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العالم في عصرنا الحالي بما نسمیه بالتقدم التكنولوجي في العدید من المجالات،  یمر

حیث استطاع الإنسان تطویر أسالیب وطرق متنوعة للحصول على أنواع مختلفة من الطاقات 

التي لا تنضب، فلجأ إلى الطاقات المتجددة وهي الأكثر إفادة من الناحیة الاقتصادیة 

من التأثیر السلبي الناتج عن استخدام الطاقات غیر  یة، فهي تقللوالاجتماعیة وكذا البیئ

المتجددة كالبترول والغاز الطبیعي، والذي یتسبب في التلوث البیئي وكذا الأضرار التي تفتك 

بالكائنات الحیة والعدید من المشاكل البیئیة كتوسع طبقة الأوزون وانتشار غاز ثنائي أكسید 

  الكربون وغیرها.....

ا حیث أضحت في عصرن بین هذه الطاقات المتجددة  الأكثر أهمیة هي الطاقة الشمسیة،من 

الحالي دخلاً قومیاً للكثیر من الدول من بینها دول الخلیج العربي رغم غناها بالنفط  فإنها 

  تعتمد على الطاقة الشمسیة بشكل رئیسي وفعال.

الأقمار الصناعیة ومحطات ك الطاقة الشمسیة في العدید من المجالات یتم استخدام

الفضاء ونظم التسخین والتبرید خلال التصمیمات المعماریة، والاتصالات في المناطق النائیة 

التي یصعب تغذیتها بالمصادر الكهربائیة التقلیدیة. كما أصبحت تلعب دورا أساسیا في تصنیع 

ن طریق وذلك ع جات وغیرهاالآلات الحاسبة والثلاكالساعات و    العدید من الأجهزة الالكترونیة

  تحویلها إلى طاقة كهربائیة بواسطة أنظمة تدعى الخلایا الكهروضوئیة.

حت ومنها ئي بیولأن مردود الخلایا الكهرضوئیة متعلق بالكثیر من العوامل منها ماهو ب

ماهو ذاتي متعلق بمادة الصنع وخصائصها فان تناقص هذا المردود انطلاقا من أول استعمال 

أو  ،یا الكهروضوئیة  الى غایة زمن متقدم وهذا ماثبتته دراسات تجریبیة میدانیة سابقةللخلا

من خلال البیانات المتعلقة بقیمة المردود والمجال الزمني لاستمرار هذه القیمة  والممنوحة من 

طرف المصنع والحقیقة الفعلیة المثبتة من خلال دراسات تجریبیة والتي تقر عكس ذلك بمعنى 

  قص المردود في مجالات زمنیة ضیقة.تنا
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وفي هذا الإطار قمنا بدراسة احد العوامل الذاتیة المتعلقة بالمادة المكونة للخلیة 

الكهرضوئیة ومدى تاثیرها على مردود الخلیة الكهروضوئیة باستعمال برنامج محاكاة یعتمد 

   DFTعلى 

  :كالأتي فصول ثلاث هذه الدراسة  تضمنتوللإجابة على الإشكال المطروح 

عمومیات حول مفهوم الخلیة الكهروضوئیة ومكوناتها والخصائص الممیزة  یدرس الفصل الأول

  وأهم العوامل التي تدخل في تحدید مردود الخلایا الكهرضوئیة . لها،

التطبیقات  والبرمجیات التي تمكننا من المعرفة الدقیقة لبنیة الجسم  یتناولالفصل الثاني و

تذكیر وال ،ا عن استخدام الوسائل التجریبیة أو الخوض في بعض التجارب المعقدةالصلب  بعید

امج  فوك و... والتعریف ببرن -وبعض التقریبات كتقریب هارتري DFTبالنظریة دالة الكثافة 

VASP .الذي تمت بواسطته محاكاة الإشكال المطروح  

ص تحلیل وتفسیر النتائج النظریة واستنتاج مختلف الخصائتطرقنا إلى  الفصل الثالثأما في 

یة والخلاصة إلى العلاقة المباشرة لأحد العوامل الذات ،الالكترونیة والضوئیة لبلورة السیلیكون

 للخلیة الكهروضوئیة والمتمثل في معامل الامتصاص بمردود الخلیة. 

  

 

  



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  عمومیات                                               الفصل الأول               

 

 
3 

 

  تمهید :

تستخدم عدة طرق الیوم لاستغلال طاقة الشمس وتحویلها الى طاقة كهربائیة لتلبیة 

عدات م محركات حراریة أو باستخدام ضوئیة،كهرو حاجیات الانسان المختلفة منها الخلایا ال

  ...لتجمیع أشعة الشمس وغیرها

باشر للأشعة مضوئیة التي تقوم بالتحویل الكهرو سنتطرق في هذا الفصل الى دراسة الخلایا ال

  .أنواعهاو طریقة عملها  ،تها، وذلك من خلال التعرف على بنیإلى كهرباء شمسیةال

I.1 الخلایا الكهروضوئیة.)Photovoltaic Cells(:  

I.1.1.ریخیة:انبذة ت  

الخلیة، فكلمة  هو اسم مشتق من طبیعة عمل )Photovoltaic(كلمة فوتوفولتییك 

وهذا یعني التحویل المباشر   تعني كهرباء،  )voltaic(تعني ضوء وفولتیك   )photo(فوتو

لأشعة الشمس إلى كهرباء 1.  

  اكتشف العالم الفرنسي ألكسندر عندما ، 1839تعود فكرة الخلایا الشمسیة إلى عام

أنه في حال تعرض قطب كهربائي للضوء ومغموس في  ) Becquerel(إدموند بیكریل

محلول موصل ینتج تیار كهربائي 2.  

  أدخل العالمان ادم وسمیث  1877ثم في عام(Adams & Smith) هوم لأول مرة مف

 الناقلیة الكهربائیة الضوئیة.

  أول خلیة شمسیة وظیفیة مصنوعة من مادة السیلینیوم والذهب  1883تم تركیب عام

، من جهة أخرى ساهم تطور نظریات میكانیكا )Charles Fritts(تشارلز فریتزمن قبل 

الكم من تفسیر العدید من الظواهر الفیزیائیة وخاصة المرتبطة بالكهرباء الضوئیة 3 

من بینها ظاهرة الحساسیة الضوئیة لمواد السیلیكون، أكسید النحاس، كبریت الرصاص 

  .وكبریت التالیوم

  من انتاج أول خلیة شمسیة مصنوعة  1941تمكن المخترع الأمریكي روسل أوهلفي عام

 .1%من السلیكون بكفاءة لا تتجاوز
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  ثم أتبع ذلك تصنیع بطاریة شمسیة من قبل مختبرات بل الأمریكیة(Bell Lab) عام

استخدمت آنذاك في التطبیقات الفضائیة  %6بكفاءة بلغت 1954 4 كما تم في .

نفس الفترة تركیب أول خلیة شمسیة من مواد كبریت الكادیوم وكبریت النحاس وأطلق 

، وازداد بعدها التسارع نحو تطویر الخلایا الكهروضوئیة  Film Solar)(Thinعلیها 

   وتقنیاتها لتحسین كفاءتها وخفض كلفتها.

I.2.1 . الخلیة الكهروضوئیة:بنیة 

د والمسماة بالدیو  نواقلشباه الأالخلیة الكهروضوئیة عبارة عن وصلة ثنائیة من 

(diode) لقدرة تسمى التأثیر الكهروضوئي، بحیث لها ا، یعتمد مبدأ عملها على ظاهرة فیزیائیة

على امتصاص الضوء وتحویل جزء منه الى حوامل التیار الكهربائي ( ثقوب و الكترونات). 

اعتمادًا على المواد المستخدمة وترتیبها بالإضافة  0.7Vو  0.3Vقد یختلف بین  الجهد المتولد

 إلى درجة حرارة 5  الخلیة.وقِدم  

ما هو موضح ك المكونات التالیة وحسب الترتیب الآتيتتكون الخلایا الكهروضوئیة من   

  :)I.1(في الشكل 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

   

  .): الهیكل الأساسي لخلیة شمسیةI.1الشكل (
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  .طبقة من الزجاج غیر العاكس للأشعة الشمسیة 

 .طبقة مضادة للانعكاس تسمح بأقصى اختراق للأشعة شمسیة 

 من الأسلاك النحاسیة الموصلة للكهرباء وتسمى بالكاثود. طبقة 

 رة الشحنة مضاف إلیها عنصر الفسفو طبقة من بلورات السیلكون سالب. 

 .طبقة من بلورات السیلیكون موجبة الشحنة ملیئة بالثقوب مضاف إلیها عنصر البورون 

 طبقة من الأسلاك النحاسیة الموصلة للكهرباء وتسمى بالآنود.  

I.3.1:مبدأ عمل السیلیكون في الخلیة الكهروضوئیة .  

حتوي ت ( وهي عناصر رباعیة التكافؤتصنع الخلایا الشمسیة من مواد شبه موصلة 

14الكترونات) مثل السیلیكون 4طبقتها الخارجیة على  Si 32والجرمانیومGeفیما  تها، ترتبط ذرا

   تكون:تساهمیة بینها بروابط 

 عازلة تماما في درجة الصفر المطلق 6. 

 ارتفاع درجة حرارتها -إما بـ:  وتزداد درجة توصیلها. 

  . جهد كهربائي علیهاتسلیط فرق  -

تعرضها لإشعاع بطاقة كافیة - 4.  

 نوعین تنقسم أشباه الموصلات إلى:  

   : ذاتیة ناقلةمواد شبه  -أ

 م، فمثلامنظ هندسيوفق نظام  إذ تترتب ذراتهاالمواد ترتیبا بلوریا خاصا،  إن لهذه

 منها موزعة في المستوى الأول والثاني بصورة مشبعة، 10؛ نإلكترو  14 السلیكون یحتوي على

شكل  السیلیكون المجاورة علىا تكون في الغلاف الخارجي فترتبط بإلكترونات ذرات منه 4و

   تركیب بلوري (شبكة) لا تحوي على الكترونات حرة.

ها غیر قادرة على توصیل التیار الكهربائي بكفاءة لعدم احتوائ لذاتیةا ناقلةإن المواد شبه 

على الكترون حر لهذا توجب إجراء تعدیل في سیلیكون الخلیة الشمسیة والمتمثل في التطعیم 

  غیر ذاتیة.والمسماة بال ناقلةالثاني من المواد شبه لانتاج النوع 
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  ذاتیةالة ناقلهیكل المواد شبه  ):I.2الشكل (

  : غیر ذاتیة ناقلةمواد شبه  -ب 

من أجل تحسین عملیة التوصیل الكهربائي لیكون بمقدار ملبي للأغراض العملیة، یقوم 

والتي تحتوي على عدد من الإلكترونات المحیطیة أقل المصنعون بإضافة نسبة من الشوائب 

  (السیلیكون). نواقلإلكترونات لأشباه ال 4أو أكبر من 

وبالتالي تنقسم هذه المواد إلى قسمین موضح في المخطط التالي 7:   

  

  

  

  

  

  

  

  

 تطعیم من نوع P :  

5ثلاثیة التكافؤ (البور غیر الذاتیةیتم ارتباط ذرات السیلیكون بذرات المادة    B ( مثلا

 ،للسلیكون في التركیب البلوريبطة بروابط تساهمیة ویصبح دائما الكترون مفقود لتكملة الرا

ذا ه هذا الالكترون یتم اقتراضه من الذرات المجاورة وبالتالي یتغیر موقع الالكترون المفقود،

ذاتيسیلیكون   

الكترونات  3عناصر لها 

)محیطیة (ثلاثیة التكافؤ  

الكترونات  5لها  عناصر

 محیطیة (خماسیة التكافؤ)

P- type نوع   

N- type نوع   
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وبهذا تسمى هذه المنطقة الموجبة  بشحنة موجبة متحركة ومتنقلة Holeالاخیر نعتبره فجوة 

هذه المنطقة وبهذا تسمى ویوجد عدد كبیر جدا من الفجوات في  .)(P positiveبالمنطقة 

  الالكترونات فیها بحاملات الشحنة الأقلیة بینما الفجوات بحاملات الشحنة الأغلبیة.

  

  
  : تطعیم السیلیكون بذرات البور)I.3(الشكل

  

 تطعیم من نوع N: 

لى السیلیكون، إمثلا)  15Pبذرات خماسیة التكافؤ (الفسفور غیر ذاتیةضافة مواد إیتم   

الكترونات منها في التركیب البلوري  للسلیكون ویكون الالكترون الخامس فائضا  4فتشارك 

حر الحركة، وبالتالي یوجد في هذه المنطقة من البلورة عدد كبیر من الشحنات الحرة السالبة 

ت هي وتكون فیها الالكترونا )N  )Negativeوبهذا تسمى هذه المنطقة السالبة بالمنطقة 

   حاملات الشحنة.

  
  : تطعیم السیلیكون بذرات الفوسفور)I.4(الشكل
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  الوصلة الثنائیةPN:  

 Nن المنطقة ینتقل م نواقل، بعض إلكترونات أشباه العندما یتم الوصل بین المنطقتین 

س تتحرك في نف نواقلبینما فجوات أشباه ال  Nفیولد أیونات موجبة في المنطقة  P إلى المنطقة

على جانبي الملتقى وبذلك  Pالوقت في الاتجاه المعاكس فتولد أیونات سالبة في المنطقة 

على جانبي الملتقى   Potential Barrierیتكون فرق جهد كهربائي یسمى بالحاجز الجهدي

مولدا مجالا كهربائیا معاكسا لحركة نواقل الشحنة ویزداد هذا المجال حتى یصبح كافیا لایقاف 

هذا الانتقال فیحصل التوازن. یعمل هذا المجال عمل الدیود حیث یسمح بمرور الالكترونات 

هذه  ا فيمن الجزء الموجب الى الجزء السالب والعكس غیر صحیح. یكون فرق الجهد غالب

حرارة ونسبة الللسیلیكون عند درجة الحرارة الاعتیادیة، ویتغیر بتغیر درجة  0,7Vالحالة یساوي 

  الشوائب المضافة. 

