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  مقدمة عامة
  

 نآثير مدوراً مهماً في التطبيقات التكنولوجية ، بحيث طور هذا الدور في  تلعب فيزياء المواد

 تهاهميأوتتمثل  )VI- II( نصاف النواقلأ  والتقنيةالتكنولوجية  ذات الأهميةمن بين المواد .المجالات 

في  و . الأزرقالـلون  ليزر صماماتالكهروضوئية وال الصمامات الثنائيةفي صناعة   تسـتخدمعلى أنها

  .لخلايا الشمسية لالطبقات الرقيقة 

معظم  تطورت في )CdTe،CdSe،CdS( للموادفي السنوات الأخيرة الخصائص الضوئية الخطية 

فيزياء الحالة   الذري ،الجزيئي،:آالمجاللتطبيقاتها التقنية بحيث تدخل في مجالات مهمة الدراسات 

     .  ، البيوفيزياء، والتطبيقات الطبيةبينيةالتحريك الكيميائي، علم السطوح ال د، علم المواالصلبة ،

 ) Wurzite(لسداسيةاالموشورية  ىدراسة التحـول الطـوري للمرآبات السابقة من بنهذا العمل هدفه      

 )NaCl(بنـيـة آلوريد الصوديوم إلى منخفضالمتبلورة في ضغـط ) Zinc-blende(أوآبريتيد الزنك

   .لموجـودة فـي ضغـط عاليا

 )Wurzite(السداسية  الموشورية فض في بنيةـستقرا في ضغط المنخإ أآثر يكون  CdSبالنسبة لمرآب

  بنية  متماسكة ومستقرة هي بنية ليأخذ ا لضغط تأثير تحت و يتحول طورياً ]7، 6، 5، 4، 3، 1،2[

  ).NaCl(آلوريد الصوديوم

   في حين يتغير →Г Гيكون مباشراً )  Wurzite(لسداسية اي بنية الموشورية فالإلكتروني الانتقالنوع 

  ).NaCl(آلوريد الصوديومبنية  →X Lتحت تأثير الضغط ليصبح من النوع غير المباشر

السداسية الموشورية  ستقرا في ضغط المنخفـض في بنيةأآثر إ يكون CdSeلمرآــب   بالنسبة

)Wurzite(]1،2،3،4،5،6،7،8[متمـا سكة  بنية ليتبلور في الضغط تأثيرطوريا تحت  ول،ويتح  

  .)NaCl( آلوريد الصوديومومسـتـقرة هي بنية 

   في حين يتغير →Г Гيكون مباشراً )  Wurzite(لسداسية ا في بنية الموشوريةالإلكتروني الانتقالنوع 

  ).NaCl(آلوريد الصوديومبنية  →X Lتحت تأثير الضغط ليصبح من النوع غير المباشر
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-Zinc(آبريتيد الزنك ا في الضغـط المنخـفض فــي بنيةاستـقرًأآثر يكون  CdTe بالنسـبة لمرآـب 

blende(][1,3,5,4,9, 6، الصوديوم آلوريد   بنيةليأخذلضغط ا تأثيرويتحــول طوريا تحت  

)NaCl(.  آبريتيد الزنك  في بنية الإلكتروني الانتقالنوع)blende-Zinc  (اً يكون مباشرГ Г→ في 

  .)NaCl(فــي بنية ]X L→] 10،11حين يتغير تحت تأثير الضغط ليصبح من النوع غير المباشر

لموجة اطريقة  استخدمنالكترونية والضوئية لإ ا البنيوية ،ثـير الضغط  على الخصائصأ تلدراسة  و   

يسمى آمون خلية  أو ما) MT( والتي تكون مبنية على آمون  )FP-LAPW( االمستوية المتزايدة خطـيً

 وإلكترونات الحالة البينية شعاعيه  دالةالقلبية على شكل  الحالة إلكترونات دالة موجة الذي يأخذ،النحل

  .]12[موجة مستويةدالة آ

  . تكون قريبة من سرعة الضوءالإلكترونات سرعة  نيعتبر أ والذي ،  الحالة النسبيةذ التقريب دالةخأ مع 

  لحسا ب آمونحيث أنه ) (DFTالإلكترونيةلحسابات في إطار نظرية  دالية الكثافة وتم إجراء هذه ا

  : التالية التقريباترتـباط استـخدمنا إ – تـبا دل 

تقسيم في منطقة بريلوين والذي يجعل    آخر هذا التقريبيأخذ بحيث )LDA(  تـقـريب آـثافة الـموضع

    .]15-13[في تلك المنطقة ثابتةمن آثافة الإلكترونات 

 بعد إجراء آل التقسيمات على منطقة بريلوين  .GGA-EVوتقريب) GGA(لمـعـمماو تقريب التدرج 

   .]15،16[ية للكثافة الإلكترونيأخذ آثافة الإلكترونات آتدرج

يكون أحسن من تقريب ) LDA(البنيوية تـقـريب آـثافة الـموضع  بحيث وجد أنه لتحديد الخصائص

  يكون أ فضل) GGA( تقريب التدرج المـعـممالإلكترونيةصائص خأما لتحديد ال) AGG(التدرج المـعـمم

 لهدف تحسين نتائج تقريب التدرج GGA -VEفي  تقريب   و الضوئيةالإلكترونيةوتم حساب الخصائص 

 ).AGG(المـعـمم

  :خطة عملنا المقدمة في هذا البحث هي آما يلي 

عصابات الطاقة لمرآبات بنية  رة شاملة لمختلف طرق حساب  قدمنا نظ من هذا العملفي الفصل الأول   

  . أنصاف النواقل 
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) LDA(تـقـريب آـثافة الـموضع  :قريباتهاتب ،) (DFTة الكثافة يفي الفصل الثاني تناولنا نظرية  دال أما  

  . GAG-VEوتقريب ) GGA(و تقريب التدرج المـعـمم

  .  )FP-LAPW(لموجة المستوية المتزايدة خطـياا طريقة تفصيلي لوفي الفصل الثالث قمنا بعرض

 ...)البنيوية،الإلكترونية،الضوئية، الخصائص( عليها حصلتتناولنا مختلف النتائج الم الأخير الفصل أمافي

 الى بنية )Zinc-blende (آبريتيد الزنك )Wurzite(الموشورية السداسية للبنى ي الطور التحولودراسة

  .)NaCl(آلوريد الصوديوم

  . لمختلف النتائج المتحصل عليها  عامة وفي الأخير قدمنا خلاصة
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 Iالفصل 

 طرق حساب بنية عصابات الطاقة لمرآبات أنصاف النواقل  

I.1  للبلورةمعادلة شرودينغر  :  

 نظام  يوصف،الدراسات الكمية للنظام الكوانتي للبلورات منطلق آل شررودينغرهي عتبرمعادلةت

   :المتفاعلة بمعادلة شرودينغرالتالية )  الكترونات+ اتأيون(  الجسيمات

1.I)(       

ؤلف من الطاقة الحرآية لكل الجسيمات و طاقة التفاعل فيما بينها و عند يكون مُة  للجملالهميلتونيان الكلي

  :هاميلتونيان يكتبالخارجي الحقل ال غيابعند   ،  طاقة التفاعل مع الوسط الخارجيقتضاءلإا

  

2. I)(                                                         NNeNeeNe VVVTTH ++++=  

  :أين

( )i
i i

i
e mm

P
T ∇−== ∑ ∑ 22

22 h
 .  ة للالكتروناتيطاقة الحرآ  

( )∑ ∑ ∇−==
α

α
α

α

MM
PT N 22

22 h نويةلأة ليطاقة الحرآ. 

∑
≠ ⎟

⎟

⎠

⎞

⎜
⎜

⎝

⎛

−
=

iji j
ee rr

eV
,

2

0 2
1.

4
1

απε
 . إلكترون-طاقة تفاعل إلكترون 

. نواة-طاقة تفاعل إلكترون    ∑ −
−=

α απε ,

2

04
1

i i
eN Rr

ZeeV   

∑
−

=
βα βα

βα

πε ,

2

0 2
1

4
1

RR
ZZe

V NN نواة-طاقة تفاعل نواة .  

  . لكتروناتلإب خاصة   jو    iالمعاملات

   .نويةلأبا خاصةβ و  αالمعاملات 

ψψ EH =
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.نوية على الترتيبلألكترونات و الإآتل ا   mM ,  

.نويةلأشحنة ا   eZα    

 .     βα ; βα   المسافة بين النواتين  RR −  

 .     i αRri لكترونلإوا  α المسافة بين النواة  −    

  .    ji, ji  المسافة بين الالكترون  rr −  

2

2

2

2

2

2
2

zyxi ∂
∂

+
∂
∂

+
∂
∂

 .مؤثر لابلاس   ∇=

  . معادلة شرودينغر تكون مستقلة عن الزمن سكونالحالة  يف

  

. I)3(                                                                                      ( ) ( )RrERrH ,, ψψ =  

  

تمثل القيم الذاتية  E،  )نوية أ +لكترونات إ(الجسيمات دالة الموجة و تتعلق بكل مواقع  ψ مثلتبحيث 

  .الموافقة 

Nz تحوي  ذرة Nـادلة شرودينغر لـمع  )1(3  صبح لديناي 3 سم1   في z=14مادـ عن مثلاً. متغير+

 لذلك وضعت عدت تقريبات ،ودينغر بهذه الكيفية مستحيلة الحلن معادلة شرأ أي. ا  مجهول تقريب2410.2ً

  .لتبسيط هذه المعادلة نذآر منها

   .I2  الأديابتيكي تقريب)rOppenhaimeBorn _(.  

 بعين  يأخـذالذيو،نويةلكترونات عن الألإ فصل حرآة ايعتمد على التقريب هذا

قل بكثير من أ الإلكترون آتلة نأحيث بو آتل الأنوية ،  لاخـتلاف الكبير بين آتلة الالكترونات الاعتبارا

  . [17]النواةسرعة آبر بكثير من ألكترونات لإ سرعة انأآتلة النواة في حين 
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 افيمنوية لأ ا تفاعل حدو يؤخذ لكتروناتلإ امامأ  الطاقة الحرآية للنواة بحيث تعتبر ساآنة إهمالمعناه 

cteV.  ثابت أيبينها NN =0=NNT 

  : مؤلف من هاملتونيان الكتروني و هاملتونيان نووي على الشكل للجملة الهميلتونيان الكلي يصبحأي 

  

. I)4(                                                                                                                  eNN HVH +=  

 

5. I)(   

   .بهاميلتونيان الالكترونات eHسميوي

   :هي  اتللإلكترونمعادلة شرودينغر إذن 

  

6. I)(                                                              ( ) [ ] ( )RrVVTRrH eeNeeeee ,, ψψ ++=  

  

نستخدم تقريب آخر يسمى تقريب هذه المسألة الأخيرة لا يمكن حلها بالطرق الرياضية المعروفة لذلك 

  .فوك -هرتري

 I .  3.فوك- تقريب هارتري )( FockHartree −.  

  .I 3 . 1 هارتري  تقريب)Hartree(:  

في البداية و ذلك ) المنفرد (مستقل الالإلكترونوذج ـعلى نم ،] [Hartree18)(يعتمد تقريب 

 الكلية للجملة آجداء دوال الحالة لكل  تكتب دالة الموجةيأ.إلكترون -إلكترون لفاعـد تـ حبإهمال

  :الشكل على  لكتروناتلإا

7. I)(                                                                              . )(.....)(
1

2.1 i

N

i
i rrr ∏

=

Ψ=Ψ  

eNeeee VVTH ++=
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                                     :لكل حالة الكترونية آالتاليالطاقات الموافقة آمجموع  الكلية للجملة  الطاقةو

                          

8. I)(                                                                                                       ∑= iEE  

  

   :بحلكترون تصلإلذن معادلة شرودينغر إ

9. I)(                                                                                               ( ) ( )RrERrH ii ,, ψψ =  

  

هاميلتونيѧان  ال يѧصبح  إلكتѧرون  -إلكتѧرون  حѧد التفاعѧل   بإدخѧال  و ،لكترونات في حالة تفاعل دائѧم  لإ ا أنو بما   

  : على الشكل

 

10. I)(                             ∑ ∑ ∑
≠ −

+
−

−+∇−=
li jii jili

e
ie Rr

e
Rr

eZ
m

H
, ,

2

0

2

0

2
2

2
1

4
1

4
1

2 πεπε
h  

  

                                                                    ijH+            iH=eH  

  

11. I)(                                                                                                        e
n

e
n

e
ne EH ψψ =  

  

 

           : ـ بالكلية للجملةاقة طال تعطى و

12. I)(                                                                                                     
e
n

e
n

e
ne

e
n

n

H
E

ψψ

ψψ
=  

   : نجد حد التعامدإدخالعدب

  



  طرق حساب بنية الطاقة لمرآبات أنصاف النواقل              Iالفصل 

 8

13. I)(                                           ∑ ∑
−

+=
i

ji
ji

jiiiin rr
HE ψψψψ

πε
ψψ 1

2
1

4
1

0

  

  .  التغايرأ حسب مبدiΨ ـختيار آيفي للإقيمة المتوسطة للطاقة  اللمثهذه الحلول ت

رودينغر ة شل معاد فيإذن .أصغريه Eالذي يجعل من  قيمةوiΨختيارإ هو أحسن التغايرمبدأ  : ملاحظة

ون ـ الكم، زائدjUالشبكةون ـ  يخضع لكمjrوضع ـفي المjترونـلإلك ايصبح) Hartreeمعادلة(

  .أيبالنسبة لتبادل عنصرين تكون ضد تناظرية  دالة الموجة لنظام الفرميوناتو  ،الكولومبي

  

14.I)(                                        ( ) ( )..,.........,,,.........,,........,,,........., 2121 jKKj rrrrrrrr ψψ −=  

  

I  2. 3. فوك  -هارتري تقريب)FockHartree _(:  

 لنظѧام الالكترونѧات بحيѧث توجѧد     Spin  مبѧدأ ال خدإ وذالك بHartreeتقريب ، Fock [19]حسن 

N ! لوضع حتمالإ N على إلكترون Nموضع  Nrrr rrr ...,,........., 21.  

  :  هيةمكانيإول ألاً مث

 

15. I)(                                                                                 ( ) ( ) ( ) ( )NN rrrr ψψψψ ................332211  

  

 : هيةمكانيإثاني و

  

16. I)(                                                                             ( ) ( ) ( ) ( )NN rrrr ψψψψ ...................322311  

  .حد لنفس النوع  ! Nالتبديلات نحصل على  عند تطبيق آل

  ددـلتصبح بشكل مح) -(و (+)  بعين اللإعتبار الإشارتين الأخذدالة الموجة هي مجموع آل الحدود مع 
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  Slater  يدعى محدد

17. I)(                             )
( ) ( )

( ) ( )NNN

N

N

rr

rr

N
rrr

ψψ

ψψ
ψ

...............................

