʵʻʺارة الʛʴفي درجات ال ʥارة وذالʛʴادة درجة الȄعة مع زʛʶǼ دادʜي °K  200  اʚوه

و في درجات الʛʴارة العالॽة لانʛʱوȃي يʜداد راجع الى أن اثارة الʚرات تʷʻأ فقȌ مʧ الاهʜʱاوت الʨʸتॽة .  

  αTأȑ لانʛʱوȃي يʻʱاسʖ مع    linéaire-sousبʢॼئ وॼʸȄح أكʛʲ تʷابها مع الʶلʨك تʗʴ الʢʵي (  

Ǽالॼʶʻة ل    K1-J.mol 64.58.-1هي  ʦॽʀ .°T=300 K لانʛʱوȃي الʺȃʨʶʴة عʙʻ الʙرجة)    1α>و  

InP   1و-.K1-J.mol 84.03 ة لॼʶʻالǼInSb  . 
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  . Insbو Inpبدلالة درجة الحرارة للمركبين    Sلانتروبي  ): تغير11 .3الشكل (

 

7.5.3 ȏارʙʲد الʗʸʯمعامل ال.ɑ :  

  ȑارʛʴد الʙʺʱاب معامل الʶʴǼ اʻʺق ȑاॼيʙافقي لʨه تॼʷذج الʨʺʻام الʙʵʱاسǼɑ  ،  لʸʴʺائج الʱʻو ال

ʧʽʰ  علʽها   ʛؗʺللInPوInSb    لةʲʺل  مȞʷ12 ـ3(في ال(.    Ȏان نلاحॽʰا الʚه ʧأن   م ȑارʛʴد الʙʺʱمعامل ال

ɑ  رجةʙى الʱارة حʛʴادة درجة الȄʜب . فʨق درجة الʛʴارة هʚه تʨؔن الȄʜادة في معامل    K200° يʜداد 
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 ʶǽاوɑ   ȑمعامل الʙʺʱد الʛʴارT=300 K    ȑ °عʙʻ درجة الʛʴارة   الʙʺʱد الʛʴارʯʽʢǼ ȑة وخॽʢة تقॼȄʛا.

  . ǼInSbالॼʶʻة ل  K5 -10x 6.46-1 و  Ǽ  InPالॼʶʻة ل  K5 -105.26x-1 الى

   

  

  . InSbو  InPبدلالة درجة الحرارة للمركبين   ɑمعامل التمدد الحراري  ): تغير12.3(الشكل
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  خلاصة عامة 

 في هʚا العʺل قʺʻا بʙراسة الʨʵاص الȄʨʽʻʰة، الʺʛونॽة والʨʵاص الʛʱمʨديʻامॽȞॽة لأنʸاف الʨʻاقل

InX (P,Sb)     نامجʛام بʙʵʱاسǼ ʗʺات تǼاʶʴه الʚه .Abinit   نʨʺؔقة  الȄʛʡ على ʥفي ذل ʧيʙʺʱمع ,

الʺȄʨʱʶة الؔاذب  الॽɿॽʣʨة(   (PP-PW)والʺʨجات  الʲؔافة  نȄʛʤة  على   ʜؔتʛت تقDFT ʖȄʛوالʱي  في   (

أǽʹا اسʱعʺلʻا نȄʛʤة الʲؔافة الʱاॽɻǼة  ,)XCالارتॼاȋ(-) لأجل حʶاب ؗʺʨن الॼʱادل  LDAالʲؔافة الʺʴلॽة( 

لʶʴاب ثʨابʗ الʺʛونة. وقʙ تʦ حʶاب الʸʵائʟ الʛʱمʨديʻامॽȞॽة Ǽاسʙʵʱام بʛنامج   )DFPTالʺȃʛʢʤة (

GIBBS  افقي لʨʱه الॼʷذج الʨʺʻعلى ال ʙʺʱعǽ ȑʚالDebye ا العʺل . وʚه ʧها مʽل علʸʴʱʺائج الʱʻال

