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:مقدمة  

يلها هو واضح من اسمها مواد تصنف بين الموادالموصلة والمواد العازلة من حيث توصانصاف النواقل كما 

 للتيار الكهربائي .

 يمكن وصف المادة الجامدة على انها تجمع حشد كبير من الذرات المنفصلة .

ات عندما تكون هذه الذرات متباعدةعن بعضا البعض فلن يكون هناك تفاعل بين الكترونات هذه الذر

مجموعة رف كل ذرة على انها وحيدة منفصلة عن الذرات الاخرى ولهذا فتركيب مستويات الطاقة لوستتص

الاقتراب الذرات هو عبارة عن تراكب لجميع المستويات الطاقوية في الذرات المنفصلة واذا بدات الذرات ب

مي لتجمع هذه رون ينتمن بعضها تبدا الالكترونات بالتفاعل مع بعضها البعض وهنا يجب اعتبار ان الالكت

بة الذرات وليس خاصا لذرة معينة .وينقسم كل مستوى اصلي الى مجموعة حزم من المستويات المتقار

[ 2,  1 ]وتسمى هذه الحزم عصابات الطاقة ويزداد عرض العصابة كلما تناقصت المسافة بين الذرات   

بدا في حالة الذرات الاصلية لا تكون كل مستويات الطاقة ممتلئة ،بل انه عند درجة حرارة منخفضة ت

ات فارغة المستويات في الامتلا الي ان تصل الي حد اقصى من المستويات ثم بعد هذا الحد تكون المستوي

عدها ن ثم تصبح ب،وهذا الامر ينطبق ايضا على شكل العصابات حيث تكون كلها ممتلئة الي حد معي

التوصيل  العصابات فارغة وتسمى اخر عصابة ممتلئة عصابة التكافؤ وتسمى اول عصابة فارغة عصابة

 والفجوة بينهما تسمى فجوة الطاقة 

ي. في المواد الموصلة تكون ذرتها محاطة بالكترونات حرة تكسب المعدن صفة التوصيل الكهربائ   

ار من ذرات لا تحتوي الكترونات حرة مما يعني عدم توصيلها للتيالمواد العازلة مكونة  العكسوعلى 

ابة حيث تكون عص -ب -وهناك يمكن تصور شكل العصابات الطاقوية كما في التشكل [4,  3]  الكهربائي

ل بين العصابتين التكافؤ مليئة بالالكترونات فيما تكون عصابة التوصيل خالية تماما من الالكترونات ويفص

كبيرة لا تسمح بمرور الالكترونات من عصابة التكافؤ الى عصابة الوصيل.  فجوة طاقة  

رة بين المواد العازلة والموصلة يوجد مادة في غاية الاهمية هي اشباه الموصلات وعند درجة حرارة صغي

ازلة جدا )الصفر مطلق(لايكون هناك الكترونات حرة حيث تسلك المادة النصف الناقلة سلوك المادة الع

ع زيادة بمجرد زيادة درجة الحرارة عن الصفر مطلق تكسب الالكترونات طاقة كافية للتحرر من الذرة ومو

درجة الحرارة يصبح هناك المزيد من الالكترونات المتحررة من ذراتها مما يؤدي الى زيادة الناقلية 

ناقلية الكهربائية موصلة حيث تقل الالكهربائية للمادة وهذه صفة تختلف فيها المواد النصف الناقلة عن المواد ال

  [ 1]بزيادة درجة الحرارة. 

يوضح مقارنة عصابات الطاقة للنواقل والعوازل وانصاف النواقل -1-والشكل   



تشكــــــــــراتـــال  

 

يدنا لى ســـوالسلام ع م ،وأفضل الصلاةــنسان مالم يعللإا م ، علمـــالحمد لله الذي علم بالقل

د. ــد صلى الله عليه وسلم أمابعــمحم  

تقدير ر والـالشك نجاز هذه المذكرة،وأخص بالذكر معٳأتقدم بالشكر الجزيل لكل من ساهم في 

كما ونصح وتوجيه.هد ـــــــن جـــالمشرف على المذكرة عن كل ما بذله م ابــوهللأستاذ 

يم يمان حسين وما قدمته من مساعدة وكذلك الطالبة والزميلة رحٳأتقدم بالشكر للأستاذة 

 ا أتوجه بخالصـــ. كمشعاعية ٳم ماستر فيزياء ــــوالى كل اساتذة وطلبة قس ،رميصاء

حمد والتقدير لكل أفراد عائلتي وخاصة الوالدين الكريمين أبي أر والاعتزاز مشاعر الفخ

