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داءـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــالاه  

 بسم الله الرحمان الرحيم

(قـل اعملوا فسيرى الله اعمالكم و رسوله والمؤمنون  )  

 صدق الله العظيم  

والله جل جلاله  برؤيتكولا تطيب الجنة إلا  ..بعفوك    إلاولا تطيب الآخرة  ..بذكرك    إلاولا تطيب اللحظات  ..الهي لا يطيب النهار الى بطاعتك    

..ونصح الامة الى نبي الرحمة ونور العالمين  ..الى من بلغ الرسالة وادى الامانة    

 سيدنا محمد صلى الله عليه وسلم

ان يمد في    وا من اللهارج..الى من احمل اسمه بكل افتخار  ..الى من علمني العطاء بدون انتظار  ..الى من كلله الله بهبة والوقـار  
وستبقى كلماتك نجوم اهتدي  انتظارعمرك لترى ثمار قد حان قطافها بعد طول    

والدي الغالي..بها اليوم وفي الغد والى الابد    

الى بسمة الحياة وسر الوجود الى من كان                    ..الى معنى الحب والى معنى  الحنان والتفـاني  ..الى ملاكي في الحياة  
دعائها سر نجاحي وحنانها بلسم جراحي الى اغلى الحبايب                  

 امي الحبيبة

..  الى من بوجودها اكتسب قوة ومحبة لاحدود لها..حياتي    الى شمعة متقدة تنير ظلمة..الى من بها اكبر وعليه اعتمد    

حنان  اختي الكبرى  

في نهاية مشواري                    ..الى اخي ورفيق دربي وهذه الحياة بدونك لاشيئ معك اكون انا بدونك اكون مثل اي شيئ  
 اريد ان اشكرك على مواقفك النبيلة الى من تطلعت لنجاحي بنظرات الامل

محمد  الكبيراخي    

 والى اغلى الاخوى التي عشت معاهم الحلوة والمرة الى اجمل ما املك من معنى الحياة معهم مباركة وصباح وفـاطمة وطاهر ونجاح  

وتميزوا بالوفـاء والعطاء الى ينابيع الصدق الصافي الى من   معهم سعدت    بالإخاءالى من تحلو  ..الى اخواتي التى لم تلدهن امي  
،وبرفقتهم في دروب الحياة الحلوة والحزينة سرت الى من كانوا معي في طريق النجاح والخير الى من عرفت كيف  اجدهم  

 وعلموني ان لااضيعهم

باوي امال  ،والى عر  وهيبة    قـادري وفـاء ،قـادري عبير ،قـادري نسرين..صديقـاتي    

 



  

 شكـــــــــــــــــــــر وعــــــرفــــــــــان 

فـإن لم تستطع فكن متعلما ،فـإن لم تستطيع فـأحب العلماء..كن عالما   "  

"،فـإن لم تستطيع فـلا تبغضهم     

  بعد رحلة بحث وجهد واجتهاد تكللت بإنجاز هذا البحث ،نحمد الله عز وجل على نعمة التى من  

الى    نخص بأسمى عبارات الشكر والتقدير  أنإلا    ليسعناعلينا فهو العلي القدير ،كما    بها  

لما قدم لنا من جهد ونصح ومعرفة" عيادي كمال الدين  "  الدكتور. الاستاذ    

  .انجاز هذا البحث  طيلة  

"بن طويلة عمر  "كما نتقدم بجزيل الشكر الى اللجنة المناقشة على رأشهم الاستاذ    

"العياط زهية  "وأستاذة المناقشة    

"بن عيدة مريم  " كما نختص بالشكر والتقدير الى استاذة    

جاز هذا البحث ، كما نتقدم بالشكر الجزيل لكل من اسهم في تقديم يد العون لإن  

 ونختص بالذكر اساتذتنا الكرام الذين اشرفوا على تكوين  هذه الدفعة تخصص فيزياء بكامل

كلية الرياضيات  وإدارةالقـائمين على عمادة    والأساتذةورقـلة   –معة قـاصدي مرباح  تخصصاتها في جا   

علوم المادة ،كما لا انسى ان اتقدم بأرقى واثمن عبارات الى جميع اساتذة في الجامعة بدون استثناء  و     

ناالظلمة التى كانت تقف احيانا في طريق  يضيءالى الذين كانوا عون لنا في بحثنا هذا ونورا    

ومات ،فـلهم منا كل الشكرالى من زرعوا التفـاؤل في دربنا وقدموا لنا المساعدات والتسهيلات والمعل  

لله الحمدفـالشكر لله و    شيءوقبل وبعد كل    

.في الاولى والأخير     
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I.1 ةـــــدمـــالمق: 

بلورات من الناحية خصائصها الفيزيائية  إلىفهم الشامل لتطورات المادة من ذرات  إلى أدتدراسة الخصائص العنقودية  إن      

فالزرنيخ هو عنصر مهم في الصناعة كما وجد تطبيقات واسعة في مجالات عدة .والكيمائية وذلك من خلال حجم وتعقيد العنقود 

طيسية على هيئة لذا انصب اهتمامنا لدراسة الخصائصه البنيوية والالكترونية و المغنا، والبصريات الضوئية  ،الموصلات  أشباهمنها 

تعريف الزرنيخ وأشكاله كما  تم تعريف بالبنية البلورية له والفاصل الطاقي  إلىتم تطرق من خلال هذا الفصل  بحيث  .عنقود 

 [1] .استخداماته وتعريف تكنولوجيا النانو  والعناقيد  أهمالخصائص الفيزيائية و الكيمائية للزرنيخ كما ذكرنا  أهموذكر 

I.1.1خ ـــــريف الزرنيـــــــتع: 

بالكلمة اليونانية والتى  أيضاالتى تعني الرهج الاصفر ،كما ترتبط كلمة الزرنيخ  اشتق اسم الزرنيخ من الكلمة الفارسية           

في بداية القرن الرابع قبل الميلاد باعتباره واحد من المركبات الكبريتيد وأطلق   الأولىالقوي ، فعرف الزرنيخ للمرة  آوتعني المذكر 

فهو عنصر  1521من عزل هذا العنصر عام   أولماغنس  ألبرت الألمانيولكن الكيميائي والفيلسوف , الأحمرعليه اسم الرصاص 

الموصلات والبصريات الضوئية والبيولوجية  أشباهله خصائص وتطبيقات في مجالات واسعة مثل في  هام للصناعة والبيئة و

 [3] .نفهم خصائصه الفيزيائية والكيميائية  أنفمن المهم   ، الأخيرة الآونةالصيدلانية مما جعلته قيد الدارسة في 

I .1.1 ـــــال تواجـــــد الزرنيـــــــخ أشك: 

والزرنيخ الرمادي  الأسودوالزرنيخ  الأصفر، الزرنيخ واستقرارهي تصنف من حيث النوع  و من الزرنيخ أنواعيوجد ثلاث            

 .استقرار الأكثروهو 

استقرارا وهو الشكل المعتاد للعنصر ، له مظهر براق وهو موصل جيدا معتدل الحرارة والكهرباء ،  الأكثرهو : الزرنيخ الرمادي 

يتحول  أيدرجة مؤوية ، فان الزرنيخ الرمادي يتسامى  313 إلىوعندما يسخن .لكن الزرنيخ الرمادي متقصف ويتكسر بسهولة 

 ينصهر أنبخار دون  إلىمباشرة 

 [4-3] .عندما يرتبط بالعمود الثالث من الجدول الدوري مثل الجرمانيوم  فيصبح شبه ناقل وموصل جيدا 
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 رمادي فلزي( :I.1)الشكل 

 I.2.1 ة ــــــوريـة البليـــــــالبن  :       

على شكل  الأشكالبلورية بأشكال هندسية مختلفة عن بعضها البعض بحيث صنفت هذه  أشكالتوجد المعادن على         

 γ ≠ α،β≠ αو الميل  أحادينظام بلورة ثلاثي  أي .، بحيث يأخذ الزرنيخ نظام بلوري ثلاثيأنظمةمعينة وهي سبعة  أنظمة

يتكون من ثلاث محاور يتقاطعون معا بزاوية ثابتة ، بحيث اثنان من تلك المحاور لها نفس الطول  º01  =γ  =β و º151= αو

 . على نفس المستوى والمحور ثالث رئيسي 

                                                                                                              

      

 

 

 الخلية الاصطلاحية(:Ⅰ.1)الشكل 
 

https://www.marefa.org/%D9%85%D9%84%D9%81:Arsen_1a.jpg
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 [9] .البنية البلورية للزرنيخ( :Ⅰ.2)الشكل 

 :الخلية الواحدة للزرنيخ هي أبعاد أنبحيث 

o a: 375.98 pm =3.75Aº 

o b: 375.98 pm =3.75Aº 

o c: 1054.75 pm =1.05Aº 

o α: 90.000° 

o β: 90.000° 

o γ: 120.000° 
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Ⅰ.4.2.ي ـــــل الطاقـــــالفاص 

حزمة  أن، نجد ( I.5)الشكل ( فجوة الطاقة )هي مواد لها فاصل طاقي كبير جدا ( المعادن أنصاف)العوازل       

فجوة الطاقة تساوي  أنلذا لا تستطيع الالكترونات التحرك فيها ونجد  مملوءةالتوصيل فارغة تقريبا وحزمة التكافؤ 

(eV2  =gE ) عصابة التوصيل وتصبح  إلىة التكافؤ لنقلها الالكترونات عصاب إثارةبحيث تتمكن الطاقة الحرارية من

، تسمى عازلة لان ناقليتها اقل بكثير الكثير من النواقل ، ولكنها تزداد بزيادة درجة الحرارة على T>1ذلك ناقلة عند 

  .عكس النواقل

   

 

 

 

 

 

