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 شكش ًعشفاٌ
 

 ***وما توفيقي الا بالله عليه توكلت وإليه أنيب ***
 صدق الله العظيم 

 الأستخار ىزه الدزكشةعهي  الدششف ً ي انقذيشرستخالأ ًالايخناٌ انشكش بجضيم جوأحٌ

 أشكش كًا ، انقيًت وًَظائح ياحوبخٌجي عهي بخمي لم زيان بعضيض عبذ الحكيى 

  ىزا انعًم ، شاكشا الدناقشت ،نقبٌلذى يناقشت ًحقييى  لجنت  أعضاء 

  الدزكشة غلاب  نقبٌلذا سئاستت انهجنت ًحقييىالأستخارة انفاضهت  حشكيت 

 يناقش في انهجنت ، عضٌك  حٌيشي حذة  يٌطٌل نلأستخارة انقذيشة ًانشكش

 فهكى جميعا كم احترايي ًحقذيشي .

 أقذو شكش خاص الي كم أستاحزحي في قسى انفيضياء تخظض انفيضياء انخطبيقيت عهي كم

 أشكش كم صيلائي ًصييلاحيى الدخٌاطم .دعًي الجيٌد الدبزًنت طيهت ىزه انفترة ًعهي 

 . في قسى انفيضياء انخطبيقيت 
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 ***وما توفيقي الا بالله عليه توكلت وإليه أنيب ***
 صدق الله العظيم 

 

 سيضا ياصانجً  شثيًست ًسبج أنجبج انتي ، دانظًٌ عهًخني يٍ إلى

 ءًانعطا نهظبر 

 حفظيا الله انغانيت أيي

 حيقذًفخشي ،طاحبي ًيعهًي ، قائذي ً يستنذ  إلى

 حفظو الله انغالي أبي

 كش أخي الجهيم ييهٌد ًجميع أىهيزإلي إخٌحي ًأخٌاحي جميعا ًأخض بان

  إلي كم يٍ كاٌ لي عٌَا ًستنذا

 

  ا انعًم الدخٌاضع ***زا***أىذي ى
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 يقذيت ػايت

  تحٛس ، انحانٛح انركُٕنٕظٛح انرطثٛقاخ فٙ كثٛشا ٔ يًٓا دٔسا انًٕاد فٛضٚاء ذهعة

انًٕاد  يعال خاصح ٔ انًعالاخ يٍ انكصٛش فٙ انرطثٛقاخ  زِْساْى ْزا انذٔس فٙ ذطٕٚش

يصلا  أًْٛرٓا ذرًصم ، تانغح ذقُٛح ٔ ذكُٕنٕظٛح أًْٛح راخ أصثحد انرٙ ٔ ، َاقهح انُصف

نكرشَٔٛح عهٗ يخرهف ٔظائفٓا، يُٓا انذاساخ فٙ صُاعح الأظٓضج الإ ذسرخذو أَٓا فٙ

 Microcontrôleur شٔ انضاتظ انصغٛ Microprocesseurانًركايهح، انًعانط انذقٛق 

 ٔانصًاياخ انصُائٛح ٔغٛشْا.  

 ٔ انفٛضٚائٛح نٕصف انحانح ذطٕس أفضم ٚعذ انز٘  انكى يٛكاَٛكا َظشٚح نرطٕس َظشا ٔ

 ذرى ، انزساخ يٍ نعذد يحذد حهٕنٓا ٔ دَغشششٔ يعادنح خلال ،يٍ انزسج عهى خاصح

 فُهعأ انًعقذج نلأَظًح أيا ، انًٕاد نثعض انخصائص انثُٕٛٚح  ٔالإنكرشَٔٛح  دساسح

 انُظشٚح انرقشٚثاخ أتشص يٍ ،ٔ دقح أكصش يعهٕياخ عهٗ نهحصٕل انرقشٚثاخ يٍ نًعًٕعح

 . ذقشٚثاذٓا ٔ DFT  انكصافح دانٛح 

نهًشكة انصلاشٙ     الإنكرشَٔٛح ٔ انثُٕٛٚح انخصائص نذساسح 
2MgSiP. اسرخذيُا طشٚقح

ضًٍ انرقشٚة   DFT   ، فٙ إطاس دانٛح انكصافح  LAPWالأيٕاض انًسرٕٚح خطٛا 

اذثعُا فٙ إَعاص تحصُا انخطٕاخ الاذٛح : ٔلإظشاء ْزِ انحساتاخ ، GGA الاَحذاس انًعًى

  حٕل انًٕاد انشثّ انًٕصهح  ٔإَٔاعٓا  عًٕيٛاخ:  انفظم الأًل 

 ذُأنُا َظشٚح انكصافح   انفظم انثاَي :DFT   ٔذقشٚثاذٓاLDA    ٔLDA-mBJ 

 قًُا تششغ طشٚقح الأيٕاض انًسرٕٚح انًرضاٚذج خطٛا ٔانكًٌٕ انكايم انفظم انثانث :

 ٔانرعشف عهٙ يثذأْا .

 ذُأنُا  يخرهف انُرائط انًرحصم عهٛٓا   :انفظم انشابع: 

max*MTR: دساسح انرقاسب                           K   ،intpoK 

 . DOSكصافح انحالاخ    –انخصائص انثُٕٛٚح : تُٛح عصاتاخ انطاقح                         

  تخلاصح عايح .خٛش أَُٓٛا انًزكشج ٔفٙ الأ
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 : تمييد

تصنؼ المواد وفقا لمخصائص الكيربائية الى ثلاثة فئات منيا موصلات، عوازؿ و أشباه     
الموصلات، فالنواقؿ مثؿ الحديد و النحاس و الفضة و الألمنيوـ...الخ، تتميز بوجود الكترونات حرة 

ت و ذا n=1022)إلى(e- \ cm3 1023 في الطبقة الخارجية بحيث تكوف الكثافة الالكترونية ما بيف 
 cm  .(p≤10-5مقاومة منخفضة جدا )  

Ω  العوازؿ ىي المواد الغير موصمة لمتيار الكيربائي لدييا
 .[5]مف بيف ىذه المواد الزجاج و البلاستيؾ و الخشب...الخ cm  .Ω(p≥108مقاومة كبيرة )  

وىي مواد صمبة يتـ التحكـ  cm  .Ω104إلى  cm  .Ω10-3تتميز أشباه الموصلات بمقاومة تتغير مف  
ما بيف الموصلات  مقاومتيا الكيربائيةتكوف ، بإضافة عناصر أخرى موصمتييا الكيربائيةفي 

فالأجيزة والمعدات  ،والعوازؿ، كما يمكف لمجاؿ كيربائي خارجي تغيير درجة مقاومة شبو الموصؿ
 والكمبيوتر الراديوالتي يدخؿ في تصنيعيا شبو موصمة ىي أساس الإلكترونيات الحديثة والتي تشمؿ 

 وأجيزة أخرى كثيرة. والأجزاء الإلكترونية التي تعمؿ بأشباه الموصلات تشمؿ  والتمفزيوف والياتؼ
وموحدات التيار التي تعمؿ  والثنائيات باعثة الضوء والصمامات الثنائية الخلايا الشمسية

 .[1]بالسيميكوف

أكبر مثاؿ لأجيزة التي تعمؿ بالمواد شبو الموصمة، حيث تقوـ  ألواح الطاقة الشمسيةكما تمثؿ 
 .[7]طاقة كيربائيةبتحويؿ الطاقة الضوئية إلى 

، أما في أشباه الموصلات التيار الكيربائيبنقؿ  الإلكتروناتعدنية تقوـ في الموصلات الم
فينتقؿ التيار الكيربائي عف طريؽ سيؿ مف الإلكترونات تتجو إلى القطب الموجب، مصحوبا بسيؿ مف 

 شحنة موجبة( خلاؿ البناء الذري لممادة تتجو إلى القطب السالب.  الفجوات )ذات
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 : GaSbو  AlS الخواص العامة لممواد شبو الموصمة مثل -1

 .تمتمؾ مقاومة ذات معامؿ حراري سالب 
 (  أوـ 5-10- 104تكوف قيمة مقاومتيا النوعية بيف )– . )متر 
 .إف القدرة الكيربائية الحرارية التي يمكف أف تولدىا ىذه المواد عالية جدا 
 لات الشحنة وىما الفجوات و الإلكترونات.تمتمؾ المواد شبو الموصمة عمى نوعيف مف حام 
  يمكف السيطرة عمى مقاومة)والتوصيمية ( وذلؾ بإضافة شوائب ثلاثية التكافؤ أو خماسية

 التكافؤ

 : Eg نظرية حزم الطاقة لممواد الصمبة ومفيوم فجوة الطاقة المحظورة-1

ومواد عازلة ومواد شبو إف المواد الصمبة يمكف أف تصنؼ إلى ثلاثة أصناؼ وىي مواد موصمة 
موصمة ، لقد اعتمد التصنيؼ عمى أساس تركيب الحزـ لممادة وعمى مقدار فجوة الطاقة التي تفصؿ 

 .                                                                                  (1.1الشكل) حزمة التوصيؿ عف حزمة التكافؤ كما ىو موضح في
عند درجات الحرارة المنخفضة لكنيا تصبح جيدة زلة عا الموصلات بأنيا مواد تعد أشباه

التوصيؿ الكيربائي نوعاً ما عند رفع درجة حرارتيا، فإذا كانت حزمة التكافؤ ممموءة تماماً 
بالإلكترونات ولكي يتمكف الإلكتروف مف عبور فجوة الطاقة الصغيرة نسبياً لموصوؿ إلى حزمة 

وىكذا تمعب الطاقة الحرارية دوراً ميماً في مساعدة   KB T    حتاج طاقو حراريةالتوصيؿ، فانو ي
 الالكترونات عمى عبور فجوة الطاقة. 