 ،أسامةمباركة ،بشرى ،ةـــــفوزي ،مةـــفاط ،خوتي نبيلٳلى ٳوأمي مسعودي مبروكة و

، لى والدي  زوجي العزيز مفتاح مخلوفي و كريمة مسعوديٳو والصغرين محمد وشريفة 

دم ، كما يسعدني ويشرفني أن أتق زواجهملى كل أخوالي وأعمامي وأٳو ل أفراد العائلةــوك

نسى ولا ألى جانبي ٳه ــن مساعدته ووقوفـــلوفي عـبالشكر الكبير لزوجي عبد الوهاب مخ

  .فـــــره الصغيرة نتيــــبلإحبي وتحياتي 
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 مقدمة عامة

عديد من ث تطورت في الان فيزياء المواد لها دور مهما وكبير في التطبيقات التكنولوجية الحالية بحي

الثنائية   اصة المود النصف الناقلة التي أصبحت ذات أهمية تكنولوجية وتقنية مثل الصماماتخالمجالات و

قات والترنزستورات والصمامات الثنائية الكهروضوئية وصمامات اليزر الأزرق والكواشف وفي الطب

 الرقيقة والخلايا الشمسية .  

بعض المواد . بدراسة خصائص  م العالم الأهتما وفي السنوات الأخيرة أصبح  

طورت نظرية حاليا, أفضل تصور متوفر عن العالم الفيزيائي وخاصة عن عالم الذرة , وتويعد ميكانيك الكم 

واهر ودراسة ميكانيك الكم أنطلاقا من الميكانيك الكلاسيكي وذلك عند تفسير صعوبة تفسير بعض الظ

 ودينغرشر اد وذلك باستخدام معادلةخصائصها وبالتالي أهتم ميكانيك الكم بدراسة خصائص بعض المو

في  وحلول هذه المعادلات صالح ألا في حالة بعض الظواهر البسيطة لعدد محدد من الذرات و الجزيئات أما

من بين هذه والأنظمة المعقدة فنلجأ ألى العديد من التقريبات للحصول على معلومات جد دقيقة حول هذه النظم 

.وتقريباتها  التقريبات نظرية دالة الكثافة  

ة الكثافة ففي الفصل الأول يتناول مقدمة عامة حول أنصاف النواقل والفصل الثاني يتضمن نظرية دالي

هين , كوهين كو -غ,تقريب توماسوفيرمي ,هوهنبارفوك  -وتقريباتها ) تقريب أبرن هايمر, تقريب هارتري

ي الفصل التدرج المعمم, الكمون الكاذب(,و فالترابط, تقريب الكثافة المحلي , تقريب –ادل شام,طاقة التب

 الثالث حساب الخصائص الالكترونية و البنيوية.
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ĤѰ({Rᵢ} ; {rᵢ} ; t)=i 
𝜕Ѱ

𝜕𝑡
 ({Rᵢ} ;{rᵢ })                                                   ) 1-1( 

  

ᵢR:  

. rᵢ 

 

 

 

 

 ĤѰ({Rᵢ} ;{rᵢ})=EѰ({Rᵢ},{rᵢ}                                   )2-1( 

 

 

 

 

.1 II 
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أ

مستقلة 

 

 

 .2  

 

 

𝐓𝐍𝐍=0𝑽𝑵𝑵=cte                                                                                   (1-2)     

 

  H=  𝐕𝐍𝐍+𝑯𝒆                                       ( 2-2)        

 𝑯𝒆=𝑻𝒆+𝑽𝒆𝒆+𝑽𝒆𝑵                                        ( 3-2) 

𝐻e 

 

𝑯𝐞 Ѱ𝒆(r,R)=[ 𝑻𝒆 + 𝑽𝒆𝒆+ 𝑽𝒆𝑵] Ѱ𝒆(r,R)                                            ( 4-2) 

  .  
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.3.1

حد 

 

Ѱ(𝒓𝟏.𝒓𝟐................)= ∏ Ѱᵢ𝑵
𝒊=𝟏 (rᵢ)                                                  ( -1  1-3) 

 

 Ε=∑ 𝑬ᵢ                                                                                           ( 2 1- -3) 

