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نارت  ألى شمسي ...قمري ومن به  إ  ...همن كنت أرى التف اؤل بعيني إلى

 أناملهكلت  من   قطرة حب...  ف ارغا ليسقيني  الكأس تجرعمن   ...دنيتي

لي    عن دربي ليمهد  الأشواك وحصد …ليقدم لي لحظة السعادة

روحي  لى روح  إ  صاحب الق لب الطيب والنوايا الصادقة... ...طريق العلم

رحمه الله برحمته الواسعة الموسعة وجعل رسولنا  لخضر  أبي الغالي  ... 

صل اللهم عليه وعلى اله وصحبه وسلم    اونبينا وحبيبنا وشفيعنا محمد

 العالمين.موتى  شفيعا ومؤنسا لروحه الطيبة الزكية وسائر  

من كل سوء    الله  حفظها  ... الغالية  بلسم ق لبي أميو  شف اء روحي ... إلى

 .وأطال في عمرها

 همفقدت  من هم معي ومن قدوتعلقت... عرفت  صادفت و كل من    إلى

 ...سأل الله لهم الرحمة والمغفرةأ



 

II 

 شكر وتقدير
وعلى اله وصحبه الغس الميامين ومن  محمد سيدها ومىلاها قبلت القلىب الصلاة والسلام علىو الحمد لله زب العالمين        

 وبعد:قخفى أثسه إلى ًىم الدًن إساز على ههجه و

ــــنس  الشنس ... الرلس، وأقل جزاء للمعسوف ىعمت من حق ال         وعـظـيم  بجليل الىعم  المخــفضل المـــىلى عز وجلفبعد شـ

  ...  الجزاء

مشسفي و  لى أبي السوحيإ .وجزيـــل العسفان إلى من وجهني وعلمني ..سمى وأزقى عبازاث الشنس بأأجقدم  بي أن ًجدز       

، والري وجدث عملالهرا لي في مل مساحل   جابع وصىب بحسن إزشادهو  الري قىم نـالديال  ـعيادي كم : البروفيسىز 

 ...وأدام جميزه حفظه الله من مل سىءالمعلم التي جــؤحي ثمازها الطيـــبت بئذن الله ...الأب و حسص و  ثجىجيها هفي

لا بجهده  ىاالملاك البشسي الري لم ًبخلمحتوت سفيان   البروفيسىز  مل من: لىإخقدًس  والمني مل الشنس والعسفان        

 دلخىز الو مساعداجه وجىجيهاجه القيمت والمؤثسة... فهل ملماث الثىاء لا جفي حقه... بولا وقخه فلطالما مان خير سىد لىا 

 لقهما...أأزشدها وأعاهىا في مل مساحل عملىا هرا... حفظهما الله وأدام جالري  بن طويلة عمر

زئاست لجىت و  جقييم هرا العمل لقبىله خلفـاوي فتحي: روفيسىز باللى إ لما أجقدم بخالص الشنس والخقدًس       

      ...وأدام هىزهوفقه الله  في مساحل دزاسدىا ...وأهازها به على مل ما قدمه  عسفانوال ثىاءخالص الوله مني  ،المىاقشت

عاشوري  دلخىز ال و داودي باحمدو رحومة فرحاتو ارـراع عمــبوكالبروفيسىز : أعضاء اللجىتشنس  مل ألما        
  عانهم الله وسدد خطاهم...أالعمل...ومىاقشت وجصىيب هرا جقييم  ملقبىله عبد الرحيم

جطىيس الطاقاث الجدًدة والمخجددة في مخبر  :أعضاء المخبر الري أهخمي إليههل أجقدم لرلو بالشنس الجزيل ل        

 .بجامعت وزقلت LENREZAالمىاطق الجافت والصحساويت 

 بن مبروك لزهر ،حيو محمد الأمينبا  ،انو عبد اللطيفمام  ،عياط زهيةلى الأساجرة: إمل الشنس والعسفان         
جلول عبد  وبجامعت الأغىاط فـايد فـارس  وبالمدزست العليا للأساجرة بىزقلت  سويقـات عبد القـادروبجامعت وزقلت 

حرب مصعب  و العاصمت الجزائسب (CRTSE)للطاقت  المىصلاث أشباه جنىىلىجيا في الأبحاث مسلز في باحث أسخاذ القـادر
فسوسا على مل -بالمدزست العليا قسم النيمياء ببازيس  Ari Paavo Seitsonenوبالسعىدًت الملو عبد الله جامعت ب

 هصائحهم وجىجيهاتهم القيمت. 

 الىصح أسدي ليإلى مل من أمـدوي بالعـلم والمعسفـت، و و  وجمىياجه المخلصت ... لما أجىجه بالشنس إلى مل من ساهدوي بدعىاجه الصادقت        

 ...في جميع مساحل حعليمي والخىجيه

 …مـــــــــــــــــــاتكـــحسنوجل أن يجعل ذلك في موازين  وأتمنى من الله عز   ... فجزاكم الله عني خير الجزاءجميعاً  تريليون ديشلي شكراااا لكم  
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 المقدمة العامة  

التحكم في الدفاىيم  لزاولة .لستلف الظواىر الطبيعية للكون وتفسير لى الغوص في فهمإزل الفيزياء منذ الأعلم سعى ي          

ووضع تفسيرات لنماذج تقترب من الواقع. لتكتسح وىذا من خلال صياغة قوانين  .لى ذلكإوما  القوة والزمنو  ساسية كالطاقةالأ

 سانينأخذ مكانة لشيزة في الفكر الإوتبذلك جل المجالات الحياتية  1. 

المجهرية بدعاينة ودراسة لستلف الخصائص الفيزيائية  ين يختصأ. لفيزياءعلم الوالدهمة ساسية فروع الأالتعد فيزياء الدواد من           

مهم في  جد تلعب دور . فهيغيرىاالتعدين و ،الدغناطيسية  ،الدرونة ،علم البلوراتنذها: أالعيانية للمواد وتشمل عدة مواضيع و 

الدستخدمة في التطبيقات التكنولوجية ىم الدواد أالمجالات. ومن بين غلب ألستلف التطبيقات التكنولوجية وقد طور ىذا الدور في 

 ىي أشباه النواقل الحديثة والتقنية 2. 

تتمتع بو من خصائص ولشيزات بذعل لى ما إساسا أويرجع ىذا الحديثة بين أىم الدواد في التطبيقات  تعتبر أشباه النواقل من        

 الضوئيةو لكترونية الإصناعة الدركبات في ساس الأمنها  3,4. درجات في زلةعا اكونهالدتمثلة في  و  الدميزة الكهربائية فخاصيتها 

متحكم  كميات ضافةإ وعندأ الحرارة درجة بزيادة قترابها من سلوك الدعادنإو  العادية الحرارة درجات في ةناقل وشبو الدنخفضة الحرارة

 الخصائص من وغيرىا الخاصية ىذه. ثارة في المجال الصناعيإبذعل منها مركز وقطب  بشوائب اتطعيمه أي خرىأ عناصر منبها 

 تصنيعكترونيات الضوئية بغرض لوالإ لكترونياتالإ لرال في وىامة ىائلة وتطورات تغيرات حدوثلى إ دتأ خرىالأ

 الضوئية الخلايا من والعديد الترانزيستوراتو  الديودات 5.  

تتميز ىاتو  .لجدول الدوريل 14المجموعة  في ذ يقعانإشباه النواقل أالجرمانيوم ضمن كذا السيليسيوم و صنفت مادة           

في المجال ستخداما إرواجا و  العناصر كثرأوالجرمانيوم من بين  السيلسيومعنصرين ال ويعتبر .رباعية التكافؤعناصر نها بأخيرة الأ

السيليسيوم عنصر من  موصلية علىالجرمانيوم أعنصر ن لا أإ. بحاث العلميةللأ وسمات جذابة لدا ينفردان بو من مقوماتالصناعي 

كبر تلاكو عدد ذري أملإ 6 لكترونيات خاصة في صناعة الديودات فهو يتطلب ستخداما في لرال الإإكثر أما يؤىلو ليكون

 مادة السيليسيوممن ديودات الدصنوعة هد الرن بجذا ما قو إمامي في الديود وىذا لأنحياز انشاء حالة الإقل لإأجهد  7.  

 اتوىتمام بهويتزايد الإ إذ يدخل بشكل كبير في المجالات التقنية. الجرمانيوم  عنصر ستخداماتإتنوعت لرالات تعددت و           

 رمانيومكرقائق الج مة التكنولوجيةكونها العصب الرئيسي في تكنولوجيا الديكرو الدستخدمة في الأنظ  يوما بعد يومالدادة  8. 
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الضوئية الكواشف صناعة في خاصة لكترونيةوالإ الضوئية الصناعات في مهم جد عنصر منو علبذ وصليتوبد التحكمفي  إمكانيتناف

 9 . ضوئيةال ركباتلى تصغير الدإالتي تسعى و كبر عند ظهور ما يسمى بتكنولوجيا النانو أبشكل تمام ىتزايد ىذا الإو 

 لى جانب التحسين في خصائصهاإ كترونيةلوالإ 10. 

 على الدادة معالجةو  دراسةلى إ سعىت ىي تكنولوجيا -الصغر تناىيةالد الجزيئات تقنيةوما يعرف بأ - تكنولوجيا النانو          

لى ىذه التقنية يستلزم السعي إنتقال الإو . بالنانومتر أبعادىا تقاس جديدة ووسائل تقنيات تكاربإبوذلك  والجزيئي الذري الدقياس

 التقنيات الحديثةلستلف في  Clustersبشكل عناقيد وادالدستخدام إكثر لدمج أوالبحث  10  ساسالأ اليوم تشكلفهي 

 علمية ثورة لكونها اتمام مبتكرة تكنولوجية حقبة بداية تمثل التي التطبيقات أمام الطريق بالفعل فتحتنها لأ الأبحاث، من للعديد

 ىائلة 11 .القدرة وىذه أعلى وجودة أقل كلفةتب الإنسان يتخيلو ما كل صنع على القدرة ىو النانو تكنولوجيا تقدمو فما 

 اليوم أبعاده كل تصور الإنسان يستطيع لا قد نحو على الحياة معالم سيغير الذي العلمي التقدم مفتاح ستكون 12. وتستخدم 

فتطبيقاتها في  .فيزياء العناقيد عالم في النانو تطبيقات الحصر لا الدثال سبيل على فمنها التطبيقات من العديد في النانو تكنولوجيا

 أجيال وإنتاج الإلكترونية والأجهزة الآلي الحاسب أجهزة من الحالية الأجيال على قضيسي على سبيل الدثال الإلكترونياتلرال 

 صغيرة أحجامبو  الأداء في وجودة البيانات نقل في عالية سرعة ذاتجديدة  13.  

  لبحثللدراسة وا مثيرا لرالا  - خيرةخلال العقود الأكثر رواجا الأوضوع الدصبح أ والذي - العناقيد فيزياء لرال يعد          

 المحدودة الأبعاد ذات الأنظمة في الحجم تأثيرات فهمجل أمن  14 . جزءاتعتبر  وحدىا التسانذية الذرات تشكلهافالعناقيد التي  

 ثيرةالدو  تنوعةالد شكالذاألرموعة  بسبب هافروع من امهم 15 .عناقيد والجرمانيوم السليسيومو  الكربون شكلي وبشكل خاص 

 فارغة أقفاص تكوين إلىيميل  الكربونف. ةساسيالأ ةلكترونيالإ همتتماثل تركيب من الرغم على اتمام لستلفة ىندسية أشكال ذات نقية

 الأبعاد ثلاثية ىياكل والجرمانيوم السيليسيومكل من  ينشئ بينما Fullerene الفوليرين نوع من 8. 

 الخصائص دراسة اأيض تتيح كما وفهمها، الدوجودة التجريبية النتائج تفسيرلنا  تتيح الصغيرة للعناقيد النظرية الدراسةن إ          

 إليها الوصول يصعب ما لدعرفة الدفيدة 16 .من وبرليلها النتائج لتفسير ةضروريعتبر التي تو  - ةالذندسي البنية الدثال سبيل على 

 التي النظرية الدراسات طريق نع اإليه الوصول ناكنيم - مباشرة غير بطريقة إلا ابه القيام يمكن ولا بذريبيا ابرديدى للغاية الصعب

 ةيالذندسالذياكل  برسين وعمليات الطاقة بحساب الكمومية الكيمياء طرق تربط 17 . الدطعمة  العناقيد دراسة لنا تسمحكما
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 النقية العناقيد بخصائص كثر مقارنةأ خواص ستكشافإب الذرات من( أوأكثر) نوعين من الدكونة 18 .الأنظمة صائصفخ 

 .واسع نطاق على للبحثجديدا  موضوعا لوحدىا تشكل من خلال التطعيمات عليها الحصول تم التي الجديدة

 أو الترانزستورات مثل الإلكترونيات في خاصة تطبيقاتو. اليوم وتطبيقاتو الجرمانيوم أنذية إثبات إلى ىناك الحاجة تعد لم          

 الدعالجات لأجهزةو  الرقائق إلى تطوير كبير حد إلى ترجع القرن ىذا في ثورة أعظم أن الدؤكد ومن ا،جد شهورةالد الشمسية الخلايا

الجرمانيوم  عناقيد على أجريت التي لى جانب الدراساتإالكمبيوتر  19  مفيدة  تكون أن ويمكن ىتمامللإ مثيرةوالتي كانت جد

 الأخيرة السنوات في للغاية انشط لرالا الجرمانيوم وخاصة النواقل أشباه مواد وعليو أصبحت دراسة عناقيد للغاية 20. 

 لشا الجرمانيوم ذرات إلى التطعيم ذرات من الإلكترونية الشحنة نقلدائما فيها  يتوقعطعمة الدعناقيد الجرمانيوم  نظمةأ في         

على  ستخدامهالإ جديدة أفاقا فتحوىذا ما قد يخصائص عناقيد الجرمانيوم النقية  عنتماما  لستلفة إلكترونية خصائص إلى يؤدي

 الجرمانيوم ذرات ترتبطة ومطعمة بحيث تسانذيعناقيد ذرات للستلط  نظام دراسةب الأساسي ىتمامالإ على أيضا برفزو  وسعأنطاق 

 عدنيةومأتسانذية  بروابط ذرات التطعيم ترتبطو  تسانذية بروابط 21,22,23. 

نذية مادة الجرمانيوم في الصناعات الحديثة وخاصة في لرال فيزياء العناقيد وعلى أل و حسابقا  ناهمن خلال كل ما ذكر           

التي تتمثل ىدافنا و أو تشكلت وتبلورت دوافعنا أين قنا في بحثنا ىذا نطلاإالسابقة حددنا نقطة  التجريبية والنظرية ساس الدراساتأ

طبيقات الصناعية بشكل عام في لرال التادة الجرمانيوم ثارة لدإكثر عملية و أجديدة قد تكون خصائص تقصي عن الالبحث و في 

حالتو خصائص الجرمانيوم في بين كل من قارنة الدىذا من خلال بشكل خاص و الخلايا الشمسية و لكترونيات الضوئية وفي الإ

بحاث التجريبية في ىذا في دعم الأ جل الدسانذةأمن عناقيد الجرمانيوم النقية وعناقيد الجرمانيوم الدطعمة  حالةو  Bulk السائبة

 المجال.

الحساب من  ستخدامإبعناقيد الجرمانيوم النقية والدطعمة لمنهجية  نظرية اسةدر تحقيق قمنا بأجل برقيق أىدافنا من           

البحث بقمنا فقد . DFTتابعية ال لكثافةنظرية ال GGAالدعمم التدرج تقريب داخل الزائف الكمون لزاكاةوفق  الدبادئ الأولية

 توسطةالدصغيرة و الحجام عناقيد الجرمانيوم النقية ذات الأستقرارا لإ الأكثر الذندسية الذياكل عن 1,0,302  qnGeq

n 

حددنا . و SIESTAالدنفذة في برنامج المحاكاة  -gradientconjugateالتدرج الدقارن  - معتمدين طريقة الديناميكا الجزيئية

جل ترتيبات وتوضعات أوىذا من  atombE  لعناقيد الجرمانيوم النقية من خلال مقارنة طاقات الربط لكل ذرةكثر ثباتا الذياكل الأ

زدياد عدد حجم العنقود وىذا لإ ناكبر كلما  لنا  مر صعوبة الأزداد إو  .لستلفة لذرات الجرمانيوم الدمكنة لكل حجم عنقود
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البنية أو  ىي كبرألكل ذرة  بطالر  طاقة لديها التي البنية أن نعتبر معين بحجم لعنقود بالنسبة عام بشكلفتمالات الدمكنة. حالإ

من الدرجة الطاقة فرق و  fE شظيالت طاقات بتحديد كل من:أيضا قمنا لى جانب ذلك إو  .لذذا العنقود استقرار إ الأكثر التكوين

 كمونو  LUMOHOMOالطاقة  فجوات قيم: برديد من خلال لكترونيةراسة الإدلوالتطرق ل البنيات لجميعE2  الثانية

والدتمثلة في  الدغناطيسيةدراسة الخصائص و  الكيميائية والصلابة VEA ة العموديةالإلكتروني الألفةو  VIPالعمودي التأين

ستخدام برنامج إالخصائص الضوئية بحساب تحديد و بيضا أكل ذلك قمنا   بالإضافة إلى .قيم العزوم الدغناطيسيةحساب 

وفي حجم  فقط النقية العناقيد جلأ من ressoQuantumEspالمحاكاة 202nGen . نهجنا صحة من بالتحقق قمناو 

 إمكانية دراسةلى إأيضا  خلال أطروحتنامن كما تطرقنا  .والنظرية السابقة التجريبية الدراساتنتائج  معنتائجنا  قارنةبد النظري

 :لستلفة ذرة واحدة من عناصرستقرار عناقيد الجرمانيوم النقية عن طريق تطعيمها بإ برسين

 201;,,,  nRhRuAsBMMGen نراد خصائص ولشيزات إمكانية إلبحث عن خصائصها وادف برسين وىذا به

  تجريبية مستقبلا.العمال لأستخدامها في اإفضل بغرض أصناعية 

 على النحو التالي:  -بداية بدقدمة عامة  -فصول  وفق خمسة طروحةمن خلال ىاتو الأىذا قمنا بتنظيم عملنا 

 لكترونيةالإو  : البنيويةخصائصها ىمأو عام حول مادة الجرمانيوم قمنا بعرض  " عموميات ": الدعنون ولالفصل الأبداية ب          

لى جانب التعريف بالعناقيد إلى تعريف مبسط لتكنولوجيا النانو وتطبيقاتها إبعد ذلك تطرقنا والضوئية.  الدغناطيسيةو  الكهربائيةو 

لعناقيد ين عرضنا لستلف الدراسات التجريبية والنظرية السابقة أعناقيد الجرمانيوم الدراسة لصنافها بشكل عام ثم خصصنا أىم أو 

 .تو التطعيماتتيارنا لذاخلإلبحثنا و خترناىا موضحين الدافع إالتي خير عرضنا التطعيمات في الأو الجرمانيوم النقية والدطعمة 

 النظرية وىي DFT التابعية الكثافة لنظريةعاما  اوصف قدمسن "نظريات وبرامج الحساب" الدعنون:  الثاني الفصل في          

لو وصفا الذي نقدم  SIESTAالمحاكاة  الدغناطيسية الددلرة ببرنامجالطاقوية و و  لكترونيةالإو  البنيوية حساباتنا جميع إليها تستند التي

لى إ .من خلالو حسابها يمكن التي الدختلفة الفيزيائية والخصائص الأساسية مبادئو علىين نركز أيضا أ عاما من خلال ىذا الفصل

جل حساب أمن  ressoQuantumEspالدستخدمة في برنامج  TDDFTالزمن عتمدة علىالكثافة التابعية الد جانب نظرية

الخصائص الضوئية لعناقيد الجرمانيوم النقية  202nGen . 
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 يةالنق الجرمانيوم عناقيد خصائص دراسة" : الذي عنونو  الثالث الفصلمن خلال            302nGen "ناعرض 

 ةالنقي الجرمانيوم عناقيد لزاكاةندذجة و  نتائج 302nGen لكترونية و الإ الخصائص ،النسبي ستقرارالإ دراسةين قمنا بأ

 مناقشة لستلف ىاتو الخصائص.و الخصائص الدغناطيسية 

 المطعمة الجرمانيوم عناقيد خصائص دراسة " :الرابع الفصل           201;,,,  nRhRuAsBMMGen" 

الزرنيخ و  Bالبورون  بذرة واحدة من:عناقيد الجرمانيوم الدطعمة الدتحصل عليها لنمذجة ولزاكاة نتائج اللعرض  كرسنا ىذا الفصل

As  م الروثينيو وRu  الروديوم وRh  في العنقود ذرة جرمانيوم  20إلى  1في حجم يتراوح بين-

 201;,,,  nRhRuAsBMMGen- الطاقوية ة و لكترونيالإو  نيويةالبلى جانب مناقشة وتفسير لستلف الخصائص إ

  والدغناطيسية.

الخصائص الضوئية لعناقيد الجرمانيوم النقية  دراسة"خير والذي عنون ب: الأو  الفصل الخامس          

 202 nGen"  202الجرمانيوم النقية في حجم  بحساب الخصائص الضوئية لعناقيدين قمنا أ n  ستخدام إبوىذا

 .وتفسيرىا مناقشة لستلف ىاتو الخصائصو  ressoQuantumEsp المحاكاة  برنامج

- عمال البحثية النظرية والتجريبية مستقبلا ن تكون سندا ودعامة للأأالتي نأمل و - طروحتنا ىاتو أير نختتم في الأخ          

  .فاق الدستقبلية لعملنا ىذاالأىم النتائج التي برصلنا عليها و أنعرض من خلالذا  بخلاصة عامة
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 عموميات  

 لتحديدتوجهت  التجريبيةالنظرية و  الأعماؿ من العديدف. ختَةالأ العقود خلاؿ للغاية انشطالعناقيد  دراسة لراؿ أصبح          

للعناقيد والكيميائية الفيزيائية الخواص 1.  الصغتَة الأبعادف في تكنولوجيا النانو الدهمة تهاتطبيقا نمساسا أ ىتماـىذا الإ نبثقإو 

وعليو يدكننا معالجة السائبة الة الحبالدادة في  الخاصة تلك عن كبتَ حد إلى لستلفة خصائصبروز سلوؾ و  إلىتؤدي  للعناقيد اجد

الدوادمن ودراسة العناقيد كفئة جديدة  2,3. 

ىتماـ بدادة الجرمانيوـ لكونها الأساس في تكنولوجيا الديكرو الدستخدمة في الأنظمة التكنولوجية كرقائق الجرمانيوـ يتزايد الإ          

تكنولوجيا النانو التي بما يسمى كبر عند ظهور أىتماـ بشكل وقد تزايد ىذا الإ ،لكتًونيةالتي تدخل في جل الدركبات الضوئية والإ

التقنيات الحديثةستخداـ عناقيد الجرمانيوـ في إتقوـ على  4,5.  