إف التوصيؿ الكيربائي يتطمب انتقاؿ الإلكتروف مف حزمة التكافؤ الممموءة بالإلكترونات إلى      
حزمة التوصيؿ الفارغة مف الالكترونات عبر الفجوة المحظورة بينيما أي انو يجب عمى الإلكتروف أف 

( بفجوة Egيكتسب طاقة لكي يتمكف مف الانتقاؿ ومف حزمة إلى حزمة، ويطمؽ عمى ىذه الطاقة )
الطاقة .أما بالنسبة إلى المواد شبو الموصمة  فإف الفرؽ الأساسي بينيما وبيف المواد العازلة يكمف في 

 قيمة فجوة الطاقة التي تكوف أقؿ بكثير مف قيمة فجوة الطاقة في المواد العازلة.

اقة  كبيرة  مما  يجعؿ  إف التوصيؿ الكيربائي  في  المواد العازلة  قميؿ جداً وذلؾ  لكوف  فجوة  الط
عدد الالكترونات المنقولة إلى  حزمة التوصيؿ  قميمة  في درجات الحرارة الاعتيادية أو حتى في 

إلكتروف  01-3درجات الحرارة العالية ،إف قيمة فجوة الطاقة في الكثير مف المواد العازلة تتراوح بيف 
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فتكوف معتدلة نوعاً ما عند درجة الحرارة  فولت، أما التوصيؿ الكيربائي في المواد شبو الموصمة
 العالية.

 

 
 
 

أما عند درجات الحرارة الواطئة فيكوف التوصيؿ الكيربائي قميؿ جداً وذلؾ لأف حزمة التوصيؿ تكوف 
 فارغة عند درجة حرارة الصفر المطمؽ، وكمما ارتفعت درجات الحرارة ينتقؿ عدد كبير مف الالكترونات 

ح في كما ىو موض [8]إلى حزمة التوصيؿ وترفع قيمة التوصيؿ الكيربائي إلى حد كبير.
 .(1.1الشكل)

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

( :ًٌثم يخطظ حشو انطاقت نهًىاد انًىصهت وأشباِ انًىصلاث وانؼىاسل.1.1) انشكم
 

 

 

 انفاصم انطاقىي بٍٍ ػصابت انخكافؤ و انُقم:( 2.1انشكم)
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 أشباه الموصلات النقية وغير النقية :-1

 أشباه الموصلات النقية : 1-1

تدعى أشباه الموصلات النقية الخالية مف الشوائب بأشباه الموصلات  الذاتية حيث إف حزمة التكافؤ 
تكوف ممموءة كمياً بالإلكترونات، بينما تكوف حزمة التوصيؿ فارغة مف الالكترونات عند درجات حرارة  

 Eg تخطيطاً لحزمة التكافؤ الممموءة وحزمة التوصيؿ الفارغ وفجوة  الطاقة  (1.1)الشكل واطئة. يوضح 
لشبو موصؿ  ذاتي. فإذا رفعت درجة حرارة المادة  شبو موصمة  إلى درجات حرارة عالية  نوعاً ما  فاف 

توصيؿ عددا معيناً مف الالكترونات الموجودة في حزمة التكافؤ يمكف أف تثار حرارياً وتنتقؿ إلى حزمة ال
تاركيف مكانيـ فجوات ،إف الإلكترونات التي تصؿ حزمة التوصيؿ ستملأ ىذه الحزمة جزئياً وستكوف 
جاىزة لمتوصيؿ الكيربائي عند تسميط مجاؿ كيربائي ،أما بالنسبة إلى الفجوات المتكونة في حزمة التكافؤ 

ه الفجوات يسيؿ للإلكتروف إف وجود ىذ. نيا ناجمة عف فقداف الإلكتروفموجبة لأفإنيا تحمؿ شحنة 
التحرؾ لشغميا تاركاً فجوة أخرى في مكانيا الأصمي وىكذا تسري الالكترونات متتابعة لتحتؿ الفجوات وفي 
كؿ مرة تترؾ فجوة أخرى جديدة وىكذا نرى أف لمفجوات حركة عشوائية وفي اتجاىات إلى الحركة باتجاه 

 المج
        ت النقية:التوصيمية الذاتية لأشباه الموصلا 1-1-1

.فإننا  تكمف أىمية الفجوة في أنو يمكف اعتبا رىا ناقمة لمتيار الكيربائي مثؿ الإلكتروف، لإيضاح ذلؾ
نتخيؿ ما يحدث وىو أف إلكتروف فيذره مجاورة يمكف أف يتحرؾ ليملأ تمؾ الفجوة مخمفا وراءه فجوة 
الفجوة كما يوضحيا في ذرة مجاورة أخرى أيضا لملأ تمؾ أخرى ليتحرؾ إلكتروف (.2.4لشكؿ)ا   

 وبعكس اتجاه الالكترونات الحرة وذلؾ بسبب اختلاؼ الشحنة لكؿ منيما. 
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وىكذا يمكننا أف نعتبر نظريا أف الفجوة تتحرؾ بعكس اتجاه حركة الإلكتروف، وعمى ذلؾ يمكف  

موجبة مقدارىا يساوي مقدار شحنة الإلكتروف وتتحرؾ في اتجاه معاكس إعتبار الفجوة تمثؿ شحنة 
، تكوف الالكترونات في أوطأ مستوى مف الطاقة وعميو 0ºKعند الصفر المطمؽ .لحركة الإلكتروف

تكوف الأواصر التساىمية ممتمئة وعندما يؤثر مجاؿ كيربائي خارجي صغير فاف الإلكترونات لف 
وبارتفاع درجة الحرارة فإف ىذه الطاقة الحرارية تكفي وصؿ يعتبر عازلا تتحرؾ ولذلؾ فإف شبو الم

 .[ 8]لتحطيـ الأسرة التساىمية بإطلاؽ أحد إلكترونات الأسرة التساىمية مف مكانو تاركاً فجوة

 (: اللاذاتية أشباه الموصلات الغير نقية ) 1-1-1

درجة الحرارة حيث أف أي تغير طفيؼ في درجة إف التأيف الحراري في المواد الصمبة يعتمد كثيرا عمى 
وبيذا تكوف التوصيمية .  ،الحرارة يحدث تغيراً جذرياً في عدد الشحنات الموجودة في شبو الموصؿ

إف في الأجيزة الإلكترونية مف الضروري السيطرة عمى أشباه  إلا،الموصؿ الحساسة جدا لدرجة الحرارة
مطموبة. وليذا السبب تعالج أو تشوب )تطعـ( المواد شبو موصمية المواد التي تؤدي الأغراض ال

بإضافة كميات قميمة مف ذرات عناصر غريبة تسمى الألمنيوـ أو الغاليوـ الموصمة النقية مثؿ 
بالشوائب. فوجود الشوائب في شبو الموصؿ يزيد مف موصميتيا ويسيطر عمييا مف خلاؿ كمية 

جة الحرارة ويؤدي إلى ظيور نوع واحد مف حاملات الشوائب المضافة ويختصر الاعتماد عمى در 

(: حزكت انفجىة فً شبّ انًىصم3.1انشكم )  
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ختفاء أو تضاؤؿ النوع الأخر   وىناؾ نوعيف مف أشباه الموصلات الغير نقية : نوع سالب  ،الشحنة وا 
N ونوع موجبP. 

 التطعيم :-1

تعد عممية التطعيـ لأنصاؼ النواقؿ ضرورية في تكنولوجيا أنصاؼ النواقؿ، اليدؼ منيا الحصوؿ      
كمية قميمة ومتحكـ بيا مف  -إلى ىذا الاخير-عمى خواص كيربائية مميزة لمنصؼ الناقؿ وتتـ بإضافة 

 .[11[ ]9] لنقيةالشوائب المطعمة المناسبة تكسبو خواص فيزيائية تختمؼ عما ىي عميو  في حالتو ا
 :   Nاشباه النواقل النوع  1-1

ىي مواد شبو موصمة نقية طعمت بذرات خماسية التكافؤ مثؿ الفوسفور أو الزرنيخ ىو الانتيموف، مما 
 .(1.1الشكل)يجعؿ عدد الإلكترونات الحرة فييا أكبر مف عدد الفجوات كما ىو موضح في 

 
 
 

 :   Pأشباه النواقل النوع 1-1

ىي مواد شبو موصمة نقية مثؿ السميكوف أو الجرمانيوـ طعمت بذرات ثلاثية التكافؤ مثؿ الالمنيوـ و  
الجاليوـ و الباروف مما يجعؿ عدد الفجوات فييا أكبر مف عدد الالكترونات كما يوضحو 

 .(5.1الشكل)

نخكىٌٍ انبهىرة انسانبت انخكافؤ انخطؼٍى بانشىائب خًاسٍت (:4.1انشكم)  
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 تطبيقات أشباه النواقل-5

تستعمؿ أشباه النواقؿ  في صناعة الأجيزة الالكترونية عمى مختمؼ وظائفيا، منيا الدارات 
وغيرىا،  Microcontrôleurو الضابط الصغير  Microprocesseurالمتكاممة، المعالج الدقيؽ 

تعتبر مف الأدوات الأساسية في صناعة الالكترونيات. تستخدـ كعدادات لقياس الأشعة السينية و 
 أشعة جاما و عدادات الجسيمات الأولية المستخدمة في فيزياء الجسيمات الأولية.