 .مخطط عصابات الطاقة للعوازل ( :I.4)الشكل   

I  5.2. للزرنيخ الكيمياصية والفيزياصية  صاص الخ : 

 .(I.1) نلخص أهم الخصائص الفيزيائية والكيميائية للزرنيخ النقي في الجدول

 [2-6-7]يوضح بعض الخصائص الكيمائية والفيزيائية للزرنيخ  (:I.1)الجدول

 sAالزرنيخ   الخصائص

 العدد الذري 33

04.05131  kg/mol الوزن الذري 
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2.003g/cm3 الكثافة 

 درجة الغليان  313

 درجة الانصهار  710

 تصنيف فلزات أشباه

 الحالة السائدة صلبة

 مصدره القشرة الارضية,مياه الشرب 

 نظام البلوري نظام بلوري ثلاثي

a  3.03= Aº ثابة الخلية 

r  5.113  = Aº نصف قطر الذرة 

 المغناطيسية مغناطيسية المعاكسة

333 nΩ .m  الكهربائيةمقاومة 

21.5Wm-1k-1 ناقلية الحرارية 

[Ar]4s23d104p3 التوزيع الالكتروني 

 

I.2.1 الزرنيــــــخ اتـــــــاستخدام : 

النواقل عناصر العمود الثالث من  أنصاففي الليزر ، بحيث يتم تطعيم  (sA - eG)يستخدم مركب زرنيخيد الغاليوم            

لتصبح على شكل وصلة ( مستقبلة  أوعناصر مانحة ) عناصر العمود الخامس من جدول الدوري  أيجدول الدوري بالعوازل 

بحيث تتميز الليزرات النصف ناقلة بصغر .ثنائي ولذا يطلق على هذا نوع من الليزات ، بثنائي الليزر  أيسالبة   –موجبة  

، عملية الضخ فيها من خلال استخدامها التيار  بسهولة كبيرة منها على نفس القاعدة و  أعدادحجمها مما يمكن تصنيع 

 : أهمها أخرىكما وجدت استخداماتها في مجالات .  [4-3] .بكميات كبيرة  إنتاجها إمكانيةجانب  إلىالكهربائي 



 الــفصـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــل الاول
   As قيــــــــزرنيخ النـــــــــــــــــــــلا

 

7 
 

  التراترستورية  الأجهزةيستخدم غالبا كعامل لزيادة الكفاءة في. 

  استخدم في بطاريات السيارات. 

  كما شاع في استخدامه في صناعة الزجاج. 

 يحسن من كروية طلقات الرصاص.  

  ستخدم مركبات الزرنيخ مثل زرنيخات الكالسيوم وزرنيخات الرصاص ،كمبيدات الحشرية في عديد من السمومتكما. 

   I.2 و ــــــــــا النانــــــولوجيــــــتكن : 

يطلق عليها  أووتعني القزم بحيث تعنى بها كل ما هو صغير وهي تقنية المواد المتناهية الصغر  إغريقيةهي كلمة "النانو"         

الدقيقة بحيث تعتمد تقنية النانو على التقاط الذرات المتناهية الصغر لأي مادة والتلاعب بها وتحريكها من  المهجريةبالتكنولوجيا 

 الأبعادلتكوين شبكة بلورية لكي نحصل على مواد نانوية  أخرىت لمواد ثم دمجها مع ذرا أخرىمواضع  إلى الأصليةمواضعها 

 [ 10-9] . الأداءمتميزة الخواص عالية 

I.4 د ـــــــاقيــــف العنــــــــتعري      : 

راسة الخصائص الفيزيائية د أنكما . عناقيد الزرنيخ هي توضع ألاف الذرات الزرنيخ بأشكال هندسية مختلفة ومعقدة         

فإن دراسة الخصائص العنقودية للزرنيخ تأخذ كوسيلة لفهم  .للعنقودطريقة المعقدة العلى حجم و تعتمد والكيميائية للعناقيد 

مم يكون عليه في شكل صلب ،  أفضلالزرنيخ في هيئة عنقود له خصائص  أما.بلورات  إلىالشامل لتطورات المادة من الذرات 

نفهم الخصائص الفيزيائية والكيميائية له من خلال دراسة الخصائص  البنيوية و  أنفمن المهم . ر هام للصناعة فهو عنص

 [1] .الالكترونية  والمغناطيسية 

I.5 ــــلاصـــــــةالخ: 
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و اهميتة في الصناعة كما وجدنا أن له أهمية كبيرة الزرنيخ وتاريخ من خلال هذا الفصل وضحنا بشكل بسيط عن تعريف        

فجوة )الطاقة ومخطط عصابات .بنيته البلورية والفاصل الطاقي له تأثر على البيئة وله فضاء واسع في الصناعة كما تم توضيح 

 . ن العناقيدالزرنيخ وخصائصه الفيزيائية والكيمائية وذكرنا شرح مبسط عن تعريف تكنولوجيا النانو وشرح ع( النطاق
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 [3-50]علي السكاف ، المنظمة العربية للترجمة ،ص .مدخل الى الالكترونيات النانوية ، ترجمة د –[ 10]

 



 

  

 

انيـــــــــــــــــــثـــــل الــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــالفص  

 ومبدأه SIASTAتعريف بالرنامج 
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II .1 ة ـــــدمــــــــالمق: 

 سببدية  لمحاداد  الالترووية  اد  لك  دد  مادا  ادي  واااههد الكةياء  م  أمههدالابدرة  الم أو SIESTA ال برنامج       

في هذا الكص  سبنقام بتقديم يظر  مختصر  دمى البرنامج المستخدم في لذا .لماار بات  دندقةد رةاسب  وفهم بعض خصدئص ا

وذل  م  خلال وعريكه ومبدأ دحمه والتعمةحدت المستخدم  في طريق  الحسدب م  خلال المحداد  .   SIESTAالدةاسب  ألا وها 

 .بواةكة  واغة  الحسدب وتم وطرق إلى بعض التطبةقدت الحسدبة  في البرنامج خلال الحسد

II.2 ج الــــ ــــــبرنامSIESTA : 

.1.2.IIتعريـــــف بالبرنامــــــــــــج ومبدأ الحساب: 

برنامج ها  [14-13]لمبدرة  الاسببدية  لمحاداد  الالترووية  م  اآللاف م  الذةات أو مد يعرف با  SIESTA  برنامج       

عتحد دمى حسدب احان الديندمةتة  الجييئة  م  خلال هذه المحداد  لدةاسب  الأاسدم الصمب  أو لدةاسب  البنة  الالترووية  ي

 [ 24] :البرمجة  هي  تالرئةس  في التعمةحد تواهم التعمةحد. 09وقد اسبتخدمند يسخ  متتاب  لمكاةوران .الجييئدت 

 يستخدم التحان شروط الحدور الدوةي   -1

التى تم ( Kleinman-Bylander)يستخدم التحان اليائف المحتحم  غير المحمة  في الات   -2

 .إياد هد بااسبط  برنامج أخر 

 . (POAأسبدس )القددد  المستخدم  هي القددد  محمة  م  المداةي  الذةي  اليائك  الرقحة   -3

الحقةقي وظدئف المااة   وتم دمى شبت  في فضد ( وظدئف المااة  ودندصر المصكاف  ,احانات )حسدب  -4

لابت  م  المسدح  الحقةقة  لحسدب العندصر المصكاف  بالتدلي   (projetées)الالترووية  والتثدف  المتاقع  

 . اةوبدط  –إمتدنات هدةتي و إمتدنات التبدرل 

ةدة العديد م  شدم ويمت  اخت –وفق لمعدرل  ااه   (يظري  التثدف  الاظةكة  ) DFTوتم الحسدبات لديند في إطدة  -5

 [2].اةوبدط –الاظدئف لتبدرل ووبدرل
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نحتدج إلى إددر  ورجم  في ا  مر  لتغير  الديندمةتة  الذاار  المطماب  م  قب  الماتم  لذل  نح  لا تحانتخصص ال               

ويتةح البرنامج . الحسابة  التدفة  احد يمت  تجحةعهد لتنكةد المتسمس  أو ماازي  في الجهدز احبةاور م  قدةات ,حجم النظدم 

 :الحصال دمى مديمي 

 الطدق  التمة  لنظدم بمسدمه  مختمك   -1

 القاى العدمم  دمى الذةات  -2

 (le tenseur de contraintes )التاور لتاور -3

 التثدف  الالترووية   -4

 العيم ثندئي الاقطدب  -5

 (اق  لمداةات الذة  حسب ما )التامةمي الستدني الالترووني  -6

بعض هذه النقدط د  طريق  تحديد التعمةحدت الغير خدص  بالبرنامج بحد ذاوه ب  المعامدت التى تخص الحسدب ياضح 

زوااء وقاادد المتجهدت الثلاث  التى تحدرهد ، ثم  إدطد فقط ، م   الأولة يتكي تحديد الخمة   فدلنظدم مستنسخ بنكس التاور ،.