  :هي ؗالʱالي

   ةȃʨʶʴʺة الॽالة الأساسʴة للȄʨʽʻʰال ʟائʸʵال  ʧʽʰ ʛؗʺلؔلا الInP    وInSb    ةȃقارʱم ʦॽʀ از  هيॽʱامǼ

  . a(A°)مع الʦॽʁ الॽʰȄʛʳʱة والȄʛʤʻة الʺʱاحة، حʘʽ ؗانʗ جʙʽة لʲابʗ الȞॼʷة 

   ةॽʡا معامل الانʹغاʹǽأ ʙيʙʴت ʦتβ (GPa)  ةॽʡقة الأولى لʺعامل الانʹغاʱʷʺوال Β’  ان ، وؗ

 ʧʽʰ ʛؗʺة لؔلا الॽʰȄʛʳʱة والȄʛʤʻال ʦॽʁة والȃʨʶʴʺال ʦॽʁال ʧʽب Șافʨاك تʻهInP   وInSb.  

 ) الʺعاملات  وحʶاب  الʺʛونॽة   ʟائʸʵال بʙراسة  أǽʹا  Ǽالॽʻʰة   11C  ،12C ،44Cوقʺʻا  الʵاصة   (

  الʺॼɻȞة مع تȘʽʰʢ قاعʙة الاسʱقʛار وجʙنا ؗل ثʨابʗ الʺʛونة مʨجॼة وتʵʹع لȋʛʷ الاسʱقʛار في 

معامل و B    وA ، الʺعاملات  G، ثابʗ القE ʟالॽʻʰة زنʥ بلانʙ، وتʦ أǽʹا حʶاب معامل يʨنغ  

  ومʧ خلاله حʙدنا نʨع الʛاʢǼة بʧʽ الʺȄʨʱʶات الʚرȄة الʺʳʱاورة على أنها مॽʰʡ ʧعة أيʨنॽة.ϑ بʨاسʨن 
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   ةॽʡمعامل الانʹغا ʧة مȃʨʶʴʺاشة الʺادة والʷاوة او هʶقǼ اصةʵة الॽʰȄʛʳʱة الʙا القاعʹǽا أʻاولʻت

B ʟالق ʗوثاب ،Gʧنا ان ؗل مʙووج ،   ʧʽʰ ʛؗʺالInP     وInSb    ʖȄʛقʱفي ال ʧʽروسʙʺالLDA    ʧم

  .(مʨاد قابلة للʖʴʶ)ॽʰʡعة قاسॽة

   ʛʽراسة تغʙا بʻʺق ȑاॼذج ديʨʺام نʙʵʱاسǼ ل:  وʲارة مʛʴلالة درجة الʙة بॽȞॽامʻديʨمʛʱالʺعاملات ال

الʦʳʴ، معامل الانʹغاॽʡة، الʶعة الʛʴارȄة بʨʰʲت الʦʳʴ، الʶعة الʛʴارȄة بʨʰʲت الʹغȌ، لانʛʱوȃي،  

ʰ ʛؗʺال ʧلؔل م ȑارʛʴد الʙʺʱمعامل الʧʽ InP    وInSb. 

      ʦॽʁائج تʺاثلا مع الʱʻه الʚت هʛهʣة أʛʽة أخʤود كʺلاحʙاحة في حʱʺقة والǼاʶة الȄʛʤʻة والॽʰȄʛʳʱال

 أخʢاء الʶʴاب.