بواسطة الألواح  تلاقي حاليا إىتماما كبيرا في مجاؿ إستغلاؿ الأشعة الشمسية لتوليد الطاقة الكيربائية     
،فالخلايا الشمسية المصنوعة مف أشباه النواقؿ مثؿ (1.1)الشكل الشمسية كما ىي موضحة في 

ويقصد بالتحويؿ الكيروضوئي تحويؿ الجرمانيوـ و السيميسيوـ و غيرىا تقوـ بعممية التحويؿ الكيروضوئي،
 يا الشمسية.الإشعاع الشمسي أو الضوئي مباشرة إلى طاقة كيربائية بواسطة الخلا

مف أشباه الموصلات بحيث  الضوء الساقط عمى diode)ي وصمة ثنائية )ْإف الخمية الشمسية 
حيث تتحوؿ الأشعة الساقطة عمى  P-n junction )ا  يستطيع أف ينفد إلى منطقة الإتصاؿ )ْسطح

ا السميكوف ْالخمية الشمسية إلى طاقة كيربائية. خمية  شمسية مصنوعة مف مادة شبو موصمة إسـ
 Sورمزىا الكيميائي)

(: انخطؼٍى بانشىائب ثلاثٍت انخكافؤ5.1انشكم)  
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شكم نىحت شًسٍت ( :6.1انشكم)  
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 تمييد :
مف أجؿ معرفة مختمؼ الخصائص الفيزيائية لممواد الصمبة عمينا دراسة النظاـ المتعمؽ بسموؾ 

نواة ، -نواة ، إلكتروف-الإلكترونات حيث تتفاعؿ كيربائيا مع الأيونات و في ما بينيا )تفاعؿ نواة
لذلؾ  ( مستعصية الحؿ حسابيا،Schrödingerوليذا تكوف معادلة شرودينغر )إلكتروف(. -إلكتروف

 .كوسيمة رياضية مف أجؿ حؿ معادلات مكانيؾ الكـ الأساسية DFTتستخدـ نظرية دالية  الكثافة 

 :لمبمورة معادلة شرودينغر -1
كؿ الأجساـ البمورية نستطيع إعتبارىا كنظاـ واحد يتكوف مف جسيمات أخؼ )الإلكترونات( والثقيمة 

 :[ ]بمعادلة شرودينغر)الأنوية(. والحالة المستقرة لمجسيمات توصؼ 
                                                                                                    

 في حالة السكوف معادلة شرودينغرتكوف مستقمة عف الزمف
                                                                                          

𝝍 و تتعمؽ بكؿ إحداثيات )أنوية+إلكترونات( ىي الدالة الموجية ،E ىي القيـ الذاتية الموافقة وH يمثؿ
مؤثر الياميمتونياف لمبمورة حيث يكوف مؤلفاً مف الطاقة الحركية لكؿ الجسيمات وطاقة التفاعؿ فيما 

 بينيا، حيث يكتب في غياب الحقؿ الخارجي عمي الشكؿ :
                                                                                

 الطاقة الحركية للإلكترونات:-0

    ∑
  

 

   
 

 

   

∑
   

   

 

   

                                                                   

 كتمة الإلكترونات meحيث 
 طاقة الحركية للأنوية:ال -4

     ∑
  

 

   
  ∑

   

   

  

   

 

   

                                                                

 كتمة الأنوية Mnحيث 
 :إلكتروف -طاقة تفاعؿ إلكتروف-3

    
 

 
 

 

    
∑

  

    ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗    

                                                               

 j،iالإلكترونيف المسافة بيف     
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  نواة: -طاقة تفاعؿ إلكتروف-2

    
 

    
∑ 

    

| ⃗    ⃗⃗  |   

                                                               

 iو الإلكتروف αالمسافة بيف النواة |  ⃗     |
 نواة : -طاقة تفاعؿ نواة-5

    
 

    

 

 
∑

      

| ⃗⃗    ⃗⃗  |   

                                                           

   αالمسافة بيف النواتيف |  ⃗    ⃗ |
 يمكف كتابة ىاممتوف عؿ النحو التالي:

  ∑
   

   

 

   

   ∑
   

   

  

   

   
 

    
∑ 

    

| ⃗    ⃗⃗  |   

            

 
 

    

 

 
∑

      

| ⃗⃗    ⃗⃗  |   

 
 

 
 

 

    
∑

  

    ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗    

 

      
 

مف      متغير لموؿ واحد مف الذرات ،فنجد في          تحتوى معادلة شرودينغر عمى 
ذرة ، و بيذه الكيفية معادلة شرودينغر مستحيمة الحؿ إلا مف خلاؿ عدد مف      البمورات 

 أوبنيايمر )تقريب الكاضـ(.-بورفالتقريبات، أولا تقريب 
 : Born-Oppenheimerتقريب  -1

 تبسيطيا ،في تـ التحميمية ،حيث الناحية مف حميا لا يمكف بحيث جدا معقدة     المعادلة
طرؼ ماكسبورف و روبرت وبنيايمر المذاف اقترحا حؿ تقريبي لتبسيط معادلة شرودينغر  مف1927عاـ

حؿ، يعتمد ىذا التقريب عمى فصؿ حركة الإلكترونات عف الأنوية ،والذي يأخذ بعيف الإعتبار 
 كتمة مف بكثير أقؿ الإلكتروف كتمة أف حيث،الإختلاؼ الكبير بيف كتمة الإلكترونات وكتمة الأنوية 

،وبذلؾ تصبح الطاقة الحركية [ ]النواة سرعة أكبر بكثير مف اتالإلكترون سرعة أف حيف في واةالن
 :       و طاقة تفاعؿ نواة نواة ثابتة       للأنوية معدومة 

 أي يصبح الياممتونياف لمجممة مؤلؼ مف ىاممتونياف إلكتروني وىاممتونياف نووي عمي الشكؿ :
                                                                                      

 ىاميمتونياف لإلكترونات.يمثؿ    
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 : إذف تصبح معادلة شرودينغر للإلكترونات ىي 
                                                                                     

 تري.ار بالطرؽ الرياضية المعروفة لذلؾ نستخدـ تقريب آخر يسمي بتقريب ىحؿ المعادلة لايمكف 
 

 : Hartreeتقريب -1
أوؿ نموذج كمي لوصؼ الذرة متعددة  مف وضع ىارتري الإنكميزي العالـ تمكف 1928 في سنة

الحقؿ المتوسط عمى نموذج الإلكتروف المستقؿ أي أف كؿ إلكتروف يتحرؾ منفردا في ،[ ]الإلكترونات
 المتولد عف الأنوية وباقي الإلكترونات الأخرى:

  ∑  

 

                                                                                          

 تكتب دالة الموجة الكمية لمجممة كجداء دوالا لحالة لكؿ الإلكترونات عمى الشكؿ :

      ∏       

 

   

                                                                             

 و تكتب الطاقة الكمية لمجممة كمجموعة الطاقة الموافقة لكؿ حالة إلكترونية :

  ∑                                                                                                   
 
 
 تصبح: شرودينغرنو معادلة وم

[ 
  

  
                    ]                                          

 :kفي حقؿ الأنوية  الطاقة الكامنة للإلكتروف -0

           ∑
   

 

  |     ⃗  | 

                                                                

 الأنوية.يمثؿ موضع   
 الكموف الفعاؿ ليرتري: -4

         
 

 
∑

  

    |       | 
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 : Hartree-Fockتقريب -1
،ولذلؾ قاـ [ ]بيف فوؾ أف الدالة الموجية ليارتري لا تحترـ مبدأ إستبعاد باولي  0331في عاـ 

 Nإحتماؿ لوضع    بحيثتوجد [ ]مبدأ السبيف لنظاـ الإلكترونات فوؾ بتطويرنموذ ج ىارتري بإدخاؿ
 .                       موضع  Nإلكتروف عمى 

 التي كتبيا عمى النحو التالي: [ ]حيث حؿ محؿ الدالة الموجية محددات سلاتر

ψ                 
 

√  
|
             

   
             

|                     

 و المعامؿ 

√  
 ىو ثابت التعامد 

تحديد الكموف داخؿ البمورة ىي مف بيف الصعوبات التي تصادؼ حساب بنية عصابات الطاقة إف 
 (DFT)ولذلؾ وجدت طريقة حديثة وىي نظرية دالية الكثافة 

 
 : (DFT)نظرية دالية الكثافة -5

نستخدـ عنصر لحساب بنية عصابات الطاقة يتـ التركيز عمى اختيار شكؿ كموف دالة الموجة ، 
وتعود ىذه الفكرة   (x,y,z)و التي تكوف كدالة للإحداثيات  Eالطاقة      ρالكثافة الإلكترونية 

 الأساسية إلي النموذج الذي وضعو  توماس و فارمي .