I.1. ه خصـائصهم أوم و الجرماني 

I.1.1. ومانيالجرم  

يصنف  و  ،فريدةالجرمانيوـ من بتُ أىم العناصر الكيميائية في الجدوؿ الدوري نظرا لكل ما يحملو من خصائص  يعتبر          

 : المجموعةضمن في الجدوؿ الدوري يدرجو  32Zرقمو الذري  Geرمزه الكيميائي  .بيض رماديأصلب بلوف  كشبو ناقل

Ge73و 66.27بنسبة Ge72 و 23.21 تواجد بنسبة Ge70: نظائر مستقرة5لو في الطبيعة .Pالقسم –4الدور –14

فتًة نصف عمر تتًاوح بنظتَ مشع  33إضافة إلى ذلك ىناؾ  .44.7بنسبة Ge76و 94.35 بنسبةGe74و  73.7 بنسبة

بتُ الدلي من الثانية إلى عدة أياـ 6,7. 

وجود عنصر وسيط بتُ السيليسيوـ والقصدير أثناء  Newlands Johnجوف نيولوندالعالم  تصور ـ1864في عاـ          

في  MendeleevDimitri دميتًي موندليفالعالم  فكر ـ1871وفي سنة ميائية،يالجدوؿ الدوري الأوؿ للعناصر الك إنشاء

الذي و  WinklerClemensكليمن وينكلرالعالم   أف أتى إلىوجود ىذا العنصر حيث حدد موقعو وسماه شبيو السيليسيوـ 

ألدانيابلاده  إلى إشارةرمانيوـ في سم الجإوأعطى لو  ـ1886فيفري 6في yroditearg من خاـستخلاص العنصر إستطاع إ

 8,9.  
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رمانيوـ في الصناعة مع بداية الحرب العالدية الثانية، حيث طورت آنذاؾ صمامات ثنائية منو لجستغلاؿ الفعلي لبدأ الإ          

وعدسات الأشعة برت  Bellفي لستبرات ـ1947سنة ترانزستورختًاع أوؿ إستخدامها في الرادارات. جاء بعد ذلك إبغرض 

 ـ1949سنة في الحمراء 10.  بعناصر أخرى بشكل خامات اكوف لشزوجيإنما و نقي التواجد في الطبيعة بشكل يلافالجرمانيوـ  

أيضا الصتُ روسيا و و  أغلبها متواجدة بأكرانيا 11,12.  

I.2.1. ومـانيص الجرمائـخصـ  

I.1 .1.2. ةوييـص البنائالخص 

 CFCالوجوهركزتي من شبكتي برافيو مكعبتتُ لش تتكوف والتي الألداسفي شبكة بلورية من نوع  رمانيوـتنتظم ذرات الج          

عتبارىا شبكة مكعبة لشركزة إ. ويدكن الرئيسي بذاه قطر الخلية الدكعبة بدقدار ربع طوؿ القطرإكل منهما مزاحة في   .ومتداخلتتُ

 الأوجو ولذا قاعدتاف إحداهما عند نقطة الأصل 0,0,0 والأخرى عند 








4
,

4
,

4

aaa  عدد أقرب الجتَاف من  -ورقم التناسق

 لكما في الشكية  تبط الذرات مع بعضها بروابط تكافئ. تر ىو أربعة -ذرة ما 1  التكافؤوبذلك يعتبر الجرمانيوـ عنصر رباعي

 13,14. 

 

 

 

 

 

 

   

 

 

 

  . جرمانيوـللالبلػوريػة ة ػنيػبال :الشكل  
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I.2.2.1.  ةائيالكهـربو  ةرونيلكتالخصائـص ال 

 ـياقاصـل الطالف 

فجوة الطاقة( الشكل  (قيبصغر نسبي للفاصل الطاأشباه النواقل تتميز            2  بحيث تتمكن الطاقة الحرارية من إثارة

KTبحيث  Tدرجة حرارة  التكافؤ لنقلها إلى عصابة التوصيل وتصبح بذلك ناقلة عندلكتًونات عصابة إ 0 ، تسمى شبو و

 لالنواققل بكثتَ لشا ىي عليو في النواقل لكنها تزداد بزيادة درجة الحرارة على عكس أف ناقليتها ناقلة لأ 16,17.  

 

 

 

 

 

 

 

نتقاؿ الإلكتًوف إتم  فإذانوعتُ على حسب بسوضع كل من عصابة التكافؤ وعصابة التوصيل،  إلىوتنقسم أشباه النواقل           

تسمى أشباه النواقل في ىذه الحالة بأشباه النواقل العكس دوف تغيتَ كمية حركتو  الحر من عصابة التكافؤ إلى عصابة التوصيل أو

الشكل  باشرةمعصابة لشنوعة ذات  3 a ،ُنتقاؿ عن طريق حالات طاقية منتشرة داخل الفجوة بحيث إذا تم الإ في حت

 غتَ مباشرةعصابة لشنوعة  وذفي ىذه الحالة قل انالشبو نتقاؿ مصحوب بتغتَ في كمية الحركة يكوف يكوف الإ b الشكل 

 3 16.  

 

 

   .لسطط عصابات الطاقة   :الشكل
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 لدرجة الحرارة الشكليتغتَ تبعا  gE نو يتميز بفاصل طاقيإسلفنا الذكر فأعتبار الجرمانيوـ شبو ناقل كما إوب           4 

 وفق العلاقة التالية:

2
4( ) 0.742 4.8 10

235
g

T
E eV

T

  


  .1  

 .Kبسثل درجة الحرارة الدطلقة بالكلفن Tحيث 

 

 

 

 

 

 

 

  الدباشرة.العصابة الدمنوعة الدباشرة وغتَ  :الشكل

 

 . درجة الحرارةبدلالة تغتَ  لدادة الجرمانيوـ تغتَات عرض الفاصل الطاقي :الشكل
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الشكل            4 يدثل الدخطط التجريبي لعصابات الطاقة الدميزة للجرمانيوـ وىذا عند درجة حرارة KT 300  بحيث

eV66.0gE ساويتمباشرة و غتَ ) فجوة الطاقة ( يظهر أف عرض العصابة الدمنوعة 11,16.  

 

 

 

 

 

 

 ةتـركيــز حـاملات الشحـن 

 عصابة التوصيل في eلكتًونات في عصابة التكافؤ والإ pيتميز الجرمانيوـ بحاملات ذاتية للشحنة والدتمثلة في الثقوب          

 الشكلدرجة الحرارة تغتَ تبعا ل in وتتغتَ كثافة حاملات الشحنة الذاتية 6 العلاقة التالية  وفق 16:  

3 22 3 0.785
n (cm )= 3.10 10 exp -

kT
i T  

  
 

  .2  

K  و : ثابت بولتزمافT:  .درجة الحرارة بالكلفن 

 

 

 

 

 

 

  . جرمانيوـلللسطط عصابات الطاقة  :الشكل     

 .ـللجرمانيو تغتَ تركيز حاملات الشحنة الذاتية بدلالة درجة الحرارة   :الشكل
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الجدوؿ ومن خلاؿ           1 رارةالحدرجة  عندوىذا أىم خصائص الجرمانيوـ الكهربائية  نعرضKT 300 . 

 

 

 Geالجرمانيوم  K300الخصائص الكهربائية عند 

 eVEg الفاصل الطاقي عرض    66.0  

 3cmatom تركيز الذرات   .42.4
2210  

in   التًكيز الذاتي لحاملات الشحنة 3cm .4.2  1310  

 حركية حاملات الشحنة sVcm .2 e  3900 

p 1900 

I.3.2.1. الخصائص المغناطيسية 

تتميز ىذه الدواد بقابلية بسغنط صغتَة بحيث يصنف الجرمانيوـ ضمن الدواد ذات الدغناطيسية الدعاكسة )ديا مغناطيسية(           

 ناطيسي مؤثر من الخارج. وبعد زواؿغبذاه المجاؿ( أي حقل مإرض )عكس حقل مغناطيسي يعا إنشاءفهي تسبب  ،سالبةجدا و 

نفاذية  أقل من كهرومغناطيسيةنفاذية   الدعاكسة ىي من صفات مواد ذات يةالدغناطيس بدغنطتها.الحقل الدؤثر لا برتفظ ىذه الدواد 

حتُ تكوف  وع من الدغناطيسية يتواجد حصرياالن . نتيجة عن ذلك فهذا1 أقل من نفاذية كهرومغناطيسية نسبية أي ذات الفراغ

حيث  الدوصلية الفائقة إلا في الدواد ذات معظم الدواد يكوف تأثتَىا ضعيفا الدواد برت تأثتَ حقل كهرومغناطيسي خارجي. وفي

اقوييكوف تأثتَ الدغناطيسية الدعاكسة  20,21.  

I.4.2.1. ةالخصـائص الضـوئي    

 عمليات لثلاث اوفق تفستَىا يتم التي الإلكتًونات مع للإشعاع كتفاعل بصفة عامة للمواد الضوئية الخصائص تظهر          

أساسية 22: 

 

 .عند أىم الخصائص الكهربائية للجرمانيوـ : جدولال

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%81%D8%A7%D8%B0%D9%8A%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%81%D8%A7%D8%B0%D9%8A%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D9%88%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%81%D8%A7%D8%B0%D9%8A%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D9%81%D8%B1%D8%A7%D8%BA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%81%D8%A7%D8%B0%D9%8A%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D9%81%D8%B1%D8%A7%D8%BA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%81%D8%A7%D8%B0%D9%8A%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D9%81%D8%B1%D8%A7%D8%BA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9_%D9%81%D8%A7%D8%A6%D9%82%D8%A9
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 الأساسي متصاصالإ 

 عصابة من خالية حالة إلى التكافؤ عصابة في مشغوؿ حالة من إلكتًونية قفزة في الدمتص الفوتوف يتسبب عندما          

 .امتصاصإ ىناؾ إف قاؿي التوصيل،

 التلقائي نبعاثالإ 

 .تلقائي نبعاثإ ىناؾ يكوف التكافؤ، عصابة من خالية حالة على اتلقائي التوصيل عصابة من إلكتًوف يقع عندما          

 محفزال نبعاثالإ 

يحمل  فوتوف إنبعاث مع التكافؤ عصابة من فارغة حالة إلى التوصيل عصابة من إلكتًوف إنتقاؿ في فوتوف تسبب إذا          

 .نبعاث لزفزإنقوؿ أنو تم  ،نفس خصائص الفوتوف الوارد 

فالجرمانيوـ مادة تميز بو من خصائص. يضمن أىم الدواد الضوئية لدا  صنفلجرمانيوـ فقد ل لخصائص الضوئيةبالنسبة ل          

لشا يجعلو مادة جد لشيزة في البصريات برت الحمراء  4نكسار عاؿ حواليإشفافة في لراؿ الأشعة برت الحمراء ولديو معامل 

 ويعرؼ أيضا بتشتتاتو الضوئية الدنخفضة 23. وإمكانيتنا في التحكم في موصليتو غتَ الدباشرة نوع العصابة الدمنوعة  لى جانبإ

 لكتًونية خاصة في صناعة الكواشف الضوئيةيجعل منو عنصر جد مهم في الصناعات الضوئية والإ 16.  

ـومجرمانيات الـم تطبيقـأه  . .2  I 

نظرا للخاصية الكهربائية الدميزة للجرمانيوـ وىي كونو عازؿ في درجات الحرارة الدنخفضة وشبو ناقل في درجات الحرارة           

وغتَىا  خرى أي تطعيمو بشوائب. ىذه الخاصيةأضافة كميات ضئيلة من عناصر إعند  وأالعادية وتزداد ناقليتو بزيادة درجة الحرارة 

 نلخصها في الجدوؿالتي خرى الأمن الخصائص  2 ىا تَ ثألكتًونية الصغتَة التي يقل تبذعل منو الأساس في صناعة الرقائق الإ

نلخصها في النقاط التاليةفي المجاؿ الصناعي  الجرمانيوـمادة ىم تطبيقات أىتزازات والصدمات. ومن الإو  بعوامل الرطوبة

 23,24,25:  
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  في مجال المركبات الضوئية 

 للجرمانيوـ ولأف في صناعة الخلايا الشمسيةو  بشكل موسع الضوئية الألياؼ يستخدـ الجرمانيوـ في أنظمة 

 منبدؿ  شمسيةال لاياالخ صنع في الجرمانيوـ ركائز ستخداـإ يدكن إنوف اجد متشابهة ثوابت الغاليوـ وزرنيخ

 .الغاليوـ زرنيخ

 وتلميعها قصها يدكن والتي للغاية مهمة الحمراء برت ضوئية مادة فهو الحمراء برت الأشعة في شفاؼ الجرمانيوـ 

 الأمامية للبصريات الحرارية الكامتَات في الحاؿ ىو كما رئيسي بشكل يستخدـ. والنوافذ العدسات في بسهولة

 الحمراء برت الأشعة مطياؼ في ستخداموإ يتم لذلك. السيارات في الليلية الرؤية ونظاـ العسكري المجاؿ وفي

 على الدادة برتويوكما . الحمراء برت الأشعة كاشفات تتطلب التي للغاية الحساسة الضوئية الدعدات من وغتَىا

 للغاية عاؿ نكسارإ معامل  طلاء يعد الخصوص وجو على. نعكاسللإ مضادة تكوف أف يجب وبالتالي 4

 .ثتَاتأالت من الكثتَ برمل يدكنو الألداس يشبو اصلب اسطح وينتج للصلب نعكاسللإ مقاوـ

 في مجال الالكترونيات  

 مثل و ناقلةالَأجهزة شب صناعة و لا يحتوي على خواص فلزية قوية. ويستخدـ الجرمانيوـ فيىو شبو موصل جيد لأن 

تصنع بشكل دوائر متكاملة صغتَة الحجم  الضوئية التي ية والتًانزستوراتالشمس الطاقة بطارياتو  مامات الثنائيةالص

 .حيث تستخدـ عندما تكوف قدرة الضوء منخفضة ،وذلك لرفع الحساسية

 يدكن أف تكوف الدوائر التي تستخدـ  .سرعةة الالعالي ةكاملالدت دوائرالجرمانيوـ في ال سيوـسبائك السيل تستخدـ

SiGeSiخصائص تقاطعات  الجرمانيوـ جدير  يليسيوـالس .وحده يسيوـثتَ من تلك التي تستخدـ السيلأسرع بك

 في GaAs الغاليوـ زرنيخيد ستبداؿإ في الجرمانيوـ السيليسيوـ يبدأ ة.لاسلكيت التصالاالإ أجهزة في عماؿستبالإ

مع التكلفة  عالية وخصائص لشيزة سرعةتتميز ب التي SiGe رقائق في كما ىو الحاؿ  اللاسلكية تصالاتالإ أجهزة

 .الدنخفضة لذذه التطبيقات

 

 

 

https://w.mdar.co/cat-139971.html
https://w.mdar.co/cat-139971.html
https://w.mdar.co/cat-140634.html
https://w.mdar.co/cat-140634.html
https://w.mdar.co/cat-139828.html
https://w.mdar.co/cat-139828.html
https://w.mdar.co/cat-141164.html
https://w.mdar.co/cat-140218.html
https://w.mdar.co/cat-139465.html
https://w.mdar.co/cat-139465.html
https://w.mdar.co/cat-142083.html
https://w.mdar.co/cat-141028.html
https://w.mdar.co/cat-140593.html
https://w.mdar.co/cat-140593.html
https://w.mdar.co/cat-140081.html
https://w.mdar.co/cat-140081.html
https://w.mdar.co/cat-139369.html
https://w.mdar.co/cat-141555.html
https://w.mdar.co/cat-141555.html
https://w.mdar.co/cat-139201.html
https://w.mdar.co/cat-139201.html
https://w.mdar.co/cat-142083.html
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 جرمانيومال المادة

 Ge الرمز الكيميائي

 32 الذري رقمال

u02.064.72 الكتلة الذرية  

 لكتًونيالتوزيع الإ  2102 434 pdsAr 

28184 لكتًونات حسب مستوى الطاقةالإ  

 لداسأ البنية البلورية

 شبو فلز التصنيف

 A6512.5 معامل الخلية

 C25.938 نصهاردرجة الإ

.3 الكثافة cmg 323.5 

 C2833 درجة الغلياف

.1 نصهارطاقة الإ molKJ 94.36 

.1 طاقة التبخر molKJ 334 

 السعة الحرارية CKmolJ 25.. 11 

 222.23 

 )مغناطيسية معاكسة( ديامغناطيسية الدغناطيسية

 pm 125 نصف القطر الذري

 pm 4120 نصف القطر التساهمي

 pm 211 نصف قطر فاندرفالز

الكهروسلبية Pauling 01.2 

  .رمانيوـأىم خصائص الج : جدولال
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 00.6 ة موسدصلا

 الكهربائية قاوميةالد K293m 1 

 الدوصلية الحرارية KKWm 30011 

 2.60 

 

على سبيل الدثاؿ لا الحصر مهمة جدا وقد أحدثت نقلة نوعية في لراؿ  لجرمانيوـكل ىاتو التطبيقات الدذكورة ل          

ستخدمنا ىذه التطبيقات في تكنولوجيا النانو التي تستند إلى إنو يدكننا التطوير فيها أكثر وبشكل مذىل إذا ما أالتكنولوجيا إلا 

. إالتصنيع   لكتًونيات والليزر ينتج لنا أجهزة ذات سرعة عالية في نقل البياناتفتطبيقاتها في عالم الإنطلاقا من عناقيد الجرمانيوـ

علومات أكثر بللاؼ الدرات من الذاكرة جودة في الأداء وذات أحجاـ صغتَة فالشرائح التي تنتجها لذا القدرة على حفظ الدو 

 الدوجودة حاليا. 

وـيا النانتكـنولوج .3. I 

فتشكيل أنظمة نانوية  ،ىتماـ العديد من الباحثتُإتعتبر تكنولوجيا النانو بديلا عن تكنولوجيا الديكرو ومصدر            

التي بسثل بداية حقبة تكنولوجية مبتكرة بشكل مطلق يدكننا التطبيقات  كيميائية غتَ مسبوقة يفتح الطريق أماـو  بخصائص فيزيائية

 أف نطلق عليها " ثورة النانو".

حدث أالذي  -ختًاع إإلى غاية وىذا من الزمن كاف ظهور ما يسمى بعلم النانو وتكنولوجيا النانو لزتشم  قبل عقود          

 أوؿ لرهر نفقي ماسح –ثورة بها  MicroscopeTunnelScanningSTM :  الذي كاف أوؿ خطوة وحافز رئيسي

براعة الفيزيائيتُ  لى جانبإو . -الذي يدثل مليار من الدتً أو النانومتً  -بذاه التقنيات القادرة على العمل على سلم النانو إفي 

 التيو ـ 1986بجائزة نوبل عاـ افاز  فذالال RoherHeinrichوالسويسري ىايندريش روىر BinningGerdقاردبينيغ 

تطوير حقل ىائل من  وإمكانيةلة ستكشاؼ الدسأوالنقطة القصوى لإ الأساسيةختمت التقارب الدذىل بتُ عالم البحوث 

متنامية بحثية اجهود النانو علم حشد الحتُ ذلك منذو ستمرت ملالزها في التطور. إالتي و  التطبيقات 28.  

 العالدتُ الأحياء علماء أو الكيميائيوف أو الفيزيائيوف بها درس التي الطريقة جذريا تغتَ أفنها من شأ طريقةفتقنية النانو           

 مستويات إلى للنزوؿ العيانية والقوانتُ الواقع من ابدء الآف حتى عملوا فقد ،"الديكرو -الداكرو" نظر وجهة من والجزيئي الذري
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 اصناعي الجزيئية النانوية النظم ويبتٍ الذرات من يبدأ والذي" ماكرو-ميكرو"معكوسا  امنهج النانو علم يتبتٌفي حتُ . المجهرية

 .اجد لزددة بخصائص

 لزكومة ليست التفاعلات ىذهو  الذرات بتُ التفاعلاتفهم  إتقاف علىترتكز  الأنه جديد علمي برد تتبتٌ ىذه التقنية          

 بدثابة النانو علوـ تعدوبذلك  .التحدي ىذا مواجهة في الكم ميكانيكا من معقدة بقوانتُ نما لزكومةإو  الكلاسيكية الفيزياء بدبادئ

حاليابأكملها  التكنولوجية علوـال في - وتطوير تصميم - جذري لتغيتَثورة  29. 

  I.4. دياقالعن Clusters 

 I.4. .1دتعــريف العناقي 

 .فيما بينها الروابطبدجموعة من  الذرات ترتبط ىاتو ذرية كتلة في الذرات من لرموعة بذميعالعنقود ىو عبارة عن           

من  حجمهاذ يتًاوح إ .(الحالة السائبة  إلى الذرة من نتقاؿالإ أي ) الذرات من آلاؼ عدة إلى ذرات بضع من العناقيد تتكوفو 

nm1 لى إnm10  بعد من ىذا الحجم نكوف نتحدث عن جسيمات نانويةأو particulesnano  ف العناقيد إبالتالي ف. و 

العبارةوفق نعبر عنها  أفيدكن خرى. من جهة أالحالة السائبة عبارة عن بنية بتُ الذرة الدعزولة من جهة و  30: 

 .3                                  75103  nM n 

 بحيث :

M: .و  بسثل نوع الذرة الدشكلة للعنقودn: .بسثل عدد ذرات العنقود 

لضاء التي تتكرر بشكل دوري في جميع أوشكلا ىندسيا معينا يسمى الخلية و ببنية بلورية أ كوف الدادة الصلبةغالبا ما ت          

الحالة البلورة. ثم تظهر الذرات ترتيبا يحاط بدوجبو كل منها بنفس العدد من الجتَاف القريبتُ. فيكوف للجزيء نفس خصائص 

شكاؿ لستلفة أيزومتَات التي ىي ىياكل ذات عدد قليل من الإالدقابلة تقريبا. فلو ىندسة وتكوين لزدداف جيدا. وىناؾ السائبة 

لعناقيد بسبب ستقرارا لإكثر الذيكل الأ يصعب على الباحثتُ برديد فيزياء العناقيدلكن في  يتم الحصوؿ عليها بنفس عدد الذرات.