يجب وضعهد في خلااء ذات  الجيئة  مث  العندقةد ، الأيظح فعند رةاسب  .الخمة  في هذه  [14-13] الماق  الذةات إدطد 

 أسبدسلا وسج  هذه التكددلات لأنهد لا  أنابير  بمد يتكي لتجنب التكددلات النظدم وصاة لمخلااء المجدوة  احد يجب   أبعدر

احد يسحح البرنامج بدةاسب  . الدوةي   الصاة المااار  لتعتس فقط شروط الحدوري  أنهدلهد م  الندحة  العحمة  حةث 

الماااي  اهربائةد ، في هذه الحدل  ينبغي واخي الحذة الاديد لان التكددلات التهروسبتدوةتة  هي وكددلات بعةد   الأيظح 

ق  وإلا فإن الطد فح  الضروةي وعايض هذه الاان  د  طريق  بحر م  الالتروونات ، الأولة دندمد يتم شا  الخمة  .المدى 

 . التهروسبتدوةتة  وتبددد لذل  يظةف مصطمح الطدق  التهروسبتدوةتة  في الطدق  التمة  

فةحد المداةات الذةي  .لا يمث  ماتم  م  اخذ خمة  ابير  ومتندظر  بات  ادف  الاخير هذا المصطمح أنم  المتكق دمةه 

 :د  طريق ح  المعدرل  التدلة     وطدقدت  r>rcومغى بعضهد البعض م  اا    أنهد أي nlφالتدذب  ماضعة  
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قددد  ( nl)بحةث يمت  اسبتخدام القددد  متعدر  لت  .  rcهي المعمام  التي تحدر قط  يصف القطر    حةث الطدق  

( الذي يصف الجي  الاعددي الأسها ) ξ،حةث   slaterهذا المصطمح يأتي م  اسبتخدام مداةات  ξ(ZS)بسةط  

يسدوي اخذ مداةي  م  يصف قطر  ξ(DZP) أنفي حين  ((nl)مستاى )    يسدوي اخذ مستاى مداة الااحد [15]

 أيند أي،( ميروج المستقطب  SZP)اسبتخدام قددد  المستقطب   أيضدم  المحت  [ .16-11( ]nl)قط  المختمف لت  

واغمهد الالتروونات في حدل  الذة  المعيول  دمى سببة  المثدل قددد   max lاابر م   lيضةف مداةا لت  حرا  مداةي  

DZP . [11-12] 

 :م  اا  ا  ذة  م  اليةيةخ تأخذفي دحمند  

 . 4S إلترووناثندن م  المداةات الذةي  اليائك  لاصف  -1

 . 3d إلترووناثندن م  المداةات اليائك  الذةي  لاصف  -2

 .4P إلتروونم  المداةات الذةي  اليائك  لاصف  اثندن -3

فح  الااضح ايه امحد زار الحجم القددد  امحد  ، الأبعدرالمداةات الذةي  اليائك  المستقطب  ،والتى وصف الالتروونات ثلاثة  

 . أطالولت  في هذه الحدل  الحسدب يأخذ وق   رق  ، أاثرازرارت رةادت الحري  وامحد ادي  النتةج  

قةح  خطا  الابت  المستخدم  في وتدم  في  أنهي  الحسدب،مهح  دمى وق  ورق   أخرىمعمام   أيضدفهندك        

ثم يتم وعريف شبت  م  .لمحاا  المستاي   kوالذي يحدر مااه الماا    Emeshيتم اسبتخدام فةهد الطدق  .الكضد  الحقةقي 

المستخدم  لح  المعدرلات الذاوة   الأولىفي منطق  برلاي   kوتان ددر النقدط  أناحد يمت  .خلال الكرو  المتدية  المقدبم  

الذةات في   أوالجيئة  ، بحةث يتم فص  الجييئدت  الأيظح شدم لهد تأثير ابير دمى النتةج  في حدل   –المنسق  لمعدرلات ااه  

  kمسطا  يتكي بعد ذل  أخذ يقط  واحد   (الذةي   آوالمستااءت الجييئة   أي)ا  خمة  بات  اةد ،وشبتدت الطدق  

م  اا  الحصال دمى مدر   الأخرىوم  ناحة  ( . Гوالذي يسحى بتقريب النقط    k=0في معظم الحدلات  نأخذ )

 .نأخذ يقط  ادفة  لتحثة  بنة  العصدبات بات  اةد  أنصمب  ،م  الضروةي 
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اثدف  التقريب المحمي )  LDAلاختبدة وظةكي لتاضةح العلاق  بين  SIESTA[16-11]ويتم اسبتخدام برنامج          

وقريب التدةج ) GGAو  [10]زنجير  -او برورو[11]وايغ  -م  برورو( اثدف  التدوير التقريب المحمي ) LSDو ( 

 .[29]اييةهاف  –باةك  –م  بروروا المطاة  ( المعحم  

اليائك  هي يكسهد المستخدم  في حسدب التثدف  الالترووية   الإمتدناتوتان الاظةك  المستخدم  لحسدب  أنيجب         

 .،دلاو  دمى ذل  م  المحت  المعب في بعض المعديير م  اا  تحسين التقدةب بين التثدف  الالترووية  

في هذه )ثاب  مث  طريق  المروافق  التدةج  أسبماب أيويتم الاسبروخد  الهةتمي د  طريق التقمة  م  المجحاددت الطدق  م  

الطريق  يعتبر المسأل  ،مسدل  وقمة  الطدق  وذل  م  خلال تحري  في مسدح  الرووةب ولةس وفق لأدظم المنادة ،ولت  في 

ام م  اا  ذل  يقام باسبتخد( الخ ...،والمحداد  الصمب   Vrelet ،Nosé)بطريق  ريندمةتة   أو( اتجده يسرع التقدةب  

فرض قةار خلال اسبروخد  النظدم د  طريق يظدم التجحةد  أيضدبحةث يمت  .لمقا  المسحاح بهد م  ا  ذة   الأقصىالحد 

  [52[. دمى سببة  المثدل وضعة  بعض الذةات

II.2.2 اب ــــــل الحســــــشغيت: 

 يميم ممف به   SIESTAبعد وثبة  برنامج 

1- (executable) siesta . 

 .  As.fdfمثدل   fdfممف المدخلات  -2

3- (As.psf) pseudopoteutel   م  صكا  الايب ل   إياد هيتمsiesta  . 

 :لتاغة  الحسدب

 .  terminalيكتح  -

 .يدخ  ممف العح   -

     : الأمراتدب   -

./siesta<As.fdf >As.out           
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II .2.2  بعض تطبيقات الحسابية في برنامج الـــــــــــــSIESTA   خلال الدراسة: 

 .يمخص في الأشتدل التدلة  أهم الخطاات لماسدب

 صاة  لمحمكدت التى سبةتم حسدبهد: (II .1)الشكل 

 

 صاة  د  جمة  الممكدت التى تم حسدبهد في الممف الااحد: (II.2)الشكل 
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 .صاة  د  طريق  إرخدل الأوامر لبدأ الحسدب ( :II.3)الشكل 
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 .صاة  لبعض النتدئج بعد الحسدب :(II.4)الشكل 
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II.4 لاصة الخ: 

الذي ها دبدة  د  مبدرة  اسببدية    SIESTAفي هذا الكص  يتان قد وضاند ولا بات  مختصر وبسةط البرنامج          

 .بمد في ذل  التعمةحدت المستخدم  فةه ،ومبدأ العح  ،واةكة  التاغة  ،وبعض الأدحدل التى تم م  خلال مد  الحسدب .
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III ةـــــدمـــــمق: 
،  n=16إلى  n= 1من اجل   Asn+1محاكاة عناقيد الزرنيخ في شكله النقي  النظرية إلى نمذجة ودراستنا نهدف من خلال      

وكذا  الالكترونية نيوية ولخصائص البا تحديدبهدف . n=10إلى n=1 من اجل  CrAsnو في حالته المطعمة بذرة كروم واحدة 

و عرض مختلف النتائج  SIESTAو من خلال هذا الفصل سنقوم  بشرح مراحل الحساب باستخدام برنامج . المغناطيسية

  .المتحصل عليها ومناقشتها

III.2 تفــاصيــــــل الحســــــــاب: 

-كأساس لحل معادلات كوهانالذي يرتكز على تقريب الكمون الزائف   SIESTA  برنامج اعتمدنا في حسابنا على       

من المطورة  طاقة ارتباط التبادل لتقييم، GGA[4] معتمدين تقريب التدرج المعمم . DFTشام ضمن نظرية الكثافة التابعية 

 4-10بمعيار تقارب  الحسابات أجريت. Burke Ernserhof وPerdew و Zunger و Perdew ( PBE) قبل

a.u استخدمنا أساسًا مزدوجًا .على الطاقة الكلية وكثافة الإلكترون (DZP) مع وظيفة الاستقطاب لذرتي As و.Cr  مع

العناقيد في  توضع. 150Ryقطع  طاقة منتظمة ب حقيقةشبكة فضائية  ، تم حساب كثافة التغيير في meV 05تحويل طاقة 

 Å . [1] 40طول حرفه   كبيرمكعب  

ن خلال استكشاف ذرة م 16إلى  1من   في نطاق يتراوح Asn+1 نقية للعناقيد اللقد بحثنا في البداية عن هياكل الطاقة الأقل 

و  .واحدةكروم  بواسطة ذرةلعناقيد الزرنيخ  قراراً ل الحالة الأرضية الأكثر استهياك طعيم، تثانياً  .ومرات الممكنةز عدد كبير من الأي

يتم تلخيص النتائج التي تم الحصول عليها في و  As4 و As3 و As2 تم اختبار صلاحية الطريقة الحسابية الحالية على خصائص

، والتي تثبت موثوقية مخططنا الحسابي الذي يظهر متوافق  ومقارنتها بالبيانات النظرية والتجريبية المتاحة  (III.1)الجدولالجدول 

 [3] .مع الحسابات السابقة
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 .  Eb (eV/atom) لكل ذرة طاقة الارتباط و a(Aº) بطة بين ذرتي الزرنيخاطول الر يوضح  :(III.1)الجدول

 n العنقودحجم 

 نتائج الأعمال السابقة النتائج النظرية المتحصل عليها

a(Aº) Eb (eV/atom) a (Aº) 
Eb 

eV/atom)) 

As2 3.143 1.1.1 3.1.2[1] 1.713[1] 

As3 3.313 3.140 3.4.0[1] 1.124[1] 

As4 3.4.5 3.711 3.01.[1] 3.313[1] 

As5 3.014 3.014 3.135[1] 3.505[1] 