.................................

!
1,......,,(

1

111

21 =  

  

و المعامل    
!

1
N

  .   هو ثابت التعامد

 

  .من بين الصعوبات التي تصادف حساب بنية عصابات الطاقة هو تحديد الكمون داخل البلورة

  

4. I.   الطاقة لمرآبات أنصاف النواقلطرق حساب بنية عصابات:  

ية عصابات الطاقة نذآر ند عدة طرق نظرية لحساب ب على التقريبات السابقة ، توجعتمادبالا

  :منها

 I 1.4.  لكترون شديد الارتباطلإا طريقة)MBT ..:(  

 يصف -رتبة صفر -ريب لحساب بنية عصابات الطاقةـلنظري هوأول تقا، [20] ذا التقريبـه

تونيان ـدة من الشبكة البلورية الهاميلـرض سحابة إلكترونات لأي عقـلنف،  لذرة معزولةاتترونـحالة الإلك

بحيث نجد في هذه الطريقة أن مستويات الطاقة ودالة البلورة دوري على للجملة يكون الكلي 

لذرة موجودة في الشبكة atHيكتب هاميلتونيان ،الموجةالموافقة والكمون البلوري تكون من طبيعة ذرية

  : بـالبلورية

18. I)(                                                                                    ( )rV
m

H aa +∆−=
2

2h  
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)ن ـأي )RVa يمثل آمون الذرة aمن تعطىوجة ـم الذاتية و دوال المـ القي،  بالشبكة المعطاةة المرتبط 

  :اليةالتادلة شرودينغرـمع

 

19. I)(                                                                                                      ( ) ( )rErH aaaa ψψ =  

  

Ea: القيم الذاتية( هي طاقة الإلكترون ( . 

( )raψة فئ دالة الموجة المكا. 

  : لكتروناتلإلعادلة شرودينغر م حلنبحث عن

  

20. I)(                                                                                                                      ψψ EH =  

  

                                :حيث 

21. I)(                                                                                                            ( )rV
m

H +∆−=
2

2h  

 

22. I)(                                                                                                                 ( ) ( )RrVrV
rrr

+=  

 

) دالة الموجة )rψ الذريةدوال الموجةيمكن تشكيلها من )( nn Rr
rr

−ψ والتي تمثل دوال موجة الالكترونات 

     : n بالذرة الخاصة

  

23. I)(                                                                                                    ( ) ( )∑ −=
n

nnn RrCr
rrr ψψ  

  



  طرق حساب بنية الطاقة لمرآبات أنصاف النواقل              Iالفصل 

 11

)  عندما  طريقة إختيارهاnCالمعاملات  )rψ ُشرط إنسحاب بلوختحقق .  

 

 24. I)(                                                                                                    ( ) ( ) ( )rikrRr ψψ exp=+   

)                                           : نأ  بحيث  )ikrCn exp=  

  و                          

 25. I)(                                                                                           ( ) ( ) ( )∑ −=
n

aa RrikRr ψψ exp  

  

) نحسب الطاقةa ترونالإلك على اتإدخال تأثير باقي الذرعد ب )kEلإلكترون شديد الإرتباط اقريب ت ل

  :من معادلة شرودينغر التالية

26. I)(                                         ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )rkErrWRrV
m

rH
n

a ψψψ =⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+−+∆−= ∑2

2h  

)ين  أ )∑ −
a

aa RrVذرات  ال باقي  يمثل الكمون  الدوري الناتج عن.  

( )RW هيطاقة الإلكترونات وعبارة ،  التفاعل بين الذرات آمون يمثل:        

     

27. I)(                                                                                            ( )
( ) ( )

( ) ( )∫
∫

=
rdrr

rdrHr
kE

3*

3*

ψψ

ψψ
  

 

28. I)(                                               ( )
( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )∫

∫ ∑ ⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+−+∆−

=
rdrr

rdrrWRrV
m

r
kE n

a

3*

3
2

*

2

ψψ

ψψ h

  

     :نقوم بنشر التكامل لنحصل على 
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29. I)(                                                                                   ( ) ( ) ( )∑++=
p

Pa PAikRCEkE exp  

1.30. I)(                                                             ( ) ( ) ( ) ( )∫ ∑
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

−−=
≠

rdrrWRrVrC a
n

aa
3

0

* ψψ  

  

2.30. I)(                                               ( ) ( ) ( ) ( ) ( )∫ ∑ −⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+−=

≠

rdRrrWRrVrPA Pa
Pn

naa
3* ψψ  

  . الإلكترونات لأي ذرة خاضعة لتأثير الذرات الأخرىلطاقة هو القيمة المتوسطة Cحيث 

)( pAات طاقة تبادل الإلكترون.   

  

2.4. I  طريقة الإلكترون شبه الحر)...( MEFN: 

في تقريب الإلكترون شبه الحر يوضع تفاعل الإلكترون مع الحقل الدوري ضعيفا بالنسبة للطاقة 

بصورة ريب يعكس ـذا التقـه، [20]ل الشبكة يشبه إضطراب دوريـثيرحقأ  و ت،الحرآية للإلكترونات

  ).رتباط بالنواةلإضعيفة ا(ي أسطحية حالة الإلكترونات الجيدة 

         : ـيعطى الهاميلتونيان ب

         

31. I)(                                                                                                                ( )rVTH += 

      :  حد الإضطربات rV)(ثل يم

( ) ( )rWrV =  

) الطاقة ات علىتصحيحالبات تسمح بحساب ارـ نظرية الإضط )0Eةـدالة الموجو ( )0ψون رـظام الإلكتـ  لن

  : الشكلعلى تكون  ودالة الموجة طاقة الإلكترونات، الحر

  

32. I)(                                                                                   ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )kEkEkEkE 210 ++=  
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33. I)(                                                                                  ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )rrrr 210 ψψψψ ++=  

  :حرهيال لكترونلإلمعادلة شرودينغر 

  

34. I)(                                                                                        .( ) ( ) ( ) ( ) ( )rEr
m

000
2

2
ψψ =∆−

h  

      :تكون لإلكتروناتاٌفي التقريب الصفري طاقة

35. I)(                                                                                                              ( ) ( )
m
kkE

2

22
0 h

=  

                                  :   جةدالة الموو 

36. I)(                                                                                                  ( ) ( ) ( )ikrVrK exp210 −=ψ  

V: حجم البلورة.  

  .ي للإضطراب يجب معرفة العنصر المصفوفkE)(لحساب

37. I)(                                                                                                  ( ) ( ) ( ) ( )001
KK WkE ψψ=  

38. I)(                                                                                       ( ) ( )
( ) ( )

( ) ( )∑
≠′ ′

′

−
=

KK KK

KK

EE

W
kE 00

200

2
ψψ

  

  : يكون دوري يمكن وضعه على شكل سلسلة فورييه Wنولأ

  

39. I)(                                                                                     ( ) ( ) ( ) ( )∑==
G

iGrGVrWrV exp  

40. I)(                                                                                       ( ) ( ) ( )∫ −= rderVe
V

kE ikrikr 31 1 

( ) ( ) ( ) ( )∫ ∑=
G

rdikriGrGVikr
V

3expexpexp1                 
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41. I)(                                                                       ( ) ( ) ( ) ( )∑ ∫ ==
G

VrdiGrGV
V

kE 31 exp1 

       :  نحسب

42. I)(                                                                                               ( ) ( )00
KKKK WW ′′ = ψψ             

43. I)(                                               ( ) ( ) ( ) ( )∫ ∑ ′=′
G

KK rdrkiiGrGVikr
V

W 3expexpexp1   

44. I)(                                                                                     ( ) ( )∑ ∫ +−′
′ =

G

GkKi
KK rdeGV

V
W 31  

                           ( )∑ +′′ =
G

GKKKK GVW ,δ  

45. I)(                                                                         
GKK

GKK
rrr

rrr

+′≠

+′=                  
( )

⎩
⎨
⎧

=′ 0
GV

W KK  

  

) أول تقريبفي  ) ( ) VkE    .Kالطاقة الكمنة لا يعتمد على  متوسط 1=

 : ثانيال تقريبالما في أ

   46. I)(                                                                                ( )
( ) ( ) ( )∑

−−
= ′

K

KK

GkEkE
W

kE rr
0)0(

2
)2(  

  : التالي الشكل على دالة الموجه تكونو 

47. I)(                                                                      ( ) ( ) ( )
( ) ( )

( ) ( )
( ) ( )∑

′≠ ′

′

−
+=

KK
K

KK

KK r
EE

V
rr 0

00

00
0 ψ

ψψ
ψψ  

  

48. I)(                                                          ( ) ( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )∑ +−−
+=

G
GKK r

GkErE
GVrr 0

00
0 ψψψ  
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)عندما  ) ( ) ( ) ( )GkEkE
rrr

−≠  لا kE)(ة ـة يكون مهمل و طيف الطاقـ   التصحيح المتعلق بالطاق00

)عندما  .اآثيرًيتغير ) ( ) ( ) ( )GkEkE
rrr

−= سمى عصابة ممنوعة ت ويظهر ما  طيف الطاقة يتغير بقوةفان  00

) عرضها  )GV2المسموحة تفصل بين عصابتي الطاقة  التي أي،عند حدود منطقة بريلوين.  

 يمكن استخدامها لحساب بنية العصابات لكن هي تمثل الحالة الحدية للبنية TBM وNFEMطريقة

  .الإلكترونية للحالة الصلبة 

I  3 .4.  الطريقة الخلوية:      

،وذلك  [21]زايتس -فيغنز محاولة لحساب بنية العصابات الطاقة قدمت من طرف أولي ـه

  .لاقة بلوخ ع علىدعتمالإبا

49. I)(                                                                                    )()exp()( rikrRr Ψ=+Ψ  

حقق شروط يت خلية أولية آيفية بحيث  يمكن تعميمه على أيأساسيةحلول معادلة شرودينغر داخل خلية 

  :بلوخ التالية

50. I)(                                                                                            ( ) ( ) ( )Rrikrr
rr

+−= ψψ exp  

51. I)(                                                                  ( ) ( ) ( ) ( ) ( )RrRrnRkirrn
rrrrrrrrrr

+∇+−−=∇ ψψ exp  

             ( )rU                 ( )rV                  Rr
rr

+           rr                                  

rRو rr
  .تحدد نقطتين على مساحة الخلية +

N
r

  .شعاع الناظم على المساحة 

 -فيغنزـ ل داخل الخلية الأولية rV)(و تعويض الكمون الدوري ـريب لهذه الطريقة هـأول تق

 - فيغنزيقع في مرآز خلية ون ـأيناتج عن كمون ـيمكن اختياره آ والذي  .RU)(دوري  بكمونزايتس

  : الشكل التاليتأخذحلول معادلة شرودينغر  ،همال مشارآة الأيونات الأخرىإ وزايتس

52. I)(                                                                                                  .( ) ( ) ( )rYr llmlm χϕθψ ,=     

  .هرمونية آرويةتكون  lmYأين 
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( )rl
rχة  الدالة الشعاعية التي تحقق المعادلة التفاضلية التالي:    

 I).53(                                            ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) 01
2

2'2" 2

2

2 =⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛ +
−−++ r

r
ll

m
rVEmr

r
r lll χχχ h

h
  

)خطية الترتيبات الن  أمعناه )rlm
rψ  معادلة شرودينغر ل تكون حل يضاأ.  

54. I)(                                                                                        ( ) ( ) ( )∑=
ml

Ellmlm rYAEr
,

,,. χϕθψ  

ي ـ التي تستعمل فlmA معادلاتجملةعطي ذه الأخيرة تُـ ه،لة يجب أن تخضع للشروط الحدوديةهذه المعاد

 ُ ويات ـاب المستـة الخلايا في حسـير لطريقـيق الشهـالتطب،دد النظام ـدام محـ بإعkE)(حساب الطاقة

  . زايتس - فيغنزفكافؤ للصوديوم من طرـصابة التـاقوية لعـالط

  

4.4. I    ج المستويةامولاطريقة ا:  

   ل سلسلة فورييهـل آمون دوري و يكتب على شكـورة بشكـ للبلRV)(كمونالعطى ذه الطريقة يُـفي ه

[19].  

  

55. I)(                                                                                              

  : أيضاًدالة الموجة تكون دالة دورية

  

56. I)(                                                                                                   ( ) ( ) ( )∑=
K

kCikrr expψ  

   : تق معادلة شرودينغر نظام المعادلايجب أن تحق 

57. I)(                                                                                ( ) ( ) ( ) ( ) ( )rkErrVr
m

ψψψ =+∆
−
2

2h  

  

( ) ( ) ( )∑=
G

rGiGVrV rrrr exp
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  :نجد ل 3drو نكامل على ikreرب في ونض )I .57 (في )I .56 ( و(I .55)نعوض

  

58. I)(                                                      ( ) ( ) ( ) ( ) ( )∑ ′=−′+′′−
G

KCkEGVGKCKKC
m

rrh 2
2

2
  

)(نظام المعادلات  'kC يسمح بحساب )(kE بحيث تكون المعاملات   )(RVمعلومة .  

I  5.4.    طريقة الموجة المستوية المتزايدة)Apw(:  

  0Rه قطر نصف تتكون من قلب آرويات الجسم الصلب ذر مكونات تعطيApwطريقة في 

  . ]20[ )يؤخذ معدوم( آمونها ثابت بينيةكمون آروي و منطقة ل خضعت

).( آمون  الكمون يسمينوع  TM)   ـ  يعرف بالذي) خلية النحل:  

  

59.I)(                                                          
0

0

rRr

rRr

>−

<−
                                   ( ) ( )

( )⎪⎩

⎪
⎨
⎧

=

−
=

00rU

RrU
rV r

rr
r   

  

) تمثل بحيث سلتررضت هذه الطريقة من طرف عُ )rK
rψلأمواج المستوية في ا لعدد منته من ب  تراآ

  :قة القلب و دالة الموجة الذرية في منطبينيةالمنطقة ال

60. I)(                                         
0

0

rRr

rRr

>−

<−
         

( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )⎪
⎪
⎩

⎪⎪
⎨

⎧

Φ=Φ−+∆Φ−

Φ=∆Φ−

rErRrUr
m

rEr
m

kkk

kk

rrh

h

2

2
2

2

  

  : ـلكترونات  تمثل بلإدالة  الموجة  ل

 

61. I)(                                                          ( ) ( ) ( ) ( ) ( )∑ −+−=
n

n
a
nK ArrriKrArrr ψθθφ rrrr

00 exp    

  : Apw)(يقة في طر تعرف دالة الموجة
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62. I)(                                                                                                  
0

0

rr
rr

<
>

        ( )
⎩
⎨
⎧

=−
0
1

0rr rrθ  

  

 اآب خطي للتوابعودينغر للبلورات بترمعادلة شرل  الأآثر صحةحلال تحاول تقريب Apw)(طريقةن إ

)(Apwالآتية لمعادلةفي ا الممثلة و :  

63. I)(                                                                                                      ( ) ( )∑ +=
K

KkKk rCr rr φψ  

Kتحسب ةالطاقو .، حيث أن المجموع يتم على آل أشعة الشبكة المعكوسة ةلمعكوس اة شعاع الشبك 

  .  التغايرأ مبدخدام ستبإ

64. I)(                                                                    ( )
( ) ( ) ( )

( )∫

∫ ⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
+∇

=
drr

drrrVr
m

rE
2

222

2
][ r

rrrh

r

ψ

ψψ
ψ    

  

)    أنمع  ) ( )∑ −=
R

RrUrV
rrr.  