 

ѰH ᵢ(r, R)=ΕѰᵢ(r,R)                                                                       ( 3 1- -3) 

 

𝑯𝐞=- ∑ 
ℏ𝟐

𝟐𝒎
 𝛁𝒊

𝟐+
𝟏

𝟒𝝅ℇ₀
 ∑ −

𝒁ₑ 𝒆𝟐

|𝒓𝒊 −𝑹𝑰
|𝒊𝒋 +

𝟏

𝟒𝝅ℇ₀

𝟏

𝟐
 ∑

𝒆𝟐

|𝒓𝒊 −𝑹𝒋
|

𝒊;𝒊≠𝒋                      ( 4 1- -3) 

𝑯𝒆=𝑯𝒊+𝑯𝒊𝒋                                                                                    ( 5 1- -3 )      

𝑯𝒆=|Ѱ𝒏
𝒆 〉=𝑬𝒏

𝒆 |Ѱ𝒏
𝒆 〉                                                                           ( 6 1- -3) 

 

𝑬𝐧=
⟨Ѱ𝒏

𝒆
|𝑯𝒆|Ѱ𝒏

𝒆
⟩

⟨Ѱ𝒏
𝒆

|Ѱ𝒏
𝒆

⟩
     ( 7 1- -3 )       

 

𝑬𝐧= ∑ ⟨Ѱᵢ|𝑯ᵢ|Ѱᵢ⟩𝒊 +
𝟏

𝟒𝝅ℇ₀

𝟏

𝟐
∑⟨ѰᵢѰ𝒋|

𝟏

|𝒓ᵢ − 𝒓𝒋|
|Ѱᵢ Ѱ𝒋⟩                           ( 8 1- -3)

  



II : طريقة الحساب النظرية   الفصل
 

 

 21 

RѰ  

RѰΕ

𝑈j       𝑟j  

 

Ѱ (𝒓𝟏 . 𝒓𝟐 .                  .𝒓𝒋 .𝒓𝒌     )=-Ѱ(𝒓𝟏 .𝒓𝟐 .                  𝒓𝒌 .𝒓𝒋 ( 1-9) -3) 

.2.3  

ᴉΝΝΝ.  

𝒓𝟏.
→𝒓𝟐

→ .                                     .𝒓𝑵
→                                                  ( 1-2-3) 

 

Ѱ𝟏(𝒓𝟏)Ѱ𝟐(𝒓𝟐)Ѱ𝟑(𝒓𝟑)                            Ѱ𝑵(𝒓𝑵)                                 ( 2-2-3)

  

 

Ѱ𝟏(𝒓𝟏)Ѱ𝟑(𝒓𝟐)Ѱ𝟐(𝒓𝟑)                                       Ѱ𝑵(𝒓𝑵)                    (3-2-3)         

ᴉΝ

 

Ѱ)𝒓𝟏 .𝒓𝟐 .                       .𝒓𝑵) =
𝟏

√𝜨ᴉ
|
Ѱ𝟏(𝒓𝟏)

Ѱ𝟏(𝒓𝑵)
                   

Ѱ𝑵(𝑹𝟏)

Ѱ𝑵(𝑹𝑵)
   

  
|  (4-2-3) 

 
1

√Νᴉ
 

فيرمي –رية توماس ظن4.



II : طريقة الحساب النظرية   الفصل
 

 

 22 

 

Ε=∫ ℇ𝒊 [𝝆(𝒓)] dr                                                                             (𝟏 − 𝟒) 

 

𝑬𝐓𝐅 =
𝟑

𝟐

𝒉𝟐

𝟐𝒎𝒆
(3𝝅𝟐)

𝟑

𝟐 ∫ 𝝆
𝟓

𝟑dr+∫ 𝑽 (𝒓)ρ(𝒓)dr+
𝟏

𝟐
∫

𝝆(𝒓)𝝆(𝒓′)

|𝒓− 𝒓′|
drdr’       (𝟐 − 𝟒) 

 

 

𝑬𝑻𝑭𝑫=𝑬𝑻𝑭-𝑪𝑿 ∫ 𝝆
𝟒

𝟑dr                                                (𝟑 − 𝟒) 

 

𝑬𝐂[𝝆]=
𝟎;𝟎𝟓𝟔𝝆

𝟒
𝟑

𝟎;𝟎𝟕𝟗+𝝆
𝟏
𝟑

                                                                              (𝟒 − 𝟒) 

.5.