  
في الوصلة الثنائیة : الجهد الحاجز)I.5(الشكل  8  

.I4.1. الكهروضوئي:الفعل  

كسبها ی بواسطة فوتونات الإشعاع الشمسي،عند تهیج الالكترونات في منطقة الاتصال  

تاركة ورائها ثقوبا  (Conduction Band) طاقة تسمح لها بالانتقال  إلى منطقة التوصیل

وبذلك ستتولد حوامل من الشحنة المزدوجة (إلكترون  (Valance Band)في منطقة التكافؤ

وتتجه الثقوب  Nوثقب)، وتحت تأثیر المجال الكهربائي المعاكس تتجه الإلكترونات نحو جهة 

. یمكن تصویر العملیة كمستویات طاقة في المادةPنحو جهة  9  كما یوضحه الشكل

)I.6(،  حیث تدخل الإلكترونات المتهیجة بواسطة الفوتونات منطقة الاتصال، ویمكن تصورها
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تحت تأثیر المجال الكهربائي، وكذا الثقوب حیث یتم تصورها  Nتتدحرج إلى الأسفل نحو جهة 

  تحت تأثیر المجال الكهربائي. Pفي منطقة الإتصال وكأنها تطفو إلى جهة 

وهذا السریان للإلكترونات هو ما یسمى بالتیار الكهربائي. إذا كانت الخلیة موصولة بدارة فإن 

الالكترونات الحرة تغادر الخلیة نحو أحد الأسلاك وكذلك الثقوب ولكن في الإتجاه المعاكس، 

  .)I.7(كما هو موضح في الشكل 

  

  
: آلیة عمل الخلیة الكهروضوئیة)I.7(الشكل 7  

توضیحي لخلیة كهروضوئیة  تحت الإشعاع الشمسي : مخطط وهیكل)I.6(الشكل  10  
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.I5.1الخصائص الكهربائیة للخلیة الكهروضوئیة .: 

تختص الخلایا بعناصر ممیزة  تقیم أداء الخلیة تحت ظروف قیاسیة مستخرجة من   

  تیار وهي تعتمد على:-خصائص جهد

.I1.5.1.:الأشعة الشمسیة الساقطة 

یصل فرق الجهد المنتج من خلیة شمسیة مساحتها   
2100cm 0,5إلىV   وتیار یتراوح

ما بین  2,5 3 A  في حالة الإشعاع الشمسي الأقصى. تعرف الخلیة في هذه الحالة بالبطاریة

 الشمسیة.

.I2.5.1.:التیار وفرق الجهد المطلوب للحمل 

21000في حالة اشعاع مقداره   / mW  25حرارةودرجةT C :  

 تیار الدارة المستقصرةscI: 

 (V = 0)دارة القصر  الأعظمي المار عبر الخلیة عند هو التیار  11  أي مربوطة)

 بمقاومة معدومة) هذا التیار یتناسب خطیًا مع شدة إضاءة الخلیة، ویعتمد على السطح

  حركة الناقل ودرجة الحرارة.الطول الموجي للإشعاع،  ،المضيء

 فرق جهد الدارة المفتوحة coV: 

هو فرق الجهد الذي تعطیه الخلیة الكهروضوئیة عندما لا تكون متصلة بأي بحمل أو  

  عند توصیلها بمقاومة لانهائیة أي التیار المار فیها یكون معدوما.

  إذا قمنا بتغییر المقاومة بین الصفر ومالا نهایة فإن التیار وفرق الجهد سیتغیران

، كما یمكن استنتاج )I.8(حسب منحنى الخصائص الفولطیة والتیار الموضح في الشكل 

 .MPPالقصوى  نقطة القدرة
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.I3.5.1. القصوى الكهربائیة القدرةMPP:  

صار هي اختسیة هو نقطة الاستطاعة العظمى، و أهم مفهوم ضمن تقنیات الطاقة الشم 

وتمثل النقطة التي تكون عندها الطاقة المتولدة ، ) Maximum Power Point(للمُصطلح 

  ط خقطة أعلى ارتفاع بین خط التیار و أي هي ن ما یمكن الخلیة الكهروضوئیة أكبرمن 

 د.الجه 12   

 max mpp mppP I V                                             I.1       

I.1.5.4. القدرة الكهربائیة النظریةoptP: 

  الدائرة المفتوحة وتعطى بالعلاقة :هي حاصل ضرب تیار دائرة القصر وجهد   

.opt sc coP I V                                                        I.2    

إن تغیر شدة الاشعاع  الشمسي الساقط ودرجة حرارة الخلیة الكهروضوئیة یؤدي إلى تغییر 

  .)I10.(و  )I.9(ینكما هو موضح في الشكل  MPP نقطة القدرة العظمى

  

  
نقطة القدرة  كذامنحنى خصائص الجهد والتیار لخلیة سیلیكونیة و : )I.8( الشكل

 MPPالعظمى
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  MPP تأثیر شدة الإشعاع الساقط على نقطة القدرة العظمى: )I.9( الشكل

  

.I5.5.1. عامل التعبئةFF  :للخلیة الكهروضوئیة)Fill Factor ( 

یشیر إلى المنطقة الفعالة من السیلیكون القادرة على تحویل الفوتونات الساقطة إلى   

 یعرف على أنه نسبة القدرة القصوى التيكما  نات عن طریق التأثیر الكهروضوئي.إلكترو 

حاصل جداء تیار الدارة ( optPالقدرة الكهربائیة النظریة و  maxPتوفرها الخلیة الكهروضوئیة 

  ).COVوجهد الدارة المفتوحة  ISCالقصیرة 

m ax

.


sc co

P
FF

I V
                                                 I.3   

  
MPP  العظمى القدرة نقطة على الحرارة درجة تأثیر): I.10( الشكل 13 
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.I.1.56. التحویلمردود : 

النسبة  ي، وهیشیر مردود الخلایا الكهروضوئیة إلى مردود التحویل إلى طاقة كهربائیة  

  .inPو شدة الاشعاع الساقط  maxPبین القدرة القصوى التي توفرها الخلیة 

max . .

.
  sc co

in

P FF I V

P G S
                         I.4  

)2كثافة تدفق الإشعاع الساقط على الخلیة  Gحیث:  / )W m  

      S 2مساحة الجزء الماص للإشعاع الشمسي( )m  14.  

 :خاصیة الإظلام  

 م)(خاصیة الإظلا من دون أي اشعاع ضوئي كهروضوئیةن الخاصیة الممیزة للخلیة الإ  

  .)I)11.التي تتوافق مع الخاصیة الممیزة للدایود كما هو موضح في الشكل

  
 وتحتة ) في الاظلام كهروضوئی):خصائص التیار والجهد لدایود(خلیة I)11.الشكل 

  اشعاع ضوئي

  PhotonIوعند سقوط الأشعة الشمسیة على الخلیة تتزحزح هذه الخاصیة بمقدار التیار الضوئي 

  في الاتجاه المانع لمرور التیار (خاصیة الاضاءة).

والرسم بیانیا بین  )I)12.یتم ایجاد هذه الخاصیة بتوصیل مقاومة حمل متغیرة الیها الشكل

الكهربیة الناتجة لقیم مختلفة للأحمال.التیارات والجهود  15   
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  ولدةالقدرة الكهربائیة المت ،كهروضوئیةوضوئیة لخلیة كهر تحویل الطاقة ال: )I.12الشكل (

  یتم توصیلها الى مقاومة أومیة متغیرة

.I6.1.:العوامل المؤثرة على مردود الخلیة الشمسیة  

.I1.6.1.عوامل خارجیة:  

 والذي یعتبر من أهم المشاكل التي تواجه الباحثین في مجال استخدام الطاقة  :الغبار

بالمئة من فعالیة الطاقة الشمسیة  50الشمسیة حیث بینت البحوث أن هناك أكثر من

ق وبالتالي یجب استخدام طر  ،تفقد في حالة عدم تنظیف الألواح الشمسیة لمدة شهر

التنظیف المستمر على فترات لا تتجاوز ثلاثة أیام لكل فترة وتختلف هذه الطرق من 

  .بلد لآخر حسب نوع الغبار وطبیعة الطقس

 یث یعتمد ح :خزن الطاقة الشمسیة والاستفادة منها أثناء اللیل أو الایام الغائمة والمغبرة

ع وطریقة الاستخدام ویفضل الاستفادة من الطاقة هذا الخزن على كمیة الحرارة ونو 

 .الشمسیة مباشرة حین وجودها فقط

 یاه المستخدمة في دورات حدوث التآكل والصدأ في المجمعات الشمسیة بسبب الم

 .التسخین

 العواصف والریاح والبرق التي قد تتلف  ضافة الى عوامل أخرى مثل سرعة الهواء،بالا

 .الألواح الشمسیة
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.I2.6.1.:العوامل الذاتیة  

  السیلیكون معروف بأنه شبه موصل غیر مباشر وهذا ما یجعل امتصاص الفوتون

حیث یحدث هذا نسبیا بشكل نادر  )ظهور الفوتون (الاهتزاز الشبیكي یعتمد على

  .معامل امتصاصه یكون منخفض نسبیا وبالتالي فان

  1.1طاقة شریط الفجوة للسیلیكون مقدراهاeV:  ذات الطاقة الأقل لا یتم الفوتونات

امتصاصها إطلاقا بینما الفوتونات ذات الطاقة الأعلى تقوم بتحویل الفائض منها إلى 

 هذه العملیة وبالإضافة الى عملیات ،هتزازات شبیكیة أي على شكل حرارةفوتونات كا

  .ةالفقد الأخرى تعرف ما یسمى بالحساسیة الطیفیة أو الاستجابة الطیفیة للخلیة الشمسی

 الجهد الكهربائي الأقصى (جهد الدائرة المفتوحة( OCV  یعتمد على فرق الجهد المعطى

  للسلیكون.  0.7Vیبلغ مقداره و   N-Pبواسطة الانتقال 

  لیات فقد مختلفة تتضمن :آكفاءة التحویل النظریة هذه تنخفض في الحقیقة ب

 الأمامیة  الناتجان من التلامساتمثل الفقد بالانعكاس والتظلیل  ،عملیات الفقد الضوئیة

 والفقد بالإشعاعیة غیر الممتصة (النافذة).

 .عملیات الفقد الأومیة من المقاومات المتصلة على التوالي وعلى التوازي 

  عملیات الفقد بإعادة الاتحاد(Recombination).  

I.2. الكهروضوئیة:أنواع الخلایا  

I.1.2:الخلایا السیلیكونیة.  

I.1.1.2 البلورة:.الخلایا السیلیكونیة أحادیة  

هیكل  ووضوئیة المصنعة لغایة فترة قریبة كانت من سلیكون نقي ذكهر معظم الخلایا ال  

والسلیكون أحادي  ،)Impurities(وبدون شوائب  )single crystal(مستمر أحادي البلوریة 

كون كتلة مذابة من سلیالبلوریة یصنع عادة من حبوب صغیرة من البلور مسحوبة ببطء من 

 .Czochralski Process)( تدعى بعملیة زوجرالسكي مكلفةمتعدد البلوریة بطریقة متقدمة و 

ویل التي تم تتراوح عائدات التح الخلایا السلیكونیة الأحادیة البلوریة المتوفرة في الأسواق أغلب
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 1%6و  14بین (كفاءتها) الحصول علیها  16 ، سعرها مرتفع جدا لكونها مصنوعة كما أن

  ن متعدد البلوریة وعالي النقاوة.من سلیكو 

  

  
  

الشمسيإنتاج خلیة سلیكونیة أحادیة البلورة واللوح  ت: خطوا)I.31( الشكل 17.  

I.2.1.2:الخلایا السلیكونیة الشریطیة .  

السلیكون الأحادي البلوریة من سلیكون متعدد یتم في هذه الطریقة إنتاج شریط من   

مد على توالعملیة الرئیسیة المستخدمة في ذلك تع البلوریة أو من سلیكون بلوري أحادي مذاب،

 (Edge-defined ,film fed growth process)ء تغذیة الرقیقة اتحدید الحافة وعملیة إنم

  . (Solar Mobile)وقد تم استخدامها من قبل شركة سولار موبیل الأمریكیة 



  عمومیات                                               الفصل الأول               

 

 
17 

 

  
: خطوات إنتاج خلیة سلیكونیة شریطیة )I.14( الشكل 9  

I.3.1.2لایا السلیكونیة متعددة البلوریة.الخ:  

یمكن إنتاج و  ،حبیبات صغیرة من البلور الأحادي لیكون متعدد البلوریة منییتكون الس  

سلیكون لحدها یتضمن تكوین سبیكة من اأطبقة رقیقة من السلیكون المتعدد البلوریة بعدة طرق 

ویتم بعد  ،ةخفیف ومن ثم یتم تقطیعها بمنشار حاد إلى رقائق مربعة ،المتعدد البلوریة المذاب

  .تصنیع السلیكون الأحادي البلوریةذلك تصنیعها بنفس طریقة 

لوریة إلا دیة البامن الخلایا بأنه أرخص وأسهل تصنیعا مقارنة مع الخلایا أحیتمیز هذا النوع 

أنها اقل كفاءة وذلك لكون حاملات الشحنة من الكترونات وفجوات المولدة من قبل فوتونات 

الإشعاع الشمسي یمكن أن تتجمع على الحدود بین الحبیبات داخل السلیكون متعدد البلوریة 

ق اقترحت عملیة تصنیع المادة بطریقة تكون فیه الحبیبات كبیرة الحجم وللتخلص من هذا العائ

وقد  .للإشعاع الشمسي بالتغلغل بعمقها وذلك للسماح ،تم توجیهها من الأعلى إلى الأسفلوی

  . %15إلى%11تصل كفاءة هذه الصفائح الرقیقة تتراوح بین 

I.2.2 الرقیقة:.الخلایا ذات الأغشیة  

I.2.1.2 السلیكونیة العشوائیة.الخلایا: 

بعض  أو هذا النوع من الخلایا السیلیكونیة غیر بلوریة لوجود عنصر الهیدروجین  

وتكون ذرات السلیكون فیها أقل ترتیبا من النوع البلوري  (A-Si)العناصر الأخرى، یرمز لها بـ 

الذرات المجاورة وانما تترك ما یسمى بالرباط  عحیث لاترتبط فیها كل ذرة ارتباطا كاملا م
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وتستطیع امتصاص الكترونات اضافیة عند اجراء عملیة (Danging Bands) المتدلي 

  الطلاء.