)..( في حساب بنية عصابات المعادن APW)(طريقة ستخدمت أ ZnZrFe ماتيسمن طرف )Mothis(.  

 

I 6.4..  طريقة)KKR (:  

).(عطى آمونة يُـة السابقـقيل الطرـمث TM [20] ، و قاعدة التكامل لمعادلة شرودينغر .  

65. I)(                     

 

  . على  آل الفضاء يجرىالتكاملحيث أن 

)'(RV آمونيمثل ).( TM.  بحيث أن)( rrGE   : تساوي−′

)()()()( )( rrVrrGdrr kkEk ′′′−= ∫ ψψ
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66. I)(              

   : أين

67. I)(                                                                   
0
0

<
>

E
E

                      
⎪⎩

⎪
⎨
⎧

−
=

2

2

)(2

2

h

h

Emi

mE
K  

                                             : التالي لتكاملدالة الموجة تحقق ا  0R  آرة نصف قطرهافي 

68.I)(              0),()()(,(
00

0)(.000)(. =
⎥
⎥
⎦

⎤

⎢
⎢
⎣

⎡
′′

∂
∂′′−′′

∂
∂′′Ω′∫

== rr
kEK

rr
kEk rrg

r
rr

r
rrgd ϕθθϕϕθψϕθψϕθθϕ  

  ينأ

69. I)(    

  :هيحلول معادلة شرودينغر و

70. I)(                                                                                              ( ) ( ) ( )∑=
lm

llmlm rYAr χϕθψ ,r  

)وضـعـن )rrψيـكامل و نضرب فـ في الت*
lmYو نكامل على  ϕθddلـ على آ).( lm نحـصل على سـلسلـةل  

 . KE)(الطاقة و نعدم المحدد لنجد K و Eـ معادلات خطية تتعلق ب

  

7.4. I المستوية المتعامدةالأمواج طريقة )OPW( :  

ة ـيق تقريب دوال الموجـث لاحظ عند تطبـحي، ةـذه الطريقـ ه ، Hering([22](  هرينغ عرض

 للإلكترونات الهزاز السريع الاعتبار لأنها لا تأخذ بعين ،جيدةليست حلول التوية ـ مس دوال موجةإلى

  .) OPW(  المستوية المتعامدة الموجةة دالعرفنهنا ،القلبية

       

71. I)(                                                                                      ∑ Φ+=
c

c
kck rbikrr )()exp()(ψ  

C المنطقة القلبيةب  خاصة.   

rr
errG

rriK

E ′−
−

=′−
′−

π4
)(

∑ −′−=′−
R

EEk ikRRrrGrrg )exp()()(.
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    .المنطقة القلبيةمستويات  على آل يتم ∑ المجموع

c
kΦة عموما تمثل الدوال الذري.  

   . من مستويات القلب  مستوىآل  على cΨ  يحسب من تعامد cbالثابت 

  

72.I)(                                                                                                               ∫ =Φ 0)(
*

rdr k
c
k ψ  

بات خطية ـ آترتيرـ شرودينغمعادلة نختار حلول،)APW(آما في طريقةق شروط بلوخ ـ  تحقkψدالة ـال

  .لموجة مستوية متعامدة

 

73. I)(                                                                                                      ( ) ( )rCr Kk
K

Kk
rr

,ψ∑=Ψ  

المعاملات 
kC  و الطاقة)(kEتحسب من مبدأ التغاير . 

 

8.4. I طريقة)PK .(:  

 همبدأ هذ ، ضطراباتلإاي تعتمد على نظرية ـوه،  ]23[ن طرف آين ـدمت مهذه الطريقة قُ

 حل بالتقريب لهذه إيجاد، يمكن  0Kل معادلة شرودينغر للحالة  نعرف حنناض أبفر :آالتاليالطريقة 

  .الحالة المعطاة

  :دالة الموجة

74. I)(                                                      

  : أنمع

75. I)(                                                                                          )()( RrUrU nknk +=  

nkψتحقق معادلة شرودينغر :  

)()exp()( rUiKrr nknk =ψ
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76. I)(                                                                       )()()()(
2

2

rKErrV
m

P
nknk ψψ =⎥

⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+  

   :)(I .77بعد الحساب نجد

)()exp()()()()(
22

2
2

)exp()()exp(
2

2222

rUikrkErrVrU
m

p
m
k

m
kikrrUikr

m
p

nknknknk =+⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
++= ψhh

  

  :عادلة على الشكل يمكن  آتابة هذه الم

78. I)(                                                   )()()(
2

)(
2

222

rUkErU
m

p
m
kprV

m
k

nknk =+++
hh

  

  0k في حالة معينة nبما أننا نعرف الحل لكل العصابات 

79. I)(                                                                     
00

)()(
2

)(2
2

2

nknk UrErU
m

rmV
m

p
=

⎭
⎬
⎫+

⎩
⎨
⎧

  

  :نضع 

80. I)(                                                                                                )(
2

2

0 rV
m

pH +=  

  :ذن إ

81. I)(                                                                                     )()()(
00 rUkErUH nknk =  

  :نجد ) I .80(في) (I .80بتعويض 

82. I)(                                                           )(
2

)()(
22

0 rU
m
kkErU

m
kpH nknk ⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−=⎟

⎠
⎞

⎜
⎝
⎛ +

hh
  

mنعتبر الجزء 
kph

  .0kلحالة لضطراب إ آ

  : التصحيحات لإيجادضطرابات لإة ايمن الضروري استعمال نظر

  

83. I)(                                                                                   ( )
00

)(1
nknk U

m
kpUkE h

=  
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84. I)(                                                                            ( )

2

00

2

)()(
)( 00∑

≠′ ′−
=

nn nn

nknk

kEkE

UkpU
kE

h
  

  

  : الطاقة بالشكلوتكتب

  

85. I)(                                                              ( ) ( ) ( ) )()(
2

)()( 21
22

0 kEkE
m
kkEkE +++=

h
  

 

9.4. I.  الكمون الكاذبطريقة) PotentielPseudo −( :  

ذرية للطبقات ـالة الـاء دراسته للحـنـ أث1934 في ) Fermi(رميف رفـن طـ الطريقة م هذهقدمت

ي حساب مستويات الطاقة الطريقة ف ) Hellman( هيلماندم ـستخإ  ذلك بسنواتبعد،   [20]لرقيقةا

داد ـمتإي ـن طريقة الكمون الكاذب هإ،  خواص أنصاف النواقل 1950للألكانات، وفي سنة 

 دوالآمجموع عطي   تkΨُ    الدالة)OPW(مثل طريقة ،التكافؤلكترونات إالذي يأخذ ) OPW(لطريقة

 للحالات الذرية المشغولة قلبياالموجة 
c
kΦ.  

  

86. I)(                    

  

c القلبيةتحالاال  يمكن أن تكون معامدة مع آل Ψدالة الموجة 
kΦ  .  

  

87. I)(                                                                                                               0=ΨΦ k
v
k  

88. I)(                                                                               ∑ ΦΦΦ−Φ=Ψ⇒
c

c
k

v
k

c
k

v
kk        

∑ Φ+Φ=Ψ
c

c
kc

v
kk b
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  .:معادلة شرودينغر  تحقق kΨحيث      

  

89. I)(                                                                                                                   kkk EH Ψ=Ψ  

 

  :  نحصل على) I.88(في ) I.87(بتعويض

  

90. I)(                                                                                    ∑ Ψ=ΦΦΦ−Φ
c

kk
c
k

v
k

c
k

v
k EHH  

 

 :  نعرفيضاأ

  

91. I)(                                                                                                                    c
k

c
k

c
k EH Φ=Φ  

 

 : ذنإ 

  

92. I)(                                  ∑ ∑ ⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
ΦΦΦ−+Φ=Ψ=ΦΦΦ−Φ

c c

c
k

v
k

c
k

v
kkkk

c
k

v
k

c
k

c
k

v
k EEEH  

93. I)(                                                                        ( )∑ Φ=ΦΦΦ−+Φ
c

v
kk

c
k

v
k

c
k

c
kk

v
k EEEH   

 : أن مع

  

94. I)(                                                                                    ( )∑ ΦΦΦ−=Φ
c

c
k

v
k

c
k

c
kk

v
kR EEV  

 : تاليال آ بشكل مختصر)I.92 (المعادلة نكتب إذن
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95. I)(                                                                                                         ( ) v
kk

c
kR EVH Φ=Φ+  

96. I)(                                                                                              v
kk

v
kRe EVV

m
p

Φ=Φ⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
++

2

2

  

Rcp VVV += pm ضعيفةالتي تكون.  

cVآمون الجذب للقلب السالب .  

RVآمون التدافع الموجب .    
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 IIالفصل 

   الكثافةظرية داليةن

 II.1. مقدمة:  

 دالѧة  ، آمѧون  : العناصѧر  ختيѧار ا تم الترآيѧز علѧى    يѧ حѧساب بنيѧة عѧصابات الطاقѧة         في مختلف  طѧرق      

 ،شѧكل دالѧة الموجѧة     ،   فѧي آتابѧة آѧل المѧؤثرات          ستخدمنѧ فيمѧا يلѧي      . Ε لحساب الطاقة الكليѧة للنظѧام        .الموجة

),,(لإحداثيات ل  آدالهتكون  و التي ،rρ)( عنصر الكثافة الالكترونيةΕلطاقة لحساب اكمونال zyx .  

  : لنظام الإلكترونات بالشكلΕ الكلية الطاقة تكتبأي 

  

)II.1(                                                                                                )(ρΕ=Ε  

  

II.2. فارمي- توماسنظرية )FermiTomas .(:  

ا الطاقة الكلية لغاز الإلكترونات اللامتجانسة آدالة لكثافة ـ صاغ فارمي -توماس 1927في

.   على منطقة بريلوين عنصريةتقسيمات  عدةبإجراءو ذلك  ،]13[الإلكترونات المعروفة لغاز متجانس

  . ثابتة في آل منطقة من المناطق المقسمة الكثافة الإلكترونيةتعتبر آخر تقسيم  عندحيث

  : على الشكلEتكتب الطاقة الكلية للنظام ذن إ

  

)II.2(                                                                                  [ ]drri )(ρε∫=Ε  

  

  :  ـ بآثافة غاز متجانس تعطى 

)II.3(                                                                           2
3

3
2

22 )
2

(
3

1
f

e

h
m

Ε=
π

ρ  
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  :الطاقة الحرآية لغاز متجانس هي 

)II.4(                                                                                         fΕ=Τ ρ5
3  

  

 :  نجد)II.3( و)II.4(  من

)II.5(                                          3
2

2

2

2
3

)3(
2

πρ

h
m e

f =Ε3   و
5

3
22

2

)3(
25

3 ρπ
em

h
=Τ  

  : هي  فارمي-توماسالطاقة الحرآية ل

  

)II.6(                                                      dr
m
hdr

e
FF ∫∫ =Τ⇒Τ=Τ ΤΤ

5
32

2

)3(
25

3 ρπ  

  

 الإلكترونات رتباطا عتبارلااأخذ بعين ريب موضعي لكثافة الإلكترونات لا ي هي تق فارمي-توماسظرية ن 

  :  الشكل التاليتأخذ  فارمي-توماس الطاقة الكلية لنظام الالكترونات في تقريب إذن،

  

)II.7(                   ∫∫∫ −
++=Ε '

'

'
3

5
3

22
2 )()(

2
1)()()3(

25
3 drdr

rr
rrdrrrVdr

m
h

e
TF

ρρρρπ  

  

  :  بعض التحسينات لهذه النظريةأجريتآما  

  : ) Dirac ( ديراك من طرفالمقترح فعل التبادل -أولا

  

)II.8(                                                                              drC xTFTFD ∫−Ε=Ε 3
4

ρ    

  :)Wigner(فيغنز المقترح من طرف رتباطلإافعل  -اثانيً



 نظرية دالية الكثافة                                                                                            IIالفصل 

 27 
 

 )II.9(                                                                            [ ]
3

1

3
4

079.0

056.0

ρ

ρρ
+

−=Ε c  

  .لكتروناتلإلكثافة ا هو تقريب موضعي  فارمي-توماس ن تقريب أ آرنعود لنذ 

   II.3 .نهآو - هوهنبارغنظرية )KohnHohenberg − ( :            

آمون ( في آمون خارجية المتفاعللكترناتلإ ا الكلية للنظام أخذ الطاقة   ]14[ ين الأخيرين هذ

)(لكترونات لإالكثافة هو دالية وحيدة ) نويةلأا rρ  بحيث:  

  

)II.10(                                                                                          )( ρΕ=Ε  

  

وآل  .ثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالضبطـتعطي الحد الأدنى هي آيث قاما ببرهان أن الكثافة التيُ ـح

  : آالتاليكتروناتلإل هي دالية لكثافة االأساسية ةخصائص الحال

 

)II.11(                                                                                   )()( 0 ρρ Ε=Ε Min  

  

  ـ بةعبر عن دالية الطاقيبحيثُ 

  
  
)II.12(                                                                                 〉ΨΨ〈=Ε H)( ρ 

       

                      

  :بحيث

)II.13(                                                                       Ψ+Ψ= UTF kH )(. ρ  

  

drrrVF extkH )()()(. ρρ ∫+=
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UTين أ  .لكترونات على الترتيب لإ آمون تفاعل والطاقة الحرآية ل,

  : نجدهرتري  تقريب دامخستاب

  

)II.14(                                         )( ρG+  '

'

'

.
)()(2

2
1)( drdr

rr
rrF KH ∫∫ −

=
ρρρ  

  

طاقة تفاعل اعل الحقيقية و ـد الفرق بين طاقة التفـ زائ لكتروناتلإلية ـ تمثل الطاقة الحرآρG)( حيث

   .هرتري

  .HKF الأدنىة الحد ـي آثافـ ه الأساسيةلحالة  ان آثافةأ ونه آ-هوهنبارغثبت أآما 

II.4 .شام -نهآو معادلة ) ShamKohn .(:  

 دامـاستخѧ ع ـ الجسيمات مافةـوع آثممجترونات آـافة الإلكـآثا ـآتب ]15،25[شام-ونهآ 1965ي ـف

   : ـب الشحنة  تواجدالحتما تعطى آثافة ،بحيث الحالة الأساسية   طاقة دأ التغاير للحصول علىـمب

  

)II.15(                                                                            )()()( * rrr ii ΨΨ∑=ρ  

)(  للالكتروناتدالية الطاقة الكلية ρeΕ  و )(. ρFHΕـ تعطى ب  فوك-هرتري  طاقة:  

)II.16(                                                                                          VTe +=Ε  

)II.17(                                                                                 )(0. xHFH VVT ++=Ε  

  

  . ية للجسيمات في حالة التفاعل الطاقة الحرآTحيث

V  إلكترون_إلكترون آون التفاعل.  