 اثبات الأكثر أو البنية الذيكل برديدف عملية إف اجد صغتَةات. حتى في حالة العناقيد التَ يزوم نقل الذائل للإلمالعدد الكبتَ إف 

للغاية اصعبستقرارا إو  31. عثر الباحث  على سبيل الدثاؿفDavis 13جل العنقود أيزومر لزتمل من إمئة  على خروفوأAr
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 32  5 بتًتيبالوجوه بتناظرات  عشريةما يعتٍ الحصوؿ على ىياكل جديدة لرهولة في فيزياء الجسم الصلب كهياكل

ahedronicos  أو  ضلاع (وجها عبارة عن مثلثات متساوية الأ 20) وىو ىيكل متعدد الوجوه بشكل منتظم يتكوف من

الشكل  nanotubesنابيب نانوية أو على شكل أ(  Fullerenesىيكل القفص ) فولتَانيات  7  عكس على

 التي نفسها ىي السائبة الدادة منها تتكوف التي الذرات أف من الرغم علىو  .وتكوينها بنيتها برديدالجزيئات التي يسهل علينا 

 منها مواد  وتتغتَ وفقا لتغتَ حجم العنقود وىذا ما يجعل ابسام لستلفة والكيميائية الفيزيائية خصائصها إلا أف العناقيد منها تتكوف

 أكثر إثارة وجلبا للبحث 31. 

 

  

I.4..2 داف العناقينأص 

إف الخصائص الكيميائية والفيزيائية للعناقيد ترتبط أساسا بنوع وطبيعة الذرات التي تشكلو وكذا عدد الذرات أي حجم           

أساسيتُ تقسيم العناقيد وتصنيفها وفق معيارين عليو تمالعنقود و  33: 

  مالحجمعيار ب ـحس  

كلما عتبر معيار مهما لتصنيف العناقيد فت .منها تكوفي التي n الذرات عددوالذي نقصد بو ىنا  العنقود حجم إف          

الجدوؿ  صحيح ا والعكستلقائي العناقيد حجم يزداد n زادت قيمة 3 . 

 

 .شكاؿ العناقيدأ:  لستلف الشكل
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n 202حجم العنقود   n 50020 n 710500 n 

 عناقيد كبتَة عناقيد صغتَة عناقيد صغتَة جدا التسمية

 

  ةـرابطالوع ـنمعيار حسب 

 الذيوىو  الذرة لذذه الإلكتًوني التًكيب على بالضرورة سيعتمد الرابطة نوع فإف متماثلة، العنقود ذرات تكوف عندما          

 الإلكتًونية الددارات قاعدة بفضل الذرات بتُ الرابطة نوع يحدد spdf فئات خمس إلى الروابط تقسيم يدكنناذ إ ...,,, 34: 

 ات دار م تداخل طريق عن التساهمية الرابطة على الحصوؿ مويت .شبو الناقلة ىذه الرابطة الدواد بسيز :التساهمية الرابطة

 وكذلك  والجرمانيوـ السليكوف عناقيدل بالنسبة الحاؿ ىو ىذا. الدتصلة للذرات التكافؤ بإلكتًونات الدرتبطة الذرات

 . 60Cالفولتَين

 تسميتها جاءت ىنا ومن للمعادف سمة ىي الروابط ىذه: يةدنالدع رابطة.  

 التفاعلات من الأيوني التًابط وينتج .العالية الكهروسلبية القلوية الذاليدات الرابطة ىذه بسيز: الأيونية الرابطة 

 للأيونات الإلكتًونات باستكإ أو فقداف يسمح الحالة ىذه في. الدعاكسة الشحنات أيونات بتُ الكهروستاتيكية

 .نادر لغاز الإلكتًوني التكوين على بالحصوؿ

 فاندرفالز  ةرابط WaalsDerVan  :النادرة الغازات ابطو الر النوع من  ىذا يصف.  

I.5. المطعمةالنقية و  ومرمانيالج ـدعناقي 

I..51. تعريف التطعيم في حالة العناقيد 

 بحيث يتم ناقل الذاتي،الالحصوؿ على خواص كهربائية بزتلف كثتَا عما ىي عليو في شبو  جلمن أ التطعيميستخدـ           

م ىذا الأختَ بكمية متحكم بها من الشوائب الدناسبة، ويعتٍ التطعيم كهربائيا الإخلاؿ بعلاقة تركيز الحاملات الدوجبة يطعت

كبر من تركيز الفجوات ألكتًونات في عصابة التوصيل وف تركيز الإبحيث يك  -يتساوى التًكيزاف في شبو الناقل الذاتي -والسالبة 

 .تصنيف العناقيد على حسب الحجم: الجدول
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ذرة  إلى يسيوـذرة سيل 610 بنسبة ذرة شائبة واحدة في وفالنقي مثلا بالبور  سيوـعند تطعيم السيلفافؤ أو العكس. في عصابة التك

بدرجة حرارة الغرفة ألف مرة. فعملية التطعيم ىذه مفيدة جدا في تقنية تزداد الدوصلية ف إف يسيوـذرة سيل 810شائبة واحدة في

لأشباه النواق 35. في الذدؼمعها يشتبو  لكنو  ي طريقتوأ إلا أف التطعيم الدستخدـ ىنا في عناقيد الجرمانيوـ يختلف في عمليتو. 

عن خصائص جديدة قد تفيدنا في الجانب الصناعي وتضفي  والبحثىو التقصي  العناقيدوالغرض من التطعيم في فيزياء فهدفنا 

كشائبة برتل إحدى مواقع واحدة  بإضافة ذرة  فتتمأو طريقتو  عملية التطعيمما أالدزيد من التحسينات في خصائص الجرمانيوـ 

 ستقرار وثبات.إذرات الجرمانيوـ أين يكوف العنقود في وضع أكثر 

I.5.2. الجرمانيوم  الدراسات السابقة لعناقيـد 

نظمة التكنولوجية خصوصا في الدركبات نولوجيا الديكرو الدستخدمة في الأستغل الجرمانيوـ بشكل كبتَ وواسع في تكألقد           

ذا ما تغتَ إتتغتَ وبشكل كبتَ قد ف ىذه الخصائص ألا إ. سلفنا القوؿكما أ لدا يتميز بو من خصائص مهمة ،لكتًونيةالضوئية والإ

بشكل عناقيدحجم الجرمانيوـ على سلم صغتَ جدا أي في حالة وجوده  5,36. ستخداـ في تكنولوجيا النانو ين يدخل في الإأ

 الديكرو. تكنولوجيا التي حلت لزل 

على حد سواء  انظريو  على نطاؽ واسع بذريبيا - سيوـالسليخاصة الجرمانيوـ و  - نواقلأشباه ال عناقيد دراسة تبس          

 الإلكتًونيات الدقيقةبسبب تطبيقاتها المحتملة في صناعة  37,38  ستكشاؼ التًكيب الكيميائي لديها أهمية علمية كبتَة لإو

الكهروضوئيستقرار الديناميكي الحراري والتأثتَ والتًابط وكذلك الإ 37. مهمة  شبو ناقلةىو مادة  سيوـالسيليمثل  الجرمانيوـ

للغاية في عناصر الجدوؿ الدوري  5، ا للتًانزستورات عالية يجعل الجرمانيوـ جذابىذا ما و  ةفائق يةوصليتمتع بدف الجرمانيوـ ألا إ

الأداء ذات التأثتَ الديداني 1. 

إجراء العديد  تبس  الدطعمو في حالة تواجده بشكل أ ةأو الكبتَ  ةالدتوسط ـاجالأحالجرمانيوـ النقية ذات  عناقيدفي حالة           

tugO أفلصد  :لا الحصر لأىم الأعماؿ على سبيل الدثاؿ. باحثتُمن قبل العديد من ال التجريبية والنظرية الأبحاثمن 


و 

yChelikowsk  39 لكتًونية لعناقيد الجرمانيوـ النقية المحايدة والدشحونة قاما بدراسة للبنية الذيكلية والإ 10nGen

ستخداـ الديناميكا الجزيئية إب MD  .الجرمانيوـ عناقيدحوؿ  بذريبية دراسة عرضت ـ1998عاـ فيو ولزاكاة طريقة التلدين 

Gingenich و Schmudeكل من   أجراىا التي الصغتَة لقصديراو  40 SnGe2 نتالبي للجزيئاتلضلاؿ أإأين وجدا  

2GeSn وSnGe3 وSnGe4.  
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آخروفو  Han فأفي حتُ            41  صغتَة للجرمانيوـ العناقيد العرضوا دراسة نظرية حوؿ 41nGen  الدطعمة

وىذا بعد برديدىم للبتٌ الذندسية  Ge إلى Sn ذرات منتنتقل  الشحنة فأ الكثافة تشتَ إلى فأ وجدواأين  Snذرة القصدير ب

وآخروف Singh .نتالبي التفاعلأو  42  وضحوا أف تطعيم عناقيد الجرمانيوـ 201816 nGen  بذرة الثوريوـTh 

Hanو Wangفإعلى النقيض من ذلك ف .عالية التناظر أقفاصشكل  تأخذ بتٌ علىالتي النقية ستقرار العناقيد إيعزز من 

 43 خصائص عناقيد الجرمانيوـ الدطعمة بالنحاس درسوا 132 nCuGen  ستقرار إبينوا أف ذرة النحاس لا تعزز من  و

.  لكل ذرة بطاتً تتناقص طاقة ال إذ النقية العناقيد  للعناقيد الدطعمة بالدقارنة مع النقية الدقابلة لذا من عناقيد الجرمانيوـ

وآخروف  Hou حقق           44  في بنية عناقيد الجرمانيوـ الصغتَة الدطعمة بذرات الكروـ 51nCrGen درسوا  أين

  Zhaoقاـ كل من التًابط الكيميائي في حالتيها المحايدة والدشحونة. لكتًونية وكذا طبولوجيا الإو  البنيوية الأختَةخصائص ىاتو 

Wang و  45  لكتًونية لعناقيد الجرمانيوـ الدطعمة بذرات الحديدستقرار وكذا الخصائص الإإبدراسة نظرية لذندسة و

 169 nFeGen  ف الشحنة تنتقل دائما من ذرة أو ستقرار عناقيد الجرمانيوـ إو أين وجدوا أف ذرة الحديد تساىم في تعزيز

وآخروف  Jingف إلى جانب كل ذلك فإ الجرمانيوـ المجاورة.الحديد لضو ذرات  46  وجدوا أف تطعيم عناقيد الجرمانيوـ بذرة

و Wangقاـ كل من. للكوبالت لا تعمل على إخماد العزـ الدغناطيسيو نقية ستقرار وثبات العناقيد الإيعزز من  Coالكوبالت

Han  47عناقيد ىندسة في منهجي بشكل بالتحقيق  1592 nGeMo n اثبات الأكثر الذياكل بحيث وجدوا أف 

139ذات الحجم  للعناقيد n من واحدة ذرة برتوي Mo من أخرى وذرةبنية قفص  يأخذالعنقود الذي  داخل Mo على 

 .ذرة 15 عن العنقود حجم يزيد عندما الجرمانيوـ عناقيد في بالكامل Moذرتي  تغليف يتم بينما .السطح

تم التحقيق بشكل منهجي في عناقيد الجرمانيوـ الدطعمة بالدنغنيز ـ 2009في عاـ             162 nMnGen  من

Wang و  Zhaoكل من   طرؼ 48  عزـال أفو النقية ستقرار عناقيد الجرمانيوـ إف ذرة الدنغنيز تساىم في أ ظهراأبحيث 

 مضمنةالدنغنيز  ذرة تكوف عندما إخمادىا يتم لا الأبعاد ثلاثية للحالة .الحرة الإلكتًونات من أساسي بشكل نشأي الدغناطيسي

Senو ayBandyopadh.داخل عناقيد الجرمانيوـ 38  قاما بدراسة عناقيد الجرمانيوـ الدطعمة بالنيكل

 201nNiGen الكاتيونيةالمحايدة و  الأنواع من كل في انسبي ااستقرار  أكثرووجدوا  تكافؤ إلكتًوف 20والتي برتوي على 

 طعمة بالدعادف النبيلة الد 14 بست دراسة خصائص عناقيد المجموعة .يجاباإالدشحونة  AuAgCuMPbSnGeXMX ,,;,,10  
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وآخروف  Tai بواسطة 49إلى استنادإ ضاعفةالد الكروية للعطرية امفهوم قتًحواإو  الكمومية الكيميائية الحسابات ستخداـإب 

  .sigmaو pi النوع من التكافؤ إلكتًونات من لكل عد قاعدة

نتقالية عناقيد الجرمانيوـ الدطعمة بالدعادف الإ وخصائص الإلكتًوني والذيكل الذندسةبست دراسة           

 201;,,  nHfZrTiTMTMGen  بواسطةKumar  وآخروف 50 20 على برتوي التي العناقيد أف ووجدوا 

 يتم TMذرةل السبتُ وأف والأنيونية المحايدة السلسلة من كل في انسبي استقرار إ أكثر تكوف أف إلى تتحوؿ التكافؤ في اإلكتًون

وآخروف Deng  .ذرات 7nعلى برتوي التي للعناقيد إخماده 51 والإلكتًونية البنيوية الخصائص في بالتحقيق قاموا 

 ثافةالك نظرية حسابات مع قتًافبالإ للأنيوف الطيفي التحليل ستخداـإب Vعناقيد الجرمانيوـ مطعمة بذرة فانديوـلػ والدغناطيسية

 . V إلى ذرة الفونديوـ Ge ذرات الجرمانيوـ من الإلكتًوف نقل ووجدوا التابعية

 الدشحونة سالبا ؿو  المحايدة العناقيد من لكل ةوالإلكتًوني ةالذري البنية دراسة بست           211nZrGen ستخداـإب 

Kumar و Jaiswalمن طرؼ كل منinitio abمن البادئ الأولية  ساباتالح 52  بتٌ العناقيد  في ستقرارالإب اتنبؤ وقد

وآخروف  Jin     .ذرة 13nحجم  جلأمن  القفصب التي تكوف شبيهة 53 والإلكتًونية البنيوية لخصائصل دراسةجروا أ 

كلما  ستقرارالإ زيادة معالعناقيد لبتٌ تشبو الأقفاص  لتشكيل ميل ىناؾ أفووجدوا . Ruالدطعم بذرة الريثيوـ  الجرمانيوـ لعناقيد

Tariketو Mahtoutظهر كل منأ .العنقود حجمزاد  5  إلى يؤدي الجرمانيوـ عناقيد داخل الكروـ ذرات تغليف أف 

وآخروف Siouani .مستقرة nCrGe عناقيد أقفاص 9 الإلكتًونية والخصائصالبتٌ  ىندسة منهجي بشكل درسوا 

 لعناقيد والدغناطيسية 191nVGen  ديوـالفان ذرة أف وجدواوV العناقيد  ستقرارإ تعزيز في كبتَ حد إلى ىماتس أف يدكن

 وثبات تناظر وذو القفصب ةشبيهبنية الذي يأخذ   14VGe وسلطوا الضوء على بنية العنقود ،ذرة 7nالحجم  من بتداءإ

  .عالي

وآخروف  Djaadi قامت           54 1 لعناقيد الجرمانيوـ الدغناطيسية والخصائص النسبي والثبات البتٌ في بالتحقيقnGe 

 والدطعمة ةالنقي 171nSnGen 12 عند طرفيا اموقع ذرة القصدير تأخذ أف ووجدواn  جلأقع في الدركز من وبرتل مو

12n  4,1 ستثناءإب طيسيةامغن غتَ ىي المحايدةالعناقيد  جميعأف وn القيمة الكلية الدورانية الدغناطيسية العزوـ تأخذ حيث 

B 2.  قاـ yayBandyopadh Debashis  55 الجرمانيوـ الدطعمة  عناقيد ستقرارإو  الإلكتًونية البنيةبدراسة
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 بالذىب 201nAuGen الربط طاقة ومتوسط الحرارية الديناميكية الدعلمات بتُ جيدة علاقة وجود نتائجو وأظهرت 

   . لذرة الذىب d5لذرة الجرمانيوـ و P4و S4لػ الدختلفة الذرية الددارات بتُ للتهجتُ الدئوية النسبة لخ معإ التشظي... وطاقة

وآخروف Siouaniبرز الأعماؿ البحثية الحديثة جدا ؿأإلى جانب كل ذلك لصد واحد من            56 وناقشوا عرضوا 

 والتنتالوـ النيوبيوـب الدطعمة الجرمانيوـ لعناقيد الإلكتًونية والخصائص والثبات النمو نمط سلوكيات

 191;,  nNbTaMMGen 15 لػ النسبي العالي ستقرارالإ نتائجهم برزوتNbGe 15وTaGe 14وVGe . عاـ فيو

وآخروف Mahtout الدؤلفوفنفس  قاـ ـ2018 57 عناقيد ل الإلكتًونية والخصائص والطاقات الذياكل في الدنهجي بالتحقيق

النبيلة بالدعادف الدطعم لجرمانيوـا 191;,,  nCuAgAuMMGen . طاقة الربط للعناقيد الدطعمة أف وجدواو 

 فإف ذلك، من النقيض على. النقية الجرمانيوـ عناقيد في الدوجودة تلك من ادائم أقل Ag الفضة أو Au الذىب ذرة ستخداـإب

 العنقود في الكبتَ الثبات على الضوء . وسلطواالدقابلالنقي  الجرمانيوـعناقيد  ستقرارإمن  عززي Cuالتطعيم بذرة النحاس

10CuGe بتناظر dD4 15 في العنقودين أقل وبدرجةAgGe 15وAuGe القفص تشبو لروفة ىندسة يعرض الذي. 

خروف أو  Lasmiقاـ ـ 2020وفي عاـ             58 الجرمانيوـ عناقيدل لضوئيةاو  والإلكتًونية ةيكليالذ الخصائص دراسةب 

والبلاتتُ البلاديوـ بذرات طعمةالد 201;,  nPtPdMMGen ـ قاـ 2021وفي عاـ  التابعية الكثافة نظرية إطار في

Irلكتًونية والضوئية لعناقيد الجرمانيوـ الدطعمة بذرة لخصائص الإنفس الدؤلفوف بدراسة نظرية ل 201nIrGen 59. 

الجرمانيوـ  عناقيدلػ الكهروضوئية والخصائص كلا لذيفي ا نهجيم تحقيقخروف بأو  Zabiollahكما قاـ  202nGen 

  AsSnSiGaMMGe ,,,9  )10()101(و    xGeGa xx 60. 

I..6 المستخدمة  مالتطعيذرات  هم خصائصأ 

I..61. البورون 

الدور و  13المجموعة  يقع البوروف ضمن. 5يالذر  هوعدد B لو الرمز عنصر كيميائي ىو البور ختصاراإو أ البوروف          

 وزف على بوروف تسمية إف .البوروفلرموعة  سموإى بتسمالتي  بدجموعتو كعنصر رئيسي وذلك الجدوؿ الدوري في Pالقسم  2

جد او تغالبا ما يقليل الوفرة على سطح الأرض، و  شبو فلز عنصر البوروف عبارة عنو  .الخواص بعض في لتشابههما وذلك كربوف

معادف البورات مع الأكسجتُ على شكل متحدا 61.   

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%A7%D8%B5%D8%B1_%D8%A7%D9%84%D8%AF%D9%88%D8%B1%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%AB%D8%A7%D9%86%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%A7%D8%B5%D8%B1_%D8%A7%D9%84%D8%AF%D9%88%D8%B1%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%AB%D8%A7%D9%86%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%AF%D9%88%D9%84_%D8%AF%D9%88%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%AF%D9%88%D9%84_%D8%AF%D9%88%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%B1%D8%A6%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%B1%D8%A6%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%88%D8%B1%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%88%D8%B1%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%D8%A8%D9%87_%D9%81%D9%84%D8%B2
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%D8%A8%D9%87_%D9%81%D9%84%D8%B2
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%86_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%88%D8%B1%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%86_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%88%D8%B1%D8%A7%D8%AA
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ل شبكة ثابتة، حيث أف البوروف يستطيع أف يشك حالات بعدة تواجدقدرتو على الالكربوف في عنصر يشبو البوروف           

والتي ترتبط مع بعضها البعض  ات السطوحعشريني يحوي على لرموعات من اللابلوري حتى البوروف .يامتًابطة تساهم جزيئية

نتظاـإبشكل عشوائي دوف  61,62. 

 لمبورونلكيميائية الخصائص الفيزيائية وا 

 عند ضعيفة كهربائية ناقلية ظهريو  الحمراء برت ةللأشع بالنسبة اؼفش البوروف فإف ذكره سبق ما لكل إضافة          

 العناصر جميع بتُ من قيمة أعلى لو للبوروف الشد مقاومة إف. الحرارة درجة رتفاعإب تزداد والتي الغرفة حرارة درجة

 البوروف لأشكاؿ يكوف. الألداس شكل على الكربوف بعد وذلك صلادة قيمة أعلى ثاني العنصر لذذا أف ة،كماالكيميائي

 .التنغستن كربيد مثل صلدة ستَاميكية مواد مع الخواص في وكيميائي فيزيائي تشابو الدختلفة

الجدوؿ ىم خصائصو في أيدكن تلخيص  4 62,63,64. 

 

 البورون الخصائص

B الرمز 

 العدد الذري 5

  12 22 psHe لكتًونيالتوزيع الإ 

 الدوقع في الجدوؿ الدوري pالقسم - 2 الدور -13 المجموعة

 التصنيف شبو فلز

 الحالة السائدة صلب

molg811.10  ةالذري كتلةال 

04.2  الكهروسلبية 

er1 6.800
1. molKJ  

eme2 1.2427
1. molKJ  

 طاقة التأين

 .بوروفيوضح بعض الخصائص الكيمائية والفيزيائية لل (:I.4الجدول)

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A7%D8%A8%D8%B7%D8%A9_%D8%AA%D8%B3%D8%A7%D9%87%D9%85%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B1%D8%A7%D8%A8%D8%B7%D8%A9_%D8%AA%D8%B3%D8%A7%D9%87%D9%85%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%A7%D8%AF%D8%A9_%D9%84%D8%A7%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%A7%D8%AF%D8%A9_%D9%84%D8%A7%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%B4%D8%B1%D9%88%D9%86%D9%8A_%D8%A7%D9%84%D8%B3%D8%B7%D9%88%D8%AD
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%B4%D8%B1%D9%88%D9%86%D9%8A_%D8%A7%D9%84%D8%B3%D8%B7%D9%88%D8%AD
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7.3659
1. molKJeme3 

308.2 cmg  الكثافة 

3927 C  درجة الغلياف 

2076 C  نصهاردرجة الإ 

 الدغناطيسية مغناطيسية الدعاكسة

5.9 قيمة الصلادة 

 K293m 
610 الدقاومة الكهربائية 

 K300
11  KWm4.27    الحراريةالناقلية 

 

اللدائن الددعمة بألياؼ  من أجل صناعة الليف الزجاجي في إنتاج في المجاؿ الصناعي أساسييستخدـ البوروف بشكل           

عامل  كونولالبوروف مفيد  فأ . كمافي تركيب زجاج البوروسيليكاتو الات العزؿ وتصنيع مواد البناء. والدستخدمة في لر ةزجاجي

و يسبب في ة الدضيفة فإنأقل من الذر  إلكتًوف تكافؤ للبوروف بدا أفو  . لجرمانيوـاو  السيليسيوـ مثل شباه النواقلة لأبالنسب إشابة

 موجبناقل و شب ي إلى الحصوؿ على، لشا يؤدإلكتًونية فجوة حدوث 65. نات مغناطيس و ف من مكو إف البوروف ىو مك

BFeNd  النيوديديوـ م ىذه العديد من التطبيقات من أقوى أنواع الدغناطيس الدائم. لأجهزة الدغناطيس الدائ الذي يعدو 142

إلى دخولذا في تركيب MRI التصوير بالرنتُ الدغناطيسي تركيب أجهزةة مثل دخولذا في يالتي تتفاوت من التطبيقات الطبة و الدهم

 كما   .ة صوت كافيةبشكل يكفي لتزويد شد حقل مغناطيسي ات الصوت في الأجهزة المحمولة حيث تعمل على تأمتُمكبر 

2MgB تستخدـ أسلاؾ مصنوعة من ثنائي بوريد الدغنسيوـ أجهزة الدغناطيس  في تركيب أجزاء من موصلية فائقة والتي لذا خواص  

فائق الدوصلية 66,67.  