 SiH)4(تتم عملیة التصنیع بواسطة خلیط من غاز یحتوي على السلیكون والهیدروجین   

وكمیة قلیلة من الشوائب مثل البورون التي تتحلل كهربائیا بطریقة یمكن أن تكون طبقة رقیقة 

-Elastic Stainless)من السلیكون العشوائي على قاعدة من مادة مناسبة كالفولاذ المرن 

steel).  

  وتختلف خلایا السلیكون العشوائیة عن باقي الخلایا المصنعة  في منطقة الارتباط   

(P-N junction) تتكون من طبقة رقیقة جدا  فهيP من السلیكون العشوائي ثم طبقة داخلیة 

I  أكثر سمكا تلیها طبقة أخرى رقیقةN كما هو موضح في الشكل يالسلیكون العشوائ من 

)I.15(  كما أن سمك حیز الارتباط(Band Gap) هذا النوع من الخلایا اكبر مقارنة مع  في

  الخلایا الأخرى.

  

وتتناقص مع  %12 تصل الىتتمیز الخلایا السلیكونیة العشوائیة بكفاءة ضعیفة جدا   

ازدیاد تعرضها للشمس ومن سلبیاتها أن مخلفاتها تحول الى الأرسانید (الزرنیخ) المضر 

   بالبیئة.

  

  مقطع لخلیة سیلیكونیة غیر بلوریة :)I.15( الشكل
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I.2.2.2خلایا الغالیوم أرسناید.:  

تمتلك هیكلا ، ) (GaAsتتكون من ذرات متعاقبة من الغالیوم والأرسناید هي خلایا   

ولكونها ذات معامل امتصاص عال جدا للضوء فهي ملائمة  بلوریا مشابها للسلیكون،

تعمل تحت درجات حرارة عالیة بدون  ویمكن أن للاستخدام في تطبیقات الخلایا الشمسیة

   .في أداءها انخفاض

كلفة من  كلفة تصنیع هذه الخلایا أعلىولكن  ،بكفاءة جیدةخلایا الغالیوم أرسناید تتمتع   

فتستخدم  ،عملیات إنتاجها غیر متطورة حالیاالخلایا الشمسیة السلیكونیة وذلك لكون  تصنیع

 اتفي تشغیل سیار  مثلا أوفي تطبیقات الفضاء عند الحاجة إلى خلایا ذات كفاءة عالیة 

Sun Racer ...  

I.2.2.3. دیسلناید:خلایا الكوبراندیوم  

وقد استخدمت  (CIS)هي مواد شبه موصلة مركبة من النحاس والأندیوم والسیلیناید   

  . %12في تصنیع خلایا وصلت كفاءتها مخبریا الى 

هذا النوع من الخلایا لا یعاني من مشكلة نقصان الكفاءة عند الاستخدام عكس الخلایا   

ن مادة أوبما  ،ك الغشاء الرقیق لهذه الخلایاالعشوائیة انما مشكلته تنحصر في سمالسلیكونیة 

ومن مساوئ تصنیع هذا النوع من الخلایا  الأندیوم مادة غالیة الثمن فذلك یؤثر على سعرها،

في  یسبب مشاكل صحیة كبیرةوقد جدا  ینسامالم غازي الهیدروجین والسیلیناید هو استخدا

   عند التصنیع.حالة حدوث خلل 

I.2.2.4. خلایا الكادمیوم تلیراید(CdTe):  

الكادمیوم  تتألف من هي مواد أخرى شبه موصلة مناسبة لاستخدام الخلایا الفولتوضوئیة  

طلاء وذلك باستخدام ال طریقة تصنیع هذا النوع من الخلایا بسیطة ورخیصة ،والتیلیراید

وبدون تناقص عند الاستخدام لكن  %10وقد وصلت كفاءة هذه الخلایا الى حوالي  ،الكهربائي

من مساوئ هذه الخلایا هو أن الكادمیوم مادة سامة جدا ولهذا یجب أخذ الاحتیاطات اللازمة 

   أثناء التصنیع.
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I.3. الألواح الشمسیة)(Solar Panels:  

I.1.3 .:مفهوم الألواح الشمسیة  

عن مجموعة وعبارة  في الأنظمة الشمسیة التي تقوم بتولید الكهرباءهي المكون الرئیسي   

 المتصلة مع بعضها في إطار واحد وتنقسم إلى:)  PV cells(من الخلایا الكهروضوئیة 

10خلیة ( 60تحتوي على  :طوا 285-255لـألواح ا - 6 164مقاسها) و 99سم 

12خلیة ( 72: تحتوي على طوا 335-315لـألواح ا - 6 196مقاسها) و 99سم 18  

  

 أقسام الألواح الشمسیة.: )I.61( الشكل

   نظرا لأن الخلیة الشمسیة هي أصغر وحدة في الأنظمة الكهروضوئیة بالاضافة إلى أن

الجهد المتولد منها صغیر جدا مقارنة بالاحتیاجات العادیة، فإنه یتم تجمیع الخلایا مكونا 

،  ثم بتجمیع اللواقط الكهروضوئیة یتم تكوین ألواح ) modulesPV(كهروضوئیة لواقط 

فوفة المص یتم الحصول علىالألواح في منظومة شمسیة  وبتجمیع  (PV panel)شمسیة 

 . )I.17(كما ھو موضح في الشكل  )Solar Array(ة الكهروضوئی
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PV. مصفوفة) d(، و) لوحة شمسیةc(،PV لاقط) b) خلیة شمسیة، (I.71(: )a( الشكل 17   

I.3.2.:تجمیع الخلایا  

أن الجهد والتیار الذي تولده الخلیة صغیرا جدا، فإنه یتم تجمیع الخلایا على  بما  

  .ة الجهد وبالتوازي لزیادة التیارالتسلسل لزیاد

I.1.2.3 .التسلسل تجمیع الخلایاعلى: 

فإن تیار الحمل المار  Snعددها عند ربط مجموعة من الخلایا المتماثلة على التسلسل  

في الخلیة الواحدة هو نفسه المار في كافة الخلایا الموصولة معها، والتوتر الكلي على طرفي 

  اللوح یساوي مجموع توترات الخلایا كافة. 

  یعطى التیار والتوتر بالعلاقات التالیة:

Scc ccI I                                                     I.5     

  و

S co S coV n V                                                 I.6  

                                           



  عمومیات                                               الفصل الأول               

 

 
22 

 

  
  الخلایا على التسلسل): توصیل I.18(الشكل

  

 

 

 

  

  

 

  

I.3.2.2. :تجمیع الخلایا على التوازي  

، فإن التوتر بین طرفي Pnعددهاعلى التوازي عند ربط مجموعة من الخلایا المتماثلة   

الخلیة الواحدة هو نفسه التوتر بین طرفي كافة الخلایا الموصولة معها، أما التیار المار في 

  اللوح یساوي مجموع تیارات المارة في الخلایا كافة. 

  یعطى التیار والتوتر بالعلاقات التالیة:

I . IPcc P ccn                                              I.7       

Pco coV V                                                   I.8                       

  
): خاصیة توصیل الخلایا على التسلسلI.91(الشكل 19  
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  ): توصیل الخلایا على التوازيI.20(الشكل

  

  

  

  

  

  

  

    

  

  

  

  

  

  

  
على التوازي):خاصیة توصیل الخلایا I.21(الشكل 19  
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.I3.2.3:تجمیع الخلایا على التسلسل والتوازي في وقت واحد .  

للحصول على استطاعة أكبر یتم تجمیع الخلایا على التسلسل والتوازي في آن واحد   

وتحصیل میزات كلا الوصلین فینتج تیار كبیر وجهد مرتفع نسبیا كما هو موضح في 

  ):I.22(الشكل

  
  ): خاصیة توصیل الخلایا على التسلسل والتوازي في آن واحدI.22(الشكل
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  تمهید :

عرفة والبرمجیات التي تمكننا من الم ي هذا الفصل على مختلف التطبیقاتسنتعرف ف    

الدقیقة لبنیة الجسم الصلب  بعیدا عن استخدام الوسائل التجریبیة أو الخوض في بعض 

  .التجارب المعقدة

II. 1 .:معادلة شرودینغر  

المعادلة الأساسیة التي یتعین حلها لوصف نظام یتكون من العدید من الجزیئات والذرات   

شرودینغر وتكتب على الشكل المعروفة بمعادلة  )1961-1887(رفین شرودینغر أهي معادلة 

  :التالي

22 2
2 2

,0

22

0 0

1

2 2 4

1 1 1 1

4 2 4 2 


     




  

  

  

 

 

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i I i r i I

I J

i j I Ji j I J

Z e
H

m M r R

Z Z ee
E

r r R R




 
 

                II .1  

مع:        e n e e e n n nH T T V V V  

   :بحیث

H: (Hamiltonian operator) توني الكمي للمجموعة قید الدراسة والمكونة یلالمؤثر الهام

  .I لنوى الذرات ذات الأساس Aو iإلكترون ذات الأساس  Nمن 
2

2

1 2

  
eN

e i
i e

T
m

   .مؤثر الطاقة الحركیة للالكترونات : 

2
2

2
  

A

n I
I n

T
m

  .مؤثر الطاقة الحركیة لنوى الذرات :

2

0

1 1

4 2







  e e
i j i j

e
V

r r: الكترون-الكترون لتفاعل مؤثر الطاقة الوضعیة أو الجهد.  

2

,0

1

4
  


 

I
e n

i r i I

Z e
V

r R
 .نواة-الكترونلتفاعل مؤثر الطاقة الوضعیة أو الجهد : 

2

0

1 1

4 2







  I J
n n

I J I J

Z Z e
V

R R
  .نواة-نواة لتفاعل مؤثر الطاقة الوضعیة أو الجهد : 
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  ویمثل:

i  وj معاملات خاصة بالالكترونات.     

I  وJ النوى.معاملات خاصة ب    

nm  وem    .كتل النوى والالكترونات على التوالي  

IZ  وJZ  للأنویة الأعداد الذریةI  وJعلى التوالي.     

i Ir R  الالكترونالمسافة بینi والنواةI  .  

I JR R المسافة بین النواتینI وJ.  

i jr r المسافة بین الالكترونینi وj.  

لمعادلة لتبسیط هذه الذلك وضعت عدة تقریبات  حل هذه المعادلة على حالتها هذه معقد جدا،

  نذكر منها: 

II. 2رهایمن.تقریب بورن_اوب:Born-Oppenhaimer) ( :  

إنه یتم وسرعتها أكبر بكثیر فبما أن كتلة الالكترونات صغیرة جدا مقارنة بكتلة النواة   

باعتبار أن الأنویة غیر  أي إهمال حركة النوى مقارنة مع حركة الالكتروناتالمعادلات بحل 

جة ، وتكون النتیعن حركة النوىوهذا یمكننا من عزل حركة الالكترونات متحركة (ساكنة)، 

الإبقاء على الحدود التي تمثل طاقة الإلكترون الحركیة والوضعیة بالإضافة إلى طاقة الوضع 

  .الإلكترون مع النواة تفاعل الناتج عن

  :ت تصبح المعادلة السابقة كالتاليمع هذه التقریبا

   e n nH H V E                                             II.2  

الالكترونات والذي یحدد معادلة شرودینغر متعددة  eHسنقتصر في دراستنا المتبقیة على دراسة 

  حیث :

  e ee e nH T V V                                                               II.3     

  الهاملتون الالكتروني ویكتب بالشكل التالي : eHیمثل 

    e eee e nH T V V E                                                  II.4  
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وبالرغم أن هذا التقریب سهّل حل المشكلة إلا أن الالكترونات لا تتحرك بشكل مستقل عن 

لمحصل الشكل الجدید االكترون وبالتالي فإن -بعضها بسبب وجود تفاعلات قویة الكترون

سس ریاضیة لى أوجب استخدام تقریبات أخرى تعتمد ععلیه لا یمكن حله بطرق ریاضیة لذلك 

  :سنذكر منها ما یلي

II. 3فوك  –.تقریب هارتريHartry-Fock):(  

II. 1.3) تقریب هارتري..Hartry:(  

یعرف هذا التقریب بتقریب الحقل المتوسط بحیث یتم افتراض أن كل الكترون یتحرك   

مال حد التفاعل اهوبالتالي بصورة مستقلة في حقل متوسط خلقته الالكترونات والانویة الأخرى 

یكتب و إلى مشكلة إلكترون واحد (مفرد)  فیحول مشكلة جسیمات متعددة الكترون-الكترون

  بالشكل التالي: یانالهاملتون

i
i

H H                                                               II.5                                                

  ذات الجسیم الواحد والتي تسمى معادلة هارتري كالتالي: وتكتب معادلة شرودینغر      

   
2

2
i i i i i iH U r V r

m


   


                                            II.6                        

 ( )i iU r  تمثل الطاقة الكامنة للالكترونi   في حقل الأنویةk وتكتب بالشكل:  

 
2

04
 


 k

i i
k i k

Z e
U r

r R
                                              II .7  

0حیث 
kRیمثل موضع الأنویة.  

  i iV r كلالكمون الفعلي لهارتري ویكتب بالش: 

 
2

0

1

2 4
i i

j
i j

e
V r

r r
 


                                              II.8  

  وتكتب دالة الموجة للنظام على الشكل التالي :

   1 2
1

. ...