HV   هرتريآمون.   
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0T  الطاقة الحرآية للإلكترونات الحرة.  

 xV   ـب  يعرف والذي آمون تبادل الإلكترونات  :Hx VVV −=.  

 cV 0 : ـ ب  يعرفوالذي  آمون ارتباط الإلكتروناتTTVc −=.   

kHFذن الدالية إ   :  هي .

)II.18(                                                                            00. TTVTF KH −++= 

          )(0 CxH VVVT +++=                     

cxxc VVV  .  ارتباط- هو  آمون تبادل=+

  :أي دالية الطاقة الكلية هي

  

)II.19(                                                          )()()( 0 ρρρ extxcH VVVT +++=Ε  

   : هي شام-ونهآ معادلة  

  

)II.20(                                                  )()())()()(( rrrVrVrVT iiixcHei φεφ =+++                  

  

II.5 .  شام-نهآو  معادلةحلول  :  

ها استخدامو ترتب حسب  DFT)(ترآز مختلف طرق حساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا على 

LAPWFPالطريقة ، ]28[   شام-ونهآ  الكمون و مداراتلكثافة،ل  .  شام-ونهآ مدارات تعتمد على−

  :هيدالة الموجة الأساسية أن  إذ

 

)II.21(                                                                             )()( rCr ii αα φ∑=Ψ  

  .دالة الموجةل معاملات النشر هي αiCن أ بحيث 
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الممثلة في  المعادلات الأساسية بطريقة الدورات التكرارية جب حل  يαiCالمعاملات حساب لعمليا 

            :صغريهأالنظام  طاقة بحيث تؤخذ )1(الشكل

   : هي شام-ونهآادلة  معحلول 

)II.22(                                                                                     0)( =− ii COH ε  

Hشام-ونهآ هميلتونيان .  

  . مصفوفة التغطية 0
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   الكثافةدالية ط لنظريةمخط : 01شكل
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II.6 .تقريب كثافة الموضع)( LDA:  

     موضعيا متجانسباعتبارهمتجانس  لاال  الإلكترونات لنظامو تقريب ــ هقريب آثافة الموضعت

  :  ـب رتباطإ-، بحيث تعطى طاقة تبادل ]13-15[

  

)II.23(                                                                   3))(()()( drrr xc
LDA
xc ρερρ ∫=Ε  

  

                                                            : ـب ارتباط-تكتب طاقة تبادلSpin)( سبين مبدأباستخدام و

  

)II.24(                                      3))(),(()(),( drrrr xc
LSDA
xc ↓↑=↓↑Ε ∫ ρρερρρ  

  

  . قسمينإلىتقسم رتباط إ -بادلطاقة ت أنالعلم مع 

  

)II.25(                                                                           )()()( ρερερε cxxc +=  

  

   : طاقة تبادل هي
s

x r
4582.0−=ε 1  و الذرية الوحدات ستخداماب  و ذلك

3

)34( −= srπρ .  

    : هيرتباطإقة طا
8.7

44.0
+

−
=

s
c r

ε  .                           

   :أي الجمع على آل المدارات المشغولة تـميآثافة الإلكترونات  ولحساب 

)II.26(                                                                           )()()( * rrr ii ΨΨ∑=ρ  
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II. 7 . تقريب التدرج المعمم )GGA (:  

)(لكتروناتلإا تغير آثافة تبارـالاعين ـأخذت بع احاليً مدـالمستخLDA)(اتـتصحيح rρبرـع  

   ترجمتهايدـنع LDA)( قريب آثافة الموضع المحصل عليها في تنتيجةال أني  أ ،rρ∇  [15])(ج ردـت

   .GGA)(  في تقريب التدرج المعمم نشور تايلورـملآسلسلة 

  : التالي الشكلتأخذفي تقريب التدرج المعمم  رتباطإ - طاقة تبادل: إذن

  

)II.27(                                    ∫ ↓∇↑∇↓↑=↓↑Ε 3),,,())(),(( drfrrGGA
xc ρρρρρρ  

 

)(rρ∇لكترونيةلإ يعبر عن تد رج الكثافة ا.   

  

II. 8 . تقريبEVGGA −:  

)(آثافة الموضعمن المعلوم أن تقريبات  LDA و تقريب التدرج المعمم)GGA ( المانع تعطي قيمة 

آثافة الموضع و تقريب التدرج المعمم لديهما تقريبات  أنإلى راجع ريبية وذلك الطاقي أقل من القيم التج

 ) vosko و engle.( إرتباط - تبادلكمونحقيقية لالللحصول على صيغة شكل بسيط بحيث لا يكفي 

- تبادلة لكمون  من أجل إيجاد أفضل صيغ)GGA( من هذا العجز قاما بإيجاد صيغة جديدة لدالية انطلاقا

EVGGA على طاقة التبادل أقل نسمي هذا التقريب الاعتمادإرتباط أين يكون فيها   والذي يعطي −

  على العكس في إرتباط -آمون تبادلوالخصائص الأخرى التي تتعلق أساساً بدقة للمانع الطاقي  قيم جيدة

لهذا المعامل تكون النتائج بعيدة عن القيم لأولى  والمشتقة االانضغاطيةحساب ثابت الشبكة معامل 

  .]16[التجريبية
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  IIIالفصل 

   خطياالمتزايدةج المستوية اموطريقة الأ

III.1.  مقدمة : 

 قاموAPW)(طريقة لتحسينالطريقة و هي أساسا  هذه،]27،12[)Andersen(أندرسون عرض

).( آمـون أنحيث، بتطبيقها)Slater(ترلس TM )يكـون على الشكـل  )لخلية النح:   

 

                    

  

)III.1(                                                      

            

 

 

  

  

 

  

  

  

  

  

  

).( آمون شكل :02شكل TM 

 

⎪
⎩

⎪
⎨

⎧

Ω=
∑

∑ +

α

α
φ

RrrYrUA

RreC
r

lml
lm

lm

G

rKGi
G

p

f

)()(

1

)(
)(

2
1

Rα 

الإقحاميةالمنطقة   

MTالكرة 
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  . شرودينغر داخل الكرة معادلةل حلول شعاعية  . أولاً-

  .موجة مستوية في المنطقة الإقحامية . اثانيً-

)(أنفي حين  rU الذي يكتبلشعاعيا هي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغر للجزء  : 

 

)III.2(                                                       0)()()1(
2

2

2 =
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

Ε−+
+

+− rrUrV
r
ll

dr
d

ll 

 

αR آرة  يمثل نصف قطر ).( TM.  

)(RV  كمون ال يمثل.  

lEالطاقة الخطية .  

، بيةـقلال يةـت الذاتالاـحالل ـدة لكـامـتكون مع )III.2(ي ـرفة فـاعية المعـدالة الشعــالن أين ــفي ح

).(رة ـ الكحـسطعلى   rφ)( الدالةريةاستمرا ولضـمان TM ُشر المعاملات ـنـتlmA  المعاملات بدلالة

GC نحصل علىة الجبريات بعد الحساب، المستوية في المنطقة الإقحاميةلأمواجالخاصة با : 

  

)III.3(                                                   )()(
)(

4 *

2
1 gKYRgKjC

RU

iA lml
G

G

ll

l

lm ++
Ω

= ∑ α
π

  

 III . 2.   مبدأ طريقةLAPWFP −:  

LAPWFPفي طريقة  ).(آرة   لـداخالدالة الأساسية  − TM  ترتيبات خطية تكون على شكل 

)()( ،  [28]للدالة الشعاعية  rYrU lml شتقاقتمتاز با و)()( rYrU lml
  . بالنسبة للطاقة&
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)III.4(                                               
{ }⎪

⎩

⎪
⎨

⎧

+
Ω=

∑
∑ +

α

α
φ

RrrYrUBrUA

RreC
r

lmllml
lm

lm

G

rKGi
G

p&

f

)()()(

1

)(
)(

2
1  

)()(، و الدالةApw)(طريقة  الدالةعرف مثل تُ lUالدالة rYrU lml
                    :التاليلشرط  خضع  ت &

     

)III.5(                                                          )()()()1(
2

2

2 rrUrUrrV
r
ll

dr
d

lll =
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

Ε−+
+

+− &  

  

).(على سطح آرة  ستمراريةلاا   مضمونة lU و &lU والفي الحالة اللانسبية الد TMي  أ             

تصبح دالة أساسية للطريقة  sLAPWذن الدالة إ. لخارجا  في مع الموجة المستويةستمراريةلاا

LAPWFP  تكون الموجة sLAPW  لها نفس طبيعة الدالة &lUالمكافئة للدالة  lmBأين المعاملات −

لما  sAPWدالة ـتعتمد على ال sLAPWدالة ـل الكرة الـداخ ،المستوية الوحيدة في المنطقة الإقحامية

ناه أن ـ معsAPW ن دالة شعاعيةتج أحسـيبات الخطية تنـالترت. Eابة الطاقة ـليلا عن عصـق lEلف ـتخت

   : بالشكلlE تنشر على الدالة المشتقة و الطاقة أن  يمكن lUالدالة 

  

)III.6(                                     ))((0),()(),(),( 2
.

lllll EErEUEErEUrEU −+−+=    

  

0)(2أين lEE   .ل الخطأ الرباعي الطاقوي  يمث−

LAPWFPطريقةإذن  ).( دالة الموجة على سطح آرة استمرار تضمن − TM.  
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 III. 3 . الخطيةاتدور الطاق 
lE:  

).(رة ـآ على سطح  بية بدقة متناهيةـان لأي حالة قلـ  معامدت&lU  وlUالدوال TM]29[ ،   لكن 

نأخذ  أخرى ومن جهة، lالحالات القلبية موافقة لنفس القيمة  تكونعندماافية ـآست ـليهذه الشروط 

  الدوالإذن،Apwريقةـطال معالج في غير فهو ، مع حالة التكافؤقلبيةالات نصف الـالخلط بين الح خطر

LAPWFPي حالة قلبية في طريقة لأعامد م يرـغال لطاقةيق لـ دقاختيارزم ـيل −
lE . في أحسن حـل  

  ر ممكن لكرةـ، و يخـتار أآبر نصف قط قطـدارات الموضع فـر على مـ النشباستخدامون ـالة يكـذه الحـه

).( TMالخطيةاقاتـتلف الطـب ملاحظة أن مخـ مع أنه يج 
lEتقلة عن ـ يجب أن تعرف على أنها مس

  .ها البعضـبعض

III. 4 . ال الشعاعيةوبنية الد:  

LAPWFPالدوال الأساسية لطريقة   التي  و، [28] قة الإقحاميةـتكون موجة مستوية في المنط −

).(ل آرةـكل دالة شعاعية داخـعلى ش هي نشر TM،يكون قاقـاشتها ـ الدوال الأساسية لأنت شرط ـ تح 

).(رةـمستمر على سطح آ TMفبنية الدوال الأساسية للطريقة LAPWFP    :  تصبح تحدد بـ−

rU)( دوال شعاعية-أولا    l بالنسبة للطاقةة  مشتقلها )(rU&.   

lmlm المعاملات  -ثانيا    ab في القطع روط الحدودية من أجل إجراء الحساب ـق الشيقـتحل  فيـتك   ,

 خارج الموجات المستوية   maxG تمثيل القطع المغلقو ل ، maxL العزم الزاوي ذـخأ وCutOff المغلق

).( رةـالك TM  من أجل نصف قطر الكرة αR.  

LAPWFPقة ـتقارب في طريـ لضمان ال CutOff نختار القطع المغلق استراتجيا - − .  

III.5.  ال الشعاعية اللانسبيةوالد :  

rU)(لدوال الشعاعية ايةـالحالة اللانسبفي  l 28[تاليةـالحلول معادلة شرودينغر  تكون[   .   
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)III.7(                                                          0)()()1(
2

2

2 =
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

Ε−+
+

+− rrUrV
r
ll

dr
d

ll   

             

)(أين RV كرةو الكمون الكروي لـه).( TM0يـ ف=L  ، lEروط ـالش ةـ الطاقة الخطية الموافق

)0(0الحدودية   =lrUًاللإشتقاق بالنسبة للطاقة ا مطبقة   حالي ،
lEهو :  

)III.8(                                                   )()()()1( .

2

2

2 rrUrUrrV
r
ll

dr
d

lll =
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

Ε−+
+

+− &  

  

).(رة ـآ ي ـننة فـية تصبح مقـالحلول الشعاع TM:  

)III.9(                                                                                             1)(2

0

2 =∫ drrUr l

Rα

                        

  : لـمتجانسة على شك ل متجانس للمعادلة لاـ هو حlUأنحيث 

  

)III.10(                                                                                         llll UUEUh =−
..

      

                                         

.    ا متعامدتانتقـتها تكونومش  lU    الدالةأن تضحنين يـ شروط التقستخداماب

)III.11(                                                                                                0)()(
.