ρ  

Ε    = 𝚬(𝛒)                                                                   (𝟏 − 𝟓) 

 

𝚬(𝛒𝟎)=   ΝiϺ 𝚬(𝛒)                                                           (𝟐 − 𝟓) 

 

𝚬(𝛒)=⟨Ѱ|𝚮|Ѱ⟩  
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         =𝐅𝚮𝚱(𝛒)+∫ 𝐕𝐞𝐱𝐭 (𝐫)  𝛒(𝐫)𝐝𝐫                     (𝟑 − 𝟓)

    

 بحيث: 

𝐅𝚮𝚱(𝛒)=⟨Ѱ|𝐓 + 𝐔|Ѱ⟩                          (𝟒 − 𝟓) 

U  

𝐅𝚮𝚱(𝛒)=
𝟏

𝟐
∬ 𝟐 ∙ 

𝝆(𝒓)𝝆(𝒓)

|𝒓−𝒓′|
drdr’+G(𝝆)                                               (𝟓 − 𝟓) 

(ρ) 

 . FΗΚ  

.

  

𝛒(𝐫)=   ∑ Ѱᵢ
∗
 (𝐫)Ѱᵢ(𝐫)                                                                     (𝟏 − 𝟔) 

 EΗΚ(ρ) و   E(ρ)  

𝐄𝐞=T+V                                                                          (𝟐 − 𝟔) 

   

𝐄𝚮𝟎𝐅=𝐓𝟎+(𝐕𝚮+𝐕𝐱(                                                          (𝟑 − 𝟔) 

    

 

  .  

.   VΗ 

  T0 
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 : Vx 

𝑽𝒙= V -  𝑽𝜢                                                                                   (𝟒 − 𝟔) 

       Vc 

𝐕𝐜 - T = 𝐓𝟎                                                                                        (𝟓 − 𝟔) 

                           

هي   FΗΚ  

𝐅𝚮𝚱=T+T + 𝑻𝟎 -T  

= 𝑻𝟎+𝑽𝜢+(𝑽𝒙 + 𝑽𝒄)                                                             (𝟔 − 𝟔) 

 : Vxc=Vx + Vc 

E(𝝆)= 𝑻𝟎(𝝆) + 𝑽𝜢+𝑽𝒙𝒄+𝑽𝒆𝒙𝒕(𝝆)                                                  (𝟕 − 𝟔) 

 

[ T+𝑽𝒆𝒊(𝒓)+𝑽𝜢(𝒓)+𝑽𝒙𝒄(𝒓)]𝜱ᵢ(𝒓)=Ԑᵢ𝜱ᵢ(𝒓)                                  (𝟖 − 𝟔) 

.7  

 

𝐄(𝒄𝒐𝒓𝒓𝒆𝒍𝒂𝒕𝒊𝒐𝒏) = 𝑬𝒆𝒙𝒂𝒄𝒕+ 𝑬𝑯.𝑭.𝑳                                                           (𝟏 − 𝟕) 
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.8 

 
ρ   

𝐄[𝛒(𝐫)]  = ∑ ∫ ᴪ(𝐫)
𝑵
𝐢=𝟏  (− 

𝛁𝟐

𝟐
) ᴪ(𝒓)dr – ∑ ∫

𝒁𝑨

|𝒓 − 𝑹𝑨|
𝑴
𝑨=𝟏  𝝆(𝒓)dr +

𝟏

𝟐
 ∬

𝝆(𝒓𝟏)𝝆(𝒓𝟐)

|𝒓𝟏 −𝒓𝟐
|

 

𝒅𝒓𝟏
 𝒅𝒓𝟐

+ 𝑬𝒙𝒄 [𝝆(𝒓)]                                                                          (𝟏 − 𝟖) 

لكترونات الحد الأول يمثل الطاقة الحركية للإ   

نواة -الحد الثاني يمثل تأثيرات التجاذب بين الكترون   

لكترونيةطاقة التنافر الإالحد الثالث يمثل       

شام  –الترابط والمعرفة من العالمين كوهين  –الحد الرابع يمثل دالة لطاقتي التبادل   

 ADLتقريب كثافة الموضع 9.