 

 

 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D9%8A%D9%81_%D8%B2%D8%AC%D8%A7%D8%AC%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D9%8A%D9%81_%D8%B2%D8%AC%D8%A7%D8%AC%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%AF%D8%A7%D8%A6%D9%86_%D9%85%D8%AF%D8%B9%D9%85%D8%A9_%D8%A8%D8%A3%D9%84%D9%8A%D8%A7%D9%81_%D8%B2%D8%AC%D8%A7%D8%AC%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%AF%D8%A7%D8%A6%D9%86_%D9%85%D8%AF%D8%B9%D9%85%D8%A9_%D8%A8%D8%A3%D9%84%D9%8A%D8%A7%D9%81_%D8%B2%D8%AC%D8%A7%D8%AC%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%AF%D8%A7%D8%A6%D9%86_%D9%85%D8%AF%D8%B9%D9%85%D8%A9_%D8%A8%D8%A3%D9%84%D9%8A%D8%A7%D9%81_%D8%B2%D8%AC%D8%A7%D8%AC%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%A7%D9%85%D9%84_%D8%A5%D8%B4%D8%A7%D8%A8%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%A7%D9%85%D9%84_%D8%A5%D8%B4%D8%A7%D8%A8%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%A7%D9%85%D9%84_%D8%A5%D8%B4%D8%A7%D8%A8%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%B1%D9%85%D8%A7%D9%86%D9%8A%D9%88%D9%85
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%B1%D9%85%D8%A7%D9%86%D9%8A%D9%88%D9%85
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D9%84%D9%83%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86_%D8%AA%D9%83%D8%A7%D9%81%D8%A4
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A5%D9%84%D9%83%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86_%D8%AA%D9%83%D8%A7%D9%81%D8%A4
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AB%D8%BA%D8%B1%D8%A9_%D8%A5%D9%84%D9%83%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AB%D8%BA%D8%B1%D8%A9_%D8%A5%D9%84%D9%83%D8%AA%D8%B1%D9%88%D9%86%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%D8%A8%D9%87_%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84_%D9%85%D9%88%D8%AC%D8%A8
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B4%D8%A8%D9%87_%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84_%D9%85%D9%88%D8%AC%D8%A8
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B5%D9%88%D9%8A%D8%B1_%D8%A8%D8%A7%D9%84%D8%B1%D9%86%D9%8A%D9%86_%D8%A7%D9%84%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B5%D9%88%D9%8A%D8%B1_%D8%A8%D8%A7%D9%84%D8%B1%D9%86%D9%8A%D9%86_%D8%A7%D9%84%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AD%D9%82%D9%84_%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AD%D9%82%D9%84_%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9_%D9%81%D8%A7%D8%A6%D9%82%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9_%D9%81%D8%A7%D8%A6%D9%82%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3_%D9%81%D8%A7%D8%A6%D9%82_%D8%A7%D9%84%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3_%D9%81%D8%A7%D8%A6%D9%82_%D8%A7%D9%84%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%BA%D9%86%D8%A7%D8%B7%D9%8A%D8%B3_%D9%81%D8%A7%D8%A6%D9%82_%D8%A7%D9%84%D9%85%D9%88%D8%B5%D9%84%D9%8A%D8%A9
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I.2.6. الزرنيخ  

بالكلمة اليونانية والتى  أيضاكما ترتبط كلمة الزرنيخ  صفر،التى تعتٍ الرىج الأ لمة الفارسيةسم الزرنيخ من الكإشتق أ          

عتباره واحد من الدركبات الكبريتيد وأطلق عليو إداية القرف الرابع قبل الديلاد بفي ب الأولىالقوي، فعرؼ الزرنيخ للمرة  وأتعتٍ الدذكر 

 ـ1250من عزؿ ىذا العنصر عاـ أوؿماغنس  ألبرت الألدانيولكن الكيميائي والفيلسوؼ  الأحمرسم الرصاص إ 68.  

والزرنيخ  الأسودوالزرنيخ  الأصفرالزرنيخ  :ستقرارالإوىي تصنف من حيث النوع و  من الزرنيخ أنواعيوجد ثلاث           

الكهرباءستقرارا وىو الشكل الدعتاد للعنصر لو مظهر براؽ وىو موصل جيد معتدؿ الحرارة و إ الأكثرالزرنيخ الرمادي ىو  .الرمادي

 69.  

90و 120والديل  أحادينظاـ بلورة ثلاثي  أييأخذ الزرنيخ نظاـ بلوري ثلاثي              يتكوف من ثلاث

ثناف من تلك المحاور لذا نفس الطوؿ على نفس الدستوى والمحور ثالث رئيسي إلزاور يتقاطعوف معا بزاوية ثابتة، بحيث  68,69 

في الجدوؿنلخص أىم الخصائص الفيزيائية والكيميائية للزرنيخ النقي           5  70,71. 

 

 الزرنيخ الخصائص

As الرمز 

 العدد الذري 33

  3102 434 pdsAr لكتًونيالتوزيع الإ 

 الدوقع في الجدوؿ الدوري pالقسم- 4 الدور -15 المجموعة

 التصنيف شبو فلز

 الحالة السائدة صلب

molg921.74  ةالذري كتلةال 

18.2  الكهروسلبية 

 .يوضح بعض الخصائص الكيمائية والفيزيائية للزرنيخ  (:I.5الجدول)
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er1 0.947
1. molKJ  

 طاقة التأين
eme2 0.1798

1. molKJ  

1. molKJ0.2735 eme3 

3727.5 cmg  الكثافة 

 الدغناطيسية مغناطيسية الدعاكسة

 قيمة الصلادة 5.3

 K293mn333 الدقاومة الكهربائية 

 K300
11  KWm2.50  الناقلية الحرارية 

 

يستخدـ مركب زرنيخيد الغاليوـ           AsGa  النواقل عناصر العمود الثالث من  أشباهبحيث يتم تطعيم  اتالليزر  في

مستقبلة ( لتصبح على شكل وصلة  أوعناصر العمود الخامس من جدوؿ الدوري ) عناصر مالضة  أيجدوؿ الدوري بالعوازؿ 

 ثنائي ولذا يطلق على ىذا نوع من الليزات بثنائي الليزر أيسالبة   –موجبة  68,69 ستخداماتها في لرالات إكما وجدت

 : أهمها أخرى

  ستوريةنز التًا الأجهزةيستخدـ غالبا كعامل لزيادة الكفاءة في. 

 ستخدـ في بطاريات السياراتإ. 

  ستخدامو في صناعة الزجاجإكما شاع في. 

  عديد من السموـكمبيدات الحشرية في  ستخدـ مركبات الزرنيخ مثل زرنيخات الكالسيوـ وزرنيخات الرصاصتكما. 

I..63. ومـالروثيني  

لرموعة  نادر ينتمي إلى نتقاليإفلز  ، وىو44Zوالعدد الذري Ru لو الرمز عنصر كيميائي الروثينيوـ          

كتشف ىذا إبذاه معظم الدواد، وقد  تُ فإف الروثينيوـ خامل كيميائياكمعظم عناصر لرموعة البلات  .الجدوؿ الدوري في البلاتتُ

، البلاتتُ الروثينيوـ عادة في الطبيعة كمكوف بسيط من خامات جد. يتواـ1844سنة كارؿ إرنست كلاوس الروسيالعنصر العالم 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%84%D8%B2_%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%84%D8%B2_%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%AC%D8%AF%D9%88%D9%84_%D8%A7%D9%84%D8%AF%D9%88%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%AC%D8%AF%D9%88%D9%84_%D8%A7%D9%84%D8%AF%D9%88%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%83%D8%A7%D8%B1%D9%84_%D8%A5%D8%B1%D9%86%D8%B3%D8%AA_%D9%83%D9%84%D8%A7%D9%88%D8%B3
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%83%D8%A7%D8%B1%D9%84_%D8%A5%D8%B1%D9%86%D8%B3%D8%AA_%D9%83%D9%84%D8%A7%D9%88%D8%B3
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
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ذات الغشاء السميك، كما تضاؼ كميات  الدقاومات ىتًاء، وفي إنتاجالدقاومة للإ الوصلات الكهربائيةفي  يستخدـ الروثينيوـو 

 الحفازاتقليلة منو لتستخدـ في بعض السبائك البلاتينية وفي برضتَ 72,73. 

لكرة من بتُ العناصر بالنسبة للوفرة في ا74يعد الروثينيوـ من أندر العناصر غتَ الدشعة، ويأتي الفلز في الدرتبة          

في الياباف،  ىوكايدو في روسيا، كما يوجد في جزيرة الأوراؿجباؿ  في البلاتتُ يوجد الروثينيوـ بشكل رئيسي برفقة .الأرضية

الكندية وفي  أونتاريو الدستخرج من ولاية بنتلانديت كما تتواجد كميات قليلة في معدف. كاليفورنيا في نهر يوبا بالإضافة إلى

جنوب أفريقيا في البتَوكسينيت صخور 74,75. 

mmm6. المجموعة الفراغية لذا .بتعبئة متًاصة النظاـ البلوري السداسي للروثينيوـ تتبع البنية البلورية إف           76                                                                                                             

 النقي في الجدوؿ ص الفيزيائية والكيميائية للروثينيوـنلخص أىم الخصائ      6 76,77. 

 

 الروثينيوـ الخصائص

Ru الرمز 

 العدد الذري 44

  71 45 dsKr لكتًونيالتوزيع الإ 

 الدوقع في الجدوؿ الدوري dالقسم -5 الدور -8 المجموعة

 التصنيف نتقاليإفلز 

molg07.101  ةالذري كتلةال 

3.2  الكهروسلبية 

er1 2.710  
1. molKJ  

eme2  1620
1. molKJ  

1. molKJ 2747 eme3 
 طاقة التأين

345.12 cmg  الكثافة 

 الدغناطيسية بارا مغناطيسية

 .روثينيوـيوضح بعض الخصائص الكيمائية والفيزيائية لل (:I.6الجدول)

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%88%D8%B5%D9%84%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%88%D9%85%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A%D8%A9_(%D8%AB%D9%86%D8%A7%D8%A6%D9%8A_%D8%A3%D9%82%D8%B7%D8%A7%D8%A8)
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D9%82%D8%A7%D9%88%D9%85%D8%A9_%D9%83%D9%87%D8%B1%D8%A8%D8%A7%D8%A6%D9%8A%D8%A9_(%D8%AB%D9%86%D8%A7%D8%A6%D9%8A_%D8%A3%D9%82%D8%B7%D8%A7%D8%A8)
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%A8%D8%A7%D9%84_%D8%A7%D9%84%D8%A3%D9%88%D8%B1%D8%A7%D9%84
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D8%A8%D8%A7%D9%84_%D8%A7%D9%84%D8%A3%D9%88%D8%B1%D8%A7%D9%84
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%87%D9%88%D9%83%D8%A7%D9%8A%D8%AF%D9%88
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%87%D9%88%D9%83%D8%A7%D9%8A%D8%AF%D9%88
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%87%D8%B1_%D9%8A%D9%88%D8%A8%D8%A7
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D9%87%D8%B1_%D9%8A%D9%88%D8%A8%D8%A7
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%86%D8%AA%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%AF%D9%8A%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%86%D8%AA%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%AF%D9%8A%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A3%D9%88%D9%86%D8%AA%D8%A7%D8%B1%D9%8A%D9%88
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A3%D9%88%D9%86%D8%AA%D8%A7%D8%B1%D9%8A%D9%88
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%8A%D8%B1%D9%88%D9%83%D8%B3%D9%8A%D9%86%D9%8A%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%8A%D8%B1%D9%88%D9%83%D8%B3%D9%8A%D9%86%D9%8A%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D9%86%D9%88%D8%A8_%D8%A3%D9%81%D8%B1%D9%8A%D9%82%D9%8A%D8%A7
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AC%D9%86%D9%88%D8%A8_%D8%A3%D9%81%D8%B1%D9%8A%D9%82%D9%8A%D8%A7
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%86%D9%8A%D8%A9_%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%86%D9%8A%D8%A9_%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%A7%D9%85_%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A_%D8%B3%D8%AF%D8%A7%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%86%D8%B8%D8%A7%D9%85_%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A_%D8%B3%D8%AF%D8%A7%D8%B3%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B9%D8%A8%D8%A6%D8%A9_%D9%85%D8%AA%D8%B1%D8%A7%D8%B5%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D8%B9%D8%A8%D8%A6%D8%A9_%D9%85%D8%AA%D8%B1%D8%A7%D8%B5%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D9%81%D8%B1%D8%A7%D8%BA%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D9%81%D8%B1%D8%A7%D8%BA%D9%8A%D8%A9
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 قيمة الصلادة 5.6

 K273mn71 الدقاومة الكهربائية 

 K30011117  KWm الناقلية الحرارية 

 

والبلاديوـ لذلك يدخل في تركيب خلائط البلاتينيوـ والبلاديوـ من البلاتينيوـ  قساوة يتميز الروثينيوـ بأنو يزيد من          

ىتًاءأجل صنع وصلات كهربائية مقاومة للإ 78,79. ومتانتو مقارنة مع وصلات  وبسبب سعره الدنخفض مقارنة بالروديوـ

والتطبيقات لأحد أىم كفي الوصلات الكهربائية  نو يستخدـ إفالذىب الدطلية بالكوبالت  80.  

I..64. ديومرو ـلا  

لرموعة  صلب نادر من نتقاليإفلز  وىو 45Zوعدده الذري Rh في الجدوؿ الدوري، رمزه عنصر كيميائيىو            

وىو أغلى الدعادف النفيسة على الإطلاؽ وسبب غلائو يعود إلى زيادة تكلفة  .البلاتتُ مع خاـ يتواجد في الطبيعة لستلطاو  .البلاتتُ

فلز البلاتتُ الغالي الثمن والدعروؼ بصعوبة فصل الدركبات التي  تنقية ستخراج عبرستخراجو، حيث يجب القياـ بعملية الإإعملية 

م1803عام وليام هايد ولاستون  كتشفه الفيزيائي الإنجليزيإ .تتحد معو كالروديوـ 81. مكعب وـ وديللر  البنية البلورية إف

                                                                                               .ccpلشركز الوجو

النقي في الجدوؿ ص الفيزيائية والكيميائية للروديوـنلخص أىم الخصائ           7 81. 

 

 الروديوـ الخصائص

Rh الرمز 

 العدد الذري 45

  81 45 dsKr لكتًونيالتوزيع الإ 

 الدوقع في الجدوؿ الدوري dالقسم  -5الدور -9 المجموعة

.يوضح بعض الخصائص الكيمائية والفيزيائية لل (:I.7الجدول)  روديوـ

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%82%D8%B3%D8%A7%D9%88%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%82%D8%B3%D8%A7%D9%88%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D8%AF%D8%AF_%D8%B0%D8%B1%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%84%D8%B2_%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%81%D9%84%D8%B2_%D8%A7%D9%86%D8%AA%D9%82%D8%A7%D9%84%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%85%D8%AC%D9%85%D9%88%D8%B9%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%84%D8%A7%D8%AA%D9%8A%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D9%86%D9%82%D9%8A%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D9%81%D9%84%D8%B2%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%AA%D9%86%D9%82%D9%8A%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D9%81%D9%84%D8%B2%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%88%D9%84%D9%8A%D8%A7%D9%85_%D9%87%D8%A7%D9%8A%D8%AF_%D9%88%D9%84%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%88%D9%84%D9%8A%D8%A7%D9%85_%D9%87%D8%A7%D9%8A%D8%AF_%D9%88%D9%84%D8%A7%D8%B3%D8%AA%D9%88%D9%86
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%86%D9%8A%D8%A9_%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A8%D9%86%D9%8A%D8%A9_%D8%A8%D9%84%D9%88%D8%B1%D9%8A%D8%A9
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 التصنيف انتقالي فلز

 الحالة السائدة صلب

molg905.102  ةالذري كتلةال 

28.2  الكهروسلبية 

er1 7.719
1. molKJ  

eme2 1740
1. molKJ  

1. molKJ2997 eme3 
 طاقة التأين

341.12 cmg  الكثافة 

 الدغناطيسية مغناطيسية بارا

 قيمة الصلادة 6

 K273mn3.43 الدقاومة الكهربائية 

 K30011150  KWm الناقلية الحرارية 

 
يستخدـ في التوصيلات الكهربائية ويسبك و وىو فلز نادر لونو أبيض فضي ومقاوـ لشتاز للتلكل وعاكس بشكل كبتَ.           

  .التوربينية للطائرات. وتساعد مثل ىذه السبائك بدثابة حفازات في بعض العمليات الصناعيةمع البلاتتُ لصناعة المحركات 

السرطاف. كما أنها تتًؾ يستخدـ الروديوـ فقط في الصناعات الكيميائية وكافة مركبات معدف الروديوـ تسبب التسمم و          

من البقع قوية على الجلد  ثاراأ 81. 

I.7. لدراسة  دافع ا 

الضرورة العلمية الدلحة للغوص لنا وضحت أالتي الذكر و بحاث السابقة ستنادا لدعطيات الأإو من نقطة بحثنا الدرجعي ىذا           

ينا رتأإو  .ابحثن ىداؼأو  حددنا حقل .عناقيد الجرمانيوـ بشكل خاصفي لراؿ في البحث في لراؿ تكنولوجيا النانو بشكل عاـ و 

 الأقل الذياكل علىسبوقة الدفتحصلنا من خلاؿ حساباتنا الجديدة وغتَ الخوض في دراسة لستلف خصائص عناقيد الجرمانيوـ النقية 

 النقية الجرمانيوـ لعناقيد طاقة 1,0,302  qnGeq

n .الطاقوية و لكتًونية ومنها قمنا بحساب لستلف الخصائص الإ
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 النقية الجرمانيوـ لعناقيدلى جانب ذلك عملنا على لزاولة حساب وفهم الخصائص الضوئية إ. لذاتو العناقيد والدغناطيسية

 201nGen.  ُالخصائص الدهمة لكل من: البوروفف أفي حتB  الزرنيخوAs  الروثينيوـوRu ضافة إلى الروديوـإRh 

- ذرة جرمانيوـ 20إلى  1في حجم للعناقيد يتًاوح بتُ  لتكوف ذرات تطعيم لعناقيد الجرمانيوـ النقية نتقائهاإلى إدفعتنا 

 201;,,,  nRhRuAsBMMGen- . 
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 نظريات وبرامج الحساب

بحيث يبرمج ىذا الواقع داخل الحاسب الآلر على  ،تعرؼ المحاكاة على أنها لظوذج لنظاـ أو مشكلة موجودة في الواقع          

في شكل معادلات تدثل بدقة العلاقات الدتبادلة بتُ مكوناتها الدختلفة وبالتالر يصبح الحاسب لستبرا لو القدرة الفائقة على التنويع 

بغرض تبسيط وتسهيل دراسة أي  وتقوـ برامج المحاكاة على لرموعة من نظريات وطرؽ الحساب التجريب. لراؿ التعليم الدبتٍ على

نظاـ 1,2.  

ىم لأ موجزعاـ و وصف  نستعرض -الفصل الثاني والذي عنوف ب: نظريات وبرامج الحساب  - من خلاؿ ىذا الفصل          

تلف لسو  - TDDFTونظرية الكثافة التابعية الدتعلقة بالزمن DFTنظرية الكثافة التابعية - نظريات الحساب الدستخدمة

التي  - Espresso Quantumبرنامجو  SIESTAبرنامج المحاكاة – برامج المحاكاةوصف عاـ ل لذ جانبإ التقريبات

   لحساب لستلف الخصائص. استخدامهإوالتعرؼ على كيفية  .هافي الددلرة الحساب طرؽ أىمو عتمدناىا في حساباتنا إ

عامة حول النماذج النظريةنظرة   .1. II   

.1. II1 .رـغنشرودية لادعـم  

لكتًونات سالبة الشحنة تتفاعل كهربائيا إموجبة الشحنة و  نويوأتتشكل الدواد الصلبة من مزيج من الجسيمات الأولية           

تحديد وإلغاد الخصائص الفيزيائية والكيميائية ول إلكتًوف(.-تفاعل إلكتًوفو نواة -تفاعل إلكتًوفو  نواة-بينها ) تفاعل نواة فيما

كافية لذلك ويكوف من الضروري غتَ  الكلاسيكية في ىذه الحالة غتَ قادرة و  الديكانيكاتكوف  ،لكتًونية لذاللأنظمة ومعرفة البنية الإ

لكم التي ترتكز على إلغاد حلوؿ لدعادلة شرودينغرا ميكانيكاستخداـ إ 3,4 .لكتًونية لنظاـ تصف البنية الإ ىذه الأختَة التي

dingeroSchrلكتًونات وضعها العالدنوية والإمتعدد الأ  Erwin  18871961  الشكل:على تكتب 

  1 

 :أين

.كتًونات يضم جميع معلومات النظاـلنوية والإوفقا لإحداثيات الأالدوجة تابع :    

 EH
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Eالدكوف من : الطاقة الكلية للنظاـ للحالات الدستقرةNنواة وn إلكتًوف. 

حدود لطاقة النظاـ الدؤلف من الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما  يعبر عنو بمجموع خمس: الدؤثر الذاملتوني  H  

:لنحو التالراعند غياب حقل خارجي يكتب على و ا بينه       

  أين:

eT : لكتًونات.الطاقة الحركية للإ  

nT:  نوية.الطاقة الحركية للأ 

enV  : لكتًوفإ-الطاقة الكامنة لتفاعل نواة. 

 eeV  : صطلح ىارترييسمى بمو  لكتًوناتالطاقة الكامنة للتفاعل بتُ الإ Hartree. 

 nnV : نوية.الطاقة الكامنة للتفاعل بتُ الأ 

الدعادلة            1 لتبسيطها وتقريبات قتًحت عدة نظرياتألذذا ة الحل ومستحيل ةعقدوبهذا الشكل ىي معادلة م 

نظمةالكيميائية لدختلف الأجل تحديد الخصائص الفيزيائية و من أ عالجتها تحليلياوم 5.  