0

2 =∫ drrUrUr l

R

l

α

  

   .   تكون مقننة&lUو الدالة 

)III.12(                                                                                        drrUrN
R

ll )(
0

.
22∫≡

α

  

 :   يمكن تعويضها بالمعادلة التالية−LAPWFP في طريقة التقنينشروط 

)III.13(                                                 1))()()()((2 =′−′ αααααααα RURURURUR l
&&     
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                         : أن  مع 

)III.14(                                                                             
r

rEU
rEU l

∂
∂

≡′ ),('
),(α               

)III.15(                                                                                    
E

rEU
rEU l

l ∂
∂

≡
),(

),(&         

III.6 . ال الشعاعية النسبيةوالد :  

ية اللانسبية الى دالة ـصحح الدالة الشعاعرعة الضوء تُـ من سالإلكترونة ـ سرع تقـتربعندما

).(رة ـآل ـن داخباي الحسـدخل فـية تـيرات النسبـالتأث أنبحيث  ،شعاعية نسبية TMفي المنطقة همل و ت 

 ]29[   راك المكافئةـ في معادلة دي)II.7 (و )II.6( أساسا بتعويض ـعتمدالتغيرات النسبية ت.الإقحامية

)III.15(.ي ـف لاهمإمون آروي و ـ الكذـخة ديراك مع أـلحل معادل] 32-29[دة علماءـعرض ـا تعنيًـتق

  . و إدراجه فيما بعد مدار- سبين  فعليرـ تأثالبداية

  :ـهاميلتونيان ديراك يعطى ب

  

)III.16(                                                                     )()1( 2 rVmcpCH D +−+= βα   

                                       

βα  :اليتـوفي الـ الشكل المصفتأخذ ,

                                 ⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
−

=
10

01
β                                ⎥

⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
=

0
0
σ

σ
α             

ψراكـيان ديـتونـي لهاملـ الشعاع الذاتDH يكتبو  :  

)III.17(                                                                                                                         ⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
Ψ

χ
φ

  

   .رةـ الصغيالمرآبة χ و ،دالة الموجيةـى المرآبة الكبيرة للتدع φ: حيث

  :  تصبحمعادلة شرودينغر إذن



  ج المستوية المتزايدة خطيا اموطريقة الأ                                                   IIIالفصل 

 40

  

)III.18(                                                                                     φεχσ )()( Vpc −=  

)III.19(                                                                                   χεφσ )2()( 2mcVpc +−=  

  :ينتج  )III.19(و )III.18(من المعادلتين

)III.20(                                                      εφφφσεσ =+
−

+ − Vp
mc

Vp
m

)()
2

1)((
2
1 1

2 

  :ريبـ التقباستخدام

  

)III.21(                                                                                        2
1

2 2
1)

2
1(

mc
V

mc
V −

−≈
−

+ − εε
  

      : العلاقة مع

 

)III.22(                                                                                   ViVppV ∇−= h  

  :تجـين

)III.23(                                                                        [ ]pippV ,)())(( ∇+∇=∇ σσσσ                 

  :φ الدالةقـادلة تفاضلية تحقــ على معنحصلود لـنع

  

)III.24(                      [ ] εφφσφφε
=∇+∇∇−⎥

⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
−

−
− pV

cm
V
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V

m
p
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V ,(

4
)(

42
)

2
1( 22

2

22
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2

hh
  

  :في حالة الكمون يقبل تناظر آروي

  

  

)III.25(  
εφφ =⎥
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  :  هي (MT)آرة  حلول معادلة ديراك داخل  Spin دالة ذاتية للعزملما يكون الحد الأخير 
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  : الآتية   تحقق المعادلة الشعاعيةkg وkfالدوالفي حين ان 
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III.7. ات الكمونتحديد: 

ѧѧѧѧسـمالكѧѧѧѧـون المѧѧѧѧي مѧѧѧѧعادلة ـتخدم فShK. شѧѧѧѧـتيѧѧѧѧى حѧѧѧѧـمل علѧѧѧѧإ-ادلـد تبѧѧѧѧـرتѧѧѧѧون ـباط و حѧѧѧѧد الكم

)الكولبي )rVc، هرتريون  ـموع آم ـمون الكولمبي هو مج   ـد الك ـح ( )[ ]rVH،  نواةـون ال ـم و آ ( )rV c  ـذيѧال 

 : )ةويـترونات و أنـإلك(حن ـثافة الشـن من آـة بواسـادلـن معـب مـيحس

)III.29(                                                                                                    ( ) ( )rrVc πρ42 =∇                   

echPseudoطريقة الحل تسمى. بكة المعكوسةـقط ممكن في فضاء الشـعادلة يكون وفـهذه الم كاملـت arg_ 

 :  و تترآز على ملاحظتين ]33[ 

  .رةـل الكـعة جدا داخـحامية و سريـطقة الإقـطئ في المنـثافة الشحنة مستمرة حيث تتغير ببـآ-أولا 

بالشحنة الإقحامية و متعددة الشحن داخل لق مرة ـامية متعـقة الإقحـطـمبي في المنـمون الكولـ الك-ثانيا 

  الكرة
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  : يهـشر آسلسلة فوريـنتحن ـثافة الشـ آحاميةـقة الإقـالمنطي ـف

 

)III.30(                                                                                           ( ) ( )∑=
G

iGreGr ρρ  

  

  

III.8  .  تحسين طريقة)( LAPWFP −:  

ل على عصابة الطاقة بدقة بجوار الطاقة الخطية هو الحصو−LAPWFP الهدف من طريقة

lE]27[ ، الطاقةاختيار يكفي )المرآبات ( الموادلفي آ lEهذا المشكل .إلى جوار مرآز العصابة

هذا المشكل و تم حل . الات التكافؤح بين الحالات القلبية و التي تكون  في الحالات النصف قلبيةأساسي

 :بطريقتين

  . نوافذ الطاقة المضاعفةاستعمال -

 . النشر على مدار الموضعاستخدام -

III.8. 1 . نوافذ الطاقة المضاعفة :   

 إلىوي ـيف الطاقـسيم الطـلبية هي تقـشكل الحالات نصف القـتعملة لمعالجة مـنية الجد مسـالتق

ين ـفصل بـئة و ذلك للـحالة المكافللذة ـ أي نافباختيارلج هذه المسألة اتع . lEاقة ـنوافذ و التي تكافئ الط

 .ية  ـصف قلبـحالات التكافؤ و الن
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 مثال للنوافذ للحالة نصف القلبية: 03شكل

  

 

III.2.8 . يةـ الموضعاتمدارالشر على ـالن:  

نب ـجـ لكي نتيرات مدار الموضع أساساـون على تغـيك  −LAPWFPقة ـي طريـالنشر ف

  دةـخدام عـاست

ين ـتين شعاعيتين المكافئة لطاقتـ خطية للدال]36-34[ترتيبات  ماءـ العلاقترح ذلكـول.ةـذ للطاقـنواف

  : دوالـذه الـة لهـقاق بالنسبة للطاقـتين و الإشتـمختلف

)III.31(                                   ( ) ( ) ( )[ ] ( )rYErUCErUBErUA lmlllmlllmlllmlm ,2,1,1 ,,, ++= &φ  

lmlmlmأين المعاملات   CBA    .   لها نفس الطبيعة للمعاملات,,

III.9.  مدار _دراسة فعل سبين) OrbitSpin −( :   

ابات  و ـية العصـاب بنـهم في حسـ و هو م،ب النسبيـقريـي التـمهمل ف −OrbitSpinد ـح

  .المغناطيسيةينات ـوي العناصر الثقيلة أو العيـ تحيد الت ترونية للمواـلكص الإـالخصائ

OrbitSpinوفةـعناصر مصف   : ها من التاليـداخل الكرة يمكن حساب −
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*

σσ
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  . جزء الكمون الكرويVو  lUهو الجزء المهم للدالة الشعاعية lPن ــ أي
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  IIIالفصل 

   خطياالمتزايدةج المستوية اموطريقة الأ

III.1.  مقدمة : 

 قاموAPW)(طريقة لتحسينالطريقة و هي أساسا  هذه،]27،12[)Andersen(أندرسون عرض

).( آمـون أنحيث، بتطبيقها)Slater(ترلس TM )يكـون على الشكـل  )لخلية النح:   

 

                    

  

)III.1(                                                      

            

 

 

  

  

 

  

  

  

  

  

  

).( آمون شكل :02شكل TM 

 

⎪
⎩

⎪
⎨

⎧
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∑

∑ +
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RrrYrUA

RreC
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lml
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rKGi
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f

)()(
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Rα 

الإقحاميةالمنطقة   

MTالكرة 
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  . شرودينغر داخل الكرة معادلةل حلول شعاعية  . أولاً-

  .موجة مستوية في المنطقة الإقحامية . اثانيً-

)(أنفي حين  rU الذي يكتبلشعاعيا هي الحلول المنتظمة لمعادلة شرودينغر للجزء  : 

 

)III.2(                                                       0)()()1(
2

2

2 =
⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧

Ε−+
+

+− rrUrV
r
ll

dr
d

ll 

 

αR آرة  يمثل نصف قطر ).( TM.  

)(RV  كمون ال يمثل.  

lEالطاقة الخطية .  

، بيةـقلال يةـت الذاتالاـحالل ـدة لكـامـتكون مع )III.2(ي ـرفة فـاعية المعـدالة الشعــالن أين ــفي ح

).(رة ـ الكحـسطعلى   rφ)( الدالةريةاستمرا ولضـمان TM ُشر المعاملات ـنـتlmA  المعاملات بدلالة

GC نحصل علىة الجبريات بعد الحساب، المستوية في المنطقة الإقحاميةلأمواجالخاصة با : 

  

)III.3(                                                   )()(
)(

4 *

2
1 gKYRgKjC

RU

iA lml
G

G

ll

l

lm ++
Ω

= ∑ α
π

  

 III . 2.   مبدأ طريقةLAPWFP −:  

LAPWFPفي طريقة  ).(آرة   لـداخالدالة الأساسية  − TM  ترتيبات خطية تكون على شكل 

)()( ،  [28]للدالة الشعاعية  rYrU lml شتقاقتمتاز با و)()( rYrU lml
  . بالنسبة للطاقة&
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)()(، و الدالةApw)(طريقة  الدالةعرف مثل تُ lUالدالة rYrU lml
                    :التاليلشرط  خضع  ت &
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⎭
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⎫
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⎨
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).(على سطح آرة  ستمراريةلاا   مضمونة lU و &lU والفي الحالة اللانسبية الد TMي  أ             

تصبح دالة أساسية للطريقة  sLAPWذن الدالة إ. لخارجا  في مع الموجة المستويةستمراريةلاا

LAPWFP  تكون الموجة sLAPW  لها نفس طبيعة الدالة &lUالمكافئة للدالة  lmBأين المعاملات −

لما  sAPWدالة ـتعتمد على ال sLAPWدالة ـل الكرة الـداخ ،المستوية الوحيدة في المنطقة الإقحامية

ناه أن ـ معsAPW ن دالة شعاعيةتج أحسـيبات الخطية تنـالترت. Eابة الطاقة ـليلا عن عصـق lEلف ـتخت

   : بالشكلlE تنشر على الدالة المشتقة و الطاقة أن  يمكن lUالدالة 

  

)III.6(                                     ))((0),()(),(),( 2
.

lllll EErEUEErEUrEU −+−+=    

  

0)(2أين lEE   .ل الخطأ الرباعي الطاقوي  يمث−

LAPWFPطريقةإذن  ).( دالة الموجة على سطح آرة استمرار تضمن − TM.  
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 III. 3 . الخطيةاتدور الطاق 
lE:  

).(رة ـآ على سطح  بية بدقة متناهيةـان لأي حالة قلـ  معامدت&lU  وlUالدوال TM]29[ ،   لكن 

نأخذ  أخرى ومن جهة، lالحالات القلبية موافقة لنفس القيمة  تكونعندماافية ـآست ـليهذه الشروط 

  الدوالإذن،Apwريقةـطال معالج في غير فهو ، مع حالة التكافؤقلبيةالات نصف الـالخلط بين الح خطر

LAPWFPي حالة قلبية في طريقة لأعامد م يرـغال لطاقةيق لـ دقاختيارزم ـيل −
lE . في أحسن حـل  

  ر ممكن لكرةـ، و يخـتار أآبر نصف قط قطـدارات الموضع فـر على مـ النشباستخدامون ـالة يكـذه الحـه

).( TMالخطيةاقاتـتلف الطـب ملاحظة أن مخـ مع أنه يج 
lEتقلة عن ـ يجب أن تعرف على أنها مس

  .ها البعضـبعض

III. 4 . ال الشعاعيةوبنية الد:  

LAPWFPالدوال الأساسية لطريقة   التي  و، [28] قة الإقحاميةـتكون موجة مستوية في المنط −

).(ل آرةـكل دالة شعاعية داخـعلى ش هي نشر TM،يكون قاقـاشتها ـ الدوال الأساسية لأنت شرط ـ تح 

).(رةـمستمر على سطح آ TMفبنية الدوال الأساسية للطريقة LAPWFP    :  تصبح تحدد بـ−

rU)( دوال شعاعية-أولا    l بالنسبة للطاقةة  مشتقلها )(rU&.   

lmlm المعاملات  -ثانيا    ab في القطع روط الحدودية من أجل إجراء الحساب ـق الشيقـتحل  فيـتك   ,

 خارج الموجات المستوية   maxG تمثيل القطع المغلقو ل ، maxL العزم الزاوي ذـخأ وCutOff المغلق

).( رةـالك TM  من أجل نصف قطر الكرة αR.  

LAPWFPقة ـتقارب في طريـ لضمان ال CutOff نختار القطع المغلق استراتجيا - − .  

III.5.  ال الشعاعية اللانسبيةوالد :  

rU)(لدوال الشعاعية ايةـالحالة اللانسبفي  l 28[تاليةـالحلول معادلة شرودينغر  تكون[   .   
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)(أين RV كرةو الكمون الكروي لـه).( TM0يـ ف=L  ، lEروط ـالش ةـ الطاقة الخطية الموافق

)0(0الحدودية   =lrUًاللإشتقاق بالنسبة للطاقة ا مطبقة   حالي ،
lEهو :  

)III.8(                                                   )()()()1( .
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2 rrUrUrrV
r
ll

dr
d

lll =
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⎬
⎫
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).(رة ـآ ي ـننة فـية تصبح مقـالحلول الشعاع TM:  

)III.9(                                                                                             1)(2

0

2 =∫ drrUr l

Rα

                        

  : لـمتجانسة على شك ل متجانس للمعادلة لاـ هو حlUأنحيث 

  

)III.10(                                                                                         llll UUEUh =−
..

      

                                         

.    ا متعامدتانتقـتها تكونومش  lU    الدالةأن تضحنين يـ شروط التقستخداماب

)III.11(                                                                                                0)()(
.