 :Thomas-Fermiنظرية  5-1
فارمي الطاقة الكمية لغاز الإلكترونات اللا متجانسة كدالة لكثافة  -صاغ توماس 0341في 

، وذلؾ بتقسيـ منطقة برليويف نجد في أخر تقسيـ تعتبر [   ]الإلكترونات المعروفة لغاز المتجانس
عمى  Eكثافة الإلكترونية ثابتة في كؿ منطقة مف المناطؽ المقسمة، ومنو تكتب طاقة النظاـ الكمية 

 كؿ التالي:الش

  ∫  [    ]                                                                       

 تعطى كثافة غاز المتجانس عمى الشكؿ  :

ρ     
 

   
(
   

 
)

 
 ⁄

 
 

 
 ⁄                                                        

حيث 
fE  .طاقة فارمي 

 ومنو تكتب طاقة فارمي عمي الشكؿ التالي:
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 ⁄        

 
 ⁄                                                    

 والطاقة الحركية لغاز متجانس ىي :

  
 

 
ρ                                                                                       

 نجد:       في        بتعويض المعادلة 

  
 

 

  

   

     
 

 ⁄        
 

 ⁄                                                    

 فارمي ىي : -الطاقة الحركية لتوماس

       ∫    
   

    

     
 

 ⁄ ∫(     )
 

 ⁄                        

كترونات، ومنو فإف الطاقة الكمية لنظاـ الإلفارمي ىي تقريب موضعي لكثافة  -نظرية توماس
 فارمي تكتب عمي الشكؿ : -كترونات في تقريب توماسلإلا

       
   

    

     
 

 ⁄ ∫(     )
 

 ⁄     ∫              

 
 

 
∫∫

          

|     |
   ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗                                             

 في ىذا النموذج أجريت بعض التحسينات:
 التبادؿ المقترح مف طرؼ ديراؾ :فعؿ  -0

                 ∫*     
 

 ⁄ +                                                   

 فعؿ الإرتباط المقترح مف طرؼ فينغزف : -4

       
     [     ]

 
 ⁄

      [     ]
 

 ⁄
                                                                  

و ج أعطى صورة عف إمكانية الإعتماد عمى الكثافة الإلكترونية لحساب الطاقة الحركية، ىذا النموذ
 بإىماؿ الإرتباط  بيف الإلكترونات نحصؿ عمى نتائج ضعيفة.

 : Hohenberg-Kohnنظريتي  5-1
المقترحة مف قبؿ فارمي و وضع نظرية  (DFT)تـ إعادة صياغة نظرية الكثافة الدالة  0392في سنة 

كوىف الذي يقوـ عمى النظريتاف  -دقيقة لنظاـ متعدد الجسيمات وذلؾ بفضؿ تقريب ىوىنبارغ
 الأساسيتاف:
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 النظرية الأولى :
)كموف         تعتمد عمى أخذ الطاقة الكمية لنظاـ الإلكترونات المتفاعمة في كموف خارجي 

 :    ρيدة لكثافة الإلكترونات الأنوية( ىو دالية وح
                                                                                                     

 حيث أف دالية الطاقة
     ⟨ | | ⟩  ⟨ |   | ⟩                                                       

 كموف تفاعؿ و الطاقة الحركية لإلكترونات عمى الترتيب  و  حيث أف 
 بتطبيؽ تقريب ىارتري فوؾ نجد:

                ∫                                                      

        
 

 
∫∫

          

|     |
   ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗                                        

زائػد الفرؽ بيف طاقة التفػاعؿ الحقيقية و طاقة تمثؿ الطاقة الحركية للإ لكترونات      حيث أف 
دواؿ الكثافة الإلكترونية تبقى صحيحة ميما كاف شكؿ قوة الكموف الخارجي وعدد  التفاعؿ  ليارتري،

 الإلكترونات.
 النظرية الثانية :

، وكؿ خصائص الحالة الأساسية ىي دالية  برىنا بأف كثافة الحالة الأساسية تعطى كثافة الحد الأدنى
 الكثافة الإلكترونات كالتالى:

                                                                                          
كوىف برىنا عمى أف الكثافة الحقيقية لمحالة الأساسية تعطي أقؿ طاقة، وكؿ الخصائص  -ىوىنبارغ
كوف بدلالة كثافة الطاقة الحالة الأساسية في نظاـ الإلكتروني ، الكموف الخارجي يتـ تحديده الأخرى ت

 باستخداـ مبدأ التغاير.
 :Kohn-Shamمعادلة 5-1

تكتب كثافة الإلكترونات عمى شكؿ مجموع كثافة الجسيمات ومف أجؿ الحصوؿ عمى طاقة الحالة 
 الكثافة  بػ:، تعطى [ ]الأساسية نستعمؿ مبدأ التغاير

ρ     ∑|      |
 

 

   

                                                                         

 iالحالة المشغولة للإلكتروف    
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 :      كترونا تللإ لدالية الطاقة الكمية 
                                                                                             

 الطاقة الحركية لمجسيمات في حالة التفاعؿ  حيث 
 .إلكتروف -كموف التفاعؿ إلكتروفVو 

 :        فوؾ  -طاقة ىارتري
                                                                    

 .الحركية لإلمكترونات الحرة   الطاقةحيث 
 كموف تبادؿ الإلكترونات   و  كموف إرتباط الإلكترونات   
 ىي:     دالية

                                                                            
 كترونات.الإلكموف إرتباط         

                                                                           
 إرتباط.-ىو كموف تبادؿ          

 ومنو دالية الطاقة الكمية
                                                  

 شاـ :-معادلة كوىف
                                                         

 :Kohn-Shamحمول معادلة  5-1
و ترتب حسب استخداميا  DFT تتركز مختمؼ الطرؽ لحساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا عمى

 ، وبالتالي دالة الموجة الأساسية ىي :[  ]شاـ -لمكثافة، الكموف و مدارات كوىف

      ∑                                                          
 .ىي معامالت النشر لدالة الموجة   عادلة الأساسية  و الم     بحيث أف 

لحساب معاملات    إذا يجب حؿ المعادلات الأساسية 
iC وذلؾ بطريقة الدورات التكرارية بحيث    

 تكوف الطاقة الكمية في القيمة الدنيا : 
 شاـ تعطي:  -حموؿ معادلة كوىف 

                                                                       
 ىاميمتونياف كوىف Hمصفوفة التغطية و   Oحيث : 
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شاـ مف أجؿ نقاط تناظر في المنطقة بري لواف الأولى  و  -و لتبسيط الحساب نحؿ معادلة كوىف
في التكرار    بحيث ندخؿ الكثافة الأولية لمشحنة  (I-1الشكل)لذلؾ نستخدـ حمقة تكرارية كما في 

، نرجع إلى الخطوة . إذا تغيرت الكثافة أو الطاقة )معيار التقارب(     الأوؿ لحساب كثافة جديدة 
 بالطريقة التالية:    و      الأولى ونقوـ بالمزج بيف الكثافتيف 

   
            

       
                                       

iدرجة التكرار : 
α   :المزج معامؿ 

 المطموب.ونواصؿ الحمقة التكرارية عمى ىذا النحو حتى نتحصؿ عمى التقارب 
 
 : LDAتقريب كثافة الموضع -1

،بحيث [  ]تقريب كثافة الموضع ىوتقريب لنظاـ الإلكترونات اللامتجانسة باعتباره موضعيا متجانس
 إرتباط في ىذا التقريب بػ:-تعطى طاقة تبادؿ

   
       ∫              

                                           

 طاقة كمية وىي مقسمة لجزئيف بحيث :    يعتبر  LDAتقريب 
                                                                       

 :[  ]مساىمة طاقة تبادؿ الإلكتروف في ىذا التقريب تعطى بالعلاقة لدراؾ

       
 

 
(
 

 
)

 
 ⁄

   
 

 ⁄   
 

 
(

 

   
)

 
 ⁄  

  
                

 ) نصؼ قطر كرة يحتوى الإلكتروف(. [  ]سيتز-نصؼ قطر فيغنر   
 :[  ]مساىمة الا رتباط مف أجؿ كثافة عالية يعطى بالعلاقة بردي و زنغر

                                                  
 مع 

                                                
 :[  ]أجؿ كثافة منخفضة يعطى بعلاقة  فوسكو، ويمؾ و نصيرمساىمة الإرتباط مف 

       
  

  
 

  

  
 

 ⁄
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 : GGAتقريب التدرج المعمم -7
المستخدـ حاليا أخذت بعيف الإعتبار تغير كثافة   LDA، تصحيحات [  ]GGAتقريب تدرج المعمـ 

 إرتباط الشكؿ التالي :-تأخذ طاقة التبادؿ      عبر تدرج      الإلكترونات 

    
   [     ]  ∫        [            ] 

                             

 .:تدرج الكثافة الإلكترونية       
 :   mBJالتقريب المعدل لبريك جونسن-8

أطروحة حوؿ نسخة معدلة لدالية بريؾ جونسف ،ىذه  4113سنة [  ]Tran-Bla haحيث قدـ 
. [  ]GGAو [  ]LDAالأخيرة برىنت بسرعة نجاعتيا بالنسبة لطرؽ الحساب الأكثر استعمالا 

 وذلؾ مف أجؿ حساب فجوة الطاقة بتغير في الكموف لبريؾ جونسف عمي الشكؿ:

    
            

            
 

 
√

 

  
√
      

     
                              

 حيث 
      ∑ |    |

   
 كثافة الإلكترونية.       

      
 

 
∑ |    

      |
   

 .كثافة الطاقة الحركية     
    
 Becke-Rousselالكموف لػ   

ىذا الثابت المختار يتعمؽ خطيا مع الجذر [  ]لدالية بريؾ جونسف     نشير أنو إذا اخترنا 
|     |التربيعي المتوسط لػ 

    
. 