.1. II2 .وبن هايمرتقريب بورن أBorn Openheimer  

 - nmنوية لأبكتلة ا مقارنة اجد صغتَة em الإلكتًونات كتلةإلذ أف   اظر ن          










1800

e

n

m

m - سرعة  فإف

ة وقيم 0nTنوية تكوف معدومة ف الطاقة الحركية لذذه الأإبالتالر فتعتبر ساكنة و التي نوية و الأ سرعة كبر بكثتَ منألكتًونات الإ

csteV نوية ثابتةبتُ الأالطاقة الكامنة للتفاعل  nn   ىو وىذا نويةلكتًونات عن الأفصل لحركة الإ نفتًض أفوعليو لؽكننا 

( التقريب . نويةللأ الثابتة الدواضع من لمجموعة رشرودينغ معادلة حل ويتم. rOppenheime Bornلػ الأدياباتيكي )الكظوـ

 الدعادلة حل لضو الأولذ الخطوة ىو التقريب ىذا 1، بسبب صعوبة وصف التفاعل بتُ  كاؼ غتَ زاؿي لا لكنو

لذلك لضن بحاجة لتقريب اخرلكتًونات و الإ 6,7.  

nneeennetotal VVVTTH  
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.1. II3 .فوك-تقريب هارتري   Hartree-Fock  

 للحل قابل غتَ يبقىشرودينغر  الدعادلة شكل أف إلا ىالؽر وبنأ-بورف قبل من وضع الذي التقريب من الرغم على          

 والذي فوؾ-ىارتري تقريب ألعها لتعويضو تقريبات عدة قتًحتأ لذلك. الذيدروجتُ وأشباه الذيدروجتُ ذرة جلأ من إلا الرياضي

 نويةالأ عن الدتولد الدتوسط الحقل في منفرد يتحرؾ إلكتًوف كل أف أي لكتًوف الدستقل (الإ  (الحرة لكتًوناتالإ لظوذج على يعتمد

 التقريب ىذا يستخدـ. وحيد إلكتًوف إلذ لكتًوناتالإ من كبتَ عدد من لدينا الدشكل يتغتَبمعتٌ  ،الأخرى لكتًوناتالإ وباقي

 تحديد يتطلب حيث. الصلب الجسم فيزياء في دقة قلأ أنو إلا والجزيئات الذرات لدراسة الكم كيمياء في واسع نطاؽ على

لة الدوجية لذارتري لا تحتـً ف الداأ Fockـ بتُ العالد فوؾ 1930ففي عاـ .جسيمNمن مكوف لنظاـ لكتًونيةالإ الخصائص

لكتًونات ومن بتُ الصعوبات التي تصادؼ السبتُ لنظاـ الإ دخاؿ مبدأإذلك بباولر فقاـ بتحستُ لظوذجو و لستبعاد لإا مبدأ

حدث الفرؽ بتُ تقريب ىارتري أحساب بنية عصابات الطاقة ىو تحديد الكموف داخل البلورة. كموف التبادؿ ىو الحد الذي 

وتقريب ىارتري فوؾ 8,9 . 

II. .2 نظرية الكثافة التابعية DFT  

 من لزدد عدد من مكوف لنظاـ الأساسية الحالة خصائص إلغاد بهدؼ DFT التابعية الكثافة نظرية تعطى          

ذف فالدفهوـ إ. لكتًونيةالإ الكثافة وىو الوحيد الدعلوـ بمساعدة وىذا نقطية نويةأ مع كولومبي تفاعل حالة في لكتًوناتالإ

 لكتًوني بدلالة كثافتو.إنو لؽكن التعبتَ عن طاقة نظاـ اسي لنظرية الكثافة التابعية ىو أسالأ

لة لذ مسأإلة نظاـ متعدد الجسيمات تحويلها من مسألة الكمومية و عادة صياغة الدسأإمبدأ نظرية الكثافة التابعية ىو           

لكتًونية والدافع وراء ىذا ىو التقليل من ستعانة بدالة الكثافة الإحادية الجسيمة عن طريق التخلي عن التعامل مع دالة الدوجة والإأ

 عدد الدتغتَات التي تدخل في الحساب.

عتماد على مبادئ الذرات بالإ رتباط الدوجودة بتُلذ التنبؤ بطاقات الإإوتهدؼ نظرية الكثافة التابعية بشكل رئيسي           

 ىذه وشهدت. Kohn كوىافو  Hohenberg ىوىنبرغ العالدتُ قبل من وضعتا أساسيتتُ نظريتتُ على تعتمد .ك الكمميكاني

 .التاريخ عبر تطورات عدة النظرية
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ـ على يد العالداف توماس وفتَمي بحيث تعتمد طريقة توماس فتَمي 1927 ساسية لذذه النظرية عاـفقد ظهرت الفكرة الأ          

عتماد على الكثافة مكانية الإإعطى صورة عن ألكتًوني حوؿ الذرات. ىذا النموذج لتقريب التوزيع الإحصائي إعلى لظوذج 

 لكتًونات. رتباط بتُ الإلعلا الإأنهما عطى نتائج ضعيفة لأألكتًونية لحساب الطاقة الحركية. لكن ىذا النموذج الإ

ثبتت أساسية للنظرية من خلاؿ نظريتهما التي العالداف ىوىنبارغ وكوىن بوضع القاعدة الأـ قاـ كل من 1964 في عاـ          

وجد أكوىن ما بدا بو و كمل العالد  لذ أف أإا بقيت من غتَ تطبيق كنهستغلاؿ الكثافة في حساب خصائص النظاـ. لإمكانية إ

تطبيقا لذا 10,11,12.  

  Hohenberg and Kohn  II.1.2.  ا هوهانبرغ وكوهنتنظري 

ي نظاـ من أوىي قابلة للتطبيق على  نلدطروحتتُ من طرؼ ىوىانبرغ وكوىتعتمد على النظريتتُ انظرية الكثافة التابعية           

 .الجسيمات الدتفاعلة

 :النظرية الأولى 

كموف  )لكتًونات ( الدتفاعلة في كموف خارجي الإ لكتًونات ) لغازتعتمد ىاتو النظرية على أخذ الطاقة الكلية لنظاـ الإ          

لكتًونيةتابع وحيد للكثافة الإك(  نويةالأ r.  

  :النظرية الثانية 

ساسية كل خصائص الحالة الأو قل قيمة للطاقة لكتًونية للحالة الأساسية توافق أف الكثافة الإأتنص النظرية الثانية على           

 لكتًونات. تابع لكثافة الإىي 

كثافة الشحنة للحالة الأساسية من أجل كموف خارجي كننا من تحديد الطاقة الكلية و كوىن تد-تحديد دالة ىوىانبرغ          

 سف ىذا ما عجزت عنو النظرية.معطى لكن للأ

كثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالتحديد وكل ن أف الكثافة التي تعطي القيمة الدنيا ىي  كوىظهر كل من ىوىانبرغ و أ           

لإلغاد الطاقة  إمكانيةن لا تعطي ىوىانبرغ وكوىنظريات  فإمع ذلك فو لكتًونات سية ىي تابع لكثافة الإخصائص الحالة الأسا

0ساسية كثافة الحالة الأو  0E أي طاقة الحالة الأساسية الدنيا 12,13,14. 
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Kohan-Sham  II.2.2.  امـش –وهنـك ةدلاـمع

ديد من خلاؿ وضع معادلات لزاكية لدعادلة شرودينغر بهدؼ تح قاـ كل من كوىن وشاـ بتطوير نظرية الكثافة التابعية          

لكتًونات الدتفاعلة ضمن الكموف بتحويل جملة الإيث تلخصت فكرتهما قل قيمة للطاقة الكلية. بحالدواؿ الدوجية التي توافق أ

لكتًونات نوية والإشاـ الناشئ عن جميع الأ-لكتًونات فيها ضمن كموف كوىنفتًاضية غتَ متفاعلة تتحرؾ الإإلذ جملة إالحقيقي 

جسيملغادىا عن طريق حل متسق ذاتيا لمجموعة من الدعادلات شرودبنغر للإخرى ولذا نفس الكثافة والتي يتم الأ 15,16  الشكل

 .1 . 
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ستخداـ مبدأ التغاير إلكتًونات كمجموع كثافة الجسيمات مع كثافة الإ  ـ1965 شاـ في عاـ-وضع كل من كوىن           

 . للحصوؿ على طاقة الحالة الأساسية

ستخدامها لكثافة إوىذا حسب  نظرية الكثافة التابعية ترتكز لستلف طرؽ حساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا على          

شريطة أف تكوف طاقة  ،لكتًونية بدقةبإلغاد الكثافة الإشاـ يسمح لنا -حل معادلات كوىنفشاـ. -الكموف ومدارات كوىن

ستخداـ الحلقة التكرارية الدوضحة في الشكلإي الدعادلات ىو تكراري أ حل ىذه ،لزددة بدقةرتباط إ-تبادؿ .1  بحيث تكوف

لأجل تحقيق التقريب ولذ لتسهيل الحساب. و بريلواف الألية التناظر في منطقة الطاقة الكلية عند القيمة الدنيا وتطبق على النقاط عا

 لكتًونية الإجمالية للنظاـ.الطاقة الإيؤدي إلذ معرفة ولية ( للشحنة في الحساب ما الدطلوب أدخلت الكثافة المحلية ) الأ

 أو الحالة كثافة عبارة نعلم لا التيو  رتباطإ-تبادؿ طاقة عبارة جلأ من تقريب إلذ بحاجة لضن الحساب تفعيلجل من أ          

التابعية الكثافة نظرية تطبيق جلأ من العددية الحسابات في ضروري يكوف التقريبات ستخداـإ وبالتالر الددارات 17,18. 

ريباتتقـمختمف ال . 3.II 

جل غاز إلا من أفهو غتَ لزدد  رتباطإ-تبادؿغموض عبارة كموف  ىي ساسية في نظرية الكثافة التابعيةالدشكلة الأ          

 .رتباط تقريبيةإ-لذ كمونات تبادؿإمر صعب وحينها نكوف بحاجة شاـ بالأ-ما لغعل حل معادلات كوىنوىذا  لكتًونات الحرةالإ

 .GGAوتقريب التدرج الدعمم LDA تقريب الكثافة المحلية تقريبات التي تسمح بحساب بعض الدقادير الفيزيائيةىم المن بتُ أ

II 1.3. .ةميحثافة المتقريـب الك  LDA       

ـ 1965 عاـ ة من قبل كوىاف وشاـ بالتوازي فيفقط على الكثافة المحلية الدقتًح LDA يعتمد تقريب الكثافة المحلية          

عتباره إبغتَ متجانس لكتًونات إرتباط لنظاـ إ-نو لؽكن تقدير طاقة تبادؿأىي  الأساسية. والفكرة الدعادلة الخاصة بهم وإنشاء

سالعات الكثافة المحلية لنظاـ حقيقي. لرموع كل الد إلذلكتًونات متجانس تساوي إ. نتائج كثافة غاز متجانس ليا ) موضعيا (لز

 المحلية للسبتُ تقريب الكثافة إلذلؽتد  أفلغب  جل الأنظمة الدغناطيسية تقريب الكثافة المحليةمن أ .رتباطإ-النقطية توفر طاقة تبادؿ

LSDA الأسفل السبتُرتباط ىي تابع إلذ كل من كثافتي السبتُ الأعلى و إ-ة تبادؿأين طاق 19,20,21. 
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2.3. II. مـدرج المعـمتتقـريب ال  GGA  

ىذا يقوـ و  .LDA القصور الدوجود في تقريب الكثافة المحليةللتخفيف من  GGAيستخدـ تقريب التدرج الدعمم           

-طاقة تبادؿفي عبارة  لكتًونيةالإ للكثافة الأوؿالدشتق  إدخاؿعن طريق التجانس في الكثافة  أفضلالتوضيح بشكل تقريب على ال

أف تقريب  أي .تدرج فيهاالب أيضارتباط لا تتعلق فقط بالكثافة في كل نقطة ولكن إ-طاقة تبادؿ أفتعتبر  إذ بشكل عاـ. رتباطإ

 لكتًونات عبر التدرج. بمعتٌ النتيجة الدتحصل عليها في تقريب الكثافة المحليةعتبار تغتَ كثافة الإخذ بعتُ الإأالتدرج الدعمم 

LDA نعيد ترجمتها كسلسلة لدنشور تايلور في تقريب التدرج الدعممGGA 22,23. 

II.4. ابـسـرق الحـأقسام ط 

لكتًونات إلتقريب الدعتمد لدراسة لفئتتُ وىذا وفقا  إلذتوجد عدة طرؽ لؽكننا تصنيفها شاـ -لحل معادلات كوىن          

أسلوب الكموف الزائفو  potentialFullحيث يوجد أسلوب الكموف الكاملإما بشكل كامل أو جزئي. النظاـ 

ntialpseudopote. 

II.4.1. لكتروناتال  لـكون مـة كريقـط all-électrons  

كل  عتبارتأخذ بعتُ الإ potentialFullالكموف الكامل ةقف طريإف على خلاؼ طريقة الكموف الزائف          

لومات عالدعلومات المحتواة حوؿ منطقة النواة كالد إلذجة لحاايبرر ىذا . و لكتًونات القلبإلكتًونات التكافؤ و إ أي لكتًوناتالإ

مستويات القلب إثارةو  hyperfins الدتعلقة ب: الحقوؿ فائقة الدقة 24,25لكتًوناتكل الإ . وىناؾ عدة أنواع من الكموف 

  :على سبيل الدثاؿ نذكر منها

 الجمع الخطي للمدارات الذرية LCAO وتنفذ ىذه الطريقة في برنامج الحسابCRYSTAL. 

 ىذه الطريقة في برنامج الحسابوتنفذ  الدستوية الدتزايدة الأمواج kWIEN2. 
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II.4.2. زائفون المطـريقة الك  

II.4.1.2.  طـريقة الكمون الزائفتعريف  

لكتًونات التكافؤ أكثر إميائية للمواد تتعلق بشكل كبتَ بمن الدعلوـ في فيزياء الجوامد أف معظم الخصائص الفيزيائية والكي          

 بالقرب وتقع ( أقل) منخفضة  طاقة لديها القلب مدارات لأف جيد ولذذه الفكرة ما يبررىا بشكل. لكتًونات القلبإمنها من 

 يصعب ذلك على علاوة. الكيميائية الروابط أي من في تشارؾ ولاالذري  لوسطا مع لتغتَاتل حساسة ليست فهي النواة من

 ليست التكافؤ مدارات فإف أخرى، ناحية من .النواة حوؿ قوية ىتزازاتإو أ تذبذبات عادةمتلاكها لإوذلك  قاعدةفي  اتدثيله

  .والكيميائية الفيزيائية الخصائص الأولذ بالدرجة تحددالتي  فهي لذا النواة عن ابعيد وتدتد اجد ) قريبة ( لزلية

والتي تتمثل في الحصوؿ على ) الكموف الكاذب (  رة الأساسية لطريقة الكموف الزائفمن ىذا الدنطلق تأسست الفك          

جل وصف تعتبر ليست ضرورية من أدوف الحاجة لحساب حالات القلب التي   ....الخبلورو  جزيئو  حالات التكافؤ لنظاـ ذرة

وذلك  التكافؤ لكتًوناتإ نظاـ إلذ( الإلكتًونات جميع+  النواة) النظاـ ختزاؿإىي عبارة عن بشكل اخر و  .النظاـ صائصخ

وبذلك . لكتًونات التكافؤإبالنواة بكموف أيوني فعاؿ يؤثر على رتباطا وثيقا إلكتًونات القلب التي ترتبط إستبداؿ كموف النواة و إب

ختيارىاإ سيتم التي التكافؤ لكتًوناتإ إلذ فقط اتتبسيط الحساب سيتم 26,27,28. 

II.4.2.2. الكمون الزائف بناء  Construction of a Pseudopotential  

ف لػقق الخصائص التاليةالكموف الزائف لغب أ           29,30: 

  ف الكموف الزائف الكلي لعدة ذرات ىو لرموع الكموف الزائف للذرات كوف تجميعي )تكميلي( لشا يعتٍ أف يألغب

 فردية.

 ستعماؿ نفس الكموف إوساط الكيميائية الدختلفة لؽكن الكموف الزائف تحويلي لشا يعتٍ أنو في الأ ف يكوفلغب أ

 الزائف.

 .ينتج من التغتَات الدنخفضة للكموف كما في حالة الكموف الباطتٍ الحقيقي 

  جل الحالات أستعماؿ كمونات زائفة لستلفة من إمن الضروري dps  الزائف يتعلق بالعزـ الزاوي  بمعتٌ الكموف ..
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 ) كموف زائف غتَ لزلي (.

ضافية. تنقسم طرؽ إخرى بشروط خاصة كل طريقة تختلف عن الألتوليد الكمونات الزائفة توجد العديد من الطرؽ. و           

خرى غتَ حافظة طرؽ أو  conservéesnormes )طويلة لزفوظة(لذ لرموعتتُ: طرؽ حفظ الدعيارإنشاء الكموف الزائف إ

heartlinearNon للمعيار . 

 و طويمة محفوظةأ معيار محفوظب لزائفالكمون ا  

HSCHamann ,Schuter كل من  بواسطةـ 1997سنة المحفوظة الطويلةو الدعيار أ ذو الزائف الكموف تطوير تم          

,Chiang الكموف لإنشاء كاف حيث .للحساب وليةالأ الدبادئ من زائف كموف أحسنراج ستخلإ طريقة قتًحواإ عندما وىذا 

initioab الدبادئ الأوليةمن  ساباتالح في الكمونات شبو تطوير في اخاص امكان المحفوظة الطويلة ذو الزائف ، يبسط لأنو 

 منطقة خارج متطابقة الحقيقية الدوجة ودواؿ الدوجة دالة شبو تكوف أف لغب حيث تحويلها، ولؽكن دقة أكثر ولغعلها تطبيقها

 من النوع ىذا أف يقاؿ السبب لذذا الدنطقة، تلك في الحقيقية الشحنة مع القلب منطقة في الدوجودة الشحنة تتقارب وأف القلب،

نشاء الذي طرحو فيليس  بصورة ملحوظة عن طريق الإفعالية الكمونات الزائفة تطورت وقد  .المحفوظة الطويلة ذو الكموف شبو

و عبارة بدوف السبتُ. عائلات الكمونات الزائفة وضعو مباشرة في شكلية أالذي يتم و  man kleinphillipsكلاين ماف

من نوع معيار لزفوظ تحتـً الشروط التالية 31,32: 

 لكتًوني لستار للذرة.إلكتًونات من أجل توزيع ف تتساوى دواؿ الدوجة للكمونات الزائفة وكل الإلغب أ 

  ف تصادؼ عقد(.تدتلك أسطح عقدية )لا لغب أدواؿ الدوجة الزائفة لا ينبغي أف 

  الدختار. قلباللكتًونات في نصف قطر وكل الإتتساوي دواؿ الدوجة الزائفة 

 لكتًونات متساوية.الدختار معايتَ دواؿ الدوجة الزائفة وكل الإ داخل لراؿ نصف قطر القلب 

 و يساوي نصف قطر تتوافق من أجل نصف قطر أقل من ألكتًونات الدشتقات اللوغارتدية لدواؿ الدوجة الزائفة وكل الإ

 قص الدختار.
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 الكمون الزائف الفائق الميونة لفاندربيميت ultra soft-Vanderbilt  

كمونات زائفة جديدة بحيث تكوف دواؿ الدوجة الزائفة سلسة في داخل   ـ أف ينشئ1990ستطاع فاندربيليت في عاـ إ          

. الذدؼ من ىذه الكمونات ىو تقليص في القيمة طاقة و الليونةأ الدنطقة الباطنية. ولذذا سميت بالكمونات الزائفة الفائقة السلاسة

كبر من الدستعمل في الكموف أقطر قص  ستعماؿ نصفإاللازمة لتحديد الددارات الدتمركزة وذلك عن طريق  و القطعأ القص

الزائف بمعيار لزفوظ 33. 

 الكمون الزائف بمعيار غير محفوظ تصحيح Non-linear heart    

قلب ىي منفصلة عن تلك الدتعلقة لكتًونات الإف مسالعات ننا نفتًض أإف ستخدامنا للكمونات الزائفةإعند           

لكتًونات إكثافة شحنة  لذ:إلكتًونية تنقسم . كثافة الشحنة الإو توليد الكموف الزائفاب الطاقة أالتكافؤ عند حسلكتًونات إب

جل ىذا التقريب صالح فقط من أف الطاقة خطية مع الكثافة و فتًاض يعتٍ أوىذا الإلكتًونات التكافؤ إالقلب وكثافة شحنة 

ألعلنا عدـ خطية ذا ما إفي الطاقة  ألذ الخطإتؤدي نتقالية ىذه العلاقة الثقيلة كالدعادف الإجل العناصر لكن من أ .العناصر الخفيفة

عتبار الطبيعة غتَ الخطية لطاقة خذ بعتُ الإأف نأعلينا  ستوجبإىذا ما و  .كمونات زائفةلستخداماتنا لإعند  رتباطإ-تبادؿ

لكتًونات إلذ كثافة إتؤخذ كثافة الشحنة مساوية  على النحو التالر:لكتًونات التكافؤ إرتباط ولضدد قيمتها الدرتبطة بإ-تبادؿ

وما علينا وصفو وتحديده بدقة ىو منطقة خارج منطقة  الذي عمل على توليد الكموف الزائفلكتًوني الذري القلب في التوزيع الإ

ت القلب وبنفس الطريقة بالنسبة لحالات لكتًوناإالقلب وىذا يعتٍ قدـ كثافة القلب فقط وبالتالر سنعمل على تخفيف من كثافة 

جل نصف قطر صغتَ بما يكفي لوصف بشكل صحيح منطقة التداخل بتُ القلب أالتكافؤ ولضتفظ بكثافة الشحنة بالتحديد من 

والتكافؤ 34. 

II.5. لديناميكا الجزيئيةا Molecular Dynamics  

 الحرارية الديناميكية الخصائص وحساب المجهرية الذرات أو الجزيئات ركةح بمحاكاة MD الجزيئية االديناميك تسمح          

 الكلاسيكية، نيوتن لقوانتُ تخضع التي الجسيمات من لرموعة بمثابة تعتبر الغازية أو السائلة أو الصلبة الدادةف. للمادة والإحصائية

 أي في النظاـ حالة على للعثور. للحركة نيوتن معادلات حل بدأم حيث من مر لشكنىو أ الأولية والشروط القوى معرفة وبالتالر
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 الدعادلات حل الدستحيل من العملية، الناحية من. لكن والقوة الذرات بتُ الكموف حيث من نيوتن معادلات كتابة لؽكننا وقت

 تويلػ والذي لكموفلػ تجريبي شكل فتًضي لذلك .دقيقالكموف بشكل  عرؼن لا نالأن .دقيقة بطريقة اتحليلي الدقتًنة التفاضلية

initioab من الدبادئ الأولية ساباتالح على أو التجريبية للبيانات اوفق تعديلها تمملائمة  معلمات على  الكامنة للطاقة

 13,35.  