 

III.3 النتائــــــــــــــــــج ومنـــــــــاقشــة : 

III.3.3  حـــــــــــــالة عناقيــــد الزرنيــــــخ النقــــــــي: 

III.3.3.3  ةالبنيــــويـــــالخصــــــــــائــــــص : 

لذلك، فإن  .عنقودلإلكترونية والمغناطيسية للهي ميزة مهمة تؤثر بشكل كبير على الخصائص ا عناقيد نية الهندسية في فيزياء الالب نإ

يزداد  هو عملية مهمة للغاية وليس من السهل التعامل مع هذه المهمة لأن عدد الأيزومرات طاقة البحث عن هيكل الطاقة الأقل

 .في هذا العمل ، نعرض فقط أفضل الهياكل المحسوبة لكل حجم الكتلة .عدد الذرات في العنقودأضعافا مضاعفة مع زيادة 

وأيزومراتها    Asn+1 النقي زرنيخ الحصول عليها من أجل الالهياكل الدنيا للطاقة التي تم (III .1)الشكل  ، فإننا نورد فيوللمقارنة

 .المقابلة
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 As2 (D∞h) As3(a)(D∞h)  As3(b)(C2v)   As3(c)(C2v) As4(a)( D∞h)   As4(b) (D2d)   

  

 

    

 

 

 

As4(c)(C2v) As4(d)(C2v) As5(a)(C2v) As5(b)( Cs) As5(c)(Cs) As5(d)( C2v) 

   

 

 

 

   

As5(e)(Cs) As5(f) (Cs) As6(a) (C1) As6(b) (C2v) As6(c)(C2v)  As6(d)(C2) 

    

 

 

 

 

  

 

 

 

 

 

As6(e)(D2) As6(f) (C2v) As7(a) (Cs)  As7(b)(C2)   As7(c)( Cs) As7(d) (C1) 

  

 

 

 

 

    

 

 

 

As7(e) (C1) As7(f) (C2v) As8(a) (C2v) As8(b) (Cs)   As8(c) (C2h) As9(a) (Cs) 
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 As11(e)(C1)   As11(f) (Cs)    As12(a)(C1)  As12(b)(C1) As12(c)( Cs) As12 (d)( C1) 

  

 

    

 

 

 

 

As12(e)(C1) As13(a)( C1) As13(b)(C1) As13(c)(C1) As13(d) (C1) As13(e) (C1) 

      

 

 

 

 

 

     

 

 

 

 

 

As9(b)(C1) As9(c)(CS) As9(d)(C2) As9(e) (Cs) As9(f) (Cs) As10(a) (C1) 

 

 

 

 

 

 

As10(b)(C1) 

 

 

 

 

 

 

 

As10(c)(Cs) 

 

 

 

 

 

 

 

As11 (C1) 

 

 

 

 

 

 

As11(b)(C1)    As11(c)(C1)      As11(d)(C1) 
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As14(a)(C1) As14(b)(C1) As14(c)(C1) As14(d) (C1) As14(e) (C1)  As14(f)(C1) 

 

 

 

 

As15(a)( C1) 

 

 

 

 

As15(b) (C1) 

 

 

 

 

As15(c)(C1) 

 

 

 

 

As15(d) (C1) 

 

 

 

 

As15(e) (C1) 

 

 

 

 

As15(f) (C1) 

 

        

 

 

 

As16 (a)(C1) 

 

 

 

As16(b) (C1) 

 

 

 

 

As16(c)(C1) 

 

 

 

As16(d)(C3v) 

 

 

 

As16(e)(C) 

 

 

 

As16(f) (C2v) 

       

 

 

 

 

As17(a) (C1) 

 

 

 

 

As17(b) (C1) 

 

 

 

 

As17(c)(C1) 

 

 

 

 

As17(d) (C1) 

 

 

 

 

As17(e) (C1) 

 

 

 

 

 

 

      

 Asn+1  (n=1-16.)بنيات العناقيد الأكثر استقرار وايزوميراتها المقابلة ( : III .3)الشكل 

توضح  .، العديد من أفضل الهياكل التي تم الحصول عليها تتفق مع الدراسات النظرية السابقةالنقيعناقيد الزرنيخ  في حالة

حساباتنا أن جميع الذرات تقريبًا توجد على السطح وتظهر نمطاً نموًا تظهر فيه الهياكل المستوية للأحجام الذرية الصغيرة جدًا بينما 

 ميت، تتنافس الهياكل ذات الشكل الموسع مع هياكل كروية تقريباً ،  n = 16حتى n = 4 تهيمن التراكيب ثلاثية الأبعاد من
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والذي يوضح مختلف الخصائص البنيوية والمتمثلة في زمرة التناظر والبعد الذري بين   (III.3) لجدولفي ازومرات الايإعطاء الترتيب 

 . كل ذرتي زرنيخ

و العزم المغناطيسي  بطة بين ذرتي الزرنيخاطول الر ,  E(eV) Δ  عصابة الطاقة,   Ebلكل ذرة  طاقة الارتباط, التناظريوضح : (III.3)الجدول
 .الكلي

طيسي االعزم المغن

 الكلي

طول الرابطة بين 

 ذرتي الزرنيخ

(Å)  

 عصابة الطاقة

ΔE(eV) 

 طاقة الارتباط لكل ذرة

Eb(eV/atom) 

 

 التناظر
 حجم العنقود

(n+1) 

00000 2.143 3.003 1.686 D∞h 1 

00000 2.212 0.002 1.667 D∞h 

2 99000 2.415 0.557 2.145 C2v 

09999 2.415 0.556 2.145 C2v 

99999- 2.144 2.892 2.463 D∞h 

3 
09999 2.421 1.480 2.658 D2d 

99999- 2.370 0.121 2.210 C2v 

00000- 2.480 1.916 2.711 C 2v 

09999 2.604 1.902 2.514 C2v 

4 

99000 2.533 0.907 2.300 Cs 

99000 2.369 0.393 2.387 Cs 

00000 2.514 1.901 2.514 C2v 

99000 2.509 0.422 2.113 Cs 

09000 2.443 1.314 2.138 Cs 

99999- 2.440 2.436 2.494 C1 

5 

00000- 2.474 1.371 2.609 C2v 

09000 2.364 1.250 2.335 C2v 

99999 2.535 1.218 2.439 C2 

99999- 2.361 1.765 2.442 D2 

-0.000 2.449 1.661 2.508 C2v 

4.988 2.563 1.020 2.099 Cs 
6 

2.999 2.478 1.304 2.439 C2 
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1.000 2.493 1.793 2.651 Cs 

4.999 2.454 1.209 2.117 C1 

2.999 2.469 0.941 2.281 C1 

1.000 2.467 0.952 2.506 C2v 

0.000 2.512 2.032 2.749 C2v 

7 -0.000 2.517 1.039 2.611 Cs 

0.000 2.375 1.661 2.529 C2h 

1.000 2.497 1.214 2.558 Cs 

8 

1.000 2.475 1.014 2.506 C1 

0.999 2.469 0.952 2.655 CS 

0.000 2.423 0.525 2.430 C2 

1.000 2.568 1.089 2.570 Cs 

00000 2.496 0.974 2.716 Cs 

99999- 2.471 1.192 2.570 C1 
9 

 
99999 2.502 0.362 2.783 C1 

0.000 2.582 1.888 2.785 Cs 

10.999 2.499 0.857 2.450 C1 

10 

1.000 1.497 1.104 2.546 C1 

0.999 09509 09951 2.612 C1 

0.000 09511 99830 2.512 C1 

0.999 09438 99598 2.571 C1 

1.000 - 805.2 00008 2.696 Cs 

00000- 804.2 8002. 806.2 C1 

11 

09000 09431 99834 09419 C1 

09000 59504 99307 09000 Cs 

99999 09504 09730 09115 C1 

99999- 09578 99555 09108 C1 

49000 2.496 1.110 2.348 C1 

12 

99000 2.215 1.023 2.650 C1 

00000 2.547 1.490 2.678 C1 

99000- 2.489 0.149 2.433 C1 

99000 09541 99104 09574 C1 

99000 09587 99894 09517 C1 

09000 09484 99471 09575 C1 13 
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79000 09507 99309 09444 C1 

79000 09400 99553 09450 C1 

09000 09505 99841 09517 C1 

00000- 805.8 0062. 80662 C1 

79007 09430 99884 09414 C1 

99999 09535 99145 09105 C1 

14 

99000 09099 99000 09180 C1 

99000 09504 99809 09551 C1 

00.20 804.. 00.04 806.0 C1 

99000 09510 99700 09180 C1 

99000 09517 99813 09545 C1 

09999 09570 09901 09589 C1 

15 

999999 09500 99004 09194 C1 

09001 09549 99309 09177 C1 

99999 09543 09884 09174 C3v 

00... 80425 00.50 .00.8 C 

09003 09431 99051 09581 C2v 

09999 09580 99703 09515 C1 

16 

09999 09110 99809 09531 C1 

99000 09509 99443 09500 C1 

99000 09509 99443 09500 C1 

00... 8050. 0028. .00.4 C1 

 

وطول  D∞hو الذي يوافق التناظر  الذي يكون بشكل خطي As2 أي 1في العنقود  أننلاحظ في عناقيد الزرنيخ النقي        

استقرار هو الذي يأخذ شكل الخطي من بين  الأكثرالهيكل   As3 أي 3لعنقود ا  . Å3.143 بطة بين ذرتي الزرنيخاالر 

والموضحة في  Å3.313 وطول الرابطة بين ذرتي الزرنيخ  D∞hالذي لديه تناظر  و (III .1)الشكل في وضحة الم الأشكال

 وطول الربطة بين ذرتي الزرنيخ C 2vالذي لديه تناظر   As4استقرار هو الأكثرفالهيكل  3وبالنسبة للعنقود   .(III.1)الجدول 