 كالتالي : cالشكؿ المقترح لػ 

     (
 

     
∫

|     |

    
    

   )

 
 ⁄

                                         

 حجـ الخمية العنصرية لمنظاـ.      ثوابت ،  βو 
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 DFTمخطط لنظرية دالية الكثافة  :( 1.2الشكل )

 
 
 
 
 
 
 

 لا

 َعى

𝜌𝑖𝑛 

 𝑉𝐻ٔ𝑉𝑋𝐶إظاد انكًٌٕ 

 

𝐻𝐾𝑆𝜙𝑖  𝜀𝑖𝜙𝑖 

-حم يعادنح كٍْٕ

 شاو

𝜌𝑜𝑢𝑡 𝑟  ∑|𝜙𝑖|
  

 حساب كصافح الإنكرشَٔٛح

𝜌𝑜𝑢𝑡  𝜌𝑖𝑛 ? 

 
𝜌𝑖𝑛
𝑖      α 𝜌𝑖𝑛

𝑖  𝛼𝜌𝑜𝑢𝑡
𝑖  

 

 حساب انخصائص انفضٚائٛح
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طريقة الأمواج :  الثالثالفصل 
 (FP-LAPW)المستوية 
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 تمييد :
 التالي:توجد عدة طرؽ لحساب عصابات الطاقة والتي تنقسـ إلى ثلاث أقساـ رئيسية ىي عمى النحو 

 الطرؽ التجريبية التي تتطمب حساباتيا نتائج تجريبية.-
 والتي تتطمب أثناء الحساب نتائج تجريبية ومعطيات أساسية في نفس الوقت. يةالطرؽ شبو التجريب-
 الطريقة الأساسية التي تتطمب حساباتيا معطيات أساسية فقط .-

د بالأساس عمى مفاىيـ نظرية تسمى طرؽ في السنوات الأخيرة ، طور الباحثيف طرؽ حسابات تعتم
المبدأ الأوؿ ، مف خلاليا نستطيع وضع ثلاث مجموعات لمطرؽ لحؿ معادلة شرودينغر تعتمد عمى 

 :DFTنظرية دالية الكثافة 
  الطرؽ التي تعتمد عمى تركيبة خطية لممدرات الذرية(LCAO)[     ] تستعمؿ مثلا في

 لممعادف الانتقالية . dالعصابات 
  طرؽ مشتقة مف الأمواج المستوية المتعامدة(OPW)[     ] وىي الأنسب لعصابات النقؿ

 لممعادف البسيطة. (S-P)مف نوع 
  الطرؽ الخموية مف النوع أمواج مستوية متزايدة(APW)[  ] وطريقة الداليةGreen 

Korring ،Kohn وRostoker (KKR) .تنطبؽ عمى أكبر مجموعة مف المواد 
  الموجات المستوية المتزايدة خطيا [ ]وضعيا أندرسف طرؽ الخطية التي :(LAPW)  و

، تسمح لنا بتوفير كثير مف الرتب ليذا المقدار (LMTO)الخطية  « Muffin-Tin »مدارات 
 أثناء زمف الحساب
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 :APWطريقة -1
،  APWبحثو المتعمؽ بطريقة الأمواج المستوية المتزايدة  [ ]ـ نشر سلاتر0331في سنة 

" كتقريب لوصؼ كموف الشبكة Muffin-Tinقاـ بوضع كموف " ولكتابة دالة الموجة الإلكترونات 
 البمورية وذلؾ بتقسيـ الفضاء المحيط بالذرات إلى منطقتيف:

 
 
 
 
 

 
 

 Muffin-Tin »(MT) »: كموف (1.3لشكل )ا
 

يتغير فييا الكموف بشدة كبيرة تشمؿ الأنوية و الإلكترونات شديدة  (: MTالمنطقة الأولى )الكرة 
 الإرتباط.

 تشمؿ الإلكترونات ضعيفة الإرتباط بالأنوية. المنطقة الثانية ) المنطقة البينية ( :
 حيث تختمؼ حموؿ معادلة شردينغر حسب المنطقة المعتبرة :

 : MTحموؿ شعاعية لمعادلة شرودينغر داخؿ كرة 

ϕ    ∑              

  

                                                          

  أمواج مستوية في المنطقة الإقحامية :                 

ϕ    
 

√ 
∑   

 ( ⃗⃗   ⃗⃗ ) 

 

                                                            

 يمثؿ حجـ خمية الوحدة. 
 الدالة التوافقية الكروية    

 معاملات النشر       
 شعاع الإنتقاؿ في الشبكة المعكوسة   ⃗⃗ 
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 تكتب كالتالي :(M.T)ىي الحموؿ المنتظمة لمعادلة شرودينغر لمجزء الكروي       

{ 
  

   
 

      

  
        }                                                                    

 .الطاقة الخطية   
 يمثؿ الكموف داخؿ الكرة     

متعامدة لكؿ الحالات      الدالة الشعاعية )القطرية( المعرفة في العلاقة السابقة  تكوف
 وتصبح معادلة شرودينغر كالتالي : [ ]الذاتية القمبية داخؿ الكرة وتنتيي شروط التعامد عند حدودىا

            

   

     

   
   

    

   
                                                                    

بدلالة     تنتشر المعاملات  MTعمي سطح الكرة      ϕولضماف إستمرارية الدالة 
 الخاصة بالأمواج المستوية في المنطقة  الإقحامية وبعد الحسابات الجبرية نجد:   المعاملات 

    
    

√      
∑     |   |      

      

 

                                                

بالتالي نتحصؿ عمي دالة  MTتصبح متوافقة مع الدواؿ الشعاعية في كرة  Gالدواؿ الذاتية 
أي نتحصؿ عمي    الموافقة لمطاقة  MTوىي حموؿ معادلة شرودينغر داخؿ الكرة  APWsأساسية 

 . Gعصابة الطاقة الموافقة لممعامؿ 
تصبح قيـ    وذلؾ لأف في حالة نقصاف المعاملات        وبة في الدواؿ لكف وجدت صع

معدومة عمى سطح الكرة وبالتالي الدواؿ الشعاعية تكوف منفصمة عمى الدواؿ الموجية في        
مجموعة مف التغيرات عمى  [ ]وأندرسف[ ]المنطقة الإقتحامية، ولحؿ ىذه المشكمة أدخؿ كولينغ 

مع إمتلاكيا       بترتيبات خطية  MTخارج كرة     ϕمنيا تمثيؿ الدالة الشعاعية  APWطريقة 
        .،سمية بطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا     ̇ مشتقات بالنسبة لمطاقة 

 :FP-LAPWمبدأ طريقة -1
ف حيث أ FP-LAPWطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكموف الكامؿ [ ]قدـ أندرسوف

وأشتقاقيا         ىي عبارة عف مزيج خطي لدالة الشعاعية  MTالدالة الأساسية في الكرة 
تخضع لشروط        ̇ (، والدالة    ) APWتعرؼ مثؿ دالة    بدلالة الطاقة        ̇ 

 :[ ]التالية
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{ 
  

   
 

      

  
        }   ̇                                                     

( MTعمػػػػػػػػػى سػػػػػػػػػطح الكػػػػػػػػػرة )      و    ̇ فػػػػػػػػػي الحالػػػػػػػػػة اللانسػػػػػػػػػبية ، الدالػػػػػػػػػة الشػػػػػػػػػعاعية 
تكػػػػػػػوف مسػػػػػػػتمرة مػػػػػػػع الموجػػػػػػػة المسػػػػػػػتوية فػػػػػػػي المنطقػػػػػػػة الإقتحاميػػػػػػػة ، إذف دالػػػػػػػة الموجػػػػػػػة المسػػػػػػػتوية 

 : FP-LAPWالمتزايدة تصبح دالة أساسية لمطريقة 
ϕ    

 

{
 
 

 
 ∑[             ̇    ]      

  

               

 

√ 
∑   

   ⃗⃗   ⃗⃗   ⃗ 

 

                                           

                                     

      :ىي معاملات الموافقة لمدالة    
     ̇ :ىي معاملات الموافقة لمدالة    

، و   APWىي عبارة عف موجة مستوية وحيدة في منطقة الإقحامية مثؿ طريقة LAPWsالدواؿ 
 :[ ]كالتالي   الدالة الشعاعية يمكف نشرىا بالقرب مف 

                        ̇       

        
                                             

       حيث أف 
 يمثؿ الخطأ الرباعي الطاقوي.  
 . MTتضمف استمرار دالة الموجة عمي سطح كرة   LAPWطريقة  
      تدخؿ خطأ عمى الدالة الموجية مف رتبة  FP-LAPWالطريقة 

ت وأخرى عمى عصبا  
      الطاقوية مف رتبة 

تشكؿ قاعدة جيدة، التي  LAPWsبالرغـ مف رتبة ىذا الخطأ الدواؿ   
 واحد نتحصؿ عمى كؿ عصبات تكافؤ في أكبر منطقة طاقوية.   تسمح لنا بالطاقة 

 :  دور الطاقة الخطية -1
  و    الدواؿ 

لكف ىذه شروط ليست كافية  MTمتعامدتاف مع الحالات القمبية عمي سطح كرة   
، ومف جية أخري نأخذ الخمط بيف الحالات نصؼ  lعندما تكوف الحلات القمبية موافقة لنفس القيمة 

بدقة    ، لذلؾ يجب إختيار الطاقة  APWقمبية مع حالة التكافؤ ، فيو غير معالج في الطريقة 
، ولياذا  FP-LAPWة وذلؾ في طريقة لمدواؿ الغير متعامدة مع أي حالة مف حلات إلكترونات القمبي

لإجراء الحساب، ولحؿ  أحسف نستخدـ النشر عمى المدارات الموضع مع أخذ أكبر    يجب تغير
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)(rU l