 لحل ستخدامهاإ ولؽكن leafrogليفروغ  أو verlet فرلر مثل العددي التكامل لسططات من العديد في النظر يتم          

الدنفصلة الزمنية الخطوات من سلسلة في الذرية والسرعات الدواقع تحديد لاتالدعاد ىذه حل يتضمن. عدديا الدعادلات التفاضلية

 36. 

 كموناتال أكثر نظمة والخصائص الدطلوبة. عتمادا على نوع الأإختيار الكموف إف مفتاح لزاكاة الديناميكا الجزيئية ىو إ          

JonesLeenard بػ الخاصة تلك ىيالدعروفة   وDzugutar وweberStilinger  وKeating 37,38. 

ف أخرى ىي الخطوة الزمنية. من الناحية الدثالية لغب أساسية أالكمونات التجريبية لذا مشكلة قابلية النقل. ومعلمة           

 (.fs1اتقريب) اجد واسعة زمنية خطوات يتطلب لا العددي ستقرارالإ لكنتكوف الخطوة واسعة لمحاكاة مقاييس الوقت الفعلي. 

الحرة الطاقة مثل بالتجربة مقارنتها لؽكن التي الحرارية االديناميكي الكميات حساب الدمكن من الكلاسيكية الديكانيكا ستخداـإب

 39. 

II.1.5 .من البدأ الديناميكا الجزيئية Molecular Dynamics ab-initio  

initioab البدأ من ديناميكا الجزيئيةلػ الرئيسية الديزة            MD الكلاسيكيةديناميكا الجزيئية بػ مقارنة MD أف ىي 

ليست منتهية.  تقابلية نقل الكموف بتُ الذرا .الكم ميكانيكا مبادئ من بدقة حسابو يتم ساسيةالأ للحالة الذرات بتُ كموفال

 KSEشاـ -كوىن  طاقات لرموع وىي للنظاـ، إجمالية كطاقة للنواة الثابت للتكوين الذرات بتُ كموفال قيمة على الحصوؿ يتم

 وىذا الدشتقة اميلتونيةالذ ومصفوفة الأساسية الحالة موجة دالة من القوى حساب لؽكنو  .النواة-نواةالطاقة الكامنة للتنافر بتُ الو 

FeynmannHellmann فاينماف-ىيلماف نظرية ستخداـإب  40. قوة  FeynmannHellmann تقديرلررد  ىي.  

 تحريك يتم القوى ىذه ستخداـإبو . Pulayبولاي  تصحيح سمإب يعرؼ تصحيح إجراء إلذ لضتاج  المحليةشعة ساس الألأ بالنسبة



 الفصل الثاني
 

  

52 

 جديدة إجمالية قيمة لإعطاء ةالإلكتًوني البنية حساب يتم الجديد الدوضع ىذا ومن MD الجزيئيةالديناميكا  مراحل في الأيونات

الشكل العملية وتتكرر للطاقة .2 41.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . ستقراراإ الأكثر التوازف حالة الديناميكا الجزيئية لتحديد مبدأ:  الشكل 
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II.6.  تحسين الهندسة 

II.6.1. التدرج المقارن  محاكاةConjugate gradient   

 تحديد من يتألف وىو. الأكبر الدنحدر خط تباعإب الدعروفة DescentSteepset طريقة إلذ الطريقة ىذه أصوؿ ترجع          

 في مغمور( طاقة سطح) جبلي طبيعي منظر في مسار بمثابة ذلك عتبارإ ولؽكن الطاقة، إجمالر من تقلل التي الدوجةدواؿ  لرموعة

خطوة كل مع الضدار إ الأكثر الخط تباعإ ىي الوادي قاع على للعثور بسيطة فكرة. كثيف ضباب 42.  

 عمليات تكوف. التصغتَ عملية تقدـ مع بالفعل ستكشافوإ تم الذي الدسار خريطة رسم يتم ،الدقارف التدرج طريقة في          

 إلذ الدساحة ىذه تقليل يتم عندما تكرار كل بعد ستكشافوإ الدراد السفلي الفضاء ويفقد مستقلة، الددلرة تجاىاتللإ وفقا التصغتَ

 من لزدود عدد ستخداـإب العملية الناحية من الأدنى الحد ىذا تحقيق الدمكن من ذلك ومع. الأدنى الحد إلذ الوصوؿ يتم نقطة

  .للذاكرة الأمثل ستخداـوالإ السرعة بهدؼ الدقارف التدرج طريقة لتطبيق لستلفة طرؽ تطوير تم .التكرارات

 لشكلا الإجمالر الأدنى الحد على للحصوؿ كافية غتَ اأيض الطريقة ىذه تظل التحسينات، ىذه كل من الرغم على          

 .3. بتعادوالإ الطاقة حواجز على التغلب لؽكنها لا العملية لأف ويتوقف المحلي الأدنى الحد عند الحساب يقع أف المحتمل من 

. الأولر التكوين ختيارإ على كثتَا تعتمد فالنتيجة (أعلى طاقة) الخاطئة تجاىاتالإ تفضل لا الواقع، فيو  .المحلية الدنيا الحدود عن

. جميعها أو الأولية التكوينات من العديد عتبارالإ في نأخذ أف لغب الإجمالر الأدنى الحد إلذ الوصوؿ في فرصتنا زيادةجل أومن 

 طريقة دمج لؽكن .كبتَة بسرعة الضرورية التكوينات عدد تزاد الذرات عدد زاد وكلما فقط الصغتَة للعناقيد لشكن الحل ىذا

 المحاكاة التلدين بطريقة يسمى ما فإف ذلك ومع. للطاقة تكوين أقل ختيارإ طريق عن الوقت لتوفتَ أخرى طريقة مع الدقارف التدرج

الدشكلة ىذه تعالج 43,44. 
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 الشكل .3: تدثيل مسار تقليل الطاقة 14. 

II.2.6التمدين . محاكاةSimulated annealing   

 النهائي شكلها إلذ الدعدف من كتلةجلب   يتم حيث الصلبالحديد و  صناعة عالد من الخوارزمية التقنية ىذهستوحيت أ          

 النهائي لشكلتجاه اإفي  عاـ بشكل تحدث لتشوىات الدعدف لؼضع مرحلة كل وفي الحرارة درجات لطفاضإ مراحل في ضيلظو 

 . ف نعطيو للجسمأ نريد الذي

 ي،أس تزايد في الذرات عدد حسب تشكيلها مكنالد العناقيد عدد لكوف نظرا العناقيد، تشكيلات عد الصعب من          

الطرؽ  أفضل بتُ ومن الذرات عدد بحسبلذا  تشكيلات على صوؿللح الةفع إحصائية طريقةتطبيق  يستدعي الذي الأمر

التلدينطريقة لزاكاة  العناقيد دراسة في تداولا والأكثر 45. 

لذ إللوصوؿ  حراري ـنظا تطور فتص والتي وبوليستً م خوارزمية على دتعتموالتي  ـ1982عاـ  الطريقة ذهى قتًاحإ تم          

 :التلدينلزاكاة  تطبيق ـستخداإ عند راعاتهاملغب  التيبتُ  الدعايتَ  من .أقل طاقة

 ية ىذا لبن الحواجز الطاقية على للتغلب وذلك الكفاية، بما فيو عالية البداية درجة الحرارة الدعرض لذا النظاـ في تكوف أف

الدمكن حصولذا  التفاعلات كبتَة بما فيو الكفاية. وىذا لتجنبلزاكاة   لبةع منض العناقيد ذرات وضع ينبغي النظاـ كما

 .الدورية الحدية الشروط المجاورة لذا عند تطبيق مع الذرات
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 صبحالجزيئية الصغتَة ت تٌالب حالة ففي. الدعدف كليا تفكيك حد إلذ تصل لا أف شريطة العالية الحرارة درجات ختيارإ 

حرارة الدعدف درجة عن ما نوعا نخفضةىذه م الدرجة 46,47. 

II.7. الحساب جمار ب 

 أو الإلكتًونية الخصائص لزاكاة ىو لكتًوناتكموف كل الإ أوالكموف الزائف  على القائمة الحساب طرؽ من دؼالذ فإ         

 البعض بينما نظرية الكثافة التابعية على يعتمد بعضهاف الصلبة، الدواد أو العناقيدأو  الجزيئاتأو  للذرات الكيميائية أو الديكانيكية

FockHartree معادلات على الآخر HFحتى أوHF Post الذياكل ستًخاءلإيضا أ الجزيئية الديناميكا تضمتُ تم. و 

 في احالي استخدامإ الأكثرومن بتُ البرامج  تجاهالإ ىذا في الحساببرامج  من العديد تطوير تموقد . ذلك بعد الدختلفة الذرية

نذكرىا في الجدوؿ  الجزيئية الديناميكا ذلك في بمانظرية الكثافة التابعية و  ستخداـإب الدواد فيزياء .1. 

 

 البرنامج
الرخصة

License 

 الكموف

Potential 

 ساسالأ

Base 
HF HFPost 

ONETEP الدوجات الدستوية الكموف الزائف كادلؽي + تجاريأPW لا نعم 

CASTEP الكموف الزائف كادلؽي + تجاريأ PW لا نعم 

ABINIT الكموف الزائف لراني PW لا لا 

Quantum 

Espresso 
 لا نعم PW الكموف الزائف لراني

kWIEN2 كتًوناتكل الإ  كادلؽيأ 
الدتزايدة خطيا  الدوجات الدستوية

LAPW 
 لا نعم

GAUSSIAN الددارات من نوع غوسياف لكتًوناتكل الإ تجاريGTO نعم نعم 

SIESTA لراني 
  الكموف الزائف

 بمعيار لزفوظ()
 لا لا NAOالددارات الذرية الرقمية

VASP الكموف الزائف كادلؽي + تجاريأ PW نعم نعم 

 .ستخداما في فيزياء الدوادإ: برامج الحساب الدعتمدة على نظرية الكثافة التابعية الأكثر الجدول
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ذا ما إالدقابلة لذا  بتلك مقارنة أقصر الزائفة الكمونات ستخداـإب ف الددة الزمنية الدستغرقة للحسابإكما ىو معلوـ فو            

 كتًوناتلإ سلوؾ دراسةلذ إنكن بحاجة  مالد البرنامج الحساب واضح ناختيار إ يكوف لذلك ،لكتًوناتستخدمنا كموف كل الإإ

بكموف  مقارنة أفضل ساباتح دقةيوفر لنا  PWالدستوية الدوجات الكموف بقاعدة ستخداـإف إلذ جانب ذلك فإ. القلب

أطوؿ حسابلل الددة الزمنية الدستغرقة كانت لو حتى الرقمية الذرية الددارات بقاعدة 1.  برنامج  يعدوعليوVASP - لجدوؿ ا

 .1 - الدقة بتُ لشتاز وسط حل يوفربرنامج  فهو ا،الكموف الزائف حالي على القائمة الفعالة الحسابية البرامج أكثربتُ  من 

قرب لفعالية برنامج الحساب الأختيارنا على إومن ىنا وقع  لراني. ليسنو ألا إ دراستها لؽكن التي الخصائص وعدد الحساب ووقت

 من تقلل الدستوية الدوجات من بدلا كأساسالرقمية   الذرية الددارات أفمع و فهو لراني  SIESTAلا وىو برنامج أ VASPبرنامج

 العناقيد حجم) عتبارالإ في الذرات عددخذنا أي أ - لعملنا بالنسبة خاصةمدة الحساب  من أيضا تقللأنها لا إ الحسابات دقة

من ختًنا إ عدا الخصائص الضوئية والتي لستلف خصائص العناقيد ما لدراسة SIESTAعتمدنا برنامج إ لذلك. -(دراستها الدراد

ويناسب طبيعة  نو لرانيألا إنو يستغرؽ وقت طويل للحساب أمن على الرغم لحسابها  Espresso Quantumبرنامج أجلها 

نظرية الكثافة التابعية الدتعلقة بالزمن ستخداـ إلؽكننا من  فهو برنامج حساب  -وئية للعناقيدالضالخصائص  –نظاـ دراستنا 

TDDFT. 

II.7.1 .جامرنب SIESTA   

II.1.1.7تعريف ببرنامج. ال SIESTA    

 : لػػػػػػ ختصارإ يى SIESTAكلمة         

AtomsofThousands with SimulationElectronicfor Initiative Spanish 

initioab أحد برامج الحساب من البدأىو و  والتي تعتٍ: " الدبادرة الإسبانية للمحاكاة الإلكتًونية مع الآلاؼ من الذرات"  

 conservées لزفوظ يارعبم ntialpseudopoteزائفيستخدـ الكموف ال DFTيعتمد على نظرية الكثافة التابعية

normes و .الصلبة والجزيئات يستخدـ أساسا لمحاكاة الخصائص الفيزيائية والكيميائية للمواد .الرقمية الذرية الددارات وقاعدة 

Fortran 90 يعتبر برنامج مفتوح الدصدر مكتوب بلغة 48. 
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II.71...2 الميزات الأساسية لبرنامج  SIESTA   

لصد SIESTA برز ملامح ولشيزات برنامج المحاكاةأمن بتُ            49:  

 نظرية الكثافة التابعية إطار في الحسابات تنفذDFT لنظاـ اوفق ShamKohn . وظائف ختيارإ لؽكنأين 

 .GGAو تقريب التدرج الدعمم أ LSDALDAوفق تقريب الكثافة المحلية  رتباطإ– تبادؿطاقة ل متعددة

 يتمبحيث : الحقيقي الفضاء في شبكة على(  الدصفوفة وعناصر الدوجة وظائف الكمونات ) الحسابية العمليات تتم 

 كمونات وبالتالر مصفوفة عناصر لحساب الحقيقي الفضاء من شبكة على والكثافة الإلكتًونية الدوجات وظائف عرض

 .رتباطإ- تبادؿ كموناتو  ىارتري

 ستخداـ الشروط الحدية الدورية.إ 

 ستخداـ الكموف الزائف بمعيار لزفوظ إconservéesnormesntialpseudopote(َشكل في ليالمح غت 

BylanderKleinman )  ستخداـ برنامج إتم إنشاؤه بيوالذيATOM . 

 الكاذبة الددارات من ليةالمح القاعدةستخداـ إ orbitalespseudo الرقمية الذرية. 

  كافية حسابية بقدرات مزود كمبيوتر جهاز في الدتوازي أو التسلسلي للتنفيذ تجميعو إمكانية. 

II.1.7 .3. جمانر ات بمداستخإ SIESTA  

كل من  لحصوؿ علىل SIESTAيسمح برنامج            13,49 : 

 والجزئية للنظاـ الكلية الطاقة. 

 الإجهاد وترتو  الذرات على الدؤثرة القوى tensorStress.  

 الإلكتًونية الكثافة. 

  الكهربائي القطب ثنائيعزـ. 

 الذرية للمدارات الجزئية أو لحالات المحليةل الكثافة حساببنية العصابة و  حساب. 

 ة.تغتَ الد أو ةثابت الخلية فيطاقة  أقل بنيات على للحصوؿ الذندسي الشكل ستًخاءإ 

 ثابتة حرارة درجة في الجزيئية الديناميكا Nosé Thermostat. 
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 للخلية الدتغتَة  الجزيئية ديناميكا RahmanParrinello . 

 ستقطابالإ سبتُ حسابات. 

 بريلواف  منطقة من عينات أخذBrillouin. 

 الإلكتًوستاتيكية التفاعلات فأ مراعاة لغب الحالة ىذه فيو . كهربائيا الدشحونة الأنظمة بدراسة اأيض البرنامج يسمح 

 .الخ...ومتماثلة كبتَة خليةخذ أأي ذات تأثتَ بعدي. ولا يطرح ىذا الإشكاؿ عند  الددى بعيدة تفاعلات ىي

II.7.4.1. تعريف القواعدBases  

 التي الأخرى الرموزبعض  عكس على رقمية ذرية مدارات من مكونة إسقاط قاعدة SIESTAبرنامج المحاكاة تخدـيس          

 الجدوؿ في موضح ىو كما الدستوية الدوجات تستخدـ .1 .لحجم لزتملة خيارات أربعة ىناؾ الدطلوبة، الدقة على اعتمادإ 

 :القاعدة

 SZ وأ MINIMAL قاعدة منفردة  كمي رقم لكل اواحد امدار  فقط يستخدـ: للقاعدة الأدنى الحد أو n و

l وm التكافؤ مستويات من (للحالات 1 s للحالات 3و p للحالات 5وd .)ولكن أسرع الحسابات تكوف 

 .الدقة تقل أخرى ناحية من

 DZ  قاعدة مزدوجة:  متدادإ من ابدء تكافؤ مستوى لكل ثانيا امدار  نضيف الحسابات دقة تحستُ أجلمن 

Gaussians ستخداـإ يتم ذري، لددارGaussians والأكثر الدزدوجة للزيتا الأوؿ الددار لتحديد إحكاما الأكثر 

 .للثاني امتدادإ

 SZP  قاعدة منفردة قاعدة إلذ مستقطبة مدارات إضافة طريق عن عليهامع مدارات مستقطبة: لضصلSZ .يتم 

 للحالة الذري التكوين يسمح لا بحيث الزاوي العزـ من أدنى بحد وتحديدىا ضطراباتالإ نظرية خلاؿ من عليها الحصوؿ

 .التكافؤ نطاؽ في lبنفس مشغولة الددارات تكوف بأف الأساسية

 DZP  قاعدة مزدوجةالأربعة الخيارات بتُ من الأفضل الحساب دقة القاعدة ىذهلنا  تتيح: مع مدارات مستقطبة 

وقت أطوؿ مقابل 1,2. 
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II.. 1.75 .ةالتعامل مع الكمونات الزائف 

fdfXXالإدخاؿ ملف في لزدد ذري نوع لكل              إدخاؿ علينا لغب -نعتٍ بو عنواف ملف الحساب  XXحيث - .

 ىذه قراءة . تتم.ASCII :psfextensionنوع  أو من .vpsextension ثنائي: يكوف إما ملف شكل الكموف الزائف في

 ملفات في مسبقا المحددة الأسماء نفس الزائفة الكمونات لدلفات يكوف أف ولغب تنفيذ الحساب بداية الكمونات الزائفة في

Atompseudosiestaدليل  في الدوجود ATOMبرنامج ستخداـإب الزائفة الكمونات إنشاء لؽكنو  .الإدخاؿ للنظاـ  في //

ستخداـالإ قبل البرنامج ىذا عن الناتجة الزائفة الكمونات ختبارإ لغب أنو إلذ الإشارة وتجدر. SIESTAبرنامج حزمة 50,51. 

II.. 1.76 .حساب ببرنامجال SIESTA  

 عنقودال ) دراستو الدراد الفيزيائي والنظاـ للفضاء، الثلاثة تجاىاتالإ في الدورية الحدود شروطSIESTA برنامج ستخدـي          

 وأبعادىا الذرات قعامو  تحديد خلاؿ من كبتَة الخلية لضدد أف لغبولذا . دوري بشكل ستنساخوإ يتم(  الصلب أو الجزيء أو

 أي لتجنب يكفي بما كبتَة تكوف بحيث الكبتَة الخلية أبعاد ختيارإ لغب للعناقيد بالنسبة. تصفها التي الثلاثة الأشعة ختيارإب

  (.الدورية الحدود شروط إنتاج لإعادة فقط تستخدـ) حقيقية ليست لأنها المجاورة للخلايا وصورىا( العناقيد) النظاـ بتُ تفاعل

 من) والقيود القوى تقليل طريق عن الذيكلي ستًخاءالإ يتم SIESTAبرنامج في الدطبقة الجزيئية بالديناميكا يتعلق يماوف          

 لؽكن) للذرات حركة دورة كل مع للنظاـ الكلية الطاقة سبتح. الدختار الأولر التكوين من نقلهاو  الذرات بتُ( الكلاسيكي النوع

 للديناميكا خوارزميات من العديد قتًاحإ تم. الطاقة من الأدنى الحد مع تتوافق مرلػة بنية لتنتج( الكبتَة الخلية أشعة تعديل اأيض

 :ىي استخدامإ وأكثرىا SIESTAبرنامج في الجزيئية

 CG :الدتًافق التدرج طريقة. 

   Broyden :لسطط أساس على طريقة Broyden الدعدؿ. 

  VerletDynamic :خوارزمية ستخداـإب Verlet القياسية. 

   Nosé :ستخداـإب حرارة درجة في التحكم يتم Nosé ترموستات. 

 Rahman Parrinelloالضغط في التحكم : لنموذج. 

 Raahman Parrinello Nose:  طريقتتُ آخر بتُ الجمع خلاؿ منوىذا. 
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 لحد الدطلوب التقريبو  ومواقعها عددىاو  الذرات أنواع مثلSIESTA في برنامج الحساب لتنفيذ اللازمة علوماتالد          

 خاص بتنسيق مكتوب ملف في... (  ،SZ، DZ) القاعدة ختيارإو ( GGAأو LSDAأو LDA بتُ ) رتباطإ-تبادؿ

fdfXX الدرنة البيانات تنسيق ) FDFيسمى  ىذا يسمح. SolerM.Joséو GarciaAlberto بواسطة تطويره تم( .

 .SIESTAبرنامج في افتًاضيإ الدختارة القيم لصالح اتدام حذفها أو ترتيب بأي البيانات بكتابة التنسيق

 :لرلد واحد مايلي فيو  امع لصمع أف لغب حسابية، عملية تنفيذل

 الإدخاؿ ملف fdfXX  .للمحاكاة اللازمة الدعلومات على لػتوي الذي .

 النظاـ في الذرة أنواع من نوع لكل الزائفة الكمونات. 

 التنفيذي الدلف SIESTA تجميعو بعد عليو الحصوؿ تم الذي. 

 :مثل التنفيذالخاص ب لرلد في الدلفات من لرموعة جدسن SIESTAحسابتنفيذ  إجراء بعدو 

 fdfOut. :البرنامج تنفيذ أثناء الدستخدمة الدعلومات جميع على لػتوي . 

 log.fdfفتًاضيإ بشكل امع والدختارة الددخلة البيانات ميع: تج. 

 ionXX   النظاـ. في الدوجودة الأنواع لجميعKBسقاطات إو  القاعدة عن كاملة معلومات: .

 XVXX  .والسرعات النهائية الدواضع: .