Å 3.4.5  .استقرار هو الذي لديه التناظر  الأكثرفان الهيكل  4بالنسبة للعنقود  أماC2v  وطاقة ارتباط بين ذرتي الزرنيخ

Å2.514 . بالنسبة للعنقودAs6   استقرار هو الذي لديه التناظر  الأكثرفان الهيكلC2v  ذو طول ارتباط بين ذرتي الزرنيخÅ 

 Å وطول الرابطة بين ذرتي الزرنيخ له هي Csاستقرار نجده بالتناظر  الأكثرفان الهيكل  As7 أي 1وبالنسبة للعنقود ،  3.474
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وطول الرابطة بين ذرتي الزرنيخ   C2vاستقرار هو الهيكل الذي تناظر  الأكثرالهيكل   As8 أي 7، وكما نجد في العنقود  2.493

Å2.512  أي .، و في العنقود As9  هو ذو تناظر  أعلاهاستقرار كما يوضحه الجدول  الأكثرنجد الهيكل Cs  وطول الارتباط

وطول الارتباط بين  C1 استقرار هو الذي لديه التناظر الأكثرالهيكل   As10 أي 2، وفي العنقود  Å2.496بين ذرتي الزرنيخ 

وطول الرابطة بين ذرتي   Csاستقرار هو الهيكل الذي يأخذ التناظر الأكثرالهيكل  As11في العنقود  أما، Å2.502ذرتي الزرنيخ 

ذرة تأخذ هياكل غير  n=17إلى n=12 من  ديقابالنسبة للعن أماوالذي لديه الشكل موشور بالتقريب ، .Å3.03الزرنيخ هي 

 ،Å 3.42.  ،Å 3.047 ،Å 3.033 Å3.423 ، Å 3.4.0 بطة بين ذرتي الزرنيخ هي اوطول الر  C1 منتظمة بتناظر 

Å 3.013 على الترتيب. 

III.3.1.3(الخصـــائــــص الطــــاقيــــة)النسبـــــــي  الاستقــــرار: 

   طاقة الارتباط لكل ذرةEb  

 (Eb) ، قمنا بحساب طاقة الربط الخاصة بهم لكل ذرة  Asn+1عناقيد الزرنيخ غير المطعمة من أجل التنبؤ بالثبات النسبي لـ

 :التالية ةباستخدام الصيغ

Eb/atom(Asn) =[(n)E(As)-E(Asn)]/(n)……….( 1.III) 

 : بحيث

E(As) :تمثل طاقة ذرة زرنيخ معزولة. 

E(Asn) : تمثل الطاقة الكلية للعنقود ذوn ذرة. 

ربط لعناقيد الزرنيخ تطور طاقات ا ل (III.3)يوضح الشكل  و  . (III.3) التي تم الحصول عليها في الجدولالنتائج  عرضتم 

Asn+1   يمكن أن تكتسب باستمرار الطاقة خلال  عناقيدنلاحظ أن هذه ال .استقراراً الأكثر كدالة للحجم من أجل الأيزومرات
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عدد فإن طاقة الترابط تزداد تدريجيًا مع زيادة الحجم ، ومن المحتمل أن يرتبط ذلك بزيادة متوسط  متوقع،كما هو  .عملية النمو

 .eV/atom 3.134: ذرة بقيمة تقدر ب  17اقصى قيمة لطاقة الربط لكل ذرة للعنقود ذو   .الجيران لكل ذرة
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 Asn+1  (n=1-16.) تغيرات طاقة الارتباط لكل ذرة بدلالة حجم العنقود للعناقيد الأكثر استقرار( : III.2)الشكل 

 

   طاقة التجزئةEf  (Fragmentation Energy) 

 طاقات التجزئةنقارن ثبات العناقيد الأكثر استقرار بحساب هنا  .عناقيدتنبؤ بالاستقرار النسبي للتعتبر طاقة التجزئة معياراً جيدًا لل

(Ef)   قيموتحسب   .عندما نتجاهل تأثير تغيرات الطاقة الحرة وحاجز التفكك Ef  بالصيغة التاليةعناقيد الزرنيخ ل: 

Ef(Asn)=E(Asn-1)+E(As)-E(Asn)…….. (2. III)  

 : بحيث
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E(As) :تمثل طاقة ذرة زرنيخ معزولة. 

E(Asn)  وE(Asn-1) : تمثل الطاقة الكلية للعنقود ذوn  وn-1 ذرة على الترتيب. 

تطور  سلوكيات متذبذبة في نلاحظ أن هناكو  . (III.3) كدالة للحجم في الشكلمتغيرة   التي تم الحصول عليهايتم رسم النتائج 

أقوى نسبياً في الثبات الديناميكي  Ef في الفيزياء العنقودية ، تكون العناقيد ذات القيمة الكبيرة من .عناقيدطاقة التجزئة لجميع ال

من العناقيد  نسبياهي الأقوى والأكثر ثباتا   As5 As2 As17 As8    لعناقيدافإن  وبالتالي، .المجاورة عناقيدالحراري من ال

 .المجاورة
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 Asn+1  (n=1-16.) تغيرات طاقة التجزئة بدلالة حجم العنقود للعناقيد الأكثر استقرار( : III.3)الشكل 

 

 طاقة الثاني للطاقة Δ2E)  Second Order Difference) : 
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يتم الحصول على فروق الطاقة  هنا، .حساس يعكس الثبات النسبي للعناقيد معيارهو الطاقة اختلاف الترتيب الثاني من إجمالي 

 :لعناقيد الزرنيخ باستخدام العبارةالثانية المحسوبة من الدرجة 

Δ2E(Asn)= E(Asn+1)+E(Asn-1)-2E(Asn)………. (3. III) 

 : بحيث

/E(Asn) /.E(Asn+1) E(Asn-1) : تمثل الطاقة الكلية للعنقود ذوn و n+1و n-1  ذرة على الترتيب. 

قيم طاقة النظام الثاني  يتم رسم  .تشير القيمة الموجبة الأكبر إلى استقرار أكبر وتشير القيمة السالبة إلى استقرار أقل في العناقيد

 نطاق الحجمفي ويظهر المنحنى قمم   .(III.4) في الشكل عناقيد الزرنيخ غير المطعم الأكثر استقرارا ل n كدالة للحجم

 n = 3 ;6 ;8 ;10 ;13 ;15  ذرة ، مما يوحي بأن هذه التجمعات أكثر استقراراً مقارنة بجيرانها.  
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 Asn+1  (n=1-16.) بدلالة حجم العنقود للعناقيد الأكثر استقرارالثاني لطاقة تغيرات ( : III.4)الشكل 
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III.3.1.3 رونيةـــــائص الالكتـــــــالخص :  

أي  (HOMO) فرق الطاقة بين أعلى المدارات الجزيئية المشغولة HOMO LUMO قمنا بحساب وتحليل الفجوة بين

من أجل الحصول على نظرة ثاقبة للاستقرار أي ما يعرف بعصابة التوصيل  (LUMO) وأدنى مدارات جزيئيةعصابة التكافؤ 

على المشاركة في التفاعلات أو العنقود  عتبر معياراً هامًا من حيث الثبات الإلكتروني للعناقيد ويمثل قدرة الكتلة ت،  و  عناقيد الزرنيخ

من  نعرض العناقيد الأكثر استقرارا  (III.0)الشكل وفي  . (III.3) وترد النتائج التي تم الحصول عليها في الجدول  .الكيميائية

 .كل حجم
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 Asn+1  (n=1-16.) تغيرات فجوة الطاقة بدلالة حجم العنقود للعناقيد الأكثر استقرار( : III.5)الشكل 
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III.4.3.3 ة ـــاطيسيـــائص المغنـــــــالخص: 

يمكننا مراقبة  في الواقع ، .عنقوديةخاصية مميزة لهذه الأنظمة الالسلوك المغناطيسي هو واحد من الخصائص الأكثر أهمية التي تجعل 

 مجموعات صغيرة للغاية مع استجابة مغناطيسية محددة للغاية والتي يمكن أن يكون لها العديد من التطبيقات الهامة في تقنيات 

 .النانو

ن الأعلى للإلكترونات ذات الدورا يتم تعريف إجمالي العزم المغناطيسي الدوراني على أنه الفرق بين إجمالي تجمعات شحنة

طيسي الكلي للدوران لكل حجم ايتم تقييم الخصائص المغناطيسية من خلال تقييم العزم المغن .دوران السفليترونات ذات الوالإلك

ونعرض في الشكل  (III.3) لطيسية الدورانية المحسوبة للعناقيد العامة في الجدو االمغن العزمتم تسجيل القيم الإجمالية  .عنقودي

(III.1) نلاحظ أن جميع الحالات الأرضية للعناقيد هي هياكل . منحنى تغيرات العزم المغناطيسي بدلالة تغيرات حجم العنقود

 لل  يذات القيمة الزوجية لها عزم مغناطيسي مساو  nفي حين  n=17ذو القيمة الفردية باستثناء  nذات غير مغناطيسية بشكل 

μB1 باستثناء حالة الـ ،As16   عزم مغنطيسي كامل لتدفقالتي لها μB 3. 