،لإجراء حساب دقيؽ لمبنية الإلكترونية يجب ملاحظة إختلاؼ الطاقة  MTنصؼ قطر ممكف لػ
 أنيا مستقمة عف بعضيا البعض.   الخطية 
 الدوال الشعاعية :-1

تكوف موجة مستوية في    FP-LAPWؿ الأساسية لطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا الدوا
، تحػت شرط أف الدواؿ MTالمنطػقة الإقحامية، و التي تنتشر عمى شػكؿ دالة شعاعية داخػؿ كرة 

 FP-LAPWفبنية الدواؿ الأساسية لمطريقة   MTالأساسية لػيا اشتػقاؽ يكوف مستمر عمى سطح كػرة 
 : صبح تحدد بػت

    ̇ و مشتقتيا بالنسبة لمطاقة       دواؿ شعاعية   -0
تكػفي  لتحػقيؽ الشػروط الحدودية مف أجؿ إجراء الحساب في القطع     ,     المعاملات -4

يمثؿ أكبر طوؿ       ، و لتمثيؿ القطع المغمؽ      و أخػذ العزـ الزاوي   Cutoff المغمؽ 
   مف أجؿ نصؼ قطر الكرة (MT)ة لمموجات المستوية خارج الكػر 

 . FP-LAPWلضماف الػتقارب في طريػقة Cutoff استراتيجيا نختار القطع المغمؽ   -

 الدوال الشعاعية اللانسبية : 1-1
الشعاعية تكوف حموؿ معادلة شرودينغر الػتالية لمكموف  في الحالة اللانسبػية الدواؿ 

 .  الكروي والطاقة الخطية

{ 
  

   
 

      

  
        }                                                                    

 . (MT)ىػو الكموف الكروي لكرة      أيف 
 :     ̇ الاشتقاؽ بالنسبة لمطاقة 

{ 
  

   
 

      

  
        }   ̇                                                        

 :     ̇ و      تقنيف الحموؿ الشعاعية 

∫     
      

  

 

                                                                                                           
 تكوف مقننة.     ̇ الدالة 
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 ∫     
                                                                                                            

  

 

 

 يمكف تعويضيا بالمعادلة التالية:   FP-LAPWنيف في طريقةشروط التق
  

 [  
      ̇             ̇ 

      ]

                                                              
 مع أف 

  
       

   
      

  
       ̇ و

        

  
 

 عمي الشكؿ التالي:   ، بالتقنيف نستطيع كتابة   ̇ و    ىذه المعادلة تستخدـ في حؿ عدديا الدواؿ 
                ̇   

                                                                             
، الخطأ عمى الطاقة الخطية    يشير لرتبة عرض الطاقة  ‖    ̇ ‖أي     ̇ مع اختيار تقنيف 

 يكوف مقبوؿ حسب أندرسف
 . ‖ ̇   ‖ |    |                                                                                              

 إذا كاف ىذا الإختيار غير ممكف نمجأ إلي :
 تقسيـ المجاؿ الطافي إلى نوافذ وتعالج كؿ نافذة طاقية مفصولة. -0
 استخداـ  النشر عمي مواضع المدارات)ىذا في الواقع طريقة الدرجة الثانية(. -4
 تقنيف المشتقة.التقميؿ مف الحجـ يعني تقميؿ مف  -3

 بنية الدوال الشعاعية : 1-1
 في حالة العناصر الثقيمة التي لدييا عدد ذرى كبير ، نأخذ بعيف الإعتبار التأثير النسبي.

، ولإدخاؿ ىذا التأثير  (MT)حيث أف التأثيرات النسبية تدخؿ فقط في الدالة الشعاعية داخؿ الكرة 
شتقاقيا بالنسبة لمطاقة. تقنيا عدة عمماء بمعادلة ل      و      يجب إستبداؿ المعادلة دراؾ وا 

دراجو فيما بعد. -لحؿ معادلة ديراؾ بإىماؿ تأثير فعؿ سبيف[   ]تعرضو   مدار وا 
 حل معادلة ديراك:

   

 *
     

        
+                                                                                                        

K عدد كوانتي نسبي : 
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استعمؿ  [  ]Koelling-harmonمدار  لمركبيف و الإحداثية الشعاعية تمت إزالتو . -: سبيف   
 دالة جديدة:

  

 
 

   
                                                                                                                   

 مع:

    
 

   
  

                                                                                                    
 سرعة الضوء في الفراغ. Cالكتمة و m،     مشتؽ الشعاعي لػ     حيث أف 

 الحؿ بدلالة العدد الكوانتي كالتالي :
    

 [
 

   
  (

       

   
 
 

 

 
   

)     ]                                                                

 مدار اللانسبية.-: سبيف   حيث 
 المعادلة السممية النسبية تصبح:        و        بتحديد 

   

     
 

 
                                                                                                             

     
 

 
  [

      

    

       ]                                                                      

ىذه المعادلة الأخيرة يمكف حميا عدديا كما ىو الحاؿ بالنسبة لمعادلة شرودينغر اللانسبية باستخداـ 
 طريقة إعطاء شروط الحدودية.

   
   

 

 
  

 

(   ⁄ )

*         (   ⁄ )

 
 ⁄

  +                                                           
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 . الإشتقاؽ بالنسبة لمطاقة مشابية لحالة اللانسبية.       مدار تأخذ مف العبارة  -عبارة سبيف
 ̇   ( ̇     ̇ )

 
 

 
 ̇                                                                                          

 ̇   
 

 
 ̇ [

      

    
       ]  ̇  [

       ̇

     
  ]                                   

، نفس الدواؿ تستعمؿ مف أجؿ حساب كثافىة الشحنة و   و   مف الحؿ    و    تحديد الدواؿ 
  عناصر المصفوفة . وىكذا 

  بالعبارة        تستبدؿ في المعادلة   
    

 . 

 :Poissonحل معادلة -5
اط وكموف كولوـ )مجموع كموف ىرتري  و كموف ارتب -الكموف المستخدـ كموف تبادؿ K.Sفي معادلة 

 النواة(.
 باستخداـ معادلة بواسوف. يمكف تحديد كموف كولوـ:

        

                                                                                                                
وفينر  [ ]  بكة المعكوسة ، وليذا ىيوماف تكامؿ ىذه المعادلة يكوف وفقط ممكف في فضاء الش

 الشحنة وترتكز عمى ملاحظتيف: -إقترحو طريقة لمحؿ تسمى شبو[ ]
 كثافة الشحنة مستمرة وتتغير ببطيء في المنطقة الإقحامية وسريعة جدا داخؿ الكرة. -0
يتعمؽ فقط بشحنة ىذه المنطقة  لكف أيضا بالشحنة  كموف كولوـ في المنطقة الإقحامية لا -4

 كثافة الشحف تنشر كسمسمة فورييو:  ؿ الكرة،في المنطقة الإقحاميةداخ
ρ    

 ∑ ( ⃗⃗ )   ⃗⃗  ⃗ 

 

                                                                                                    

   تحسب إنطلاقا مف معادلة باسؿ      دواؿ الموجة 

∫         ⃗⃗       

 

 

 

{
 

     
    ⃗⃗    

  
                       

  

 
                                     

                                              

   ⃗⃗  ⃗       ⃗⃗  ⃗  ∑    (| ⃗⃗ ||      |   
 ( ⃗⃗ )           )                                   

  

 

 حيث :



 (FP-LAPW)طشٚقح الأيٕاض انًسرٕٚح                           انثانثانفصم  

 
34 

 

 .موضع الكرة    و إحداثية الشعاعية   
 الكموف كولوـ يصبح:

  ( ⃗⃗ )

 
   ( ⃗⃗ )

  
                                                                                                          

 فنجد:       نكامؿ المعادلة 

    ∑   
           

  

 ∑  
          

 

                                                        

 كموف المنطقة الأقحامية.    حيث أف 
 يعطى بالعلاقة :      و 

     

 ∑         

 

                                                                                                 

 
 : MTباستخداـ معادلة غريف نقوـ بحساب الكموف داخؿ كرة 

 
            

     *
 

 
+  

 
  

    
      {

 

    
∫         

    
  

 

 

   ∫         
    

  
 

 

 
  

     
∫         

    
  

  

 

} 
       

 
 يمثؿ الجزء الشعاعي لكثافة الشحنة.       حيث: 
 :          تحسين طريقة -1
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نحسب عصابة    ، لأنو بالقرب مف           ميمة جدا في طريقة    الطاقة الخطية 
الطاقة بدقة .أما  في الحالات النصؼ قمبية التي تكوف بيف الحالات القمبية وحالات التكافؤ يوجد 

 مشكؿ أساسي ولحمو  نستعمؿ طريقتيف:
 إستعماؿ نوافذ الطاقة المضاعفة. -
 إستخداـ النشر عمى مدار الموضع. -
 نوافذ الطاقة المضاعفة : 1-1

ة مشكمة حالات نصؼ قمبية بتقسيـ الطيؼ الطاقوي إلى نوافذ والتي تكافئ التقنية المستعممة لمعالج
 .     .ىذه التقنية موضحة في الشكؿ  [ ]  الطاقة 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 : عدة نوافذ طاقية      الشكل
تعالج ىذه المسألة باختيار أي نافػذة لمحالة المكافػئة و ذلؾ لمػفصؿ بػيف حالات التكافؤ و النػصؼ 

 قمبػية.
 النشر عمى المدارات الموضعية : 1-1

في المدارات الموضعية وذلؾ بتغير المدارات الأساسية مف أجؿ         النشر في طريقة 
 تجنب إستعماؿ عدة نوافذ لمطاقة، وىكذا يتـ إجاد مجموعة عصابات الطاقة إنطلاقا مف نافذة واحدة.