 OUTSTRUCTXX  .بلوري بتنسيق للخلية نهايةال واضعالدو شعة الأ على لػتوي: ._

 DMXX  .الحساب بإعادة للسماحلكتًونية الإ الكثافة مصفوفة: .

 ANIXX   من مراحل الديناميكا الجزيئية.رحلة م الذرات خلاؿ كل إحداثيات: .

 FaXX  .الذرات على مارسةالد القوى: .

 EIGXX  .شاـ-لذاملتونيا كوىن الذاتية القيم: .

 outXX  ساسي لػتوي على جميع النتائج.خراج أإ: ملف .
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 xyzXX  الذرية الأنواع من أكثر أو واحد نوع يتكوف من نظاـ كل. فستًخاءبعد الإاثيات النهائية للذرات حد: الإ.

 العثور أجل من الذرية الأنواع مواضع بتغيتَ البرنامج يقوـ الحساب إجراء أثناءو . مسبقا لزددة لذندسة اوفق مرتبةتكوف 

 .لو الفيزيائية الخصائص تحديد سيتم الذي الطاقة موضع من الأدنى الحد على

 وفقا الإدخاؿ ملف في الأمر طريق عن أو SIESTAبرنامج بواسطة اتلقائي إما أخرى خراجإ ملفات إنشاء اأيض تمي          

الدرغوبة  والكيميائية الفيزيائية الخصائص لمحاكاة 50,51. 

II..2.7  برنامجQuantum Espresso  

II..2.71.  جبرنامتعريف Quantum Espresso    

 :ػػػػختصار لإىو Espresso  برنامجسم إ          

  opEn Sourse  Package  for  searchRe  in  Electronic  Structure  Simulation, and  

onOptimizati  

 برامج المحاكاة من بتُ أىمواحد " ويعتبر  والمحاكاة والتحستُ ةالإلكتًوني بنيةالالدصدر الدفتوح للبحوث في  "والتي تعتٍ           

الأمواج الدستوية الدتزايدة و يعتمد على نظرية الكثافة التابعية لكتًونية ولظذجة الدواد. جل حساب البنية الإفي الفيزياء من أ

 في أو C في الأجزاء بعض مع 90Fortran لغة. وىو برنامج مفتوح الدصدر مكتوب أساسا بالكمونات الزائفةو 

77Fortran.  

 صلبة مادة من عليها الحصوؿ تم والتي ذاتيا، الدتسقة شاـ-نىكو  معادلات تحل التي Pwscfالأساسية الحزـ تضمنيو           

ParrinelloCar دورية، :CP و الجزيئية ديناميكا لتنفيذocPost Pr فيما. والتخطيط البيانات بتحليل تسمح التي 

 ضطرابالإ نظرية تطبق التي Phonon حزمة ،ntialPseudopoteالكموف الزائف إلذ الإشارة تجدر الإضافية، بالحزـ يتعلق

 لحساب: NEBو .الذري بالنزوح يتعلق فيما الطاقة من والثالثة الثانية الدرجة من الدشتقات لحساب DFPT التابعية والكثافة

الطاقة وحواجز التفاعل مسارات 52. 



 الفصل الثاني
 

  

62 

II.7. 2.2 .برنامج الميزات الأساسية لQuantum Espresso    

كما ( الدستوية الدوجة ذاتي متسق حقل) Pwscfالأساسية الحزـ على EspressoQuantumة برنامجتوزيع تويتح          

  PWمستوية موجة ستخداـإب DFTتابعيةال الكثافة نظرية ضمن الإلكتًونية البنية خصائص لحساب CPوسلفنا القوؿ أ

الدتخصصة الحسابية العمليات من لدزيد أخرى احزم اأيض يتضمن. الزائفة كموناتلإو  الأساس لرموعة 53,54: 

 PWneb :طريقة خلاؿ من التفاعل ومسارات الطاقة حواجز  NEBBandElastic Nudged. 

 PHonon :التابعية للكثافة ضطرابالإ نظرية مع ىتزازيةالإ الخصائص DFPT. 

 ocPost Pr :للبيانات اللاحقة للمعالجة مساعدة وأدوات رموز. 

 PWcond :الباليستي التوصيل ballistic. 

 XSPCTRA :السينية الأشعة متصاصإ أطياؼ  edgeLLK  3,21 ,,. 

  DFPTTD :الوقت على الدعتمدةالتابعية  للكثافة  ضطرابالإ نظرية أطياؼ. 

 GWL :تقريب ضمن الإلكتًونية الإثاراتGW معادلة ومع SalpeterBethe . 

 EPW :الصلة ذات والكميات فونوف-الإلكتًوف معاملات حساب. 

 HP :معلمات حسابU Hubbard ستخداـإب DFPT. 

 :اأيض التالية الإضافية الحزـ تضمتُ يتم          

   PWgui: لػ الإدخاؿ بيانات ملفات تنتج  رسومية مستخدـ واجهةPwscf رموز  وبعض ocPost Pr. 

 الذري atomic :الكمونات الزائفة وتوليد الذرية الحسابات. 

II.7.3.2. جمارنـات بمداستخإ Quantum Espresso    

لصد EspressoQuantum ولشيزات برنامج المحاكاةستخدامات إبرز من بتُ أ 54: 

  الحالة الأساسية.طاقة حساب 

  الأساسية وطاقاتها الدعزولة أو الدورية للأنظمة شاـ-نكوى مدارات حساب. 
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 للأنظمة المجهرية أو العيانية التحستُ الذيكلي أو البنيوي. 

 مدار-والتزاوج سبتُ الخطية غتَ الدغناطيسية ذلك في بما الدغناطيسية للأنظمة الأساسية الحالة. 

 الطاقة مسارات من الأدنى والحد نتقاؿالإ حالات. 

 والكثافة التابعية ضطرابالإ لكثافةا نظريةDFPT تعسفية، موجة لطوؿ والثالثة الثانية الطاقة مشتقات لحساب 

 أطياؼ فونوف،-والفونوف فونوف-الإلكتًوف تفاعلات الفونوف، تشتت منحنيات على بالحصوؿ لنا يسمح لشا

 . إلخ...  الحمراء تحت الأشعة

  النووي الدغناطيسي الرنتُ حسابNMR. 

 الجزئيةا ميكالدين الحساب من البدأ MD :rOppenhiemeBornandParrinelloCar   

 .الخصائص الطيفية 

II..4.2.7 لنظرية لانكزوس-ليوفيل مقاربة ستخدامإب الجزيئية الأطياف محاكاة برنامج 

 turbo TDDFT التابعية المتعمقة بالزمن لمكثافة ضطرابال

 مةالػمصمو  الخطيةتابعية الدتعلقة بالزمن ال الكثافة لنظرية لانكزوس-ليوفيل لدقاربة تطبيق ىو TDDFTturbo برنامج         

 لأحكاـ تبعا موزع الدصدر مفتوح برنامج ىوو . الذرات من مئات عدة من الدتكونة الجزيئية للأنظمةالضوئية  الأطياؼ حاكاةػمل

GPLبرنامج لػ وفكمكEspresso Quantum .في ليعمل حسنمػ ىذا البرنامج فإف الأخرى، الدكونات مع الحاؿ ىو وكما 

 LAPACKمػحلية رياضية مكتبات ستعماؿإب الضخمة الدتوازية نياتالب إلذ المحمولة بيالحواس من الدنصات من متنوعة لرموعة

MPIعلى مبنية لسصصة موازاة طبقات من ىرمي وتسلسل FFTWو 55. 

 للأطياؼ العددية للمحاكاة الةفع كطريقة متزايدة شعبية TDDFT الدتعلقة بالزمن التابعية الكثافة نظرية تكتسب          

 الأوؿ يبالع: كبتَين نلعيػػبػػيػ تخضع زالت ما انهإف العديدة، لصاحاتها من الرغم وعلى. الجزيئية الأنظمة من لرموعة في الضوئية

 يعد والذي فجوة -إلكتًوف للتفاعل الددى طويل الأثر تدثيل على XC المحلية الثابتة التبادؿ علاقة قدرة عدـ ىو الأساسيو 

 الآخر بالعيو . الجزيئات في ريدبرغ وسلاسل الصلبة الأجساـ في الإكسيتونات إلذ بالإضافة الشحنة، نتقاؿإ إثارات في أساسيا
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 من الدكونة ) الدعقدة الجزيئية الأنظمة طيف من موسعة معالجة عن TDDFT ؿ الحالية التطبيقات عجز ىو عملية والأكثر

( الدستقلة الذرات من الدئات 56,57 . 

 litySusceptibi ركيةح على نػحصل الأولذ في. واسعة فئات ثلاث ضمنلذاتو النظرية  الحالية التطبيقات وتقع ىذا          

 أقطابحركية  عالجفت الثانية في أما .الخطية دايسوف لدعادلة شبيهة خطية معادلة ستخداـإب الحر الإلكتًوف حركية من ةالشحن

 بتحليل ما لنظاـ الكامل الطيف على الحصوؿ لؽكن وأختَا الدناسبة العالر الخطي الدعامل لدعادلة ذاتية كقيم الإثارة طاقات حسب

Fourier التطور طيلة بتحس التي( القطب ثنائي مثل) الدلاحظة الدقادير لبعض الدتوقعة القيم من دةالػمول الوقتية للسلسلة 

-ليوفيل بطريقة الدسماة TDDFT ضمن الضوئي الطيف لحساب بديلة مقاربة متقدو . TDDFTؿ الجزيئية للمدارات الوقتي

 لرهود مع التًددات، من واسع نطاؽ في سبلػ أف الكامل للطيف تسمح أنها ىي الجديدة للطريقة الدميزة الخاصية إف لانكزوس،

 واحدة أساسية حالة مع قليلة بػمرات إلا DFTؿ اللازـ المجهود من أكبر ليس حوسبي 58. 

II. .5.2.7طريقة الحساب 

 حيث يعمل. ESPRESSOQuantumساسية لبرنامجالأ الوحدات كأحد TDDFT turboبرنامج وقد صمم          

 /binمسار  لػتوي تشغيلو وعند .ESPRESSO Quantumلبرنامج الجذري الدسار ضمن مستقل مسار في البرنامج ىذا

 البرنامج ) xlanczos.turboالتنفيذي  للبرنامج روابط على - ESPRESSOQuantumلػلبرنامج الجذري الدسار في -

 لانكزوس تراجعية xlanczos.turboوينفذ برنامج(.  الدعالجة بعد ما أداة ) xSpectrum.turboداة الأو (  الرئيسي

متصاص الإ أطياؼ لػحساب الدعاملات ىذه xSpectrum.turboيستعمل البرنامج  حتُ في التًاجع معاملات على للحصوؿ

 .الضوئي

الخطوات بشكل مبسط وضح ن. و TDDFTturboامجننصف لستلف مكونات حزمة بر يضا سأفي ىذا القسم           

الضوئي للنظاـمتصاص لإساب طيف الحالدختلفة  59,60: 
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 الحسابات الأولية لمحالة الأساسية -1

ستخداـ نظرية إالأساسية ب للحالة قياسي حساب ولا إلصازعلينا أ لغب ما، لنظاـ الضوئي الطيف حساب أجل من          

التي  والدعلومة. الػمحتلة الدستويات كل وطاقات KSشاـ -الددارية لكوىاف الدواؿ لنا عن سيسفر والذيDFT الكثافة التابعية

بالبرنامج  الأساسية الحالة وينجز حساب. الخطية ستجابةالإ حساب أجل من إدخاؿ كنقطة تستعمل ذلك من عليها سنتحصل

 على يؤثراف مهماف . ولكن ىناؾ عيبافESPRESSOQuantumلحزمة الدفتاحية الدكونات والذي يعتبر أحد .pwاؿ

 :TDDFT turboلػ الحالر التطبيق

 الصحيحة. الأعداد إلا تأخذ لا KSحالات اؿ -1

غاما  نقطة حسابات  -2 0k ضبط ولغب. حقيقية قيم ذوات موجية دواؿ ستعماؿإب وذلك الدسموحة، وحدىا ىي 

spoKملف الإدخاؿ  int_  علىGamma .أـ الدنتهية سواء الػمنتظمة غتَ للأنظمة بالنسبة عيبا ىذا يعد ولكن لا 

كبرى  خلايا ستعماؿإ الدورية للأنظمة بريلواف منطقة لظذجة تتطلب حيث الدمتدة كنظامنا، ercellssupأف . ومع 

""intلظذجة  تطبيق على العمل pok  الحالر الإصدار ضمن ليس أنو إلا تقدـ في الدعقدة الدوجية والدواؿ العامة 

  .TDDFT turboلبرنامجلػ

 كل إلذ بالإضافة قرص، على KSوطاقات  مدارات .pwيدوف برنامج اؿ الأساسية الحالة لحساب إكمالنا وبعد          

.xlanczosالدسمى  TDDFTوبرنامج. وغتَىا التقارب معايتَو  التقريبي الكموفو  الذندسة مثل بالنظاـ: الدتعلقة الدعلومات

turbo الإدخاؿ  ملف في الددروس النظاـ نعيد تعريف أف الضروري غتَ من فإنو وعليو البداية. في البيانات ىذه كل يقرأ

 .xlanczos.turboللبرنامج 

     turbo-lanczosxتراجعيات لانكزوس مع -2

 في للوقت ستهلاكاإ الأكثر الخطوة ىي xlanczos.turboبواسطة البرنامج  الدنفذة لانكزوس تكرارات إف          

 فهو وعليو لانكزوس، تكرارات عدد نػعػيػػن maxiter الصحيحة القيمة ذو الإدخاؿ ومن خلاؿ متغتَ. TDDFT تحسابا

 متقارب تدثيل إلذ للوصوؿ كاؼ التكرارات عدد كاف إذا مػما فقط نتحقق أف لؽكننا وعموما. الأقطار ثلاثية الدصفوفة أبعاد لػدد

ستعماؿإب وىذا للحساب التكرارات من مزيد إضافة إمكانية دائما تبقى ولكن الدعالجة، بعد ما مرحلة في مناسبة بصورة

truerestart   وزيادةmaxiter .الإدخاؿ  متغتَات في الدعرفتاف الحرفيتاف السلسلتافprefix وoutdir بيانات تعرفاف 
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 ىي ذلك لتحقيق الأسهل والطريقة .pwستخداـ البرنامج إب الدنشأة الدلفات مع متطابقتتُ تكونا أف ولغب القرص، في النظاـ

 .البرنامػجتُ كلا في نفسها الإعدادات ستخداـإب

  x الديكارتية الإحداثيات أجل من 3,2,1ipolالضوء  ستقطابإ تػجاهإ يعرؼ ipolالإدخاؿ ف متغتَفي حتُ أ          

 مضبوطا ipolالإدخاؿ متغتَ كاف إذا. لانكزوس لتًاجع كاملة سلسلة حساب لغب ستقطابإ تجاهإ كل أجل ومن. zو yو

 ىذا فمن تجاه.إ لكل واحدة تراجع سلاسل ثلاث الية بصورة xlanczos.turbo البرنامج ينفذ فسوؼ ،4القيمة على

 بعد .فحسب كما كاف الحاؿ في حساباتنا القطرية الدكونات وليس كاملا ستقطابالإ رؤثم على الحصوؿ لؽكن الحسابي الدنطلق

pzgammabetaprefixملف يسمى  في معاملات التًاجع ، تػخػػزفxlanczos.turboالبرنامج  تشغيل .__.،  

البرنامج  إليها لػتاج التي الدلفات كل ىي ىذه المحمولة النصية ASCIIوملفات . الثلاثة الديكارتية تجاىاتالإ أجل من

xSpectrum.turbo الػمعالجة بعد ما مرحلة في. 

   turbo-Spectrum بتوظيف الحصول عمى الطيف الضوئي -3

 بتوظيف قمنا بتنفيذىا الدهمة ىذه. متصاصالإ طيف على الحصوؿ لؽكن الػمحسوبة التًاجع معاملات من نطلاقاإ          

 الطيف شدة من التخفيف وبغية الخطي النظاـ حل طريق عن متصاصالإ طيف ولػسب .xSpectrum.turbo برنامج

 الأقطار. ثلاثية للمصفوفة الذاتية القيم من بالقرب

 التًاجع معاملات عدد تغيتَ طريق عن الدراد الطاقوي الددى في المحسوب الطيف تقارب من التحقق بسهولة ويػمكن          

 نفذت التي التكرارات عدد إلذ تصل قيم أخذ لؽكنو الذي maxiter الدتغتَ طريق عن ذلك ويكوف. الطيف أجل من الدستعملة

 قبل كافية معاملات تػحسب لد أنو الدرحلة ىذه في كتشفناإ وإذا .xlanczos.turboستعماؿ البرنامج إب سابقا بنجاح

 أي إضاعة دوف مػمكن وىذا. إضافية معاملات وحساب xlanczos.turbo البرنامج تشغيل إعادة ببساطة فيمكن ىذا،

 .الأختَ التكرار من يستأنف التشغيل إعادة عند البرنامج أف أي للحاسوب، وقت
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  Gen (n=2-30) عناقيد الجرمانيوم النقية  خصائص  دراسة

 لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة طكقة الأق  ياكل الذ على الحصوؿ تم           1,0,302  qnGeq

n الحسكب من  ستخداـبإ

 رنكمجب في الدنفذة DFT تكبعياةال لمثكفةنظرية ال GGA الدعمم التدرج تقريب داخ  الزائف المموف لزكلكةوفق  الأولياةالدبكدئ 

SIESTA .لم  ذرة الربط طكقكتوالدتمث  في:  النسبي ستقرارالإ دراسة تدت atombE  شظيالت طكقكتوfE  والفرؽ من الدرجة

الطكقة  فجوات قياممن خلاؿ حسكب:  لمترونياةالإراسة دجكنب ال إلى .البنياكت لجمياع E2 للطكقكت ةالثكنيا

LUMOHOMO  العمودي التأين لموفوVIP  العمودية ةالإلمترونيا الألفةو VEA الميامياكئياة والصلابة  خنًفي الأ. و 

  . ةـ الدغنكطياسياو قيام العز من خلاؿ تحديد  الخصكئص الدغنكطياسياة

 ةعنكقياد الجرمكنياوـ النقيال والمحكلكة نمذجةالنتكئج لستلف ومنكقشة  عرضب قوـسن - الثكلثالفص   -الفص  في ىذا           

 302nGen ًىكتو النتكئج وتفسن. 

.III1. ابسة الحقطري 

 التكبعياة المثكفة نظرية ستخداـإبتدت الدغنكطياسياة و الطكقوية و  الإلمترونياةو  الدتعلقة بكلخصكئص البنياوية الحسكبكتجمياع           

DFT كلكةبرنكمج المح في الدطبقة SIESTA .الزائفة الممونكت ستخداـلإ فرصةالأخنً الذي يدنح  ىذا 1,2 لزفوظ ياكرعبم 

conservéesnormes سيغكو  نوع من الذري الددار من مرنة أسكس لرموعة ويستخدـ typeGaussian.  ج  أمن و

Zungerو PBE: Perdew ل  من بواسطة المحدد GGA الدعمم التدرج تقريبستخدمنك إ كطتبر إ-تفكع  تبكدؿطكقة 

 3 و Perdewو Burke Ermserhof و  4 .بلغي حرؼ لبنً بطوؿ خلياة ممعبة ستخداـإبقمنك  المحكلكة أثنكء 
A40 تقكرب لدعياكر كوفق سكبكتالح إجراء تمو . وىذا لتجنب التفكع  بنٌ العنكقياد ua.10 4 ستخداـإو . الطكقة إجمكلي على 

 النقطة تقريب  0K الدزدوج الأسكسو . بريلواف منطقة عيانكت أخذ في  DZ طكقة  قيامة. Ge الجرمكنياوـ لذرات 

 الدقكرف التدرج طريقة ستخداـإ تم .meV50إلى مأخوذ shiftالتحوؿ  وطكقة Ry150ىي MeshCutoffالقطع للشبمة 

FeynmannHellmann فكينمكف-ىيالمكف قوى داخ   من أق  الذياملي سترخكءالإ بعد القوى جمياع ولكنت
AeV310. 
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ق  طكقة لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياةلذياكل  الأايزومنًات لإحتمكلات الدممنة لستلف الإتمشكؼ سإلقد قمنك بكلبحث و            

nGe  بحياثn 2الدشملة للعنقود. ولكنت حسكبكتنك في نطكؽ حجم ذري من  تدث  عدد ذرات الجرمكنياوـn لى غكية إ

30n في العنقود الواحد ذرة . 

الصغنًة  العنكقياد على حسكبياة عملياكت بإجراء قمنك الذندسياة، الذياكل  تحسنٌ في الدستخدمة طريقةلل نكختبكر إ أج  منو            

 :الثنكئياة
2Ge و

2B 2وAs 2وRu و
2Rh  بلغنك عن أالنظرية السكبقة و الأعمكؿ التجريبياة و العديد من مع  مقكرنة حسكبكتنكو

  الجدوؿ فيالدقكرنة نتكئج  .1 من  عنكقياد الجرمكنياوـ الصغنًة كلكةالدستخدـ لمح لولنكبروتو  موثوقياةصحة و  يؤلدو  الذي يوضحو

عمكؿ التي سبقتنكنتكئجنك ونتكئج الأ وتوافق خلاؿ تدكشي 567 . 

 الجدول .1: الرابطة طوؿ متوسط  Å   a ذرة لم  الربط طكقةو  atomeVEb  للعنكقياد
2Ge و

2B 2وAs و
2Ru و

2Rh. 

 حساباتنا النتائج التجريبية و النظرية

 العنقود

 atomeVEb

 
a  Å

  atomeVEb

 a  Å
 

 8 1.446
 

 9 ~1.430
 

 12 1.320
 

 13 1.280 

 8 2.450
 

 9 2.413
 

 10 2.570
 

 11 2.422
 

1.445 2.503 2Ge  

 15
187.1

  14
18.10

 1.794 1.673  2B
 

 17 1.763 

 16 2.189
 

 16 2.103
 

 16 2.192 

1.686 2.143 2As
 

 18 1.905 

 18 2.410 

 19 2.260 

 20 2.290 

1.823 2.353 2Ru
 

 21 1.593 

 21 1.382 

 21 2.268
 

 21 2.331 
1.617 2.317 2Rh
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. III2. ة اقشنالمو  جئالنتا 

III.2..1  ة يالخصائص البنيو 

 خرى الأ صكئصالخ جمياع على لبنً بشم  تؤثرذ إ مهمة ميازة  -الذيام  الذندسي - ةالذندسياالبنياة  عدت العنكقياد فيازيكء في          

 للتداخ  كقوف وىذا العنقود حجم لنفس أخرى إلى بنياة من جذري بشم  الخصكئص ىذه تتغنً قدو . الصغنً الذري لنظكـل

تياح يتحديد الخصكئص البنياوية للمكدة لو. ف لدختلف الذرات الدشملة الذرية والدواقع العنقود تشم  التي المجكورة الذرات بنٌ الدداري

لتحديد الخصكئص الفيازيكئياة الأخرى - ق  طكقةكلة الأالح - ستقرارنتكئج الدتحص  علياهك عند حكلة الإستخداـ الإلنك  2,33. 