 

 

 

 Asn+1  (n=1-16.) تغيرات طاقة الربط للنظام الثاني بدلالة حجم العنقود للعناقيد الأكثر استقرار( : III.6)الشكل  

III080.  بالكروم  ةطعمالمحالة عناقيد الزرنيخCrAsn : 
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III080. 00  الخصــــــــائــص الــبنيــويـــــة: 

الهياكل البنيوية . CrAsn (n=1-10)هذا القسم نعرض النتائج الخاصة بعناقيد الزرنيخ المطعمة بذرة واحدة من الكروم  في

 .(III .3)والنتائج المتحصل عليها في الجدول .  (III.7)شكل الأكثر استقرارا موضحة في ال

 

  CrAsn  (n=1-10.)الأكثر استقرار  الزرنيخ المطعمة بنيات عناقيد (:III.7)الشكل 
 

تأخذ   n=4و ابتداء من  n=3إلى  n=1هياكل مشابهة لحد ما لتلك النقية المقابلة لها من  تأخذ البنى المطعمة لعناقيد الزرنيخ

البنى هياكل جديدة تختلف عما يقابلها في الحالة النقية وتاخذ ذرة الكروم مواقع داخل قفص العنقود ما يدل على تاثير ذرة الكروم 

 .في الخصائص البنيوية

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

        
 
 
 
 

 CrAs (C∞v) CrAs2 (C2v)  CrAs3 (Cs)  CrAs4 (C2v) CrAs5 ( C5v)   CrAs6 (C2v)   
  

 
    

 
 
 
 

CrAs7 (Cs) CrAs8 (C1) CrAs9 ( C1) CrAs10 ( C1)  
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وبين  As-As بطة بين ذرتي الزرنيخاطول الر ,  E Δ  عصابة الطاقة,   Ebلكل ذرة  طاقة الارتباط, التناظريوضح  ( :III .3)الجدول 
 . μ و العزم المغناطيسي الكلي Cr-Asذرتي الزرنيخ والكروم 

 حجم العنقود

N 
 التناظر

 طاقة الارتباط لكل ذرة
Eb(eV/atom) 

 

 عصابة الطاقة
E(eV) Δ 

 الذرتينطول الرابطة بين 
(Å) 

العزم المغناطيسي 

 )μ (bμالكلي 
As-As Cr-As 

0 C∞v 99500 09005 / 09100 19000 

0 C2v 09150 99809 097947 09510 49999 

7 Cs 09009 99808 09410 09173 59999 

4 C2v 09753 09551 09500 09571 49999 

5 C5v 09480 09198 09498 09388 59999 

1 C2v 09495 09015 09040 09308 39010 

3 Cs 09430 99179 09570 093998 49008 

8 C1 09175 99003 09590 09377 79000 

0 C1 09115 99370 09570 09373 79999 

09 C1 09144 99000 09553 09803 49999 

 

III.2.2.3 (ةــاقيـــــص الطــئالخصا)الاستقـــــرار النسبـــي : 

  طاقة الارتباط لكل ذرة Eb 

 : وفق العبارة  CrAsnتحسب طاقة الارتباط لكل ذرة بالنسبة للعناقيد 

Eb(CrAsn)=(n E(As)+E(Cr)-E(CrAsn))/(n+1) ………. (4. III) 

 :بحيث

E(As)  وE(Cr) تمثل طاقة ذرة معزولة لكل من الزرنيخ والكروم على الترتيب. 

E(CrAsn)  تمثل الطاقة الكلية للعنقودCrAsn. 
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ربط لعناقيد الزرنيخ لا تطور طاقات (..III)يوضح الشكل  و  . (III.3) في الجدولعليها تعرض الحصول  التي تمالنتائج 

Asn+1   (n=1-11)  وCrAsn  (n=1-10) نلاحظ أن هذه  .استقراراً الأكثر كدالة للحجم من أجل الأيزومرات

كما نلاحظ أن طاقات الارتباط للعناقيد المطعمة تكون دائما    .يمكن أن تكتسب باستمرار الطاقة خلال عملية النمو عناقيدال

بسرعة رتباط طاقة الاتزداد . استقرار عناقيد الزرنيخاقل من عناقيد الزرنيخ في الحالة النقية ما يدل على ان ذرة الكروم لا تعزز من 

يتم ملاحظة نمو بطيء وغير موحد ، ثم  n = 5 نقود ذوللعبالنسبة  eV 2.482 إلى  CrAs  بالنسبة إلى eV 1.659 من 

 .n = 10 حتى
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 و Asn+1 (n=1-11) الأكثر استقرار المطعمةالنقية و  بدلالة حجم العنقود للعناقيد لكل ذرة تغيرات طاقة الربط(: .III.8)الشكل 

 CrAsn (n=1-10.) 

   طاقة التجزئةEf  (Fragmentation Energy) 
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 : تحسب طاقة التجزئة للعناقيد المطعمة بالعبارة 

Ef (CrAsn)=E(CrAsn+1)+E(As)-E(CrAsn) ………. (5. III) 

 : بحيث

E(As) :تمثل طاقة ذرة الزرنيخ معزولة. 

E(CrAsn)  وE(CrAsn+1)  :تمثل الطاقات الكلية للعناقيدها الموافقة. 

في  هناك سلوك متذبذبنلاحظ أن .   (III.2) كلكدالة للحجم في الشا وتطورها  يتم رسم النتائج التي تم الحصول عليه

وفي غالب العناقيد نجد أن إضافة ذرة الكروم لا يعزز من الاستقرار النسبي لعناقيد الزرنيخ اذ  تطور طاقة التجزئة لجميع الأنواع

تكون العناقيد ذات  العنقودية،الفيزياء  في  . n=7و  n=3تنقص قيمة طاقة التجزئة بعد التطعيم باستثناء العناقيد ذات 

وبالتالي  .كما أسلفنا القول سابقا  المجاورة عناقيدت الديناميكي الحراري من الأقوى نسبياً في الثبا Ef القيمة الكبيرة من

CrAs2  ،CrAs3  وCrAs7   هي  العناقيد الأكثر استقرارا. 
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-CrAsn (n=1 و  Asn+1  (n=1-11) الأكثر استقرار المطعمةالنقية و  بدلالة حجم العنقود للعناقيدطاقة التجزئة تغيرات  ( :III.9)الشكل 

10.) 

 تغير الثاني لطاقة Δ2E)  Second Order Difference):  

 : وفق العبارة التاليةطاقة تغير الثاني لطاقة تحسب 

Δ2E (CrAsn) = E(CrAsn+1)+E(CrAsn-1)- 2E(CrAsn). ………. (6. III) 

 : بحيث 

CrAsn  ،CrAsn-1 ،CrAsn+1 الطاقة الكلية للأنظمة الموافقة لها. 
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بحيث نلاحظ أن وجود ذرة الكروم عزز .  (III.15) كلا وتطورها كدالة للحجم في الشالنتائج التي تم الحصول عليهيتم رسم 

 .ذرات فقد تراجع استقرارها النسبي بعد إضافة ذرة الكروم .و  3اما العناقيد ذات . ذرات 1و  0، 3من استقرار العناقيد ذات 

  CrAsnو  Asn+1  (n=1-11) الأكثر استقرار المطعمةالنقية و  بدلالة حجم العنقود للعناقيدالتغير الثاني لطاقة تغيرات  ( :III.31)الشكل 
(n=1-10.) 

III0.080. ة ـــرونيــص الالكتـــــائــالخص: 

وتعرض  HOMO-LUMOقمنا بحساب فجوة الطاقة  CrAsn   تمجموعامن أجل الحصول على نظرة ثاقبة لاستقرار 

النقية الأكثر استقرار  Asn+1لمجموعات  HOMO-LUMO تم الإبلاغ أيضًا عن فجوات .(III.11)النتائج في الشكل 

 n =2 الأحجامالعناقيد ذات  ، باستثناء  نقيةال Asn+1للعناقيد فجوة الطاقة أقل من   CrAsnفجوة  تكون  .من اجل المقارنة

n=5 0.630تقريبًا بين الفجوة للعناقيد المطعمة  ، وتتذبذب قيمة eV1.608 وeV  استبدال الذرة في إلى أن ، مما يشير

 العناقيد النقية لة بالمقارنة مع حا HOMO – LUMO يؤدي إلى انخفاض كبير في فجواتعناقيد الزرنيخ بذرة كروم واحدة 
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، وتزيد من الطابع المعدني النقيةالعناقيد في ه أعلى منلعناقيد المطعمة ويعني هذا أن النشاط الكيميائي لـ .نفس الحجمللزرنيخ ل

 .في حالة التطعيم بذرة كروم لمجموعات
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  CrAsnو  Asn+1  (n=1-11) الأكثر استقرار المطعمةالنقية و  العنقود للعناقيدبدلالة حجم فجوة الطاقة تغيرات  ( :III.33)الشكل  
(n=1-10.)  

III04080. ة ـاطيسيـــائص المغنــــــالخص: 

ونعرض في  (III.3) لفي الجدو  طعمة والنقية المقابلة لهادورانية المحسوبة للعناقيد المطيسية الاتم تسجيل القيم الإجمالية للحظة المغن

 إضافة ذرة كروم لعناقيد الزرنيخ اثرنلاحظ أن . منحنى تغيرات العزم المغناطيسي بدلالة تغيرات حجم العنقود (III.13)الشكل 

 1الموافقة للعنقود ذو   7.212إلى أعلى قيمة  3.555المغناطيسية بحيث تتراوح بين القيمة  بشكل كبير وملحوظ في قيمة العزم

 .ذرات
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  Asn+1  (n=1-11) الأكثر استقرار المطعمةالنقية و  بدلالة حجم العنقود للعناقيدالعزم المغناطيسي الكلي تغيرات ( : III.32)الشكل 
 CrAsn  (n=1-10.)و

III 94 خلاصة: 

إلى  n= 1من اجل   Asn+1في هذا الفصل استعرضنا النتائج المتحصل عليها لكل من عناقيد الزرنيخ النقية     

n=16  و عناقيد الزرنيخ المطعمة بالكرومCrAsn  من اجل n=1 إلىn=10   وتوصلنا إلى أن خصائص الزرنيخ

تتغير بشكل كبير في حالة تواجده بشكل عناقيد و تتغير هاته الخصائص مع تغير حجم العنقود وهذا ما يجعلها مهمة 

وان إضافة ذرة كروم لهاته العناقيد يؤثر . سلم النانو في الاستخدامات المحتملة في مجال الالكترونيات والليزر على مستوى

 . النتائج التي تم التحصل عليها متوافقة لحد ما مع النتائج التجريبية والدراسات السابقة. على خصائصها بشكل عام
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:اتمةـــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــالخ  

الخصائص البنيوية لتحديد    n=16الى   n=1من   Asn+1من خلال هذا العمل قمنا بدراسة عناقيد الزرنيخ             

  GGAفاستخدمنا   SIESTAعلى برنامج  اباتنحساتمدنا في اع.والاستقرار النسبي والخصائص الالكترونية والمغناطيسية 

وفق  DFTلدينا في اطار نظرية قاعدة محلية من المدرات الذرية ، وتتم الحسابات  POAواستخدمنا (تقريب التدريج المعمم)

 .تبادل ارتباط  –يمكن اختيار العديد من الوظائف تبادل  شام و –معادلة كوهن 

 :من اهم ما توصلنا اليه 

  مقارنة بالزرنيخ وهو بلور  عنقودعلى هيئة  دراستهالزرنيخ من خلال  صخصائيمكن التغير انه.       