Singh ''أعطي لممدار الرمز''Lo[  ] لدالتيف شعاعيتيف مسؤولة عف طاقتيف لديو شكؿ مركب خطي
 مختمفتيف و الإشتقاؽ بالنسبة لمطاقة ليذه الدواؿ :
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ϕ
  

 {
                                                                                                        
|     (      )      ̇ (      )       (      )|           

            

 .   و    ىيمننفسطبيعةالمعاملات     المعامؿ 
 :Wien2Kبرنامج -7

حيث يشمؿ برامج [  ]Wien2K، المدمجة في برنامج FP-LAPWفي عممنا استخدمنا طريقة 
 :      فرعية منفصمة الشكؿ 

 NN ىذا البرنامج يحدد المسافة بيف جوار الأقرب لمذرات كما يساعد في إيجاد نصؼ القطر :
 الذري لمكرة

 LSTARTيولد الكثافة الذرية ويحدد كيفية التعامؿ مع المدرات المختمفة في حساب  :برنامج
 عصبات الطاقة

 SYMMETRY ، يحسب المجموعة النقطية لممواقع : فيو يولد عممية التناظر في الجممة
 الخاصة بالذراتيولد المعامؿ الأساسي لتوافقية الشبكة وحساب مصفوفة الدوراف الموضعي.

 KGEN يولد الشبكة : k .في منطقة بريموف 
 DSTART  يولد كثافة إنطلاؽ لدورة :SCF  المنتجة مف الكثافة الذرية والمولدة مف

LASTART. 
 يقوـ بتييئة الحساب و تكراره إلى غاية الوصوؿ لمتقريب المطموب. وىي منسقة في الخطوات التالية :

 LAPW0 .يولد كموف إنطلاقا مف الكثافة : 
 LAPW1 .حساب عصابة التكافؤ ، القيـ الذاتية والأشعة الذاتية : 
 LAPW2 .حساب كثافة التكافؤ مف الأشعة الذاتية: 
 LCORE .حساب الحالات القمبية والكثافة : 
 MIXER يخمط الكثافة الداخمة و الخارجة : 
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 Wien2K برنامج ( :بنية3.3الشكل )
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 النتائج والمناقشة:  الرابعالفصل 
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 تمييد:
 والمشتقة β،معامؿ الانضغاطية a(A°)نريد في ىذا الفصؿ دراسة الخصائص البنيوية )ثابت الشبكة   

عصابات الطاقة، كثافة الحالات الكمية والجزئية (،  بنية) الالكترونية الخصائص ،(β' المعامؿ ليذا الاولى
2MgSiP    مركبمل  . 

وذلؾ باستخداـ طريقة الموجة المستوية  DFTتـ الحصوؿ عمى النتائج في سياؽ نظرية دالية الكثافة 
 .Wien2k[2]والمدمجة في برنامج  [1](FP-LAPW)المتزايدة خطيا والكموف الكامؿ 

 مف أجؿ دراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية استخدمنا التقريبيف التالييف:

 ،[1] (LDAتقريب كثافة الموضع) -
 [4]( LDA-mBJتقريب المعدؿ لبيؾ جونسوف) -

 مف أجؿ الحصوؿ عمى نتائج جيدة حوؿ الخصائص الإلكترونية وتحسيف المانع الطاقي. 
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البنية البمورية لممركب-1
2MgSiP  

 لدراسة الخصائص البنيوية والإلكترونية لممركب   
2MgSiP  حيث يعتبر مف المركبات التي تستعمؿ في

تطبيقات الفعؿ الكيروضوئي وكذا الخلايا الشمسية والصمامات الثنائية .حيث يتبمور في بنية رباعي مع 
ذرات تحتؿ المواقع  3و تحتوي عمى  (1.1)  الشكل( كما ىو موضح في 122)زمرة فراغية I-42dتناظر 
 التالية:

(Mg);(0,0.5,0.25). 

(Si);(0.5,0,0.25).        

(P);(0.792579,0.25,0.62500). 

 

 

 

 

 

 

 

 2MgSiP(: انبٍُت انبهىرٌت نهًزكب 1.4انشكم )

 التوزيع الإلكتروني لكل عنصر كيميائي 

    
 

 

 

2 2 6 2

2 2 6 2 2

2 2 6 2 3

1 2 2 3 :

1 2 2 3 3 :

1 2 2 3 3 :

S S P S Mg

S S P S P Si

S S P S P P
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 :القيم التاليةأول خطوة في الحساب  ىي  إيجاد 

 إختيار قيمة .0
MTR  نصؼ قطر الكرة(MTلذرات )Mg  ،Si  وP   يعتمد عمى شرطيف

 :أساسياف
 (.MTتجنب تداخؿ كرة ) -
 .(MTالكرة )يجب اف تكوف أغمبية الالكترونات القمبية داخؿ  -
معامؿ  .4

maxRKبالعلاقة: يعطي 

min

max maxMTRK R K                                                                                          

min

MTR أصغر قطر لمكرة :MT 

: 
maxK  الناظمي لمموجة المستوية الشعاع 

3. intpoK  تعرؼ عمى أنيا عدد النقاطK تـ ( 0.2الجدوؿ ) في ( .ي منطقة بريميوف الأولىف
لمنقاط الخاصة   اختياري( وانتقاء MTأنصاؼ أقطار كرة ) إختيار

maxMTR K وintpoK  

 2MgSiP .لممركب SCF وذلؾ باستخداـ الحساب الذاتي  LDAحسب تقريب
 

 
LDA 

 
 الوسائط

 
 المركب

 
8 

maxMTR K   

2MgSiP  
1111 intpoK  

2.1  MTR Mg  
1.97  MTR Si  
2.17  2MTR P   

 

 

 

 LDA.  حسب حقزٌب   نهًزكب، يٍ (: قٍى كم1.4)انجذول 
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 الخصائص البنيوية-1
 إيجاد ثوابت البنية 1-1

لممركبلقد تـ حساب طاقات الحالة الأساسية كدالة لحجـ الخمية 
2MgSiP  في حالة بدوف سبيف

 .(1.1الجدول)والمبينة في 
 لحساب ثابت الشبكة البمورية 0a A تعطى بالعلاقة  التالية:[5]استخدمنا معادلة الحالة لمرننغياف 

 

        
 

        
[ (

  

 
)
  

   ]  
 

  
                                           

V0حجـ الحالة الأساسية : 
E0 طاقة الحالة الأساسية المسؤولة عف الحجـ : 
B :معامؿ الانضغاطية ويعرؼ بالعلاقة التالية : 

   
   

   
                                                                                                                     

 
:B المشتقة الأولى لمعامؿ الانضغاطية 
 

   
  

  
                                                                                                                       

 في حالة الاتزاف نجد ثابت الشبكة يوافؽ القيمة الحدية الدنيا لمطاقة.
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 النتائج المتحصؿ عمييا لثوابت الشبكة البمورية يوضح (1.1الجدول ) 0a Aو  0C A  معامؿ
 .الأولى لمعامؿ الانضغاطية  والمشتقة الانضغاطية 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 وكانت النتائج المتحصؿ عمييا كالتالي:

الشبكة البمورية المتحصؿ عمييا بخصوص ثوابت  نتائجال - 0a A و 0C A   ومعامؿ الانضغاطية
 ,   والطاقة الدنيا minE RT    . متوافقة مع الحسابات النظرية المتوفرة      

 2MgSiP المركب دراسة استقرار 1-1
 منحنى فا لاحظنا حيث الطاقة بدلالة الحجـيمثؿ تغيرات   (2.4انشكم ):  تحميل المنحنى:  تحميل المنحنى

 ـحج توافؽ 27247.526712eV-والتي تقدر ( يزداد ثـ ىمسف قيمة إلى يتناقص الطاقة  راتتغي
 )عيؼض

 [7]حسابات اخرى
 

LDA 
 

 
 الثوابت

 
 

 
 المركب

5.751 5.9131  0a A  

2MgSiP  
 

11.1175 
11.989 

 
 0c A  

/ 1.518191 /c a   
81.5985 11.1111  GPa   
1.1911 1.8181  

1181- ,571119 -27247.526712  minE Ry   

و انًشخقت  ، يؼايم الاَضغاطٍت و : قٍى كم يٍ ثىابج انشبكت( 2.4)انجذول 

  نهًزكب  الأونى نًؼايم  الإَضغاطٍت 
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 مف خلاؿ ىذا المنحني يمكف استنتاج ثابت الشبكة ومعامؿ الانضغاطية وذلؾ باستعماؿ معادلة مولفاف.