0

2 =∫ drrUrUr l

R

l

α

  

   .   تكون مقننة&lUو الدالة 

)III.12(                                                                                        drrUrN
R

ll )(
0

.
22∫≡

α

  

 :   يمكن تعويضها بالمعادلة التالية−LAPWFP في طريقة التقنينشروط 

)III.13(                                                 1))()()()((2 =′−′ αααααααα RURURURUR l
&&     
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                         : أن  مع 
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)III.15(                                                                                    
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rEU
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III.6 . ال الشعاعية النسبيةوالد :  

ية اللانسبية الى دالة ـصحح الدالة الشعاعرعة الضوء تُـ من سالإلكترونة ـ سرع تقـتربعندما

).(رة ـآل ـن داخباي الحسـدخل فـية تـيرات النسبـالتأث أنبحيث  ،شعاعية نسبية TMفي المنطقة همل و ت 

 ]29[   راك المكافئةـ في معادلة دي)II.7 (و )II.6( أساسا بتعويض ـعتمدالتغيرات النسبية ت.الإقحامية

)III.15(.ي ـف لاهمإمون آروي و ـ الكذـخة ديراك مع أـلحل معادل] 32-29[دة علماءـعرض ـا تعنيًـتق

  . و إدراجه فيما بعد مدار- سبين  فعليرـ تأثالبداية

  :ـهاميلتونيان ديراك يعطى ب

  

)III.16(                                                                     )()1( 2 rVmcpCH D +−+= βα   

                                       

βα  :اليتـوفي الـ الشكل المصفتأخذ ,
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ψراكـيان ديـتونـي لهاملـ الشعاع الذاتDH يكتبو  :  
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   .رةـ الصغيالمرآبة χ و ،دالة الموجيةـى المرآبة الكبيرة للتدع φ: حيث

  :  تصبحمعادلة شرودينغر إذن
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)III.18(                                                                                     φεχσ )()( Vpc −=  

)III.19(                                                                                   χεφσ )2()( 2mcVpc +−=  

  :ينتج  )III.19(و )III.18(من المعادلتين
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  :ريبـ التقباستخدام
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      : العلاقة مع

 

)III.22(                                                                                   ViVppV ∇−= h  

  :تجـين

)III.23(                                                                        [ ]pippV ,)())(( ∇+∇=∇ σσσσ                 

  :φ الدالةقـادلة تفاضلية تحقــ على معنحصلود لـنع
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  :في حالة الكمون يقبل تناظر آروي
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  :  هي (MT)آرة  حلول معادلة ديراك داخل  Spin دالة ذاتية للعزملما يكون الحد الأخير 
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  : الآتية   تحقق المعادلة الشعاعيةkg وkfالدوالفي حين ان 
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III.7. ات الكمونتحديد: 

ѧѧѧѧسـمالكѧѧѧѧـون المѧѧѧѧي مѧѧѧѧعادلة ـتخدم فShK. شѧѧѧѧـتيѧѧѧѧى حѧѧѧѧـمل علѧѧѧѧإ-ادلـد تبѧѧѧѧـرتѧѧѧѧون ـباط و حѧѧѧѧد الكم

)الكولبي )rVc، هرتريون  ـموع آم ـمون الكولمبي هو مج   ـد الك ـح ( )[ ]rVH،  نواةـون ال ـم و آ ( )rV c  ـذيѧال 

 : )ةويـترونات و أنـإلك(حن ـثافة الشـن من آـة بواسـادلـن معـب مـيحس

)III.29(                                                                                                    ( ) ( )rrVc πρ42 =∇                   

echPseudoطريقة الحل تسمى. بكة المعكوسةـقط ممكن في فضاء الشـعادلة يكون وفـهذه الم كاملـت arg_ 

 :  و تترآز على ملاحظتين ]33[ 

  .رةـل الكـعة جدا داخـحامية و سريـطقة الإقـطئ في المنـثافة الشحنة مستمرة حيث تتغير ببـآ-أولا 

بالشحنة الإقحامية و متعددة الشحن داخل لق مرة ـامية متعـقة الإقحـطـمبي في المنـمون الكولـ الك-ثانيا 

  الكرة
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  : يهـشر آسلسلة فوريـنتحن ـثافة الشـ آحاميةـقة الإقـالمنطي ـف

 

)III.30(                                                                                           ( ) ( )∑=
G

iGreGr ρρ  

  

  

III.8  .  تحسين طريقة)( LAPWFP −:  

ل على عصابة الطاقة بدقة بجوار الطاقة الخطية هو الحصو−LAPWFP الهدف من طريقة

lE]27[ ، الطاقةاختيار يكفي )المرآبات ( الموادلفي آ lEهذا المشكل .إلى جوار مرآز العصابة

هذا المشكل و تم حل . الات التكافؤح بين الحالات القلبية و التي تكون  في الحالات النصف قلبيةأساسي

 :بطريقتين

  . نوافذ الطاقة المضاعفةاستعمال -

 . النشر على مدار الموضعاستخدام -

III.8. 1 . نوافذ الطاقة المضاعفة :   

 إلىوي ـيف الطاقـسيم الطـلبية هي تقـشكل الحالات نصف القـتعملة لمعالجة مـنية الجد مسـالتق

ين ـفصل بـئة و ذلك للـحالة المكافللذة ـ أي نافباختيارلج هذه المسألة اتع . lEاقة ـنوافذ و التي تكافئ الط

 .ية  ـصف قلبـحالات التكافؤ و الن
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 مثال للنوافذ للحالة نصف القلبية: 03شكل

  

 

III.2.8 . يةـ الموضعاتمدارالشر على ـالن:  

نب ـجـ لكي نتيرات مدار الموضع أساساـون على تغـيك  −LAPWFPقة ـي طريـالنشر ف

  دةـخدام عـاست

ين ـتين شعاعيتين المكافئة لطاقتـ خطية للدال]36-34[ترتيبات  ماءـ العلاقترح ذلكـول.ةـذ للطاقـنواف

  : دوالـذه الـة لهـقاق بالنسبة للطاقـتين و الإشتـمختلف

)III.31(                                   ( ) ( ) ( )[ ] ( )rYErUCErUBErUA lmlllmlllmlllmlm ,2,1,1 ,,, ++= &φ  

lmlmlmأين المعاملات   CBA    .   لها نفس الطبيعة للمعاملات,,

III.9.  مدار _دراسة فعل سبين) OrbitSpin −( :   

ابات  و ـية العصـاب بنـهم في حسـ و هو م،ب النسبيـقريـي التـمهمل ف −OrbitSpinد ـح

  .المغناطيسيةينات ـوي العناصر الثقيلة أو العيـ تحيد الت ترونية للمواـلكص الإـالخصائ

OrbitSpinوفةـعناصر مصف   : ها من التاليـداخل الكرة يمكن حساب −
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  . جزء الكمون الكرويVو  lUهو الجزء المهم للدالة الشعاعية lPن ــ أي
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  Wien2K بنية برنامج ).4(الشكل
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 IVالفصل 

 

   النتائج و المناقشة

1.IV .  مقدمة: 

تطورت في معظم ) CdTe،CdSe،CdS( في السنوات الأخيرة الخصائص الضوئية الخطية للمواد

الذري ،الجزيئي، فيزياء الحالة : الدراسات لتطبيقاتها التقنية بحيث تدخل في مجالات مهمة آالمجال

 . علم السطوح المتداخلة، البيوفيزياء، والتطبيقات الطبيةالصلبة ، علم المواد، التحريك الكيميائي، 

......)  ا لبنـيوية ، الالكــترونية و ا لضوئـية(لخصائــــــص فــي هـــذا ا لعمل تــم تحــد يد ا    

 ودراسة ا لتــــــحول ا  )(NaClالصوديومآلوريد فــي بنية     CdTe ،CdSe ، CdS  للــمرآـبات

إلى بنية  (Zinc-blende) أو آبريتيد الزنك(Wurzite) السداسية لموشوريةالـبنى  ا لطــوري من

  .تأثير الضغط   تحت)NaCl(الصوديوم آلوريد 

لكترونية والضوئية استخدمنا طريقة الموجة لإلدراسة  تأثـير الضغط  على الخصائص البنيوية ، ا

أو ما يسمى آمون خلية ) MT( على آمون والتي تكون مبنية ) FP-LAPW( المستوية المتزايدة خطـيًا

النحل، الذي يأخذ دالة موجة إلكترونات الحالة القلبية على شكل دالة شعاعيه وإلكترونات الحالة البينية 

 )(DFT وتم إجراء هذه الحسابات في إطار نظرية  دالية الكثافة الإلكترونية  .آدالة موجة مستوية

  : إرتـباط استـخدمنا التقريبات التالية –لحسا ب آمون تـبا دل  أنه  حيث ،  wien2kالمدمجة في برنامج 

بحيث يأخذ هذا التقريب آخر تقسيم في منطقة بريلوين والذي يجعل  ) LDA( تـقـريب آـثافة الـموضع 

 . GGA-EVوتقريب) GGA(و تقريب التدرج المـعـمم  .من آثافة الإلكترونات ثابتة في تلك المنطقة

  . التقسيمات على منطقة بريلوين يأخذ آثافة الإلكترونات آتدرج للكثافة الإلكترونية بعد إجراء آل

).(خـذ التقـريب النسبي لـدالة الـموجة داخل آرة أآـما  TM مـع اخـذ بعـين الاعـتبار العزم ، 

10max    الزاوي =L. 
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SSeTeCd  كيميائيةيعطى التوزيع الالكتروني للعناصر ال   :على الشكل ,,,

    .  1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 4s2 3d10 4p6 5s2 4d10: هــو لكترونيلإا لتوزيع ا Cd لــنسبة لعنصربا

      . 1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 4s2 3d10 4p6 5s2 4d10 5p4 :    هـولكترونيلإا لتوزيع ا Teعــنصر و 

    .   1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 4s2 3d10 4p6 5s2 4d10 5p4  .  هــو ونيا لتوزيع الالكتر Teــنصرو ع

 .    1s2 2s2 2p6 3s2 3p6 4s2 3d10 4p4 هــوا لتوزيع الالكتروني فSe عــنصر أما

  .   41s2 2s2 2p6 3s2 3p  فهـو   لتوزيع الالكترونيا   Sعنصر أما

).( آرة أقطار ف أنصا ختياراوتم  TMآثافة الموضع وتـقريب التـدرج المعمم  في تـقـريب. لكـل عـينة

  :على الشـكل الـتالي 

2.1(u.a) ،2.3(u.a)، 2.5(u.a)للعــــنا صر S، Se، Teمـا فعـــنصـر أالــترتيب  علىCd فكــــانت 

(u.a)2.2فــــي مرآـب  CdSو (u.a)2.4 في آـل من مرآبي CdSeو  CdTe .    تباريخا نتقاءاوتـــم 

).(للـــــنقاط الـخاصة   maxKRmt ،)( intpoKآثافة الموضع و التدرج   وذلك حسب آل من تـــقـريبي

الــتد رج   تـــقــريبفي Self Consistent.  Kpoint) (المعمم  وذلك باستخدام الحسا ب ا لذاتي

  .على التوالي  CdTe ،CdSe ، CdS باتللــمرآـ 1000،1000،900آانــت ) GGA(الـمعـمم

Kpoint آثافة الموضع تـــقــريبفي )LDA(  للــمرآـبات 1000،1000،800آانـــت CdTe،CdSe ،

CdSعلى التوالي .  

Rmt*Kmax الــتد رج المعــمــم  تقريب في)GGA ( و فــي تـقـريب آـثـافة الـموضع)LDA( 

 .على التوالي CdTe،CdSe،CdS  :للمرآبات  9 ،9.5 ،9.5هي

.2.IV الخصاص البنيوية:   

CdsCdSeCdTe آدالة  لثابت  ا لشبكة  للمرآبات الأساسيةلقد تم حساب طاقا ت الحالة        : في تقريبي..

  ) .1( وفي تقريب التدرج المعمم ، والممثلة في الجدول رقم تقريب آثافة الموضع
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)(ـــت الشبكة البلورية  آانت نتائج ثابCdSبالنسبة لمرآــــب  oAa في تقـــــــريب التـدرج المعمم  وفي 

بالنسبة     ءي، و نفس الش] 3،9،39[تقـريب آـثافـة المـوضع  جيـدة ، مـقــارنة مـع الحسـا با ت النظرية 

βـغاطية ض الان لمعـاملالأولى والمشتقة βـغـاطية ضلنتـائج  معامل الان ′.  

)(  نتـائـج ثـابت ا لشبكة ا لبـلورية CdTe و  مرآـــب  CdSeأمـا بالنسبة لمرآـــب   oAaومـعامــل   

   مـنأحسنـي تقريب آثـافة الموضع  فβ'غـاطيـة ضنلإ لمعامـل االأولى ، والمشتـقـة βـغاطـــية ضنلإا

  لذلك]  3،9[والنــظرية  ] 35ـ33[تقـريب التـدرج ا لمعـمم  بالمـقـارنة  مـع  الـنتائج الحـسـابية 

 . من تقريب التدرج المعمم أحسن البنيوية تقريب آثافة الموضع الخصائصلتحديد 

 
'β    β    )( oAa  

  

النتائج 
لنـظريةا

آثافة 
 الموضع
(LDA) 

  الـتدرج
 المعمم

(GGA) 

النتائج 
 لنـظريةا

آثافة 
 الموضع
(LDA)

  الـتدرج
 المعمم

(GGA)

النتائج 
 لنـظريةا

آثافة 
 الموضع
(LDA) 

  الـتدرج
 المعمم

(GGA) 
 

 4.4876* 4.4194*  63.2454* 46.8764*  5.9385* 6.1346* 

3.74[6] 4.2246[3]  55[39] 66.40[3]  5.801[39] 5.92 [3]  

5.1[34]   72.8[35]  
 
 

5.932 [36] 5.9366[29]  

   69[37]   5.932[37] 
 
 

 

CdTe

 4.7239* 4.3923* 59.1[39] 78.5006* 60.7058*  
 

5.5717* 5.7473*  

 4.0065[9]   84.96   [9]   
 

5.5762[3]  

       
 

5.71[9]  

      5.646[39]   
 

CdSe 

 4.5283* 3.9512*  92.1601* 74.884*  
 

5.3441*    5.503* 

 3.9685[9]   99.68[3]   
 

5.3529[3]  

    86.7 [9]   
 

5.44[9]  

   65[39] 
   

 
5.312[39]   

CdS 

 
  حساباتنا* 

معامل ل الأولىغاطية و المشتقة ضالشـــبكة ومعامل الان قيم آــل من ثا بـــت ) :1(الجدول 

)( غاطــيةضالانـــ oAa، β، 'β للمرآبـات CdTe،CdSe،CdS  عليهـا  حصـلت مقارنة النتائج المو

 .والحسابية ائج النظريةالنت مع بعض
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IV.3 . ضغط التحول البنيوي:   

CdsCdSeCdTe ا لضغط  للمرآبات تأثيرفي دراسة التحولات  الطورية تحت       آلوريد مــن بـنى ..