 
N

i i
i

r r r                                                           II.9               

  الطاقة الكلیة للنظام تعتبر كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة الكترونیة :و 

iE E                                                              II .10                                
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  ومنه فان معادلة شرودینغر تصبح على الشكل :

    
2

( ) ( )
2

i i i i i i i iU r V r r r
m

 
      
  


                                   II .11  

مبدأ التغایر الذي ینص وذلك حسب  iـوالحلول الناتجة تمثل الطاقة المتوسطة لاختیار كیفي ل

  .أصغریة Eالتي تجعل من قیمة  iـعلى أن أحسن قیمة ل

 jU یخضع لكمون الشبكة jrفي الموضع   jاذن من خلال تقریب هارتري یصبح الالكترون 

  :لتبادل العنصرین أيریة بالنسبة ظالكمون الكولومبي ودالة الموجة تكون ضد تناو 

   1 2 1 2. ... . .... . ... . ....j k j kr r r r r r r r                                     II .12                   

II. 2.3تقریب فوك. )Fock :(  

أضاف فوك بعض التعدیلات والتحسینات لتقریب هارتري وذلك بادخال مبدأ السبین   

)(Spin أي أنه یوجد  ،لنظام الالكترونات!N  احتمال لوضعNالكترون علىN .موضع  

فنجد في أول إمكانیة :                                  1 1 2 2 3 3 ... N Nr r r r     

وفي ثاني إمكانیة :                                  1 1 3 2 2 3 ... N Nr r r r     

حد لنفس النوع  في حین أن  N!ولما نواصل في عملیة تطبیق كل التبدیلات نحصل على 

) بعین الاعتبار لتصبح -دالة الموجة هي مجموع كل الحدود وذلك باخذ الاشارتین (+) و(

  .(slater)تر بشكل محدد یدعى محدد سلا

 
   
   

1 1 1

1 1 2 3

1

......1
. . ....

......!

N

N

N N N

r r
r r r r

r rN

 


 

 
 

   
 

                       II .13       

حیث یدعى الثابت 
1

!N
بثابت النظامیة  20.  

II. 4. تعاریف  : 

II. 1.4:الدالة الوظیفیة . 

كائن ریاضي یمثل علاقة ریاضیة نربط بها دالة بدالة أخرى عكس الدالة العادیة التي نربط 

بها دالة بعدد معین له قیمة محددة ، فمثلا الدالة الموجیة  r


هي دالة عادیة أما الطاقة 

فیمكن التعبیر عنها بدلالة  E r 
  

 فهي دالة وظیفیة.  
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II. 2.4: الكثافة الالكترونیة.  

احتمال العثور على إلكترون متمركز في موضع   

r   من بین العدد الإجمالي

dفي حیز من الفضاء  Nللالكترونات  r
 :هو n r dr


  

   
2

2 2 3 3 2 2, , ,..., ...
     

N N N Nn r rs r s r s r s dsds dr ds dr                  II .14  

حیث  n r :له و الوظیفیة احتمال الكثافة  كثافة الوظیفیة والذي یعرف بأنھال هو احتمال

  :نان أساسیتاخاصیت
أ.   0n r                                                    II .15                            

ب.  n r dr N


                                                    II .16                             

II. 3.4 من الالكترونات:.الكثافة الالكترونیة لزوج  

 N ناحتمال العثور في وقت واحد على اثنین من بی كثافة زوج من الالكترونات هو  

dمن الالكترونات والمتموضعین في وحدتي الحجم  r
وdr  : ھي( , )n r r drdr 

  :حیث 

   
2

3 3 3 3( , ) 1 , , ,... ...N N N Nn r r drdr N N rs r s r s r s dsds ds dr ds dr      
     

  II .1 7           

II. 5:نظریة الكثافة الوظیفیة.  

II. 1.5تعریف.:  

: هي Density Functionnel Theoryـلاختصار  )DFTالكثافة الوظیفیة ( نظریة  

حدد وبواسطتها نستطیع أن ن ،في الفیزیاء والكیمیاء النظریین إحدى أهم الطرق المستعملة

 رونیةالكثافة الالكت ،عصابات الطاقة ،الجزیئات (الطاقة الكلیة للنظام خصائص نظام متعدد

  ..).الخصائص الفیزیائیة والضوئیة للمادة ،للمدارات

وهي واحدة من أكثر الطرق استخداما في العملیات الحسابیة الكمومیة بسبب إمكانیة تطبیقها 

الدالة هو استبدال الدالة الموجیة بهدف هذه النظریة و  .أنظمة معینة وبتكلفة وسرعة عالیةعلى 

هوم ها كمفلذلك التعامل مع ،غیرات فقط وجعلها كقاعدة للحسابالوظیفیة للكثافة ذات ثلاثة مت

  .ریاضي أو فیزیائي أسهل بكثیر
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II. 2.5: دالة الكثافة الوظیفیة.DFT Functional 

 :لحساب الطاقة الكلیة  الطاقة الكلیةE  للنظام یتم اختیار الكمون ودالة الموجة وهذا في

لكتابة   n(r)جمیع طرق حساب بنیة عصابات الطاقة ونستخدم في ذلك  الكثافة الاكترونیة

هذه المؤثرات وتكتب الطاقة الكلیة على الشكل 21:   

            3cH xE n E n V r n r d rT n E n    
 

               II .18    

 T n.الطاقة الحركیة:  

 HE n: . طاقة هارتري للتنافر الالكتروني  

 xcE n: .طاقات التبادل والارتباط  

 V r


  الكمون الخارجي  :

: الشكل الدقیق بالنسبة لطاقات التبادل والارتباط والطاقة الحركیة غیر معروف لذلك ملاحظة

ن التقریبات لا بالرجوع الى عدد مإلا یمكن تطبیق نظریة الكثافة الوظیفیة  في الحسابات العددیة

  :نذكر منها

II. 1.2.5نظریة توماس فیرمي.Thomas Fermi)( :   

متجانسة كدالة لكثافة لاكترونات الالالس وفیرمي الطاقة الكلیة لغاز صاغ توما  

كترونات المعروفة لغاز متجانسلإلا 22  وذلك بإجراء عدة تقسیمات على منطقة بریلوان وهو

تبر كترونات، حیث أنه عند آخر تقسیم تعلإلعتبار ارتباط الإیأخذ بعین ا لاموضعي تقریب 

ةل منطقة من مناطق بریلوان المقسمكترونیة ثابتة في كلإلالكثافة ا 23.   

ني و على نموذج إحصائي لتقریب التوزیع الالكتر المعتمدة طریقة توماس فیرمي  فقد اعطت

  .یةلحركصورة عن إمكانیة الاعتماد على الكثافة الالكترونیة لحساب الطاقة ا حول الذرات

 : الطاقة الحركیة  

   

     

3

2 2 5
2 3 33

3
10

   

   




 

e

T n t n r d r

t n n r
m


                                                      II .19              

حیث  t n انس غیر متفاعل مع كثافة الكترونهي الطاقة الحركیة لإلكترون غاز متج.  
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  حسب تنافر كولوم إلكترون )– (إلكترونالتفاعل الالكتروني:  

  
   2

3 3

2
H

n r n re
E n d rd r

r r





 

 

                                         II .20           

أضیف مصطلح ارتباط التبادل في الاصدارات الحدیثة الى التفاعل الالكتروني لنتحصل في 

  :على معادلة توماس فیرمي كالتالي الأخیر

 
 

 
2

2 335
0

3

n r
C n r e d r V r

r r

       



 

                                         II .21                      

II. 2.2.5 كوهن(–. نظریة هوهنبرغHohenberg-Kohn:(  

صیاغة ن من إعادة مكّ ) (Hohenberg-Kohnكوهن-التقریب الذي وضعه هوهنبرغ  

الدالة الوظیفیة للكثافة المقترحة من طرف توماس فیرمي ووضع نظریة دقیقة لنظام متعدد 

الجسیمات تنص على أنه لحساب الخصائص الفیزیائیة لجملة یجب تحدید السویة الالكترونیة 

شام التي سنتعرف علیها لاحقا وللحصول على ذلك یتم –التي تعطینا الحد الأدنى لطاقة كون 

 ،دنیالحصول على الطاقة الكلیة البشكل تكراري على تابع موجي أحادي تجریبي حتى ا العمل

  .ات المتفاعلة تتحرك في جهد خارجيهذا التقریب ینطبق على أي نظام من الجسیم

 وتنقسم إلى شقین :نص النظریة:  

 0طاقة الحالة الدنیا لنظام متعدد الجسیماتE   هي الدالة الوظیفیة الوحیدة لكثافة

الجسیمات  n r


: ونكتب   0E E n r   


  

  تأخذ الدالة الوظیفیة E n r 
  
  تالحد الأدنى بالنسبة الى المتغیرا n r


ة لكثاف

الجسیمات عند كثافة التوازن  0n r


  

      0 0 minE E n r E n r          
 

                               II .22  

 
 

   0 0n r n r

E n r

n r




 

  

 



 
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II. 3.2.5 شام:–.نظریة كون  

شام بتحویل جملة الالكترونات غیر المتفاعلة ضمن الكمون –تتلخص نظریة كون   

مون كون من كضالحقیقي الى جملة افتراضیة غیر متفاعلة تتحرك الالكترونات من خلالها 

  شام الناشئ عن جسیم وحید.–

II. 1.3.2.5 .:عبارة الطاقة الكلیة  

لتكن: 24   

     
   

   
2

3 3 3

2
xc

n r n re
E n r n r V r d r d rd

r
T n r Er n r

r

        


       


  

 
 


 

 II .23  

 ل لتي تمثدیة الالكترون وااتحدید كثافة الجسیمات من حیث مجموعة من المدارات أح

 .نظام انعكاس غیر متفاعل

   
2

i
i

n r r 
                                                             II .24  

 لطاقة الحركیة غیر المتفاعلة حیثحساب ا:    0T n T n 

     
2

* 2 3
0

2
i i

i

T n r r d r
m

       
 


                                     II .25  

 التبادلیة–لمحلیة لطاقة ارتباط تقریب الكثافة ا: 

      3xc
xcE n r n r n r d r         

                                     II .26            

 : اذا كانت xc n r  
  
 فة مع الكثا لغاز الكترون متجانس التبادلیة–هي طاقة الارتباط

المحلیة  n r


 لغاز الكترون متجانسبالنسبة لجزء التبادل فان حساب هارتري فوك  

 :یؤدي الى أن

    
2 1

2 33
3

4
xc

e
n r n r 



    
 

                                         II .2 7    

  دالشرط المتغیر وفقا لقید التعامتحدید المدارات المثلى للإلكترون الواحد باستخدام: 

  , ,
,

i j i j i j
i j

E n r  
            




                                         II .28               
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II. 5.2.3.2شام بعد القطر -عادلات كون. مi j: 

 
 

     
2

2 2 3

2
xc i i i

n r
V r e d r n r r r

m r r
 

 
              
 




    
          II .29 

ومع كمون الارتباط التبادلي:  
 

 
xc

xc

E n r
n r

n r






 
      




 من الشكلن الطاقة الكلیة تكتب إف:   

   3 3 3 31 ( ) ( )
( ) ( ) ( )

2


   


  

 
  

 i xcxc
i

n r n r
E d rd r n r n r d r n r d r

r r
       II .30      

   .الحد الأول یمثل مجموع طاقات الالكترون الواحد :حیث

  .الثاني یمثل طاقة العد المزدوجوالحد       

II. 3.3.2.5الشروط المتغیرة.:  

 الطاقة الكلیةnE  24                    : 

 
     0

0
n r n r

E n r

n r



 

 
    



                                         II .31            

 شام-القیم الذاتیة لكون           : 

iمھما یكن j iR  فإن     0 0ks
i i i jH                     II .32  

 معیار المتجه المتبقيiR : 

   
    

;

0

ks app app ks
i i i i i i

i i

R H H

R R

     

  

  


                   II .33        

 تفسیر طاقات الالكترون الواحد: 

  :نظریة هارتري فوك وكومبان

   1 0HF HF HF
i i iE n E n                                           II .34  

HF
i: مدارات الالكترون الواحد طاقة التأین اذا تم اهمال استرخاء.  