ʛʽ هʚا العʺل ǽفʱح العʙيʙ مʧ وجهات الॽɾ ʛʤʻʺا يʱعلǼ Șأسالʖʽ الʶʴاب، وهʻاك ʛʡق لأخوفي ا   

ʙراسة خʸائʟ فȄʜʽائॽة أخȐʛ مʲل: الʸʵائʟ الالʛʱؔونॽة، الʹʨئॽة والʺغʻاॽʶॽʡة ....... لمʱʵلفة 



 

 

 
 

Résumé : 
Dans ce travail, nous avons étudié les propriétés structurales, élastiques et 

thermodynamique de semi-conducteurs InX  (P,  Sb) à pression nulle. Les calculs ont été 
effectués par la méthode des pseudos potentiels et des ondes planes (PP-PW) implémentée 
dans le code abinit qui se base sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Nous 
avons utilisé l'approximation de la densité locale (LDA) pour le terme du potentiel d'échange 
et de corrélation (XC). Ainsi, nous avons utilisé la Théorie de Perturbation de la 
Fonctionnelle de la Densité (DFPT) pour le calcul des constantes élastiques. Les propriétés 
thermodynamiques ont été explorées avec le programme GIBBS qu’est basé sur le modèle 
quasiharmonique de Debye). Les résultats de notre simulation ont été interprétés et comparés 
aux résultats théoriques et expérimentaux disponibles. 

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

DFPT, GIBBS semi-conducteurs de type III-V, constantes élastiques, thermodynamique.  
 

Abstract: 
In this work, we have studied the structural, elastic and thermodynamic properties of 

semiconductor InX  (P, Sb) under zero pressure. one, have been investigated by employing 
first principles methods, using the plane wave pseudo potential calculations (PP-PW) 
implemented in the abinit package within density functional theory (DFT) and the local 
density approximation (LDA) for the term of the potential for exchange and correlation 
(XC). We used the density functional perturbation theory (DFPT) for the calculation of 
elastic  constants. The thermodynamic properties  
have been investigated by using the GIBBS program which is based on the quasi-harmonic 
model of Debye. The results of our simulations are performed and compared to experimental 
and theoretical results when available. 
Key words:  Ab-initio calculation, the method of pseudo-potential,DFT, DFPT,GIBBS 
semiconductor of III-V type, Elastic Constant, Thermodynamic, . 

 

:ʝʳمل  
   InX (P,Sb)الʛʱمʨديʻامॽȞॽة لأنʸاف الʨʻاقلفي هʚا العʺل قʺʻا بʙراسة الʨʵاص الȄʨʽʻʰة، الʺʛونॽة والʨʵاص  

, ان جʺॽع هʚه الʙراسات تʙʻʱʶ على الؔʺʨن   Abinitو ذلʥ تʗʴ الʹغȌ صفʛ. هʚه الʶʴاǼات تʺǼ ʗاسʙʵʱام بʛنامج  

)  LDA) في تقʖȄʛ الʲؔافة الʺʴلॽة(DFTوالʱي تʛتʜؔ على نȄʛʤة الʲؔافة الॽɿॽʣʨة(  (PP-PW)والʺʨجات الʺȄʨʱʶة الؔاذب

ʶادل  لأجل حॼʱن الʨʺؗ اب-ȋاॼالارت  )XC(,)ارʲʺافة الʲؔع الǼة تاȄʛʤا نʻعʺلʱا اسʹǽأDFPT(   .ونةʛʺال ʗابʨاب ثʶʴل

.  Debyeالǽ ȑʚعʙʺʱ على الʨʺʻذج الॼʷه الʨʱافقي ل    GIBBSتʦ حʶاب الʸʵائʟ الʛʱمʨديʻامॽȞॽة Ǽاسʙʵʱام بʛنامج  

  ʺʨʱفʛة. كʺا قʺʻا Ǽʺقارنة نʱائʻʳا مع الʱʻائج الॽʰȄʛʳʱة والȄʛʤʻة ال

نʨع   ، انʸاف الʨʻاقل مDFT، DFPT، GIBBS ʧ الؔاذب، Ȅʛʡقة الؔʺʨن  ،ab-initioحʶاب  الؒلʸات الʸفʯاحॻة:

III-V.ʥॽامʻديʨمʛونة، تʛʺال ʗابʨث ،  