ذلك في  و(Wurzite) و الموشورية السداسية )Zinc-blende( زنكـ آبريتيد ال،)NaCl(الصوديوم 

 البنية في ااستقرار أآثر هما ..CdsCdSeآبـيـن ر الم أنوجدنا، آثافة الموضعتقريبي التدرج المعمم و

-Zinc(آبريتيد الزنكفي  بنية  مستقـر  فهــوCdTe.مرآب مـــاأ Wurzite)(الموشورية السداسية

blende( ـل المرآبات السابقة تحت ن آــأوحيث ].2،3،9[لموضع ا في تقريبي التدرج المعمم وآثافة

  ).NaCl(آلوريد ا لصوديومفـي بنية   الضغط المرتفع  تـتبلورتأثير

  في آل من تـقريبي التدرج المعمم وآثافة الموضعCdSeوضغط التحول الطوري  بالنسبة لمرآب 

، 4[ لتجـريبـية  في تـقـريب الـتدرج المعـمم  آـانت الـنتائـج جيـدة مقـارنة مـع الــنتائج اCdSومـرآـب 

 في تــقـــريب آثافة CdSأمـــا مرآب  ]44،43،42،41،7،37،3،36[ والنتائج النظرية ، ]5،40

  .الموضع فــكانت ا لنتائج متوسطة

 الصوديوم آلوريد  بنيةإلى )Zinc-blende( آبريتيد الزنك فينـتقل طــــوريا من بنية CdTe.مرآب أمــا

)NaCl( لــتحول اتقريبي التـدرج المعـمم وآثـافة الموضع،وقـد آانت نتائج ضغـــط   في آـل منوذلك

  .آـثافـة الموضع أحسن من تقريب التدرج المعمم الـــطوري فـي تـــقريب

   .)2(الجدولموضحة في للمواد المدروسة حصل عليها ت المtP نتائج  ضغط التحول البنيوي  إن

  والتجريـــــــــــــبية  ]2،9،38،7[ النــــــــظريةالمنشورة في المراجع  النتائج  تلكمعنا متطابقة  نتائجإن

]5 ، 37 ، 7[.  
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النتائج التجريـبية  آثافة الموضع لنـظرية االنتائج
(LDA) 

    المعممالـتدرج
(GGA) الانتقال  

 
  2.244* 4.1*  

لموشورية من ا  [9]  4.48 [38]  4 
 السداسية الى

4 
[7, 37, 4] 4.48[7]   

الصوديومآلوريد 

 2.3[42]   
  

  2.5 [2]  
 

  آبريتيدالزنكمن
 آلوريد الى

 الصوديوم

CdS 

 
 
 

2.193* 2.60*  

2[38] 2.33[9]  
  

2.33[7]   
 

من الموشورية 
 السداسية الى

1.72[43]   
 

آلوريد 
 الصوديوم

2.52[41]   
  

2.5[45,44]   
  

2.3 
[7, 37, 4] 

 2.75[3]  
 

  آبريتيدالزنكمن
 آلوريد الى

 الصوديوم

CdSe 

 2.46* 4.01*  

3[38] 3.5[2]  
  آبريتيدالزنكمن

 آلوريد الى
 الصوديوم

3 
[7, 37, 5] 

2.8 [7] 2.8[4]  
 

CdTe 

 
                                                                                                                     حساباتنا* 

   للمرآــــــــــــــباتالطوري التحولات  الطوريـــــــــة وقيمة ضغـــط  التحـول  أنواع) : 2(الجدول 

CdS, CdSe, CdTe ة المعمم  و تقريب آثافة الموضع  و مقارنــــــــــــفي آل من تـقريبي الـــتدرج  

.حصل عليها  مع بــــعض النتائج النــــــــظرية والتجريـــــــــــــبيةتنتائج ضغط  التحول الطوري الم  
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بدلالة الحجم    CdTe,CdSe,CdS تغيرات الطاقة الكلية لمرآبات ) 6 و5.4.3.2.1.5(تمثل الأشكال 

 Wurzite)(رية السداسية و الموشو)(Zinc-blende آبريتيد الزنك، )NaCl(الصوديوم آلوريدلبنى 

  من بنية.CdsCdSeتقـريبي التدرج المعمم وآثافة الموضع ،ويتم التحول الطوري للمرآبين  في

في آـل من تــقـــريبي التدرج المعمم وآثافة  )NaCl(الصوديوم  آلوريد إلى بنيةالموشورية السداسية 

  الموضع

  

  

200 250 300 350 400 450
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CdS

 
 

.1) : تغير الطاقة الكلية لمرآـب CdS  التدرج المعممبدلالة الحجم في تقريب   5  الشكل(
 

(R
y)
قة
طا
 ال

3)ذرية.وحدة(الحجم
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بدلالة الحجم في تقريب  آثافة الموضع  CdS 2): تغير الطاقة الكلية لمرآب.  5  الشكل(

250 300 350 400 450
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.3): تغير الطاقة الكلية لمرآب CdSe  رج المعمم التدبدلالة الحجم في تقريب   5  الشكل(

3)ذرية.وحدة(الحجم
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250 300 350 400
-16036,27
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-16036,21
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بدلالة الحجم في تقريب آثافة الموضع   CdSe 4): تغير الطاقة الكلية لمرآب.  5  الشكل(
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التدرج المعممبدلالة الحجم في تقريب    CdTe كلية لمرآب تغير الطاقة ال  الشكل(5.5):
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280 320 360 400 440 480 520 560
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-24764,58

-24764,57

 

 

NaCl
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CdTe

 
الحجم في تقريب بدلالة  آثافة الموضع CdTe الشكل(6.5): تغير الطاقة الكلية لمرآب 

 
IV. 4. الخصائص الالكترونية:   

IV. 4 .1. عصابات الطاقة:   

LAPWFPباستخدام  طريقة  في النقاط   تحصــلنا على عصابات الطاقة)التقريب النسبي لدالة الموجة( −

CdsCdSeCdTeالتناظر للمرآبات عالية  −EVGGAالتدرج المعمم ، آثافة الموضع و  في تقريبا ت..

   .     )NaCl( آلوريد الصوديوم لبنية

XLمن نوع  ني غير مباشر هو مرآب نصف معد ني، يمتاز بانتقال الكتروCdTeالمرآب    وذلك في→

  .ريبات السابقةـآل التق

  ).  3( معطاة في الجدولفهي  CdTe،CdSe،CdSأما قيمة المانع الطاقي للمرآبات 

  

  

  

  

3)ذرية.وحدة(الحجم

(R
y)
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CdTe CdSe CdS  
|Xc-Lv| |Xc-Lv| |Xc-Lv|  

-1.25895 -0.3941 0.23586  (GGA)التدرج المعمم  

-1.52842 -0.69032 -0.17959  (LDA)آثافة الموضع  

-0.89561 0.06811 0.76832 GGA-EV 

 
وفي ) LDA(،آثافة الموضع )GGA(قيمة المانع الطاقي في تقريبات التدرج المعمم): 3(الجدول

   )GGA-EV(تقريب

 حسن من قيمة  )GGA-EV(تقريبالتقريبات السابقة، من خلال النتائج المحصل عليها باستعمال 

   .)LDA(آثافة الموضع  و)GGA(التدرج المعممالطاقي بالمقارنة مع تقريبي المانع 

 −EVGGA في تقريبي التدرج المعمم وCdTe  بنية عصابات الطاقة لمرآب) 2 و1 ،6( يوضح الشكلين

  .]48،49[نتيجة النظرية ا ل عصابة الطاقة  لهذا المرآب هي جد شبيهة  بأنو من الملاحظ هنا 

  في تقريب  التدرج المعمم و آثافة الموضع هو مرآب نصف معدني ، وآانت نتائجCdSeمرآب

 CdSeأنه نصف ناقل، وفي آل التقـريبات السابــقة المـرآبعلى   EV- GGAتقريب  فيالمرآب

XLمن النوع  الكتروني غير مباشر يمــتاز بانتقال  وهي نفس الدراسة المتحـصل عــليها →

   ] .46،47[اتجريبيً

  .−EVGGA التدرج المعمم ،CdSe في لمرآـب لعصابات الطاقة ) 4 و3 ، 6(يمثل ا لشكلين 

  ـصلنا فـي في تقـريب آثافة ا لموضع وجدنا انه مرآـب  نصف معـدني وقد تحCdSبالنسبة لمرآب

   الانتقال الالكتروني في آل التقريباتأن بحيث   على نصف ناقل−EVGGAتقـريـبي التدرج المعمم ،

   .]43،46[ة يالتجريب  وهو  ما تؤآده ا لنتيجة→XL من النوع السابقة على انتقال الكتروني غير مباشر

  −EVGGAالتدرج المعمم ،في  CdSبنية عصابات الطاقة لمرآب  ) 6 و5 ،6( يوضح الشكلين  
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 الشكل(1.6):  عصابة ا لطاقة لمرآب CdTe في تقريب  التدرج المعمم

 
 

-10

-5

0

5

10

15

  

W L Γ X W K

CdTe

E F
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 الشكل(3.6): عصابة الطاقة لمرآب  CdSe في تقريب التدرج المعمم
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GGA-EVفي تقريب  CdSe .عصابة الطاقة لمرآب :  الشكل(4.6)
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 الشكل(5.6):  عصابة الطاقة لمرآب CdS في تقريب التدرج المعمم
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GGA-EVفي تقريب  CdS  الشكل(6.6) عصابة الطاقة لمرآب :
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IV. 5 .آثافة الحالات الكلية:   

  حـيث ) Tetraèdre(  بت بطريـقــــةـ حسCdTe،CdSe،CdSللمرآــبات ) Dos( آثافة الحالات الكلية

  .)CdTe,45← CdSe,35← CdS ←45( استخدمنا لحسابها عدد من النقاط الخاصة حسب آل مرآب 

 على الترتيب وذلك في CdTe،CdSe،CdSآثافة الحالات الكلية للمرآـبات  ) 3 و2.1 ،7 (الأشكالتبين 

  .تقريب التدرج المعمم

  وحيــدة في تـقريبي التدرج المعمم  لهما نفس الشكل العام ، بوجود عصابة تكافـؤ,CdSeCdSالمرآـبين 

   ،d السـوي ا لطاقـي إلكترونات تجمع إلىافـة الموضع، يعــود تشكـل هـذه العصابـة وتـقـريب آثـ

           ) .آما تظهره آثافة الحالات الجزئية ( 

   في آـل من التــقريبي السابقيـن لهما نفس الشكـل العــام لكـن بوجودCdTeآــثافة الحالات لمرآب

   .               VB2  ، VB1عصابتي تكافؤ 

VB1   الـسوي الطاقـي إلكترونات تجـمع إلىيعود  تشـكل هـذه ا لعـصابـة  d.   

VB2  لكترونـات ا لسوي الطاقيإ تجمع  إلىسبب  تشكل هذه ا لعـصابةs .   
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التدرج المعممفي تقريب   CdSe لمرآب (Dos)الشكل(1.7):  آثافة الحالات الكلية 
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التدرج المعمم في تقريب   CdS لمرآب (Dos)الشكل(2.7):  آثافة الحالات الكلية 
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التدرج المعمم  في تقريب  CdTe لمرآب (Dos)الشكل(3.7):  آثافة الحالات الكلية 
 
 
 

IV. 6  . آثافة الشحنة:   

باستخدام  قمنا بحساب آثافة الشحنة CdS ، CdSe، CdTe الكيميائية للموا د الرابطة تحد يد طبيعةلــ

   :]52[العلاقة 

2)(2)( ∑∑=
n k

nk rr ψρ  .1                                                                                     (  IV) 

   حالا ت ا لتكافــؤإلكترونات فـقـط ونستخدمالا ت ا لـقـلبـية لكترونات ا لحإ ف آـل ذحب نقوم أولا

   تحديد المقـطع فياختيرلبـنـية آلوريد الصوديوم في تقـريبي الـتدرج المعمم و آــثافة الموضع ، وقــد 

  ) .3 و8،1،2 ( الأشكالوالموضحة في ) 100( المستوي  في الأفقي

  ا  لتـقـريب  آثافة الموضع ، بحيثتدرج المعمم مشـابهة آـثيرًا لنتائــج ا لمحصل عليها في تـقـريـب ال

SSeTeالذرات آـثافـة الشحـنة  أنلاحظـنا    إذن Cdآـبر من آـــثافــة شحــنـة الذر ة أ هي ,,
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SSeTeاترفالـذ   .يون الموجب الشحنة هي الأCdرة الذيـون السالب الشحنة و  تلعب دور الأ,,

 نفس النتائج تحصلنا عليها في دراسة آثافة الشحنة لما أخذنا منظرجانبي وهذا باستعمال آل من  تقريبي 

 مقارنة مع النتائج المتحصل )3 و2 . 1 ، 9(آثافة الموضع وهي ممثلة في   الأشكال   ومـتدرج المعمـال

  .مقطع الأفقي لكثافة الشحنة عليها لما أخذنا ال
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التدرج المعمم في تقريب) 100( في المستوي الأفقي المقطع    الشكل(1.8):
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التدرج المعمم في تقريب >100<الصورة الجانبية للكمون في الاتجاه   الشكل(1,9):
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التدرج المعمم  في تقريب)  100( في المستوي الأفقيالمقطع   الشكل(2,8) :
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التدرج المعمم في تقريب >100<الصورة الجانبية للكمون في الاتجاه   الشكل(2,9 ):
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 الشكل(3,8) : في تقريب)  100(وي  في المستالأفقيالمقطع  التدرج المعمم
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التدرج المعمم في تقريب >100<الصورة الجانبية للكمون في الاتجاه   الشكل(3,9) :
 

IV . 6. 2 . معامل الأيونية:   

  معامل ي هو قاعدة تجريبية بحيثٌ يعطى الذ و]51،52[تقريب الزاوي استعملنا تحديد معامل الأيونية ل

  : بالعــــلاقة التالية ifالأيونية 

λ

λ ⎟⎟
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=
CA

A
i SS

Sf .2                                                                                            ( IV) 

AC بحيث SS   :لى التوالي  عوالموجبة  لسالبة مساحة  الايونات ا  تمثل.