  .وبالتالي نظریة كومبان غیر صالحةشام فان الطاقة الكلیة هي دالة غیر خطیة -حسب كون

 
  i

E n r

n r






 
   



                     ،                     *
i in r r r  
  
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II. 4.2.5. :دالة الارتباط التبادلي  

II. 1.4.2.5. : تعریف  

تمثل طاقة الارتباط التبادلي الفرق بین طاقة الحالة الدنیا وطاقة المحسوبة في تقریب   

هارتري مضاف الیها الطاقة الحركیة غیر المتفاعلة 0T n   تعطى بالعبارة التالیةو:  

       0
xc xcE n T n T n U n                                    II .35           

 T nو 0T n:  حركیة غیر المتفاعلة على الترتیبالحركیة الدقیقة والطاقة الالطاقة.  

 xcU n طاقة تفاعل الالكترونات مع الفجوة الخاصة بها :xcn  )2افة ثهي مصفوفة ك

  .الجسیمین)

II. 2.4.2.5 خصائص فجوة الارتباط التبادلي.xcn:  

 الموقع    : lim , ; , 0xc
r r

n r s r s


   

 
 

 لالكترونات ذات الدوران المتوازيمبدأ باولي ل :   , ; ;xc sn r s r s n r   
  

 

 ة موجیة اللامتماثلة غبر متفاعلةدال :  3

,
, ; ;xc s s

n r s r s d r  
    

 
 

 تطبیع مصفوفة كثافة الجسمین    :  3, ; ; 0xcn r s r s d r   
 

 

 صیغة الاتصال الأدیاباتیكي  :   
 1 ,

3 3

0

,1

2

xc
xc

n r r
E n d rn r d r d

r r









  

 


   

  أكسفورد –حدود لیب)Leib Oxford:(   4 3 3  
xcE n D n r d r  

1.44  :مع( 1.68 D(  

  .بالاضافة الى عملیات القیاس
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II. 5.2.5 تقریب الكثافة المحلیة.LDA:  

      3xc
xcE n n r n r d r     

                                           II .36              

  الدورانیةدالة التبادل للأنظمة المستقطبة: 

   , , ,n r n r n n n      
 

 

         
 

4 3 4 32
1 32 , ,3

, , , 3
4

xc

n r n re
n r n r

n r
 



               
  

 
 

  

               
 

4 3 4 3 1 3

1 3

1 2

1 1 2

p f p
x x x

n n n n
  

   
  


  

حیث : 2p
x x n n n      المستقطبةللبارامغناطیسیة غیر.  

و , 0f
x x n n n   .تمثل النفاذیة المغناطیسیة المستقطبة بالدوران  

الارتباط الوظیفي -   , , ,c n r n r      
    یتم تركیبھا على طاقة الحالة الدنیا لغاز الكترون

  متجانس محسبوة باستخدام محاكاة مونت كارلو الكمومیة.

II. 6.2.5تقریب التدرج المعمم.:GGA   

            3, , , , , , , , , ,xcE n r n r f n r n r n r n r d r                 
       II .3 7    

 :fتوجد استراتیجیتان مختلفتان لتحدید الدالة 

  .قةلفجوة الارتباط التبادلي والطابحیث یلبي جمیع أو معظم الخصائص المعروفة  fضبط  -أ

ماما معروفة تبط مجموعة البیانات الكبیرة الخاصة بها والتي تمتلك طاقات ر  fتناسب  -ب

ختیارات عدید من الالأن هناك ال ، لكن دائما یفضل استعمال الاستراتیجیة (أ)لذرات والجزیئات

  .PW Perdew-Wang,Lee-yang-Parr :المختلفة مثل

II. 5.3حدود دالة الكثافة الوظیفیة. :  

 مشكلة فجوة النطاق (Band-gap): 

ي دائما ما یتم التقلیل من الفجوات ف ،شام غیر صالحة للحالات المثارة-نكو -نظریة هوهنبرغ

 ،GW، U( ومن الحلول الممكنة لهذه المشكلة الوظائف الهجینة أشباه الموصلات والعوازل،

LDA، SCI ( التي تؤدي الى الزیادة في فجوات الارتباط.   
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 التجلید: LSDA   عة معاملات مجمبثوابت شبكیة صغیرة وطاقات متماسكة كبیرة جدا

الأمثل  یارفهو الخ GGAومن الحلول الممكنة تقریب التدرج المعمم  عالیة جدا.

 .لحساب طاقات الامتصاص

  اهمال الارتباطات القویة والتقلیل من التقسیم التبادلي للنطاقات الضیقة من الحلول

  ....المحلیة واهمال روابط فاندر والسالممكنة استعمال تقریب الكثافة 

II. 6محاكاة . برنامج الVASP : 

II. 1.6.  تعریف برنامجVASP:  

VASP  هي اختصارThe Vienna Ab initio Simulation    وهي عبارة عن حزمة

باستخدام  )MD(معقدة لإجراء عملیات محاكاة الدینامیات الجزیئیة المیكانیكیة الكمومیة 

 PAWطریقة الموجة المعززة لجهاز الإسقاط  أو (Pseudo Potentials) الزائفالكمون 

یعتمد على تقریب الكثافة  VASPومجموعة أساس الموجة المستویة. النهج المطبق في 

في  للحالة الأرضیة الإلكترونیة اللحظیة دقیق المحلیة مع الطاقة الحرة ككمیة متغیرة وتقییم

مخططات المصفوفة القطریة الفعالة وفعالیة خلط  VASP. یستخدم MDكل خطوة زمنیة 

ع المشاكل التي قد تحدث في . هذه التقنیات تتجنب جمیPulay / Broydenكثافة شحنة 

الأصلیة ، والتي تعتمد على التكامل المتزامن للمعادلات الإلكترونیة  Car-Parrinello طریقة

والأیونیة للحركة. یتم وصف التفاعل بین الأیونات والإلكترونات بواسطة الكمون الزائف فائق 

-US. تسمح )PAW(أو بواسطة طریقة الموجة المعززة بجهاز العرض  )US-PP(النعومة 

PP  ة وطریقPAW  بتخفیض عدد كبیر من الموجات المستویة لكل ذرة للمعادن الانتقالیة

 لكل (PW)  موجة مستویة 100بشكل عام لا یزید عن  Oو C مثل وعناصر الصف الأول

لكل ذرة ستكون كافیة  50PW، حتى الحالات، في معظم ذرة مطلوبة لوصف المواد السائبة

وتستخدم لإرخاء  VASPیمكن حساب القوى وموتّر الإجهاد الكامل باستخدام .دقألوصف 

  .في حالتها الأرضیة الآنیة الذرات
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II. 2.6. إعداد حسابVASP : 

II. 1.2.6ملفات الإدخال .:  

 ملفات إدخال لتشغیل عملیة حسابیة هم: VASP 4یتطلب   

INCAR                                                        POTCAR  
 POSCAR                                                   KPOINTS  

II. 1.1.2.6 .لفمINCAR :  

على  INCAR. یحتوي ملفVASPهو ملف الإدخال المركزي لـ  INCARملف   

  :معلمات الإدخال التي توجه العملیة الحسابیة

 القیم الافتراضیة التي حددتهاVASP .نفسها هي اختیار ذكي لمعظم الحسابات القیاسیة  

 یمكن تعدیل هذه الإعدادات القیاسیة لتحدید:  

  ...، خصائص العزل، SCF ،DOSحساب :ما نوع الحساب الذي ترید القیام به -

  ...المدخلات الأساسیة مع الدقة المطلوبة، مستوى التقارب المطلوب  -

II. 2.1.2.6. ملفPOSCAR :  

 ، یحتوي ملفع الأیونات. فمثلا بالنسبة للماسعلى مواض POSCARیحتوي ملف   

POSCAR على الأسطر التالیة 25: 

Cubic diamond  comment line                                               خط تعلیق           
3.7                     universal scaling factor                          عامل التحجیم الشامل

0.5 0.5 0.0         first Bravais lattice vector      الشعاع الأول لشبكة تبلور برافیه 

0.0 0.5 0.5         second Bravais lattice vector   الشعاع الثاني لشبكة تبلور برافیه

0.5 0.0 0.5          third Bravais lattice vector برافیه   الشعاع الثالث لشبكة تبلور   

2                         number of atomsper species                 عدد الذرات لكل نوع

Direct                  Cartesian or Direct coordinate     إحداثیات دیكارتیة أو مباشرة  

0.0 0.0 0.0         positions of the atoms                           إحداثیات الذرات 

0.25 0.25 0.25  
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II. 3.1.2.6. ملف KPOINTS:  

  لأخذ عینات من ملف VASP، تحدد النقاط التي سیستخدمها KPOINTSفي ملف   

 ). kفي الفضاء المتبادل (أي إعداد نقاط  Brillouinأول منطقة 

4x4x4              Comment                                                               تعلیق            

0                     Nk=0: automatic generation of k-point          انشاء تلقائي للنقاط  

Monkhorst    M use Monkhorst Pack                   Monkhorst استخدام حزمة  

4 4 4            grid 4x4x4                                                           4x4x4 شبكة   

0 0 0              shift the mesh (usually 0 0 0)                         تحویل الشبكة   

II. 4.1.2.6.  ملفPOTCAR  

لجمیع الأنواع  PAWعلى مجموعات بیانات  POTCARیجب أن یحتوي ملف   

  السابق: POSCARالذریة المحددة في ملف 

، طاقة التكوین ى معلومات حول الذرات (أي كتلتها، وتكافؤهاعل POTCARیحتوي ملف 

  من أجله وما إلى ذلك). المرجعي الذري الذي تم إنشاء الكمون  الزائف

II. 2.2.6.:ملفات الإخراج  

II. 1.2.2.6.ملفOUTCAR : 

، بما في ذلكVASPالإخراج التفصیلي لتشغیل    26:  

  ملخص لاعدادات الإدخال.• 

طاقة  ،كوهن شام الذاتیة ، قیملكترونیة الفردیة: إجمالي الطاقةمعلومات حول الخطوات الإ• 

  فیرمي.

  التوترات الإجهاد.• 

  القوى في الذرات.• 

  المغناطیسیة.، العزوم الشحنات المحلیة• 

  خصائص عازلة... • 
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 NWRITEبواسطة علامة  OUTCARیمكن اختیار مقدار المخرجات المكتوبة على • 

  .INCARفي ملف 

II. 2.2.2.6.ملفOSZICAR & stdout:  

 .إعطاء ملخص قصیر لدورة الاتساق الذاتي  

  اختیار خوارزمیةSCF.  

 .تقارب الطاقة وكثافة الشحنات  

  المغناطیسي الكلي للخلیة.الطاقات الحرة ، العزم  

II. 3.2.2.6.ملفCONTCAR& XDATCAR:  

 CONTCAR : 

  تحدیث البیانات الهندسیة في نهایة التشغیل - 

  إعداد البنیة. -    

  Bravais matrix  شبكة برافییه -    

  الحالات الأیونیة. -    

  .السرعات -    

: یمكن استخدامه مباشرة لتشغیل POSCARهو نفسه تنسیق  CONTCARتنسیق  -    

  .)POSCARإلى  CONTCARمتابعة (نسخة 

 XDATCAR : 

  مواضع أیونیة محدثة لكل خطوة أیونیة. -

II. 4.2.2.6.ملفDOSCAR, CHGCAR & WAVECAR:   

 DOSCAR :DOS  إجمالي وDOS متكامل) ،DOS .(جزئي محلي  

 CHGCAR.كثافة الشحنة :  

 WAVECAR للمدارات.: معاملات الموجة المستویة  

  یمكن استخدامها لإعادة التشغیل من تشغیل سابق.
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II. 3.6هم العملیات التي یقوم بها. أVASP :  

حلاً تقریبیًا لمعادلة شرودنجر متعددة الأجسام، إما ضمن النظریة  VASPیحسب   

 Hartry-Fock(، أو ضمن تقریب ، وحل معادلات كوهن شام)DFT(الوظیفیة للكثافة 

(HF وحل معادلات ،Roothaan یتم أیضًا تنفیذ الوظائف الهجینة التي تمزج نهج .Hartry-

Fock   تتوفر طرق وظائف الكثافة الوظیفیة. علاوة على ذلكمع نظریة ،Green  أشباه)

ونظریة اضطراب الجسم المتعدد (المرتبة الثانیة  )ACFDT-RPAو GWالجسیمات 

Møller-Plesset في (VASP.  

لشحنة وكثافة ا عن الكمیات المركزیة مثل مدارات الإلكترون الواحدیتم التعبیر ، VASPفي 

والكمون المحلي في مجموعات أساس الموجة المستویة. یتم وصف التفاعلات بین  الإلكترونیة

ائف ر أو الكمون الز الإلكترونات والأیونات باستخدام الكمون الزائف والمحافظة على المعایی

  جة المعززة لجهاز الإسقاط.، أو طریقة المو فائق النعومة

ة ، مثل طریقنیات المصفوفة التكراریة الفعالةتق VASP، یستخدم لتحدید الحالة الإلكترونیة

أو  )RMM-DIIS(التقلیل المتبقیة مع الانعكاس المباشر للفضاء الجزئي التكراري 

 Pulayو  Broydenالمحظورة. یقترن هذا بكثافة عالیة الكفاءة  Davidsonخوارزمیات 

  مخططات خلط لتسریع دورة الاتساق الذاتي.

II. 4.6. طریقة الموجة المعززة لجهاز العرض)PAW(:  

 :عدد الموجات المستویة اللازمة لوصفها  

  .یدة بإحكامحالات مق -

ربما  ،یبة من النواة یتجاوز أي حد عمليالتذبذبات السریعة (السمات العقدیة) للمدارات القر  -

  .Hو  Liباستثناء 

 :الحل المشترك  

  تقدیم تقریب النواة المجمدة: -

یتم حساب الإلكترونات الأساسیة مسبقًا في بیئة ذریة وتبقى مجمدة في سیاق العملیات الحسابیة 

  المتبقیة.
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  استخدام الكمون الزائف بدلاً من الكمون الدقیق: -

 .الكمون الزائف للمحافظة على المعاییر  

 .الكمون الزائف فائق النعومة  

  طریقة جهاز العرض المعزز)PAW(.  

II. 1.4.6. :الكمون الزائف 

تستخدم قواعد الموجات المستویة نفس الدقة في كل منطقة من الفضاء بحیث لوصف   

كل من النوى الأیونیة (أي النواة المحاطة بالسحابة الإلكترونیة الداخلیة) والحالات الإلكترونیة 

المطلوبة ستكون كبیرة نسبیًا لحل معادلات كوهن G ، فإن عدد الأشعة الموجودة جزئیًا حولها

  شام بنجاح.