 كما تحصلنا على الخصائص المغناطيسية لعناقيد الزرنيخ   (الاستقرار النسبي)الطاقوية  الخصائص البنيوية والالكترونية و

 .مطعم  نقي و

  وتوصلنا على انهCr   لا يعزز من استقرار الزرنيخ. 

  ان كما توصلناCr  يرفع من الخاصية المغناطيسية للزرنيخ. 

وكنتيجة هامة توصلنا اليها من خلال دراسة ان خصائص الزرنيخ تتغير بشكل كبير في حالة تواجده بشكل عناقيد مما يجعله مهم 

 .محتملة في مجال اللالكترونيات و الليزر على سلم النانوا  تاستخدامافي 
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 :) (DFTوظيفية الكثافة ال نظرية

ق المستعملة في الفيزياء والكيمياء النظريتين وبواسطتها نستطيع أن نحدد خصائص النظام متعدد أهم الطر  ىهي إحد      

،وهي واحدة من أكثر الطرق ...( الكثافة الالكترونية للمدارات، المعاملات الضوئية للمادة الطاقة الكلية للنظام، )الجسيمات 

 .استخداما في العماليات الحسابية الكمومية بسبب إمكانية تطبيقها على أنظمة متنوعة وبتكلفة وسرعة عالية 

فوك والطرق المستنبطة منها –تعتمد الطرق التقليدية في حلها معادلة شرودينغر لنظام مكون من عدة ذرات ولاسيما نظرية هارتري 

،لذلك تكون لمعادلات المراد حلها جد ( هو العدد الإجمالي لجزيئات النظام  Nبحيث )متغير  3Nعلى الدالة الموجية ذات 

الرئيسي لنظرية الرئيسية لنظرية الكثافة الوظيفية هو استبدال الدالة الموجية بالدالة الكثافة  الهدف.معقدة وتتطلب جهدا كبير 

الوظيفية ذات ثلاثة متغيرات فقط وجعلها كقاعدة حساب ،لذلك بالتعامل معها كمفهوم رياضي أو فيزيائي هو أسهل بكثير 

      . مسللة أحادية الجسيمة هو إعادة صياغة المسالة لنظام متعدد الجسيمات إلى DFT،فمبدأ 

طرق لحساب بنية عصابات  إيجادتفك كل القيود لمعادلة شرودينغر من اجل  أننظرية حاولت وكما تعرف أيضا بأنها        

 –وهما نظرية توماس  آلاوذلك بعدة تقريبات مثل تقريب الاديابتكي وتقريب هارتي فوك واستخدام نظريتين  ، الطاقة لمركبات

 .شام  -كوهن وباستخدام حلول معادلة كوهن-ي ونظرية هوهنبارغفارم

  معادلة شرودينغر: 

  ،طلق لهذه الدراسات والم الأساسي المبدأتعتبر معادلة شرودينغر مهمة في الدراسة الكمية للنظام الكوانتي للبلورات كما تعد      

 :المتفاعلة( الكترونات + ايونات ) كما يوصف النظام الجسيمات 

                                         

                                                   

الهميلتونيان الكلى للجملة يمكن مؤلف من هاتين  إذا.الجملة المؤلفة من الطاقة حركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما بينها 

 :عند غياب الحقل الخارجي الهاميلتونيان يكتب  أي,ط الخارجي لهاته الجملة طاقة التفاعل مع الوس إقصاءالطاقتين وعند 
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 : أين

       
  

  

 
   

 .الطاقة الحركية للالكترونات:   

     
  

  
 
   

 .الطاقة الحركية للانوية:  

        
    

 .الطاقة الكامنة لتفاعل إلكترون نواة:            

      
 

 
 

  

       
 .الطاقة الكامنة للتفاعل بين الالكترونات:       

      
 

 
 

    

       
 .الطاقة الكامنة للتفاعل بين الانوية:         

 .خاصة بالانوية  و   المعاملات و .خاصة بالالكترونات jو iالمعاملات 

M   و mالعدد الشحني للانوية  و  .كتل الانوية والالكترونات على الترتيب. 

         المسافة بين الإلكترون :   والنواة  .

 . و   المسافة بين الإلكترونين :         

         المسافة بين النواتين:    و  . 

   .مؤثر لابلاس  
  

  

   
 

  

   
 

  

   
 

 :دينغر تكون مستقلة على الزمن و في حالة السكون معادلة شر 
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 تمثل القيم الذاتية الموافقة لدالة الموجة E ،( انويه+الكترونات )دالة الموجة وتتعلق بكل مواقع الجسيمات  

   يصبح لدينا  3سم 1في  Z= 33متغير مثلا عند  N(Z+1) ذرة تحتوي  Nمعادلة شرودينغر لـ بحيت تمثل  .

 شرودينغر مستحيلة الحل لذا وضعت عدة تقريبات لتبسيط هذه المعادلة نذكر منها  المعادلة أي. مجهول تقريبا  4.16× 1152

 تقريب الاديابتيكي :  

اقل بكثير من   الإلكترونكتلة   أنبحيث .بعين الاعتبار الاختلاف الكبير بين الكتل الالكترونات وكتل الانوية  يأخذ            

نوية فيما بينها لاحد تفاعل ا ويأخذ الإلكترون أماباعتبارها ساكنة  أخرى بصيغةالطاقة الحركية للنواة  بإهماليعني   أيكتلة النواة 

           اي                                و                .ثابت

 :هميلتونيان الكتروني و تفاعل نووي على الشكل أي يصبح الهميلتونيان الكلي المؤلف للجملة من 

          

                

 :ودينغر للالكترونات هي ر معادلة ش إذا

                              

 .فوك  -يسمى تقريب هاتري  أخرلايمكن حلها بالطرق الرياضية المعروفة لذلك يستخدم تقريب  الأخيروهذا 

 فوك  -تقريب هرتري : 

  تقريب  هرتري:     

في البداية ( المنفرد)المستقل  الإلكترونيعتمد على نموذج  أي إلكترون– إلكترونفي هذا التقريب يهمل حد التفاعل            

 :بحيث تكتب دالة الموجة الكلية للجملة كجداء الدوال الحالة لكل الالكترونات على الشكل 
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 :وتكتب الطاقة الكلية للجملة كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة الكترونية كالتالي    

       

 :تصبح  للإلكترونومنه تصبح المعادلة شرودينغر 

                         

 :يصبح الهميلتونيان على الشكل التالي  إلكترون– الإلكترونحد التفاعل  ، وبإدخالفي حالة تفاعل دائم  الإلكترون أنومع العلم 

     
  

  
  

  
 

   
  

    

       
     

 

   

 

 
 

  

       
       

 He=Hi +Hij  

     
      

     
    

 وتعطى الطاقة الكلية للجملة بـ 

    
    

       
  

    
    

  
  

                          

 :بإدخال حد التعامد نجد  

                 
 

   
 
 

 
        

 

       
                                    

 حسب مبدأ التغاير     هذه الحلول تمثل القيمة المتوسطة للطاقة لاختيار كيفي لـ

 تقريب هارتري فوك : 
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لنظام الالكترونات بحيث   spinيعتمد هذا التقريب على ادخال مبدا الـ       موضع  Nعلى  إلكترون Nاحتمال لوضع 

 توجد 

                                              

 :هي  إمكانية أولمثلا 

                                     

 :هي  إمكانيةوثاني 

                                   

 نحصل علىعند تطبيق كل التبديلات    

 :لتصبح بشكل محدد ( -)و )+( حد من نفس النوع ودالة الموجة هي مجموع كل الحدود مع الاخذ بعين الاعتبار الاشارتين 

                    
                    

 

  
 
                  
                  

 
                    

  .كوهن –فارمي و نظرية هوهنبارغ –ما كثافة الحالة التابعية ألا وهي نظرية توماس وهناك نظريتين تعتمد عليه

 فارمي-نظرية توماس  

قامة بدراسة الطاقة الكلية للغاز  أي ،للالكترونات للغاز المتجانس  وكلنهااللامتجانس للغاز  الإلكترونبحيث اعتبر       

الالكتروني اللامتجانس كدالة لكثافة الالكترونات المعروفة لغاز متجانس وذلك بإجراء عدة تقسيمات عنصرية على منطقة بريلوين 

على  Eام تكتب الطاقة الكلية للنظ إذنتقسيم تعتبر الكثافة الالكترونية ثابتة في كل منطقة من مناطق المقسمة  أخرحيث عند 

 :الشكل 

                                                                               



قــحــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــــمل  

   DFTرية كثافة الوظيفةــــــنظ

 