   

𝐄𝐱𝐜
𝐋𝐃𝐀(𝛒)=∫ 𝛒(𝐫) Ԑ𝐱𝐜(𝛒(𝐫)) dr                                    (𝟏 − 𝟗) 

 

𝐄𝐱𝐜
𝐋𝐃𝐀(𝛒 ↑  𝛒 ↓)=∫ 𝛒 (𝐫)Ԑ𝐱𝐜(𝛒 ↑ (𝐫) , 𝛒 ↓ (𝐫))d𝒓𝟑                         (𝟐 − 𝟗) 

 

Ԑ𝐱𝐜(𝛒)=Ԑ𝒙(𝝆)+Ԑ𝒄(𝝆)                                                                     (𝟑 − 𝟗) 
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𝛒(𝐫)= ∑ ᴪ𝒓
∗ (𝒓)ᴪ𝒊(𝒓)                                                                       (𝟒 − 𝟗) 

.

∇ρ(r)   ρ  

 

𝐄𝐱𝐜
𝑮𝑮𝑨   = ) 𝛒 ↑ (𝐫),𝛒 ↓ (𝐫))   = ∫ ʄ    ) 𝛒 ↑, 𝛒 ↓  ,𝛁𝛒 ↑, 𝛁𝛒 ↓(d𝒓𝟑   (𝟏 − 𝟏𝟎) 

.1.1 

ᴪ

 

𝜳ᴷ= 𝜱𝑲
𝝂 +∑ 𝒃𝒄𝒄 𝜱𝑲

𝒄                                                                       (𝟏 − 𝟏𝟏) 

    . ΦK
c  ф  

⟨𝚽𝐊
𝛎 |𝚿𝐊⟩ = 0                                                                                (𝟐 − 𝟏𝟐) 

        

 

      ⇒ 𝜳𝑲 =ф𝑲
𝝂  _ ∑ ⟨𝜱𝑲

𝒄 |𝜱𝑲
𝝂 ⟩𝒄 𝜱𝑲

𝒄                                   (𝟑 − 𝟏𝟏) 

      

Ψ  

𝐇𝚿𝐊 = 𝐄𝐊𝚿𝐊                                                                              (𝟒 − 𝟏𝟏) 

  (01-2( )01-3)   

𝑯𝜱𝑲
𝝂 -H∑ ⟨𝜱𝑲

𝒄 |𝜱𝑲
𝝂 ⟩𝒄 𝜱𝑲

𝒄 =𝑬𝑲𝜳𝑲                                                 (𝟓 − 𝟏𝟏) 

 

𝑯𝜱𝑲
𝒄 =𝑬𝑲

𝒄 𝜱𝑲
𝒄                                                                                (𝟔 − 𝟏𝟏)    
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 إذن : 

𝑯𝜱𝑲
𝝂 -𝑬𝑲

𝒄 ∑ ⟨𝜱𝑲
𝒄 |𝜱𝑲

𝝂 ⟩𝒄 𝜱𝑲
𝒄  =𝑬𝑲𝜳𝑲=𝑬𝑲[𝜱𝒄

𝝂+∑ ⟨𝜱𝑲
𝒄 |𝜱𝑲

𝝂 ⟩       𝒄 − (𝟕 − 𝟏𝟏)  

𝑯𝜱𝑲
𝝂 +∑ (𝑬𝑲𝒄 𝑬𝑲

𝒄 )⟨𝜱𝑲
𝒄 |𝜱𝑲

𝝂 ⟩𝜱𝑲
𝒄 = 𝑬𝑲𝜱𝑲

𝝂                                     (𝟖 − 𝟏𝟏)      

 مع أن : 

𝑽𝑹𝜱𝑲
𝝂 =∑ (𝑬𝑲−𝑬𝑲

𝒄 )𝒄 ⟨𝜱𝑲
𝒄 |𝜱𝑲

𝝂 ⟩𝜱𝑲
𝒄                                             (𝟗 − 𝟏𝟏)       

 

(𝐇 + 𝐕𝐑)   𝜱𝑲
𝒄 =𝑬𝑲𝜱𝑲

𝝂                                                               (𝟏𝟎 − 𝟏𝟏)    

(
𝑷𝟐

𝟐𝒎
+ 𝑽𝒆 + 𝑽𝑹) 𝜱𝑲

𝝂 =𝑬𝑲𝜱𝑲
𝝂                                                     (𝟏𝟏 − 𝟏𝟏)   

      𝐕𝐏=𝐕𝐜+𝐕𝐑                                                                            (𝟏𝟐 − 𝟏𝟏) 