والتي  ،في استخدام طریقة الكمون الزائف تتمثل إحدى طرق التغلب على هذه الصعوبة 

تسمى أیضًا تقریب النواة المجمدة. تعتمد هذه الطریقة على افتراض أن إلكترونات التكافؤ فقط 

معین  كل كبیر في الخصائص الفیزیائیة والكیمیائیة لنظام(أي الإلكترونات الخارجیة) تساهم بش

 بینما الإلكترونات الأساسیة لیست حساسة للغایة للبیئة الكیمیائیة. وبالتالي تعتبر النوى الأیونیة

تكافؤ من معالجة إلكترونات التتكون طریقة الكمون الزائف  ة" في تكویناتها الذریة. وإذن"مجمد

ذلك في كمون خارجي فعال. یحاول هذا الكمون الزائف إعادة انشاء ، والتي تتحرك بعد فقط

التفاعل الناتج عن الكمونات الحقیقیة على إلكترونات التكافؤ دون تضمینها صراحة في حساب 

 الإلكترونات الأساسیة.

عدد الإلكترونات التي تظهر حقیقة في الحسابات (وبالتالي عدد المعادلات التي یجب  

توفیر عنه  مما ینتج كترونات التكافؤ فقط في الاعتباریتم أخذ إل ،بشكل كبیرحلها) ینخفض 

ل ، یجب أن تكون جمیع دواكبیر في وقت الحوسبة. ولكن، كما هو الحال في میكانیكا الكم

في  .ات) متعامدة مع بعضها البعضالموجة التي تصف الحالات الإلكترونیة (أي الإلكترون

رعة ، تتذبذب الدوال الموجیة لإلكترونات التكافؤ بسمع المدارات الأساسیةقى متعامدة ، لتبالواقع

في المنطقة القریبة من النواة. تظل دوال الموجة الناتجة عن قید التعامد صعبة نسبیًا في 

. ثم نستبدل جزء الدالة )Gالوصف من قاعدة موجة مستویة (عدد كبیر جدًا من متجهات 

ؤدي ، والتي تلأیونیة بدوال موجیة وهمیة، أو دوال الموجة الزائفةنواة االموجیة القریب من ال
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بحیث یشیر نصف قطر   cr إلى نفس دوال موجة التكافؤ خارج نصف قطر القطع المختار

بقة للدالة مطا دالة الموجیة الحقیقیة والكمونالقطع السابق إلى النقطة التي بعدها تصبح ال

  .)II.1(أنظر الشكل(أحمر)  الموجیة الزائفة والكمون الزائف

  
مقارنة دالة موجیة في جهد كولوم للنواة (أزرق) بتلك الموجودة في الكمون  :II.1الشكل 

 crالزائف (أحمر). تتطابق الدالة الموجیة الحقیقیة والزائفة والكمون فوق نصف قطر قطع 

معین 27.  

  بحیث:

pseudo  :الدالة الموجیة الزائفة لكل الإلكترون ونرمز لها بالرمز.  

       الدالة الموجیة لكل الإلكترون.  

pseudoV   الجهد الزائف ونرمز له بالرمزV.  

V       جهد كل الالكترون.  

ثیلها ، وبالتالي یمكن تمر سلاسة من دوال الموجة الحقیقیةتكون دوال الموجة الزائفة هذه أكث

الكمونات  ولأن ،بعدد من الأشعة أقل بكثیر من تلك المطلوبة في معالجة دوال الموجة الحقیقیة

ف الكمون الزائف لذلك یتم تعری ،"الصعبة" للنواة الأیونیة یتم استبدالها بكمون زائف "أكثر لیونة"

على أنه كمون أیوني معتدل نسبیًا یعمل فقط على إلكترونات التكافؤ 27.  

 منطقة النواة الأیونیةإذا تم ضبط الكمون الزائف بحیث تكون الشحنة المدمجة في  

یُقال أن  ،مرتبطة بدالة الموجة الحقیقیةالمقابلة لدالة الموجة الزائفة مساویة للشحنة المتكاملة ال
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، على الرغم من أن طریقة الكمون الزائف تبسط الزائف محفوظ بشكل طبیعي. وهكذا الكمون

اییر ف المحفوظ في المع، فإن استخدام الكمون الزائى حد كبیر وصف إلكترونات التكافؤإل

یجعل من الممكن ضمان النظر الصحیح لهذا الغلاف الإلكتروني الخارجي. یتم إنشاء مثل 

موعة استخدامها للتنبؤ بالخصائص الكیمیائیة للذرة في مج تمكننا منهذا الكمون الزائف بطریقة 

عتمد على المعرفة واسعة من الحالات. نظرًا لأن الكمون الزائف ذات القاعدة المحفوظة لا ی

  ناؤه لأي عنصر في الجدول الدوري.، فیمكن بالتجریبیة الأولیة لعنصر كیمیائي

  

2الشكل . II : یوضح الكمون الزائف لذرةA l  

یتم تولید الكمون الكاذب من ذرة معزولة ونفرض أن الطاقات التي تم الحصول علیها   

باستخدام الكمون الكاذب تساوي الطاقات الذریة الحقیقیة أو "كل الإلكترون". ومن ثم فإن 

أي أن  ،المصمم لذرة معینة قابل للتحویل الفرضیة الرئیسیة هي الاعتراف بأن الكمون الكاذب

النتائج التي تم الحصول علیها تظل صحیحة إذا تم وضع الذرة في بیئة كیمیائیة معینة. یعتبر 
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، لأنه من الضروري تقدیر نصف قطر القطع ا الكمون حساسًا للغایة بشكل عاماء مثل هذبن

cr المناسب 28  كیمیائیًا.واختیار الإلكترونات التي یمكن اعتبارها خاملة  

II. 2.4.6. طریقة تعریفPAW:  

هي تقنیة تستخدم في حسابات الهیكل الإلكتروني منذ البدایة. إنه تعمیم لطرق الموجة   

، ویسمح بإجراء حسابات نظریة الكثافة الوظیفیة المعززة والخطیة الكامنة الزائفةالمستویة 

  بكفاءة حسابیة أكبر.

سبب بتمیل دوال التكافؤ الموجیة إلى التذبذبات السریعة بالقرب من نوى الأیونات   

؛ هذا الوضع یعتبر مشكلة لأنه یتطلب العدید كون متعامدة مع الحالات الأساسیةاشتراط أن ت

هذه المشكلة عن  PAWمن مكونات فورییه لوصف الوظائف الموجیة بدقة. تعالج طریقة 

طریق تحویل وظائف الموجة المتذبذبة إلى وظائف موجیة سلسة تكون أكثر ملاءمة من 

   نها.ریقة لحساب خصائص كل الالكترون موتوفر ط الناحیة الحسابیة،

لیس بمعنى أنه  ة كل الإلكترونقریعلى أنها ط PAWغالبًا ما یشار إلى طریقة  ملاحظة:

ة ، ولكن بمعنى أن وظائف الموجة الإلكترونیل مع جمیع الإلكترونات بشكل صریحیتم التعام

  على الدول الأساسیة. تظل متعامدة التكافؤ

II. 3.4.6. مداراتPAW :  

من المدارات  n، یتم اشتقاق الدوال الموجیة للإلكترون الواحد PAWفي طریقة   

یعطى بالشكل عن طریق تحویل  nkالزائفة  29 30: 

 n n i i i n
i

p                                II .38 

 nةالزائف اتالمدار  يه )PS(في مجموعة أساس موجة مستویة. ا، معبرًا عنه  

 ,i i وip .هي دوال محلیة ترتكز على الذرة 

  اعیة نغر النسبیة العددیة الشعیالإلكترون هي حلول لمعادلة شرودالموجات الجزئیة لكل

 للذرة غیر المستقطبة:

1

2
eff i i i   

 
    

 
                                   II .39  
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 ینتج عن التزییف:

i i                  eff eff                i j ijp    

 :kالموجات الجزئیة الزائفة

1
D 1

2
eff i ij j k k i ij j k

ij ij

p p p Q p   
   

        
   

       II .40  

  : PAWتمتثل مع ما یسمى خصائص 

ij i j i jQ         

1 1

2 2
ij i eff j i eff jD                

  الذاتیة الزائفة متطابقان!كل الالكترون وطیف القیمة 

  تتكاثر خصائص تشتت كل الإلكترون على نطاق واسع من الطاقة.

Si  ذرة في   s,p,d,fیمثل المشتقات اللوغاریتمیة لـ : II.3الشكل  31  

  

( , ) ( , )1 1

( , )( , )
cc

l l

ll r rr r

r r

r r rr

   

  


 


 



                   II .41      

 ونستخدم تقریب النواة المجمدة:
2

( ) ( )i i
i

r a r   

       eff H H Zc xc c                                      II .42           
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2

( ) ( )  
i i

i

r a r        

       eff H H Zc xc c                                            II .43  

  

  
.4الشكل II  :تحلل الموجة إلى ثلاث اتجاھات 32  

lmبحیث طابع الموجة:  lm nc p     

لمثال على سبیل ا، یمكن تحقیق هذا التحلل في ثلاث مساهمات لجمیع الكمیات ذات الصلة

  ... الطاقة الحراریة - الطاقة الحركیة - كثافة الشحنة - الوظائف الموجیة - المداریة

II. 4.4.6.:الطاقة الحركیة 

  على سبیل المثال الطاقة الحركیة:  

1

2
kin n n n

n

E f                                          II .4 4            

 ):i = lmε(حیث PAWطریق إدخال تحویلعن 

 n n i i i n
i

p                                 II .45                    

1نتحصل على  kinEفي  1
kinE E E E    (بافتراض الاكتمال أساس المركز الواحد)   

1 1

( , ) ( , )

1 1 1

2 2 2
n n n ij i j ij i j

n site i j site i j

E E E

f                   
 

  

  
  

ijبحیث  n n i j n
n

p f p p     هي مصفوفة الكثافة في الموضع 31. 
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II. 5.4.6.المحلیة: مؤثراتال  

، یعمل على مدار حقیقي لكل الإلكترون، تربط طریقة  A(شبه) محلي  مؤثرإلى أي   

PAW زائف: مؤثر  

 i i j i j j
ij

A A p A A p                         II .46          

 یعمل على المدار الزائف ، لهذا: الذي

A A                                                II .4 7                          

rالكثافة  مؤثرالذي یتوافق مع  PSمؤثرعلى سبیل المثال  r :یعطى كالتالي  

 i i j i j j
ij

r r p r r r r p                       II .48        

 والكثافة:

 i i j i j j
ij

r r r r p r r r r p                   

1 1( ) ( ) ( )r r r r r                                      II .49  

 غیر المحلیة أكثر تعقیدًا. مؤثراتال

II. 6.4.6.طاقة هارتري The Hartry energy:  

  .PAWداخل مجالات  AEعلى نفس المعاییر مثل مدارات  PSلا تحتوي مدارات   

، یتم  PAWلوصف بشكل صحیح التفاعلات الكهروستاتیكیة طویلة المدى بین المجالات 

 ):FLAPW(مثل في طریقة  ̂تقدیم تعویض شحنة ناعمة 
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  (شبه) محلي: مؤثرغیر محلي!) بنفس طریقة مؤثر ( Hartreeبهذه الطریقة تتحلل طاقة 

1 1
HE E E E                                                     II .50                           

شحنة زائفة لمركز واحد.  

̂شحنة تعویض مركز واحد. 

II. 7.4.6. طاقةPAW الكلیة:  

 ینطبق نفس التحلل ثلاثي الاتجاهات على الطاقة الإجمالیة  

        31
ˆ ˆˆ ˆ ( ) (r) ,

2
                 

n n n xc c H H Zc ion
n

E f E p p E r d r U R Z          

   1 1 1 1 31
ˆ ˆˆ ( ) (r)

2



                


       

r

ij i j xc c H H Zc
sites ij

E E p p E r d r           

  1 1 1 1 31
( )

2



             


  

r

ij i j xc c H H Zc
sites ij

E E p E r d r         

E یتم تقییمه على شبكة منتظمة. 

في مجموعة أساس موجة مستویة مع شحنة تعویض إضافیة  Kohn-Shamتم تقییم وظیفة 

ولوصف الكهرباء الساكنة بعیدة المدى بشكل  PSلحساب القاعدة غیر الصحیحة من المدارات 

 .صحیح

n n n
n

f        :كثافة الشحنة الزائفة.  

̂ :شحنة التعویض  

1E1وE یتم تقییمها على الشبكات اللوغاریتمیة الشعاعیة المتمركزة على الذرة.  

باستخدام مجموعات الأساس  Sham-Kohnتم تقییم طاقات  i و i.  

 .AEهذه الشروط صحیحة لاختلاف الشكل بین الزائف ووظائف موجة 

  میزات العقدةAE .بالقرب من النواة  

 .التعامد بین الحالات الأساسیة وحالات التكافؤ  

  (الموجات المستویة!) هي الحلول المتسقة ذاتیًا لـ: nدوال الموجة الزائفة 

 1
.... 1

2
eff i ij j n n i ij j n

ij ij

V p D p p Q p  
   

         
   

       II .51    
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  بحیث:

1 1 1 11 1

2 2
ij i eff j i eff jD                      

               II .52        

1 ( ) ij i j
ij

r r r                                          II .53  

1 ( ) ij i j
ij

r r r                                            II .54  

ij n n i j n
ij

f p p                                           II .55  

  !PAWهي الكمیة المتغیرة لطریقة  PSمدارات 

ستبقى مدارات  ،PAWإذا كانت الموجات الجزئیة تشكل أساسًا كاملاً (كافیاً) داخل مجالات • 

الإلكترون بالكامل متعامدة مع الحالات الأساسیة 31. 