 الخصائص الالكترونية-1
 يـ طبيعة الروابط التي تتشكؿ بيفالخصائص الالكترونية في المادة تسمح لنا بتحميؿ وف أىمية

 العناصر المختمفة لممادة ، وتشمؿ ىذه الخصائص)عصابات الطاقة، كثافة الشحنة وكثافة الحالة(.
خطوط (بالشبكة المعكوسة وفؽ I-42dىذه العصابة تمثؿ في المنطقة بريميوف الأولى لمبنية الرباعية )

 (1.1الشكل  )واصمة بيف النقاط عالية التناظر موضحة في 

 

 

 

 

 

1000 1100 1200 1300

-4682.58

-4682.56

-4682.54

-4682.52

-4682.50

ة
اق
ط
ال

حجم ال

MgSiP2-LDA

  LDA.حقزٌب باسخؼًال  هًزكبن(: حغٍز انطاقت انكهٍت بذلانت انحجى 2.4انشكم )

 

 رباػً( : ًٌثم يُطقت بزٌهٍىٌ الاونى 3.4انشكم )
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 عصابة الطاقة 1-1
تعتمد الخواص الفيزيائية لمبمورات عمى مخططات عصابة الطاقة للإلكترونات ،حسب نموذج بور لمذرة 

مستوى و آخر ، في المواد  فيالمعزولة فإف المستويات الطاقية تكوف مفرغة ، يفصميا فاصؿ طاقة يتغير ب
فإف كؿ مستوي طاقة  الحالةالصمبة تكوف الذرات متقاربة كفاية مما يؤدي إلى تفاعميا مع بعضيا ،في ىذه 

 في الغلاؼ الخارجي ينقسـ عمى نفسو إلى عدة مستويات طاقية مكونا حزما طاقية متميزة تسمى

الطاقة ، نسمي عصابة التكافؤ آخر عصابة ممتمئة كميا بالإلكترونات نسمي عصابة التي تعقبيا  عصابات
 . مباشرة عصابة النقؿ ، و نسمي فاصؿ الطاقة الفجوة الطاقي

في المواد العازلة و نصؼ ناقمة عصابة التكافؤ تكوف مشغولة كميا بالإلكترونات ، بينما عصابة النقؿ  نجد
المواد العازلة و النصؼ الناقمة عف طريؽ فاطؿ الطاقة بينيما و التي  فيالتفريؽ ب مكننايتكوف فارغة و 

 تكوف أكبر في العوازؿ منيا في أنصاؼ النواقؿ.

في الفضاء المعكوس، لإيجاد المانع الطاقي   Kرات الطاقة للإلكتروف بدلالة شعاع الموجة نقوـ بدراسة تغي
الذي يمثؿ الفرؽ بيف القيمة الحدية العظمى لعصابة التكافؤ والقيمة الحدية الصغرى لعصابة النقؿ في نفس 

النقطة أو نقطتيف مختمفتيف لممركب 
2MgSiP .  

وفؽ  LDA المحسوبة في التقريب 2MgSiPيبيناف عصابة الطاقة لممركب (5.1)و  (1.1الشكل) 
  LDA، LDA- mBJ وذلؾ في تقريبات 2MgSiP خطوط عالية التناظر في منطقة بريميوف لممركب
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في  المحسوبة  2MgSiP نهًزكب  (:بنية عصابة الطاقة بدلالة شعاع الموجة5.1الشكل)
 LDA-mBJالتقريب

 نجد النتائج التالية:(5.1)، (1.1)حسب التمثيؿ البياني لعصابات الطاقة المبينة في الشكميف 

 LDA-mBJو أ LDAلديو خاصية نصؼ ناقؿ ميما كاف التقريب المستعمؿ 2MgSiPالمركبوجدنا أف 
 ((Γ - )وبانتقاؿ مباشر )مانع طاقي مباشر 

 موضحة في الجدوؿ أدناه:2MgSiPالمركبقيمة المانع الطاقي الموجودة في  

انًحسىبت فً  نهًزكببذلانت شؼاع انًىجت  ػصابت انطاقت بٍُت (: 4.4انشكم )

 LDA انخقزٌب

Γ X Γ Z P N Z X P
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 (eV)   المركب
حسابات 
 [7]أخرى

2MgSiP  
 LDA LDA-mBJ 

1.371  1 ,111 1.999 
 

انًزكب (: قًٍت انًاَغ انطاقً يٍ أجم 3.4نجذول )ا
2MgSiP ًانخقزٌب انًسخؼًمفLDA  وLDA-

mBJ 

 

 كثافة الحالات الالكترونية-1
لكترونية، قمنا بحساب كثافة الحالات الكمية و الجزئية لإصؿ بنية عصابات الطاقة اأجؿ معرفة أمف 

 .LDA-mBJ ٔ  LDA   يف وىما حيث استخدمنا لحسابيا تقريب2MgSiPلممركب 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 LDAفً انخقزٌب  كثافت انحانت نهًزكب:(6.4)نشكما
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َعذ   (7.4انشكم)و (6.4انشكم)نكصافح انحالاخ انكهٛح ٔانعضئٛح نهًشكة   انًثٍٛ فٙ  ٍٛحسة انرًصٛم انثٛاَٛ

 انُرائط انرانٛح

 .ٔظٕد شلاز يُاطق نعصاتح انركافؤ ٚفصم تُٛٓا فعٕج طاقٛحَلاحع 

 •  المنطقة الأولى بيف 10 , 9eV eV نلاحظ أف مساىمة السوي الطاقيS ذرة ملP  أكبر
 Siذرة لم Pمف مساىمة المستوي الطاقي 

  المنطقة الثانية بيف 8 , 5eV eV عصابة الطاقة  ناتجة عف تراكب المستوي الطاقيP ذرةلم
Si    في حيف مساىمة المستوي الطاقي 

   المنطقة الثالثة بيف 4 , feV E وي الطاقيتسمنلاحظ أف مساىمة الP  ةذر مل Si  أكبر مف
 . Sمف المدار P و   Mg مذرتيف ل Sمساىمة المستوي الطاقي

  بيفالرابعة المنطقة ,15fE eV  مساىمة المستوي الطافيP ذرة لمP  والمستويS ذرة لمP 
 تكوف أكبر
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 LDA-mBJ فً انخقزٌب  كثافت انحانت نهًزكب:(4.7)نشكما
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 :انخلاصت

 فٙ كثشٖ أًْٛح يٍ ذكرسثّ نًا ،َظشا انحاضش ٔقرُا فٙ كثشٖ أًْٛح انُٕاقم لأَصاف

 تذساسح اْرًايُا إطاس فٙ نزنك ،ٔ انرقُٛح الاسرخذاياخ فٙ خاصح ، انًعالاخ يخرهف

انخصائص نهًشكة  يٍ يعًٕعح
2MgSiPانخصائص نذساسح حساتٛح عًهٛاخ ترطثٛق قًُا 

 انذساسح أظشٚد ْزِ حٛس ، َظشٚا يعشفرٓا قصذ نٓزا انًشكةٔالإنكرشَٔٛح  انثُٕٛٚح

 تزنك يعرًذٍٚ DFT انكصافح دانٛح َظشٚح عهٗ ٚشذكض انز٘ (WIEN2K) تشَايط تاسرعًال

 نهخصائص  ٔصف إنٗ خلال رنك ذٕصهُا  ٔ، LDA    ٔLDA-mBJ  ذقشٚة عهٗ

 .DOS  انحالاخ كصافح ، انعصاتاخ تُٛح اسرُثاط يصم ، الإنكرشَٔٛح ٔ انثُٕٛٚح

 :انبنيٌيت الخظائض -

 . َظشٚح َرائط أٔ ساتقح حساتاخ يٍ قشٚثح انثُٕٛٚح انخصائص تئٚعاد انخاصح انُرائط كاَد  

 :الإنكترًَيت الخظائض - 

انًشكة ْٔٙانًذسٔسح  انعُٛح تأٌ ذؤكذ دساسرُا فٙ عهٛٓا انًحصم الإنكرشَٔٛح انُرائط 

2MgSiP  نذّٚ خاصٛح َصف َاقم يًٓا كاٌ انرقشٚة انًسرعًمLDA  ٔأLDA-mBJ 

 . ٔتاَرقال غٛش يثاشش يٍ خلال يا أظٓشذّ عصاتاخ انطاقح 
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 يهخص

.انٓذف ًشكةهن الانكرشَٔٛح انثُٕٛٚح، خصائصانتذساسح ا قًُ انعًم زاْ فٙ

 تُٛح انحالاخ، كصافح ،ٌانرٕاص شاتد يصم انفٛضٚائٛح انٕسائظ ٍي انرحقق ْٕ

 ٌٔانكًٕ خطٛا رضاٚذجانً انًسرٕٚح الأيٕاض طشٚقح ْٙ انًسرخذيح انطشٚقح.عصاتاخ

 ذقشٚة فٙ انكصافح دانٛح َظشٚح إطاس فٙ ْزا ٔ WIEN2K تشَايط فٙ انًذيعح انكايم

LDA    ٔLDA-mBJ. 

طشٚقح الأيٕاض انًسرٕٚح خطٛا ، DFT انكصافح َظشٚح ،أَصاف انُٕاقم  :يفخاحٍت ًاثهك

. 

 

Résumé 

Dans ce travail, nous avons étudié des propriétés structurales et électroniques 

du compose. 
 
L’objectif est de vérifier les paramètres physiques tels 

que paramètres du réseaux , la densité d'etats  et la structure des bandes. La 

méthode utilisée est la méthode d’onde plane  linéairement augmentée et la 

latence complète intégrée dans WIEN2K sous la théorie de la dalia de densité 

de l’approximation de LDA et LDA-mBJ. 

Mots clés: Semi-conducteur, la théorie densité  DFT, la méthode d’onde plate 

linéairement augmentée. 

 

Abstract 

In this work we studied the structural, electronic properties of the compound

 . The goal is to check physical media such as constant balance, 

density of cases, and structure  of bands. The method used is the linearly 

increased flat wave method and full latency integrated into WIEN2K under 

the density dalia theory of LDA and LDA-mBJ  approximation. 

Keywords: Semi-conductors, DFT theory, linearly increased flat wave 

method.  

 