         

   Tc 

TR   
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و المناقشةطريقة الحساب        

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  الفصلIII: طريقة الحساب والمناقشة
 

 

 30 

III1  
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: )optimisation( 2 الخصائص البنيوية.III 

 I1I.1.2 وتعرف على انها طاقة القطع كما تعرف فيزيائيا بانها الطاقة الحركية بحيث:wfccweحساب

كما هو  ثابتين وثابت الشبكة stnitp.Kونبقي على  cewtuce نغير cewtuceتأخذ أقل قيمة دقيقة. ولحساب 

: ملف الأدخال موضح في  

&system 
    ibrav= 2, celldm(1) =10.691, nat=2 , ntyp= 1, 
     
ecutwfc =25.0, 
 
    occupations='smearing', smearing='methfessel-paxton', 
degauss=0.05, 
 / 
 &electrons 
    conv_thr =  1.0d-8 
    mixing_beta = 0.7 
 / 
ATOMIC_SPECIES 
 Ge  72.61   Ge.pbe-paw_kj.UPF. 
ATOMIC_POSITIONS  
Ge     0.250000  0.250000    0.25000000 
Ge     0.000000  0.000000    0.00000000 
K_POINTS {automatic} 
 8 8 8 0 0 0 
 

 والنتائج المتحصل عليها موضحة في الجدول التالي : 

 

 

E(Ry) ecutwfc 

-15.66986684 10 

-15 .73651463  15 

-15 .74167988 20 
-15.74765862 25 

-15 .75626110 30 
-15.75702428 35 

-15.75707641 40 
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ecutwf   الطاقة بدلالة يمثل الذي المنحنىنتائج الجدول ممثلة في 

         

ecutwfc   المنحني يمثل تغيرات الطاقة بدلالة 

.ecutwfc = 30Ry وبملاحظة المنحني نلاحظ أن   

    k.point 2.2 حساب.III 

k.point k.point والتي تمثل

 البلورة.ولحساب 

  

/ 
  
     
 / 
ATOMIC_SPECIES 
 Ge  72.61   Ge.pz-bhs.UPF 
ATOMIC_POSITIONS {crystal} 
Ge     0.250000  0.250000    0.25000000 
Ge     0.000000  0.000000    0.00000000 
K_POINTS {automatic} 

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 

-15,76 

-15,74 

-15,72 

-15,70 

-15,68 

-15,66 

E(RY) 

ecutwfc(Ry) 
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8 8 8 0 0 0 

 

 

 والنتائج موضحة في الجدول التالي:

E(Ry) K.P0int 
-15.74982032                        5 
-15.75385017                        6 

-15.75553271                        7 
-15.75630718                        8 

-15.75669232                        9 
-15.75667883                      10 

 

 

kpoint  

Kpoint =8وبملاحظة المنحنى نلاحظ أن   

  

5 6 7 8 9 10 

-15,757 

-15,756 

-15,755 

-15,754 

-15,753 

-15,752 

-15,751 

-15,750 

-15,749 

E(Ry) 

KPOINT 
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.ملف الدخال ثابتتين كما هوموضح في  ecutwfc  و kpoint  

/ 
 &system 
    ibrav= 2,  
celldm(1) =10.691 
, nat=2 , ntyp= 1, 
    ecutwfc =25.0, 
    occupations='smearing', smearing='methfessel-paxton', degauss=0.05, 

 
 

  
-15.57927950  
-15.68620422  
-15.68620422  
-15.75270958  
-15.74487284  
-15.72295491  
-15.69287003  
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E(Ry)  
-15.57927950 125 
-15.68620422 144 .7031325 
-15.68620422 166.375 
-15.75270958 190.1099375 
-15.74487284 216 
-15.72295491 244.140625 
-15.69287003 307.546875 

 

4,8 5,0 5,2 5,4 5,6 5,8 6,0 6,2 6,4 6,6 6,8 

-15,76 

-15,74 

-15,72 

-15,70 

-15,68 

-15,66 

-15,64 

-15,62 

-15,60 

-15,58 

-15,56 

E (RY) 