II. 7:الخصائص الضوئیة.  

یة لالكترونن دراسة الخصائص الضوئیة تزودنا بمعلومات عن نوعیة الانتقالات اإ  

وتحدد هذه الخصائص من خلال تفاعل اشعاع الكهرطیسي مع  ،وتركیب عصابات الطاقة

كما (أشباه النواقل والتي ینتج عنها عدة عملیات كالامتصاص والنفاذیة والانعكاس والتشتت...

5یوضح الشكل .II ( صبح توتشترك أنصاف النواقل بالزیادة السریعة للامتصاص وذلك عندما

طاقة الاشعاع الممتص مساویة لطاقة الاشعاع المحضور، التي تفصل بین عصابة التكافؤ 

  وعصابة الناقلیة وتدعى بحافة الامتصاص الأساسیة وتكون الطاقة محفوظة وفق المعادلة :

A+T+R=0                                                                        II .56 

 

امتصاص وانعكاس ونفاذیة الضوء :II.5الشكل 33 
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تتم عملیة الامتصاص في أنصاف النواقل ضمن المجال الممتد من تحت .الامتصاص : 1

الأحمر الى فوق البنفسجي 33 دوفق الیة یتولد فیها أزواج من الالكترونات والثقوب عن 

طاقات فوتونیة أقرب من حد الامتصاص مما یسهل معرفة طاقة المجال المحظور لنصف 

  الناقل .

  صنفت میزات الامتصاص الذاتي الى ثلاثة أقسام هي :

 :یظهر عند تردد العالي للاشعة  الامتصاص الالكترونيIR  من أي في الضوء المرئي

الطیف ، واذا كان هذا الاشعاع یملك طاقة كافیة  ینتقل الالكترون من عصابة التكافؤ 

 حیث یتم الامتصاص . توصیلالى العصابة ال

 ویظهر عند الترددات المنخفضة من منتصف مجال  الامتصاص الشبكي أو الفوتوني

وجة متحدد خصائص الامتصاص الشبكي حد شفافیة أطوال ال الأشعة تحت الحمراء،

الكبیرة وهي ناتجة عن التفاعل الحاصل بین اهتزازات الذرات المثارة حراریا والمكونة 

 للشبكة البلوریة .

نه یحدث نتیجة الانتقالات الالكترونیة بین السویة إالامتصاص بحوامل الشحنات الحرة ف

رة التشتت هالأساسیة والسویة النهائیة ضمن عصابة الطاقة الواحدة ویرافق هذا الامتصاص ظا

متع ي تتویظهر هذا عند أنصاف النواقل الت ،الناتجة عن اهتزازات الفوتونات الضوئیة

ولكي تكون هذه المواد شفافة في المناطق الواقعة بین بامتصاصیة ونفوذیة ضعیفة. 

 ن الشعاع الوارد یجب أن یملك تردد أقل من التردد الموافقإالامتصاصین الشبكي والالكتروني ف

gالمجال المحضور لطاقة

h
E




ویعرف حد الامتصاص الالكتروني بذیل ، )(Urbach، 

  بور:-حیث یزداد معامل الامتصاص أسیا وفق علاقة بوك
ln 1

ln h KT






                                                               II .5 7  
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: خصائص الامتصاص الضوئي لبلورة نموذجیةII.6الشكل 33.  
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  :تمهید

یهتم هذا الفصل بدراسة نظریة باستعمال وسائط رقمیة لتأكید تأثیر إحدى العوامل 

تناقص المردود  على -التي تكون الوحدة الأساسیة للخلیة الكهروضوئیة -الذاتیة لذرة السیلكون 

الأخیرة من خلال تعرضها للفوتونات الضوئیة، وتلعب الفوتونات من خلال الطاقوي لهذه 

فوتون دورا أساسیا في العدید من الخصائص الاساسیة للمواد الصلبة مثل  -تفاعل الكترون

  الحرارة النوعیة والتوصیل الكهربائي ودراسة النقل والخصائص الضوئیة في أشباه النواقل.

ة السیلكون الالكترونیة لبلور  صر البنیة البلوریة والخصائمن خلال هذا الفصل یتم إظها

ویلیه إظهار كیفیة التحقق من النتائج المتحصل علیها ویختم الفصل بإظهار للنتائج المتحصل 

علیها والتي تثبت حقیقة علمیة مهمة وهي تاثیر انزیاح البعد الشبكي بسبب اختلاف طول 

  ومردود الخلیة الكهروضوئیة عموما. الموجة الممتصة على فجوة الطاقة محلیا

.III1. :البنیة البلوریة  

ربعة ألماس حیث أن المدار الخارجي یحتوي على السیلیكون یتبلور ضمن بنیة الأ

  لكترونات إ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  
  البنیة البلوریة لبلورة السلیكون )III1.(الشكل 
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 وحقیقة أن ذرات السیلیكون التشبعالكترونات للوصول الى حالة  4مما یعني أنه بحاجة الى 

أثناء ارتباطها لتكوین المادة فإن مدارها الخارجي یحتوي على ثمانیة الكترونات ستكون 

الكترونات تساهمیة من الذرات الأربعة المجاورة هذا الترتیب للذرات المجاورة یسمى بالتكوین 

  البلوري.

2.III. :التوزیع الالكتروني للسیلیكون  

الرابعة في الجدول الدوري  ویصنف ضمن المجموعة الكترونا 14 السیلیكونیمتلك 

  والجدول التالي یوضح التوزیع الالكتروني للسیلیكون:

103d  
63p  23s  

62p  22s  
21s  

4  8  2  

.III3. لبلورة السلیكون خصائص الالكترونیةال:  

سنقوم بعرض ومناقشة عصابات الطاقة وكثافة الحالات لبلورة سیلیكون مع تحدید   

 .الطبیعة الالكترونیة في مجال طاقي معین

 :فجوة الطاقة 

إلى الانخفاض مع زیادة درجة الحرارة. یمكن فهم  نواقلتمیل فجوة الطاقة لأشباه ال  

هذا السلوك بشكل أفضل إذا اعتبر المرء أن التباعد بین الذرات یزداد عندما یزداد اتساع 

الاهتزازات الذریة بسبب زیادة الطاقة الحراریة. یتم قیاس هذا التأثیر بواسطة معامل التمدد 

لكترونات للإ تسنحرات إلى تقلیل الإمكانات التي الخطي للمادة. تؤدي زیادة التباعد بین الذ

رات، عدیل المباشر للمسافة بین الذفجوة الطاقة. یؤدي الت عرض، مما یقلل بدوره من في المادة

  ، أیضًا إلى زیادة (نقص) فجوة الحزمة.مثل تطبیق إجهاد ضغط عالٍ (شد)

ا بین درجة وكذتجریبي  فجوة نطاق الطاقة بشكلو حرارة الدرجة  العلاقة بینتم تحدید   

  :الحرارة و البعد الشبكي لبلورة السیلیكون كما هو موضح في المنحنیین التالیین
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  تأثیر الفجوة على درجة الحرارة للسیلیسیوم والجرمانیوم )III2.(الشكل 

  

 

  

  

  

  

  

  

  

  
  
  

  

تأثیر تغیر البعد الشبكي على درجة الحرارة للسیلیكون )III3.(الشكل  34  
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.III1.3. ناقة الالكترونیة لبلورة السیلیكوبنیة عصابة الط:   

 k  ةعصابة الطاقة تمثل كل حالات الطاقة الممكنة للإلكترونات بدلالة شعاع الموج

في الشبكة المعكوسة، وللتبسیط یتم التعامل فقط مع الاتجاهات ذات التناظر العالیة المختارة 

في منطقة بریلوان الاولى  , , , ,W L  علما أن منطقة  .وهي تحدد الطبیعة الفیزیائیة للمواد

سة والممیزة المعكو  بریلوان الاولى للبنیة المكعبة متمركزة الاوجه المعرفة في فضاء الشبكة

  :بنقاط عالیة التناظر

(0;0;0)          
1 1

( ;0; )
2 2

X          
1 1 3

( ; ; )
2 4 4

W            
1 1 1

L( ; ; )
2 2 2

  

  

  منطقة بریلوان الاولى مرفقة بنقاط عالیة التناظر. )III4.(الشكل 
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  عصابات الطاقة الالكترونیة لبلورة السلیكون )III5.( الشكل

) عصابات الطاقة الالكترونیة لبلورة السیلیكون المتحصل علیها من III.5یوضح الشكل (

لال الدراسة النظریة في حدود المجال الطاقيخ 4; 14 eV.  

5aبالنظر الى الشكل فإن الخط الأسود یوافق البعد الشبكي  A


یوافق البعد  الأحمرو  

5,4aالشبكي  A


5,7aیوافق البعد الشبكي والاخضر   A


   

  :النتائج المتحصل علیها نلاحظ من خلال

 اقویة الى وجود فجوة ط بتي التوصیل والتكافؤ مما یشیرعدم وجود تداخلات بین عص 

  للسیلیكون. ناقلةشبه خاصیة  توضح

  أعلى نقطة لعصابة التكافؤ تقع عند المتجه   في حین أن أدنى نقطة لعصابة

یدل على أن انتقال الالكترون  kالاختلاف في المتجهو  Xالتوصیل تقع عند المتجه

  .gap indirect ة وبالتالي فإن نوع الفجوة في بلورة السیلیكون غیر مباشر  ،غیر مباشر

  وجود قیمة لفجوة الطاقةgE تختلف حسب البعد الشبكيa :بحیث 
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5,7  5,4  5  (A )a   

0,9  0,8  0  ( )gE eV  

( 5 ) ( 5,4 ) ( 5,7 )  g g gE a A E a A E a A
  

   

قیمة فجوة  یؤثر علىالبعد الشبكي لبلورة السیلیكون انزیاح  وبالتالي یمكن القول أن  

على  الضوئیة الشدةن نتائج عصابات الطاقة لبلورة السلیكون هي ترجمة لتأثیر فإ ومنه الطاقة

 .الشمسیةفسر تناقص مردود الخلایا للسلیكون وبالتالي فهي ت  aالبعد الشبیكي 

.III2.3. :كثافة الحالات لبلورة السلیكون  

نها عدد الحالات الالكترونیة التي یمكن شغلها ولها طاقة أتعرف كثافة الحالات على    

E.  لتحدید أصل الحالات التي شكلت عصابات التكافؤ وعصابات التوصیل ومعرفة كیفیة

والممثلة  ةمن الدراسة النظری بتحلیل كثافة الحالات المتحصل علیهاتوزیع الالكترونات، نقوم 

  .)III6.(في الشكل

 

  كثافة الحالات لبلورة للسلیكون . )III6.(الشكل
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5aبالنظر الى الشكل فإن الخط الأسود یوافق البعد الشبكي  A


یوافق البعد  و الأحمر 

5,4aالشبكي  A


5,7aیوافق البعد الشبكي والاخضر   A


    

FEعند مستوى فیرميلال النتائج المتحصل علیها نلاحظ أنه من خ E:  

 يوجود فاصل طاقوي ی )قدر في حالة البعد الشبك 5,7 ) 0,9eV gE a A و

( 5,4 ) 0,8eV gE a A 5في حالة البعد الشبكي  وغیابهa A   نفسر ذلك بتناقص

5aشدة امتصاص الفوتونات تدریجیا حتى تنعدم عند البعد الشبكي A  وهذا دلیل

  .على تأثیر انزیاح البعد الشبكي لبلورة السیلیكون على فجوة الطاقة

.III3.3. بدلالة طاقة الموجة الضوئیة الممتصة  تغیر ثابت العزل الكهربائي

   لذرة السیلكون:

  
) المقارنة بین النتائج النظریة والنتائج التجریبیة لتغیر ثابت العزل الكھربائي III.7الشكل(

  بدلالة طاقة الموجة الضوئیة الممتصة.

) مقارنة بین النتائج النظریة المتحصل علیھا من خلال الدراسة III.7الشكل ( یوضح

لتغیر ثابت   [36] و  [35]النظریة والنتائج التجریبیة السابقة المتحصل علیھا في المرجع 

  العزل الكهربائي بدلالة الطاقة.

بالنظر إلى الشكل فإن  الخط الذي یحوي دوائر باللون الأزرق یمثل الجزء الحقیقي 

العزل الكهربائي والبنفسجي یمثل الجزء التخیلي لثابت العزل الكهربائي والمتحصل لثابت 
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علیهما تجریبیا من خلال المرجعین السابقین والنتائج النظریة تظهر على شكل خطوط مستمرة 

باللونین الأسود (الجزء الحقیقي لثابت العزل الكهربائي) والأحمر (الجزء التخیلي لثابت العزل 

  ي).  الكهربائ

  ویتبین من خلال المقارنة بین النتائج التجریبیة والنظریة أنه :  

  هناك تطابق شبه كامل بین منحى الجزء التخیلي لثابت العزل الكهربائي فیما یخص النتائج

التجریبیة والنظریة، وكما هو موضح لاحقا فإن الجزء التخیلي لثابت العزل الكهربائي یمثل 

أو بمعنى أوضح یمثل الموجة الضوئیة الممتصة في حین أن  الطاقة الضوئیة الممتصة

 الجزء الحقیقي یمثل الموجة المنكسرة.

  یظهر انزیاح طفیف بین منحى المنحنیین المعبران عن الجزء التخیلي لثابت العزل الكهربائي

في الشكل السابق، ویرجع ذلك للشروط التجریبیة والتي تختلف عن شروط المحاكاة، وتقدر 

والتي لاتؤثر على الهدف المتوخى من  eV0,5 لىإ eV0,3 ة الانزیاح بحوالي من قیم

 المقارنة الحالیة.

من خلال ماسبق تؤكد المقارنة بین النتائج التجریبیة والنظریة صحة النموذج المدروس   

من خلال المحاكاة ومن ثم الاعتماد على صحة النتائج اللاحقة وخاصة فیما یخص محل 

لمتمثل في تأثیر الموجة الممتصة وانزیاح البعد الشبكي لبلورة السیلكون على فجوة الدراسة وا

الطاقة لذرة السیلكون، والتي تعبر صراحة عن إحدى العوامل الذاتیة لتناقص المردود 

  الطاقوي للخلیة الكهروضوئیة.