   .V-III لالنواق للعناصر الأساسية وأنصاف λ=−1 : لتالية القيم ا λ وتأخذ

                               1=λ لأنصاف النواقل) VI- IIو IIV-II. (  

  :النتائج المحصل عليها ممثلة في الجدول التالي
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CdTe CdSe CdS  

  الأيونية الأيونية الأيونية

 الــتدرج المعمم 0.5535 0.5438 0.5492
(GGA) 

 آــثافة الموضع 0.5506 0.5524 0.5501
(LDA) 

 
 

  م معامل الأيونية محسوبة في آل من تقـريب الــتدرج المعمم وتـقريب آــثافة الموضعـقي). 4(الجدول
    
 

  وهذا راجع لكون  أيونيةذات طبيعة  نلاحظ أن المرآبات المدروسة دة في الجدولمن خلال القيم الموجو

  .الشحنة متمرآزة في جهة الايون السالب

 
 

IV. 7.  الخصائص الضوئية:  

الضوئية   نحسب ثابت عـزل وحيد  يكفي لتحديد الخصائـص  التناظر العـينات  مكعـبةأنبما 

 يكـتب على ا لشكل  والذيw هو ثابت العـزل آـدالة للترددwε)( التالي في ،]53[

:)()()( 21 wiww εεε +=    

2)(  الجزء التخيل wε يعـطى بالعلاقة التالية:   

[ ] kdwkwkM
wm

ew cv
cv BZ

cv
32

,
22

2

2 )()()( −= ∑ ∫ δ
π

ε h                                                     (3. IV) 

   .الأولىيلوين رعطى بالتكامل على آل منطقة بيُو

vkckcv ueukM ∇=   يعـرف بشعاع  e بقطاالأت  عزوم ثنائـياريمــثل عـناصــ )(.

  آـــمون الحقل الكهربائي

 )(rucvوالطاقة التكافؤ عصابة إلى النقل عـصابة من العبور مصفوفة عناصر vkckcv EEkw −=)(h       

    .تكافئ طاقة العبور بين العصابتين
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  . ]Kramers-Kronng  ]53  معطاة في قاعدة 1εوالجزء الحقيقي 2ε التخيليالجزءا لعلاقة بين 

wd
ww
wwpw ′

−′
′′

+= ∫
∞

0
22

2
1

)(21)( ε
π

ε                                                                       (4. IV) 

  .  هو الجزء المهم من التكامل pحيث 

2ε، 1ε يستعمل في حساب قرينة الانكسار n حيث  n  
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⎡ +
+=
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εεε                                                                           (5. IV) 

  256 ستخدمناا في منطـقة بريلوين المقسمة بحيث الأمواجيجب تكثيف . حساب الخصائص الضوئية ل 

    .موجة في منطقة بريلوين المقسمة 

      .عتقريب آثافة الموضل مماثلة  تقريبي التدرج المعممفينتائج المحصل بالنسبة لثابت العزل  ال

   : هي 2ε لثابت العزل )لتالية االحرجةفي النقاط (  بزيادة ا لطاقةنحناءاجود يظهر و 2ε تحليل

 التدرج المعمم  
 )eV(  

 آثافة الموضع
 )(eV  

GGA -EV  
 )(eV 

CdS  1.61   1.98   2.25  

CdSe 0.74  1.96  1.28  

CdTe  0.72    1.15  1.20  

  

  GGA-EVالتدرج المعمم، آثافة الموضع و  في تقريب 2εالنقاط الحرجة لثابت العزل ): 5(الجدول

cv الإلكتروني للانتقالوالموافقة  Γ→Γ.  
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ما يعرف   وهولكترونات بين عصابتي النـقل و التكافؤ الإلانتقالاتالنقاط السابقة تعطي عتبة مباشرة  

cvتقال الالكتروني  والموافق للان]52[بحدود حواف الامتصاص  Γ→Γ بالنسبة للمرآبات  CdS 

،CdSe و  CdTe و  وتقريب آثافة الموضع في آل من تقريبي التدرج المعممGGA-EV  .  

 .Kramares-Kroning  والموافقة لعلاقة التشتت  موجودة في النقاط التاليةساسيةلأا      القمم  

 التدرج المعمم  
 )(eV  

 الموضعآثافة 
 )(eV  

GGA -EV  
 )(eV 

CdS  4.36   4.38   4.82   

CdSe  3.79   3.83   4.25   

CdTe  3.11   3.19  3.30   

  

 Kramares-Kroning والموافقة لعلاقة التشتت الموافقة للقمم الأساسية  قيم الطاقة): 6(الجدول

   .GGA -EVالتدرج المعمم، آثافة الموضع و في تقريب

في تقريبات التدرج المعمم ، آثافة الموضع CdTe  وCdS، CdSeبالنسبة للمرآبات  1ε)0(حسابات

  .: آالتاليGGA- EVو

  

  التدرج المعمم  
 (eV)  

 آثافة الموضع
 )(eV  

GGA -EV  
 )(eV 

CdS  11.64  9.41   6.98   

CdSe  11.47   9.25  8.89   

CdTe  12.42   10.15  11.44   

  

التدرج في تقريبات  CdS، CdSe، CdTe آباتر للم1ε)0(السكونثابت عزل قيم ) : 7(الجدول

  .GGA -EV و المعمم، آثافة الموضع
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  :التالية ]penn) ( ]52 قاعدةلتكن

2)/(1)0( gp Ewh+≈ε                                                                                                     (6. IV) 

  .pwh وطاقة البلازما ε)0(  باستخداممن العلاقة السابقة  gEنستطيع حساب 

 

  )3 و10،1،2(شكالالأ تقريب التدرج المعمم للمرآبات السابقة موضح في التمثيل البياني لثابت العزل في

   و آثافة الموضع قريب الـتدرج المعمم مشابهة آثيراً لتقريب في تR(w (الانعكاسية  و nقرينة الانكسار

GGA -EV. 14اقل  من    المجال الطاقيأن بالمئة  مع العلم ) 74 و 70 (بين  تكونالانعكاسيةeV .   

  في تقريب R(w (الانعكاسية  و nقرينة الانكسار)  3 و21،1،2(و ) 3 و1،2 ،11(تمثل الأشكال 

 . المعمم درجتال

   للمرآبات السابقة في تقريب التدرج المعمم والتي هيالامتصاص معامل  )3 و1،2 ،13(شكال  تمثل الأ

 .مشابهة لتقريب آثافة الموضع
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التدرج المعمم   في تقريب  CdS الشكل(1.10) : الجزء الحقيقي والتخيلي لثابت العزل لمرآب  
 
 
 

(eV)    طاقة الفوتونات

 ال
زء
لج
ا

ح
   

   
ي 
خيل
الت
 و
قي
قي

 



    لنتائج و المناقشة                                                                                      ا IVالفصل 

 70

0 2 4 6 8 10 12 14
-20

-10

0

10

20

30

 

 

ε
1

ε
2

CdSe

 
 

 الشكل(2.10) : الجزء الحقيقي والتخيلي لثابت العزل لمرآب CdSe  التدرج المعممفي تقريب 
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التدرج المعمم   في تقريب  CdTe الشكل(3.10) : الجزء الحقيقي والتخيلي لثابت العزل لمرآب 
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التدرج المعمم   في تقريب CdS لمرآب)  n) الشكل(1.11) :  قرينة الانكسار 
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التدرج المعمم   في تقريب CdSe لمرآب)  n) الشكل(2.11) :  قرينة الانكسار 
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التدرج المعمم  في تقريب  CdTe لمرآب)  n) الشكل(3.11) :  قرينة الانكسار 
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التدرج المعمم   في تقريب  CdSالشكل(1.12) :  نسبة الطاقة المنعكسة لمرآب 
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التدرج المعمم   في تقريب CdSeالشكل(2.12) :  نسبة الطاقة المنعكسة لمرآب 
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التدرج المعمم  تقريب في  CdTeالشكل(3.12) :  نسبة الطاقة المنعكسة لمرآب 
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التدرج المعممفي تقريب   CdSلمرآب  I(w)  الشكل(1.13) الامتصاصمعامل   :
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التدرج المعممفي تقريب   CdSeلمرآب  I(w)  الشكل(2.13) متصاصالامعامل : 
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التدرج المعممفي تقريب   CdTe  لمرآب I(w)  : الامتصاصمعامل  الشكل(3.13)
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   عامة خلاصة

 

 آما .الضغط تحت تأثير CdS، CdSe، CdTe التحول الطوري للمرآبات العمل قمنا بدراسة في هذا

 الموجة  طريقة معتمدين على  الضوئية والالكترونية، لخصائص البنيوية على االضغط تأثيرقمنا بدراسة 

 ذلك في و لنظرية الكثافة الداليةعام  الالإطار في  wien2k المدمجة في برنامج ،االمستوية المتزايدة خطيً

  .)GGA-EV(وتقريب) LDA(وتقريب آثافة الموضع )GGA( المعمم التدرج آل من التقريبي

  : النتائج المبدئية لعملنا هذا مبينة آما يلي

 على الخصائص البنيوية تأثير ال فياًالضغط المسلط  على  هذه  العينات يلعب  دور آبيرأن وجد  -

  .الضوئية و يةالالكترون،

ا في الضغط المنخفض في بنية الموشورية ارً استقرأآثر ا يكونCdSe  و CdS  بالنسبة لمرآب -

   بنية متما سكة ومستقرة هي بنيةاخذأالضغط لي تأثيرا تحت  طوريً يتحولا و)wurtzite(  السداسية

  .  (NaCl)الصوديوم آلوريد

 (السداسية الموشورية فالانتقال الالكتروني في بنية   ينما الخصائص الالكترونية لهذا المرآبأ -

(wurtzite   من النوع  يكو نΓ→Γ  آلوريد الصوديوم وفي بنية(NaCl) من النوع  يكون 

XL→.   

التدرج  في تـقريبيوحيــدة   بوجود عصابة تكافـؤتمتاز ين السابقينللمرآــب) Dos( آثافة الحالات الكلية -

  .dوتـقـريب آثـافـة الموضع، يعــود تشكـل هـذه العصابـة إلى تجمع إلكترونات السـوي ا لطاقـي  المعمم

جانبي المنظر وال ).100( المستوي  فيالأفقي المقـطعبأخذ   لبـنـية آلوريد الصوديوم  الشحنةآثافة -

حصل عليها في تالنتائــج ا لم ،  و آــثافة الموضعفي تقـريبي الـتدرج المعمم>  100< الاتجاه للكمون

   ا  لتـقـريب  آثافة الموضعتـقـريـب التدرج المعمم مشـابهة آـثيرً

  . يونية أرابطةلهما ين السابقين لمرآــب اأن معامل الأيونية  دراسة  من خلال-
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تحدد بثابتي عزل  wurtzite) ( السداسيةبنية الموشورية  الفيالخصائص الضوئية للمرآــبين السابقين   -

  .)ε⊥(والثاني عمودي ويسمى ) Cε(يرمز له بـ ) ZO(الأول موازي للمحور 

قرينة ويلي بجزئيه الحقيقي والتخ) ε(حيد و ثابت عزل يوجد(NaCl)آلوريد الصوديوم في بنية   -

آل   في وذلك)I(w((امتصاص  ومعامل )w)R((لانعكاسيةل  نفس الشيء بالنسبة، دةي وح)n(انكسار

 .التقريبات المدروسة

-Zinc(  آبريتيد الزنك استقرا في الضغط المنخفض في بنيةأآثر يكون CdTeبالنسبة لمرآب   -

blende( ًآلوريد  سكة ومستقرة هي بنية   بنية  متماليأخذ الضغط تأثيرا تحت و يتحول طوري

   NaCl)(لصوديوما

 )Zinc-blende (آبريتيد الزنك ما الخصائص الالكترونية لهذا المرآب فالانتقال الالكتروني في بنيةأ -

  .→XLمن النوع  ) NaCl(آلوريد الصوديوم  وفي بنية Γ→Γيكون 

 في تـقريبي VB2 ،VB1 تكافـؤتيبوجود عصاب  تمتاز CdTeلمرآب  ) Dos( يةآثافة الحالات الكل -

يعود  تشـكل هـذه ا لعـصابـة إلى تجـمع إلكترونات  الـسوي   VB1 و آــثافة الموضع التدرج المعمم

  .  sسبب  تشكل هذه ا لعـصابة إلى تجمع  إلكترونـات ا لسوي الطاقي d  ،VB2الطاقـي 

منظر وال ).100(الأفقي المستوي  المقـطعبأخذ  CdTeلمرآب   بـنـية آلوريد الصوديوملآثافة الشحنة   - 

ا لنتائــج ا لمحصل أن   في تقـريبي الـتدرج المعمم و آــثافة الموضع>  100< الاتجاه جانبي للكمونال

  . ا  لتـقـريب  آثافة الموضععليها في تـقـريـب التدرج المعمم مشـابهة آـثيرً

  .يونية أرابطة له CdTe لمرآــب وجد أن امعامل الأيونيةل دراسة  من خلا -
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Abstract 
       In this work, we have studied the optoelectronic and structural properties of the 

binary semiconductor crystallized in the NaCl phase. The aim of this project is the 

investigation of  physical properties  such as the equilibrium lattice parameter, density of 

state,   energy gap, electronic charge density, ionicity, , refraction index, dielectric 

function…etc. We have used the FP-LAPW method.   

The equilibrium lattice constants  is in agreement with the available experimental results. 

Results obtained for band structure using GGA-EV show a significant improvement over 

other theoretical work and are closer to the experimental data.   

Résumé 
Dans ce travail, nous avons  présenté une étude théorique sur les propriétés 

structurales et optoélectronique des cristaux semi-conducteurs cristallisant dans la structure 

NaCl (cubique). Le but du travail est l’investigation des paramètres  physiques tels que le pas 

de réseau à l’équilibre, la densité d’état,  la structure de bande électronique, la densité de 

charge électronique, l’ionicité,  l`indice de réfraction, la fonction diélectrique, Cœfficient 

d’absorption …etc. La méthode de calcul utilisée c’est FP-LAPW qui est incorporée dans le 

code WIEN2K dans le cadre général de la théorie  de la fonctionnelle de la densité (DFT). Les 

valeurs du paramètre de réseau d’équilibre est en accord avec les résultats expérimentaux 

disponibles. Les résultats obtenus pour structure de la bande en utilisant GGA-EV montrent 

une amélioration considérable par rapport aux autres travaux théoriques et sont plus proches 

aux données expérimentales.  

 ملخص

لمتبلورة في هذا العمل قمنا بدراسة نظرية للخصائص البنيوية و الالكتروضوئية للبلورات أنصاف النواقل 

 الحالات ،بنية  ،الهدف هو التحقق من الوسائط الفيزيائية ثابت التوازن ، آثافةآلوريد الصوديومفي بنية 

المستخدمة هي  الطريقة...،الامتصاص، ثابت العزل، معامل الانكسارعصابات الطاقة ،الأيونية ، قرينة 

وذلك في إطار نظرية الكثافة  WIEN2K طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا الدمجة في برنامج 

  .الدالية 

الطاقة في تقريب  ،النتائج المتحصل عليها بالنسبة لعصاباتقيمة ثابت الشبكة موافق للقيم التجريبية 

GGA-EVآانت مقاربة جدا للنتائج التجريبية وأحسن من التقريبات الأخرى  