(A°) 
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E(V)=𝑬𝟎+𝑩𝟎

𝑩𝟎
′ V[(

𝑽𝟎
𝑽

)
𝑩𝟎

′

𝑩𝟎
′ − 𝟏

+1]-𝑽𝟎  𝑩𝟎

𝑩𝟎 −𝟏
   [36] 
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      E0  a0 

       B0  a  

 B 0 a2 

      a3 

a0 =-15.7519 

 a1=0.0539 

a2=3.95597 

  a3=196.4577 
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&system 
    ibrav= 2, celldm(1) = 01 .9684784, nat=2 , ntyp= 1, 
    ecutwfc =01.0, 
    occupations='smearing', smearing='methfessel-paxton', degauss=0.05, 
 / 
 &electrons 
    conv_thr =  1.0d-8 
    mixing_beta = 0.7 
 / 
ATOMIC_SPECIES 
 Ge  72.61   Ge.pz-bhs.UPF 
ATOMIC_POSITIONS {crystal} 
Ge     0.250000  0.250000    0.25000000 
Ge     0.000000  0.000000    0.00000000 
K_POINTS {automatic} 
 8 8 8 0 0 0 
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&system 
    ibrav= 2, celldm(1) = 01 .9684784, nat=1 , ntyp= 1, 
    ecutwfc =01.0, 
    occupations='smearing', smearing='methfessel-paxton', degauss=0.05, 
 / 
 &electrons 
    conv_thr =  1.0d-8 
    mixing_beta = 0.7 
 / 
ATOMIC_SPECIES 
 Ge  72.61   Ge.pz-bhs.UPF 
ATOMIC_POSITIONS {crystal} 
Ge     0.000000  0.000000    0.00000000 
K_POINTS {automatic} 
 8 8 8 0 0 0 

 
 

 

E(Ry)  
-7.74904961 9.96 
-7.7139520 10.96 

-7.67628932 11.96 
-7.62274665 12.96 
-7.61567171 13.96 
-7.61570712 14.96 
-7.64108976 15.96 

-7.614248 16.96 
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𝑬𝐂𝐎𝐇= 𝑬𝑻𝑶𝑻

𝑵𝒂𝒕
 - 𝑬𝒂𝒕 

.614248144Ry     

  

 

𝐸COH=- .7519 /8 +7.61424814=5.64526Ry 
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EGaP=0.8-0. 4=0.4ev 

III 
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4.5.III 

  

 
   

10.6754717bor  10.9684784bor 10 .948bor a0 
207.087GPa 8.62GPa / B0 
0.74ev 0.4ev 0.66ev Gap 

 

 

   III 

𝛁𝑬=h𝝊 ;𝝊=∆𝑬

𝒉
= 𝟎.𝟒

𝟔.𝟔𝟐𝟓.𝟏𝟎−𝟑𝟒=6.03.𝟏𝟎−𝟑𝟔. 𝟏𝟑. 𝟔 = 𝟖𝟐. 𝟎𝟎𝟖. 𝟏𝟎−𝟑𝟔 HZ 
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 III 

: ) optimisation( 6 .1 الخصائص البنيوية .III 

:wfccweحساب 

 النتائج المتحصل عليها موضحة في الجدول التالي : 

wfccweE(Ry)

ecutwfc   المنحني يمثل تغيرات الطاقة بدلالة 

.ecutwfc = 52 Ry وبملاحظة المنحني نلاحظ أن   
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k.point حساب6.1.2.

K.P0intE(Ry)

kpoint  

 

Kpoint =8وبملاحظة المنحنى نلاحظ أن   
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E(Ry)
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E(Ry)  
 
 
 
 
 

 

 

E(V)=𝑬𝟎+𝑩𝟎

𝑩𝟎
′ V[(

𝑽𝟎
𝑽

)
𝑩𝟎

′

𝑩𝟎
′ − 𝟏

+1]-𝑽𝟎  𝑩𝟎

𝑩𝟎 −𝟏
   [36] 
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III 
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Résume 

Dans ce la Mémoire Nous avons pressent un étude sur 
les propriétés structurantes  et électronique la cristal semi –
conducteur Germanium le but ce travail est l’investigation 
des paramètres physiques ;la densité de charge ;la densité 
d’état ;la structure de bande électronique ;la méthode de 
calcul utilise c’est PWSCF damas le carde général de la 
théorie de la fonctionnelle  


	pd.pdf
	?????.pdf
	??????.pdf
	????? ????.pdf
	????? ??? ????? ???????.pdf
	????? II ?.pdf
	????? III.pdf
	???????.pdf
	??????.pdf