. III4 .لبلورة السیلیكون ضوئیةالخصائص ال:  

  الطاقة لبلورة السیلیكون:ثابت العزل الكهربائي بدلالة  

لمادة تحدث بسبب التفاعل بین الضوء وشحنات الوسط ا فيعملیة فقدان الطاقة ن إ

 وما ینتج عنه من نتیجة امتصاص هذه الشحنات طاقة الحزمة الضوئیة الساقطة علیها،

 طاستقطاب لشحنات ذلك الوسط وهذا الاستقطاب یوصف بثابت العزل الكهربائي المعقد للوس

)(ε  لكترونات المادة للمجال المغناطیسي الساقطاوهو یمثل من الناحیة الفیزیائیة استجابة.  
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  ي) حیث:زل الكهربائ(ثابت الع یمكن معرفة الخواص الضوئیة للمادة بمعرفة دالة السماحیة

1 2( ) ( ) i ( )                                              III .1  

)1مع:  )   الضوء داخل المادة. كسارحالة انالجزء الحقیقي یمثل  

 2 ( )  امتصاص المادة للضوء. حالة الجزء التخیلي یمثل  

.III1.4. لثابت العزل الكهربائي لبلورة السیلیكون الجزء التخیلي:  

  

  لثابت العزل الكهربائي للسیلیكون بدلالة طاقة فوتون.الجزء التخیلي : تغیر)III8.(الشكل 

تغیر الجزء   یة المتحصل علیھا من خلال دراسةالنتائج النظر )III8.(الشكل  یوضح

 ي المجال ف ةطاقالبدلالة  الموجة والمعبر عن حالة امتصاص ثابت العزل الكهربائيلالتخیلي 

 10;2eV  أي في المجال الموجي 620;124nm .  

بالنظر الى الشكل فإن الخطوط الملونة من الأسود الى البنفسجي تمثل قیم مختلفة للبعد 

  الشبكي ومن خلاله نلاحظ أن:
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  5العزل الكهربائي للبعد الشبكي  الجزء التخیلي لثابتیأخذa A عند  قیمة أعظمیة

4E eV 310,3أي عند الطول الموجي nm(منطقة الاشعة فوق بنفسجیة ) نفسر 

التكافؤ  حزمةوانتقال الالكترونات بسهولة من  ذلك بحدوث امتصاص عالي للفوتونات

 .الى حزمة التوصیل

  بكي لبلورة بزیادة البعد الشالمعبرة عن الجزء التخیلي منحنیات الیظهر انزیاح بین منحى

4Eمن  تدریجیا طاقةامتصاص للتناقص یحیث السیلیكون  eV  وصولا الى 

2E eV 310,3من الطول الموجي  أي nm 620الطول الموجي الى nm 

تقال انب ونفسر ذلك(انزیاح نحو منطقة المجال المرئي بالتحدید عند اللون الأحمر) 

ي ف لى عصابة التوصیل ومنه انخفاضإضعیف للالكترونات من عصابة التكافؤ 

  في مردود الخلیة السیلیكونیة. مما یسبب تناقص ،الموصلیة الكهربائیة

.III2.4.لثابت العزل الكهربائي لبلورة السیلیكون الجزء الحقیقي :  

  
  الجزء الحقیقي لثابت العزل الكهربائي للسیلیكون بدلالة طاقة الفوتون:تغیر )III9.(الشكل 

تغیر الجزء   یة المتحصل علیھا من خلال دراسةالنتائج النظر )III9.(الشكل  یوضح  

  ة. طاقالبدلالة  والمعبر عن حالة انكسار الموجة ثابت العزل الكهربائيلي الحقیق
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بالنظر الى الشكل فإن الخطوط الملونة من الأسود الى البنفسجي تمثل قیم مختلفة 

  للبعد الشبكي ومن خلالها یتبین أن:

5aقیمة أعظمیة من أجل البعد الشبكي الجزء الحقیقي یأخذ  A  3,5عند الطاقةE eV

354,6 أي عند الطول الموجي( nm(  انزیاح بین منحى المنحنیات المعبرة ویتبع ذلك

لسیلیكون الضوء داخل انفاذیة تناقص ونفسر ذلك ببزیادة البعد الشبكي عن الجزء الحقیقي 

1,5Eالقیمة الطاقة ذات تدریجیا وصولا الى  eV )827,5عند الطول الموجي أي nm(.  

.III5. خلاصة :  

من خلال هذا المحور یتبین جلیا أن أحد أهم العوامل الذاتیة لبلورة السیلیكون التي   

4Eمن  امتصاص للطاقة تدریجیاتوثر في تناقص  eV 2 وصولا الىE eVمن الطول  أي

310,3الموجي  nm620الطول الموجي الى nm انزیاح نحو منطقة المجال المرئي)

، ویرجع السبب أساسا إلى التفاعل بین البعد الشبكي المنزاح بالتحدید عند اللون الأحمر)

  والطاقة الضوئیة الممتصة.

ملیة تناقص المردود الطاقوي للخلیة الكهروضوئیة وتمكننا هذه النتائج من تفسیر ع  

 [37] المشار إلیه في العدید من الأبحاث والتي اهتمت بالجانب البیئي فقط والعوامل الخارجیة

والتي توثر  فعلیا تناقص المردود الطاقوي للخلیة الكهروضوئیة من خلال تعرضها لأشعة 

  ص من منطقة لأخرى.الشمس على المستوى الطویل وتباین نسبة التناق

وبالنظر لجمیع الأبحاث المدرجة في هذا المجال، فانه لم یتم على الإطلاق التعرض   

للعوامل الداخلیة أو الذاتیة، وفي هذا الإطار فإن هذا المحور یعالج فكرة مستجدة لدراسة أداء 

ینامیكیات د تناقص المردود بناءا على معرفة البنیة الأساسیة للخلیة الكهروضوئیة، ومختلف

 .التأثیر الضوئي والحراري على التصرف الطاقوي لهاته البنیة

  



 

 

 

 

 

 

 



  العامة خلاصةال

 

 
63 

 

  خلاصة عامة  

منذ القدم والمحاولات مستمرة  للاستفادة من الطاقة الشمسیة بطرق عدیدة ومع التطور   

دیدة في استغلال فتحت أفاقا علمیة ج ،المختلفة التكنولوجي والثورة العلمیة في المیادین الفیزیائیة

الطاقة الشمسیة خاصة في المجال الالكتروني والكهربائي وقد ترجمت الأبحاث المتتالیة 

 .شمسیةة من خلال تقنیة الألواح اللإمكانیة  استغلال  الطاقة الشمسیة كمصدر للطاقة الكهربائی

الألواح الشمسیة في مختلف وفي هذا الصدد أنجزت عدة دراسات حول تقنیة   

مما سمح بالإدراك العلمي الفعال لمحتوى الخلیة الكهروضؤئیة ومحاولة  ،الاختصاصات

تحسین أداءها في ظل الظروف البیئة المختلفة من منطقة لأخرى وتحدید العوامل التي  تتحكم 

لیة المكونة للخ والتي تكون إما عوامل ذاتیة خاصة بالمادة ،في مردود  هذه الألواح الشمسیة

 .لمستعملة في ذلك أو عوامل خارجیةالكهروضوئیة ذاتها والتقنیة ا

وفي هذا الإطار قمنا بدراسة أحد العوامل الذاتیة لخلیة شمسیة سلیكونیة أحادیة البلورة   

دراسة نظریة تطلبت  على اعتمدنا في ذلكو  ،من خلال تأثر السلیكون بعامل درجة الحرارة

 مجموعة من الحسابات العددیةالذي یعتمد على  (VASP)ستعمال برنامج انجاز محاكاة با

 .طریقة الدالة الوظیفیة عن

ونستنتج من خلال هاته الدراسة، أن أحد أهم العوامل الذاتیة لبلورة السیلیكون التي   

4Eمن  امتصاص للطاقة تدریجیاتوثر في تناقص  eV 2وصولا الىE eV من الطول  أي

310,3nmالموجي    620الطول الموجي لىإ nm مما یؤكد تأثیر شدة  الطیف ،

الضوئي على مردود الخلیة الكهروضوئیة، والثابت علمیا أنه تختلف شدة الإشعاع بالنسبة لكل 

الصباح إلى المساء أیضا،  ویرجع السبب أساسا إلى طول موجي من منطقة لأخرى، ومن 

التفاعل بین البعد الشبكي المنزاح والطاقة الضوئیة الممتصة، وتبقى دراسة مهمة وجب أن 

تتبع هاته الدراسة تبین مرونة التأثیر من عدمه، بمعنى امتداد تأثیر الانزیاح للبعد الشبكي أو 

  رجوع الحال إلى مكان علیه .
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ذه النتائج من تفسیر عملیة تناقص المردود الطاقوي للخلیة الكهروضوئیة وتمكننا ه  

المشار إلیه في العدید من الأبحاث والتي اهتمت بالجانب البیئي فقط والعوامل الخارجیة التي 

توثر  فعلیا تناقص المردود الطاقوي للخلیة الكهروضوئیة من خلال تعرضها لأشعة الشمس 

 این نسبة التناقص من منطقة لأخرىعلى المستوى الطویل وتب

 عتماد دینامیكیة العدد الشبیكي لبلورة السلیكون في مجالإولتحقیق هذه الدراسة قمنا ب  

بیكي تمدد وتقلص البعد الش والتي الظروف الجویة  نتیجة تغیربالاعتماد على محاكاة معین 

ر البعد الشبكي الطاقة بسبب تغیتغیر منحنیات عصابات نتیجة  إلى توصلناو  لبلورة السلیكون،

للسلیكون هذا ما أدى إلى نقصان مردود الخلیة الكهروضوئیة والذي یترجم انخفاض مستویات 

وكذا یمكن للامتصاصیة أن تتم عند طاقات أخفض وهذا یعود إلى اهتزازات الذرات  ،الطاقة

  .رة السلیكوني بلو لى الامتصاصیة ففي الشبكة البلوریة وبالتالي یؤثر البعد الشبیكي ع

بؤ بعلاقة استطعنا التن ،متوصل الیها بفضل طریقة المحاكاةومنه على ضوء النتائج ال  

وتأثیر العوامل الذاتیة لخلیة كهروضوئیة على مردود هذه الأخیرة  دون اللجوء الى اقتناء عتاد 

رامج ب عملي أو بعض التعقیدات في العمل التجریبي ومن هذا المنطلق یمكننا استغلال

ث تشغل عن مواضیع بحوتطبیقات أخرى كبدیل عن المجال التطبیقي لإیجاد حلول ولو جزئیة 

  .فكر الباحثین

وكاقتراح لدرسات لاحقة من الأهمیة دراسة تأثیر أمواج الطیف الضوئي كل على حدى  

هروضوئیة كلى مردود الخلیة الالبعد الشبكي ومن ثم التنبؤ بتأثیر مختلف الأمواج ع حعلى انزیا

 استمراریة التأثیر من عدمه. ومدى
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  ملخص:

وضوئیة عن طریق دراسة تأثیر كهر قمنا في هذه المذكرة بدراسة تأثیر أحد العوامل الذاتیة  لخلیة   

واعتمدنا في ذلك  هذه الأخیرة.الطاقوي لمردود السلیكونیة أحادیة على  انزیاح البعد الشبكي لبلورة 

ومن خلال  (VASP)وبرنامج محاكاة  DFTعلى حسابات نظریة ترتكز على نظریة الكثافة الوظیفیة 

الحالة الساكنة عند غیاب انزیاح البعد تفسیر وتحلیل النتائج النظریة التي كانت جیدة نسبیا مقارنة مع 

وطاقة الموجة الممتصة على طاقة الفجوة لبلورة   aالبعد الشبیكي  ومن ثم تم التنبوء بتأثیر ،الشبیكي

  .الكهروضوئیةمردود الخلیة  تناقص علىالسلیكون ومما یؤثر بدوره 

 .المردود- البعد الشبكي- DFT–VASP -خلیة كهروضوئیة - بلورة السیلیكون الكلمات المفتاحیة:

Summary: 
  

 In this work, we studied the effect of one of the intrinsic factors of a 
photovoltaic cell by studying the effect of the mesh shift of a silicon single 
crystal on the energy efficiency of the latter. For this, we relied on theoretical 
calculations based on density functional theory (DFT) and simulation program 
(VASP) and through the interpretation and analysis of theoretical results, 
which were relatively good compared to the static state in the absence of the 
mesh dimension shift, then the effect of the mesh dimension a and the 
absorbed wave energy in energy Gap of silicon which effect on the 
photovoltaic yields was predicted. 

Key words: silicon crystal, photovoltaic cell, DFT, VASP, mesh dimension,        
yield. 

 
Résumé : 

 
 Dans cette recherche, nous étudions l'effet d'un des facteurs intrinsèques 
d'une cellule photovoltaïque en étudiant l'effet du décalage de maille d'un 
monocristal de silicium sur le rendement énergétique de ce dernier. Pour cela, 
nous nous sommes appuyés sur des calculs théoriques basés sur la théorie de la 
fonctionnelle de la densité (DFT) et le programme de simulation (VASP) et à 
travers l'interprétation et l'analyse des résultats théoriques, qui étaient 
relativement bons par rapport à l'état statique en l'absence de la dimension du 
réseau shift, puis l'effet de la paramètre du réseau a et l’énergie des vagues 
absorbée a Gap energetique de silicon par qui affect  sur le rendement 
photovoltaïque a été prédit. 

Mots clés : cristal de silicium, cellule photovoltaïque, DFT, VASP, paramètre 
du réseau, rendement. 
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