51 
 

  
 

    
   

   
   

 
 

 

 
 تعطى كثافة الغاز المتجانس بـ                                                               

  
 

 
 كما نعلم ان الطاقة الحرية لغاز متجانس هي                                       

  
 

 
 

  

   
     

 

  
 

   و 
 

 
 

   

  

      
 

   

 :فارمي هي  –ية لتوماس كة الحر قومنه الطا

             
 

 

 
 

   
     

 
   

 
     

ة لنظام يبعين الاعتبار ارتباط الالكترونات ومنه الطاقة الكل تأخذالالكترونات لا  ةتختص فقط لكثافرمي اف -نظرية توماس

  :الشكل التالي  تأخذفارمي –الالكترونات في تقريب توماس 

    
 

 

 
 

   
     

 
   

 
                   

  
           

        
      

   

  هوهانبرغ كوهن: 

هو دالة الوحيدة لكثافة ( كمون الانوية )بحيث اخذ الطاقة الكلية للنظام الالكترونات المتفاعلة في كمون الخارجي         

 : بحيث   الإلكترون

         

 الأساسيةبحيث وضع كل الخصائص الحالة  الأدنىللجسيمات هي الكثافة التي تعطي الحد  الأساسيةالحالة  أنوذلك برهان على 

 :هي الدالة لكثافة الالكترونات كالتالي

                

 :بحيث تعطى دالة الطاقة 
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 :بحيث 

                    

U,T   تقريب هارتري نجد  باستخدام للإلكترونهما كمونا التفاعل والطاقة الحركية 

       
 

 
  

           

        
             

  هي الطاقة الحركية للإلكترون زائد الفرق بين طاقة التفاعل الحقيقي وطاقة التفاعل هرتري     

  شام –معادلة كوهن : 

الكثافة الالكترونات كمجوع كثافة  أنفافترضا على  الأساسيةبحيث استخدما مبدأ التغاير للحصول على طاقة الحالة         

 :الجسيمات بحيث تعطى كثافة الاحتمال تواجد الشحنة بـ

                 

 :فوك تعطى بـ  –طاقة هارتري        و       للإلكتروندالة الطاقة الكلية 

V +T =Ee 

                

 .الطاقة الحركية للجسيمات في حالة تفاعل     حيث

V   إلكترون– إلكترونكمون التفاعل. 

 .كمون هرتري     

          كمون التبادل الالكترون والذي يعرف بــ    
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         كمون ارتباط الإلكترون والذي يعرف ب    

 :هي       الدالة إذن

                

                                             

 كمون تبادل ارتباط           

 :الكلية هي والطاقة 

                            

  :شام الاتي  -من خلال ما سبق من تفسيرات تكون معادلة كوهان 

                                      

  شام –حلول معادلة كوهن: 

مدارات   –كمون –كثافة . ااستخداماتهوترتيب حسب ( DFT)بحيث تركز طرق الحساب بنية عصبات الطاقة على       

  .شام  –تعتمد على مدرات كوهن  LAPW-PFطريقة  –شام  -ناكوه

 :هي الأساسيةالدالة الموجة  أن إذ

                 

 .هي معاملات نشر لدالة الموجة     

  تقريب كثافة الموضع(LDA ) :  موضعيا متجانس ,اللامتجانس  إلكترونتقريب كثافة الموضع هو باعتبار نظام

 :ارتباط  –وتعطى طاقة تبادل .
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 : Spin مبدأوباستعمال 

   
                                                                

 :تنقسم الى قسمين     بحيث 

                                                                                             

  أين

 .تمثل طاقة الارتباط:        تمثل طاقة التبادل و:      

 .يمكن أن يكون ثابت     التابع

  تقريب تدريج المعمم(GGA: ) 

بحيث تصحيحات  .إليهاالتوصل  LDAبعض النقائص لم يستطيع التقريب  ةوهو تقريب استخدم من اجل تكمل         

أي أن النتيجة المتحصل عليها .        عبر التدرج       بعين الاعتبار تغير الكثافة الالكترونات  أخذتالمستخدمة حاليا 

المعمم بحيث الطاقة في التدريج ( GGA)في التقريب التدرج المعمم  رتعيد ترجمتها كسلسة تايلو  LDAفي التقريب كثافة الموضع 

  :تعطى بالشكل التالي

   
                              

 :وهذه الشروح تم من خلال العمل بالكمونات التالية 

  تإلكتروناطريقة كمون كل: 
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كمون الكاذب الذي يختص إلا الالكترونات التكافؤ ، فان كمون كل الكترونات يأخذ كل الكترونات على عكس             

الحساب كما تستخدم هذه الطريقة من اجل إيجاد المعلومات المحتواة حول منطقة النواة المتعلقة بالحقول الفائقة الدقة النظام في 

  :وإثارة مستويات الداخلية ومن أهم البرامج المستخدمة للحساب بهذه الطريقة هي 

1 – CRYSTAL 

2- WIEN2K 

 

 

  طريقة الكمون الكاذب: 

إن من أهم الدراسات التى تختص في دراسة الخصائص الفيزيائية والكيمائية تنصب بشكل كبير على الالكترونات التكافؤ           

و لا تهتم  بالالكترونات الطبقات الداخلية كما أنها لا تتلثر بتغيرات الوسط ولا تشارك في الروابط ( الكترونات المدار الخارجي)

بلورة دون أن ,جزئي ,ا المبدأ جاءت فكرت الكمون الكاذب والتى تدرس الكترونات التكافؤ لنظام الذرة ومن هذ.الكيميائية 

فعند دراسة في الدالة الموجية  نلاحظ أن ,تراعي الكترونات الداخلية لأنها ليست بضرورية لحساب الخصائص الفيزيائية والكيميائية 

المتواجدة )والكترونات الداخلية ( لذرة  يالكترونات المدار الخارج)ونات التكافؤ الكتر ,الالكترونات تقسم أي تفصل إلى قسمين 

  :بحيث من أهم البرامج المستخدمة للكمون الكاذب آو ما يطلق عليه كمون الزائف ( في المدرات الداخلية للذرة 

1- SIESTA 

2-ABINIT 

3-VASP 



Résumé : L'objectif de notre travail est l'utilisation de la simulation numérique - 

un procédé qui complète l'expérience - pour calculer les caractéristiques 
structurelles de la stabilité relative, les grappes électroniques et magnétiques 

d'arsenic Asn+1 (n = 1-16) et de grappes de CrAsn de chrome greffé d'arsenic (n = 
1-10). En raison de ses larges applications et utilisations dans le domaine de 
l'électronique photovoltaïque et de la nanotechnologie. Les simulations sont 

effectuées par SIESTA, qui est basé sur une approximation de pseudo-cumin 
comme base pour résoudre des équations de Cohan-Cham dans la théorie de 

DFT. Approximation accréditée du gradient de GGA généralisé ainsi que 
l'approximation de densité locale de LDA. Les résultats obtenus sont en accord  

  :صــــــــــــــــــــــــــــــخــــلــم

و عناقيد الزرنيخ المطعمة  Asn+1 (n=1-16)المغناطيسية لعناقيد الزرنيخ  و الالكترونية، و الطاقوية  لحساب الخصائص البنيويةهذا في اعملنا يتمثل 
ج برناماستعملنا لذلك  .  تكنولوجيا النانوو  الضوئية النطاق في مجال الكترونيات ةواسع اتواستخدام اتتطبيقوله . CrAsn (n=1-10)بالكروم 

SIESTA   شام ضمن نظرية الكثافة التابعية -كأساس لحل معادلات كوهانالزائف  رتكز على تقريب الكمون يالذيDFT معتمدين تقريب  و
ئص البلور وان الكروم اين ان الخصائص العناقيد تختلف خصوتب والنظرية التجريبية متوافقة مع النتائجالمتحصل عليها النتائج  و  GGAالتدرج المعمم 

 .له دور في ذلك 
 .  GGA تقريب, SIESTA برنامج , CrAsnو  Asn+1 عناقيد  :الكلمات المفتاحية

 

 

 

 

Résumé :  

L'objectif de notre travail est calculer les caractéristiques structurelles et énergétique et électroniques et 
magnétiques des l'arsenic clusters de Asn+1 (n = 1-16) de l’arsenic dopé du chrom CrAsn (n = 1-10). à raison de 
ses larges applications et utilisations dans le domaine de l'électronique et optoélectronique et nanotechnologie. 
Les simulations sont effectuées par  le code SIESTA, qui est basé sur une approximation de pseudo-potentiel 
comme base pour résoudre des équations de Cohan -Cham dans la théorie de DFT. en utilisant 
approximation accréditée du gradient de généralisé GGA . Les résultats obtenus sont en accord avec les 
résultats expérimentaux et théoriques, et montre que .les caractéristiques des clusters sont différence .celle que 
.cristeux dont le chrom Cr jour le rode . 

Mots clés: clusters Asn+1, CrAsn, programme SIESTA, rapprochement GGA rapprochement LDA.  

 

 

 

 

Abstract:  

The aim of this work is to compute  the structural of energitic , electronic et magnetic  Asn + 1 arsenic and 
characteristics of arsenic clusters (n = 1-16 ) and arsenic doped chrom eleesters CrAsn (n = 1-10).for theis wid 
applecations and uses in electronics ,optoelectonicsand nanotechngy.field .the Simulations are performed. by 
SIESTA code , which is based on a pseudo-potentiel approximation as a basis for solving Cohan-Cham 
equations in DFT theory. We use approximation of the generalized gradient GGA .The results obtained are in 
agreement with the experimental and theoretical results , and show That the clusters caractéristics  are différents 
.the cristale ones ,in sone which the chrom is responsible .  

Keywords: Asn+1, CrAsn clusters, SIESTA program approximation GGA approximation LDA. 

 