في  الدوضح بكللوف الدالن -طكقة ق  الأيام  الذ وحددنكالمحتملة  يزومراتا من الإعدد ؼكستمشإقمنك بفي عملنك ىذا           

 وىذا 30nو2n يتغنً بنٌ: nحجم العنقودحياث  nGeالنقياة  عنكقياد الجرمكنياوـلجمياع   - الذندسياة عرضنك للبنياكت

العزـ و  Eطكقة الفجوة و  atombE طكقة الربط لم  ذرةو لرموعة التنكظر الدقكبلة  . ستخداـ لسطط الحسكب الدوضح أعلاهإب

  الصلابة الميامياكئياةو  VIPعموديالتأين ال لموفو  VEAة العمودي ةالإلمترونيا الألفةو  طياسي الإجمكلي الدورانيكالدغن

GeGea لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة الرابطة طوؿومتوسط   الجدوؿ فيقيامهك  عرضب قمنك .2. من العديدأف  وتجدر الإشكرة إلى 

 .في حسكبكتنك علياهك الحصوؿ تم التي البنياكت أفض  معبشم  جياد  تتفق السكبقة النظرية الدراسكت

الجدول .2:  ذرة لم  الربط طكقةو  التنكظرلرموعة  atomeVE atomb
 الطكقة فجوةو   eVE  الملي الدغنكطياسي العزـو 

 B  العمودية ياةالإلمترون الألفةو  eVVEA  العمودي تأين لموفو  eVVIP  ميامياكئياةال صلابةالو  eV الرابطة طوؿ ومتوسط Å 

GeGea 
الجرمكنياوـ النقياة عنكقيادل 

nGe 2 في حجمn 30لى غكية إn ذرة . 

GeGea 
 Å  eV   eVVIP   eVVEA   B   eVE   atomeVEb  التناظر 

حجم 

العنقود 

n  

2.503 5.889 7.362 1.473 2.000 0.265 1.445 D∞h 2 

2.339 

2.370 

2.370 

6.081 

6.719 

6.718 

7.557 

8.024 

8.024 

1.476 

1.305 

1.306 

0.000 

0.000 

0.000 

1.272 

1.543 

1.543 

2.048 

2.109 

2.110 

D∞h 

C2v 

C2v 

3 

2.550 

2.576 

2.597 

2.479 

2.346 

5.235 

5.976 

5.975 

5.339 

5.012 

6.834 

7.734 

7.733 

7.056 

7.114 

1.599 

1.758 

1.758 

1.717 

2.102 

2.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.999 

0.455 

1.180 

1.179 

0.660 

1.169 

2.228 

2.556 

2.557 

2.078 

2.061 

D4h 

D2h 

D2h 

C3v 

D∞h 

4 

2.606 4.762 6.911 2.149 1.999 1.089 2.518 C2 5 
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2.564 

2.618 

2.775 

2.547 

4.559 

4.704 

5.028 

8.454 

6.766 

6.774 

7.588 

8.672 

2.207 

2.070 

2.560 

0.218 

1.988 

0.000 

1.999 

0.000 

1.026 

0.808 

0.577 

2.036 

2.450 

2.499 

2.504 

2.707 

C2v 

C2v 

C2v 

D3h 

2.782 

2.760 

2.606 

2.710 

6.405 

5.322 

5.382 

6.383 

7.777 

7.142 

7.172 

7.742 

1.372 

1.820 

1.790 

1.359 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.998 

1.236 

1.386 

1.957 

2.847 

2.668 

2.672 

2.848 

D4h 

C2h 

C2 

C2v 

6 

2.734 

2.647 

2.754 

2.747 

2.754 

2.701 

6.396 

5.631 

5.285 

6.101 

5.286 

4.518 

7.460 

7.304 

7.034 

7.875 

7.034 

6.620 

1.064 

1.673 

1.749 

1.774 

1.748 

2.102 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.999 

2.350 

0.164 

1.170 

1.836 

1.170 

0.755 

2.877 

2.687 

2.843 

2.974 

2.843 

2.617 

C3v 

C1 

C2 

D5h 

C2 

CS 

7 

2.776 

2.658 

2.730 

2.651 

4.984 

4.743 

4.344 

3.389 

7.216 

6.937 

6.556 

6.194 

2.232 

2.194 

2.212 

2.805 

0.000 

0.000 

0.000 

3.999 

0.980 

0.977 

0.708 

0.431 

2.866 

2.735 

2.739 

2.422 

C2v 

C2 

CS 

CS 

8 

2.782 

2.570 

2.798 

2.686 

5.556 

4.455 

4.017 

4.755 

7.126 

6.849 

6.288 

7.068 

1.570 

2.394 

2.271 

2.313 

0.000 

0.000 

2.000 

0.000 

1.654 

1.066 

0.227 

1.102 

2.985 

2.700 

2.574 

2.827 

C2v 

C1 

D3d 

C3v 

9 

2.742 

2.779 

2.785 

2.775 

2.738 

2.794 

2.771 

4.316 

5.475 

5.089 

5.575 

4.987 

4.759 

6.027 

6.462 

7.137 

7.070 

7.432 

6.900 

7.152 

7.410 

2.146 

1.662 

1.981 

1.857 

1.913 

2.393 

1.383 

1.999 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.459 

1.753 

1.379 

1.812 

1.295 

1.015 

1.547 

2.848 

3.002 

2.968 

3.082 

2.953 

3.013 

3.003 

Cs 

Cs 

C2v 

C3v 

C1 

Cs 

Cs 

10 

2.714 

2.816 

2.748 

2.724 

2.770 

4.038 

4.351 

4.521 

4.502 

5.775 

6.402 

6.326 

6.605 

6.820 

7.107 

2.364 

1.975 

2.084 

2.318 

1.332 

1.998 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.063 

0.793 

0.962 

0.990 

1.258 

2.792 

2.715 

2.907 

2.892 

3.029 

C3v 

D4h 

Cs 

Cs 

Cs 

11 

2.798 

2.784 

2.801 

2.793 

2.744 

4.305 

4.414 

4.521 

3.876 

6.144 

6.852 

6.759 

6.696 

6.656 

7.402 

2.547 

2.345 

2.175 

2.780 

1.258 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.803 

0.916 

1.059 

0.370 

1.793 

2.936 

2.955 

2.964 

2.979 

3.032 

Cs 

C1 

C1 

Cs 

C2v 

12 

2.760 

2.792 

2.835 

2.769 

2.831 

6.953 

4.553 

4.373 

4.506 

5.523 

8.243 

6.943 

6.785 

6.608 

7.302 

1.290 

2.390 

2.412 

2.102 

1.779 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.181 

1.153 

0.945 

1.130 

0.944 

3.050 

3.007 

3.015 

2.990 

3.015 

C2v 

C2 

C1 

Cs 

C1 

13 

2.696 

2.700 

2.659 

2.784 

2.797 

3.334 

4.446 

3.820 

4.344 

5.947 

5.967 

6.625 

6.915 

6.471 

7.486 

2.633 

2.179 

3.095 

2.127 

1.539 

2.000 

0.000 

1.999 

0.000 

0.000 

0.987 

1.107 

1.007 

1.036 

1.628 

2.922 

3.026 

2.977 

2.986 

3.092 

C3v 

Cs 

Oh 

C1 

Cs 

14 

2.666 

2.829 

2.785 

2.812 

2.786 

2.814 

3.749 

4.489 

4.160 

4.401 

4.459 

5.488 

6.726 

6.800 

6.553 

6.579 

6.927 

7.339 

2.977 

2.311 

2.393 

2.178 

2.468 

1.851 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

0.495 

1.234 

0.941 

1.149 

1.156 

0.899 

2.864 

2.999 

2.959 

3.022 

3.023 

3.082 

D3d 

C1 

Cs 

C1 

C1 

C2v 

15 

2.715 

2.755 

2.808 

2.780 

4.532 

4.061 

4.493 

5.795 

6.840 

6.555 

6.755 

7.548 

2.308 

2.494 

2.262 

1.753 

0.000 

0.000 

0.000 

0.000 

1.436 

0.883 

1.364 

1.393 

3.027 

3.020 

3.034 

3.095 

C2h 

C1 

C2 

C2h 

16 

2.781 4.245 6.588 2.343 0.001 1.103 3.050 Cs 17 
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2.772 

2.762 

2.823 

4.268 

4.116 

5.359 

6.696 

6.616 

7.075 

2.428 

2.500 

1.716 

0.000 

0.001 

0.000 

1.254 

1.022 

0.858 

3.043 

3.038 

3.077 

C1 

C1 

Cs 

2.869 

2.790 

2.782 

2.729 

3.903 

4.000 

3.585 

5.666 

6.493 

6.537 

6.400 

7.152 

2.590 

2.537 

2.815 

1.486 

0.002 

0.001 

0.000 

0.000 

0.864 

0.948 

0.555 

1.452 

3.014 

3.013 

3.009 

3.062 

C2 

Cs 

Cs 

C 

18 

2.843 

2.771 

2.771 

3.996 

3.788 

3.790 

6.473 

6.516 

6.517 

2.477 

2.728 

2.727 

0.000 

0.000 

0.000 

0.966 

0.779 

0.780 

3.053 

3.019 

3.019 

C1 

C1 

C1 
19 

2.735 

2.768 

2.781 

3.791 

3.910 

3.768 

6.387 

6.365 

6.418 

2.596 

2.455 

2.650 

0.000 

0.002 

0.000 

0.828 

0.962 

0.828 

3.046 

3.033 

3.001 

C1 

C1 

C1 
20 

2.769 

2.735 

2.761 

3.693 

3.558 

3.448 

6.372 

6.403 

6.182 

2.679 

2.845 

2.734 

0.000 

0.000 

0.000 

0.743 

0.646 

0.559 

3.041 

3.061 

3.050 

C1 

C1 

C1 
21 

2.750 

2.763 

2.747 

3.826 

3.590 

3.724 

6.391 

6.276 

6.292 

2.565 

2.686 

2.568 

0.000 

0.000 

0.000 

0.929 

0.740 

0.889 

3.059 

3.040 

3.061 

C1 

C1 

C1 

22 

2.744 

2.785 

2.766 

3.534 

3.655 

3.612 

6.335 

6.304 

6.159 

2.801 

2.649 

2.547 

0.000 

0.000 

0.000 

0.694 

0.814 

0.788 

2.999 

3.023 

3.057 

C1 

C1 

C1 

23 

2.728 

2.805 

2.763 

3.327 

3.646 

3.433 

6.089 

6.264 

6.237 

2.762 

2.618 

2.804 

0.000 

0.001 

0.000 

0.558 

0.811 

0.633 

3.056 

3.048 

3.057 

C1 

C1 

C1 

24 

2.737 

2.749 

2.792 

3.470 

3.635 

3.792 

6.243 

6.287 

6.437 

2.773 

2.652 

2.645 

0.001 

0.000 

0.001 

0.716 

0.866 

0.987 

3.068 

3.046 

3.061 

C1 

C1 

C1 
25 

2.812 

2.761 

2.724 

3.211 

3.385 

3.388 

6.052 

6.300 

6.309 

2.841 

2.915 

2.921 

0.000 

0.001 

0.000 

0.491 

0.635 

0.669 

3.035 

3.073 

3.065 

C1 

C1 

C1 
26 

2.769 

2.792 

2.737 

3.492 

3.801 

3.567 

6.231 

6.463 

6.264 

2.739 

2.662 

2.697 

0.000 

0.000 

0.000 

0.772 

0.763 

0.852 

3.058 

3.101 

3.079 

C1 

C1 

C1 
27 

2.736 

2.709 

2.759 

2.949 

3.349 

3.399 

5.959 

6.282 

6.235 

3.010 

2.933 

2.836 

0.000 

0.000 

0.000 

0.356 

0.670 

0.706 

3.053 

3.097 

3.078 

C1 

C1 

C1 
28 

2.744 

2.702 

2.736 

3.285 

3.415 

3.237 

6.182 

6.374 

6.121 

2.897 

2.959 

2.884 

0.000 

0.000 

0.000 

0.666 

0.756 

0.598 

3.081 

3.109 

2.866 

C1 

C1 

C1 
29 

2.739 

2.762 

2.700 

6.302 

3.233 

3.285 

7.687 

6.153 

6.203 

1.385 

2.920 

2.918 

0.000 

0.000 

0.000 

0.831 

0.604 

0.681 

3.107 

3.064 

3.100 

C1 

C1 

C1 
30 

 

 مك يلي نقدـ وصف لبنياة ل  عنقود:وفيا         

 2 الهندسية للعنقود ةـبنيالGe  

الشم   مستويخطي   مياىتبنى ي ذرتنٌتوي على يح ذيال 2Ge عنقودبكلنسبة لل           .1 طوؿبلغ متوسط وي 

عمكؿ السكبقة وىي تتوافق مع الأ Å  503.2 بنٌ الذرتنٌ الرابطة 2232 .  
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 .  

 

 شكلال .1: 2 للعنقود البنياة الذندسياةGe. 

 3الهندسية للعنقود  ةـبنيالGe  

الشم  ة يامثلث مستويةبنياة عبكرة عن  ىي 3Ge لعنقودلستقرار إالألثر الحكلة            .2 .نكظرذات ت VC2  ويبلغ

مع الأعمكؿ السكبقةجياد تفكؽ إىي في و  Å  370.2 بنٌ ذرتي الجرمكنياوـ الرابطةطوؿ متوسط  22,23,24,27,31,32,33.

  

 

 

 

شكلال .2: 3 البنياة الذندسياة للعنقودGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار وإالألثر.  

 4 الهندسية للعنقود  بنيةالGe 

خذ بنياة معنٌ مستوي الشم  يأ 4Geللعنقود إستقرار  الألثر نًيزومالإ           .3تنكظرب hD2  لرابطةطوؿ اويبلغ متوسط 

ا مع الأعمكؿ السكبقةالتي تتوافق جيادو  Å  597.2 بنٌ ذرتي الجرمكنياوـ 22,24,31,33. 

    

 

 

 

شكلال .3:  4البنياة الذندسياة للعنقودGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 

Ge2 (D ∞h) 

 
  

Ge3 (a) (D ∞h) Ge3 (b) (C2v) Ge3(c) (C2v) 

  
 

 
 

Ge4 (a) (D 4h)   Ge4 (b) (D2h)   Ge4(c) (D2h) 

 

Ge4(d) (C3v) Ge4(e) (D ∞h) 
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 5الهندسية للعنقود  بنيةالGe  

الشم   أسطح ثنكئياة الدثلث اتذ فتظهر ببنياة 5Geسكسياة للعنقود للحكلة الأبكلنسبة            .4 بتنكظر hD3  ويبلغ

ج النظرية السكبقة كئ. ىذه النتياجة تتفق مع النتÅ  547.2بنٌ ذرتي الجرمكنياوـ  طوؿ الرابطةمتوسط  22,24,31,33. 

 

 

 

 

شكلال   .4:  5البنياة الذندسياة للعنقودGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

   

 6الهندسية للعنقود  بنيةالGe  

على شم  ىرمنٌ لذمك نفس القكعدة الشم  ذات شقنٌ  تدةبنياة لشخذ أي 6Geللعنقود ك يزومر الألثر ثبكتالإ           .5 

تفكؽ مع الأعمكؿ السكبقة بكلإ Å  710.2 يبلغبنٌ الذرتي الجرمكنياوـ طوؿ الرابطة ومتوسط  VC2 مع تنكظر 24,31,33. 

 

 

 

   

شكلال .5:  6البنياة الذندسياة للعنقودGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 

 

     

Ge5 (a)(C2) Ge5(b) (C2v) Ge5(c)(C2v) Ge5(d) (C2v) Ge5(e)(D3h) 

  
  

Ge6(a) (D4h) 

 

 Ge6(b) (C2h)  Ge6(c)(C2)     Ge6(d) (C2v) 
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 7 الهندسية للعنقود بنيةالGe   

الشم  متمكفئتنٌ  تنٌخمكسياترلب من بنياتنٌ فهي ت 7Ge للعنقودسكسياة الأ حكلةلبكلنسبة ل           .6 عكؿ نكظرتبhD5 

 السكبقة ؽ جياد مع نتكئج الأعمكؿكتفإىو في و  Å  747.2 يبلغ GeGe ةرابطال متوسط طوؿو  22,24,31,33 . 

 

    

  

   

شكلال .6: 7لبنياة الذندسياة للعنقود اGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 8الهندسية للعنقود بنيةالGe  

الشم  معنٌ على شم  بقكعدة لزدب الوجوه  خمكسيلثر ثبكتك وفق حسكبتنك على ىيائة الأ 8Ge يظهر العنقود          

 .7مع تنكظر VC2  رابطة طوؿ متوسط الوGeGe  يبلغÅ  776.2 تفكؽ مع الأعمكؿ السكبقةإ في وىو

 22,24,33.  

 

 

    

 

شكلال .7:  البنياة الذندسياة للعنقود
8Ge  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 

 

  
   

 

Ge7(a) (C3v) Ge7(b) (C1) Ge7(c) (C2) Ge7(d) (D5h) Ge7(e) (C2) Ge7(f) (Cs) 

    

     Ge8(a)(C2v)    Ge8(b) (C2)    Ge8(c) (Cs)    Ge8(d) (Cs) 
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 9 الهندسية للعنقود  ةالبنيGe 

بهيام  غنً منتظم قريب من   كيزومر الألثر ثبكتىي الإ VC2تنكظر أف البنياة ذات نك وجد 9Ge العنقود  حكلةفي          

س لزدب الشم  ألونو ممعب بر  .8 لرابطة بنٌ ذرتي جرمكنياوـ القيامةطوؿ ا. ويبلغ متوسط Å  782.2. 

   

  

 

شكلال .8:  الذندسياة للعنقود البنياة
9Ge  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 10 الهندسية للعنقود  بنيةالGe  

موشور غنً منتظم الشم  فهي  10Geسكسياة للعنقود بكلنسبة للحكلة الأ           .9 ومغطى بتنكظر VC3  متوسط طوؿ و

 .Å 775.2  يبلغ GeGeرابطة ال

 

 

 

 

 

    

    

شكلال .9:  10 الذندسياة للعنقودالبنياةGe  الدقكبلة يزومنًاتوإستقرار و إالألثر. 

    

  Ge9 (a)(C2v)   Ge9(b) (C1)   Ge9(c)(D3d)     Ge9(d) (C3v) 

     

  

  Ge10(a)(Cs) Ge10(b) (Cs)  Ge10(c) (C2v) Ge10(d) (C3v)   Ge10(e)(C1) 

       Ge10(f) (Cs)     Ge10(g) (Cs) 
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 الهندسية للعنقود  بنيةال 
11Ge  

للعنقود  ا ستقرار إيزومر الألثر يدث  الإ          
11Ge  الشم  خمكسياة رأسياة  بقكعدةغنً منتظمة بنياة .10  تنكظر و

sC  طوؿ الرابطة ويبلغ متوسطÅ  770.2 . 

    

 

    

شكلال .10:  للعنقود البنياة الذندسياة
11Ge  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 الهندسية  للعنقودين  بنيةال
13,12Ge  

 العنقودين          
12Ge 13وGe  الشم  من الذيام  المروي غنً منتظم يقترب عبكرة عن ىيام  مدمج .11مع تنكظر 

VC2  12رابطة للعنقودين طوؿ الويبلغ متوسطGe 13وGe Å  744.2 و Å  760.2  تيابعلى التر . 

 

 

 

 

 

     

  

شكلال .11:  ينالذندسياة للعنقودالبنياة
12Ge و

13Ge  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 
 

 
  

     

   
  

Ge13(a)(C2v) Ge13(b) (C2) Ge13 (c)(C1) Ge13(d) (Cs) Ge13(e) (C1) 

Ge12 (a) (Cs) Ge12 (b) (C1) Ge12(c) (C1)   Ge12 (d) (Cs)   Ge12 (e) (C2v) 

Ge11(a)(C3v) Ge11(b) (D4h) Ge11(c) (Cs)  Ge11 (d) (Cs) Ge11 (e) (Cs) 
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 الهندسية للعنقود ةالبني 
14Ge  

يظهر العنقود           
14Ge تنكظر بمروي ال الشم من قترب ة تمدلر ببنياة الطكقة الأق  وذsC  الشم .12  متوسط و

تفكؽ مع العم  السكبقكلإوىذا ب Å  797.2خذ بكلتقريب القيامة أي GeGeرابطةطوؿ ال 33. 

 

 

 

 

شكلال .12:  الذندسياة للعنقود البنياة
14Ge  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 ة الهندسية للعنقود بنيال
16,15Ge  

  ة لرويمن لونهك   ةىندسياة غنً منتظمة قريبنياة ببفهي تظهر  16Geو 15Ge سكسياة  للعنقودينحكلة الأللبكلنسبة           

الشم   .13 مع تنكظر VC2 وhC2  بنٌ ذرتي الجرمكنياوـ  ةبطار المتوسط طوؿ وGeGe  ىوÅ  814.2 و Å 

 .تيابعلى التر  780.2

 

 

 

 

 

 

شكلال .13:  ينالذندسياة للعنقودالبنياة 
15Ge و

16Ge  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

     

 Ge14(a)(C3v) Ge14(b) (Cs)  Ge14(c) (Oh)   Ge14(d) (C1)    Ge14(e)(Cs) 

     

     

 Ge15(a)(D3d)   Ge15(b) (C1)    Ge15(c) (Cs)     Ge15(d) (C1)      Ge15(e)(C1) 

Ge15(f) (C2v)   Ge16(a) (C2h)   Ge16(b) (C1)   Ge16(c)(C2)   Ge16(d) (C2h) 
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 17 الهندسية للعنقود ةالبنيGe  
الشم   sC نكظرشبو لروي بتيام  بهيموف لثر ثبكتك الأ 17Geالعنقود            .14  طوؿ ويبلغ متوسط

 .Å  823.2القيامة  GeGe  بنٌ ذرتي جرمكنياوـ الرابطة

 
 
 

 

 

شكلال .14:  17البنياة الذندسياة للعنقودGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 18الهندسية للعنقود  ةالبنيGe  

 ظرتنكبعبكرة عن ىيام  مدمج بكلقرب من الذيام  المروي يظهر  18Geالعنقود           
1C   الشم .15  ويبلغ متوسط

 . Å  729.2 القيامة GeGeرابطة بنٌ ذرتي جرمكنياوـ طوؿ ال

 

 

 

 

 شكلال .15:  الذندسياة للعنقود البنياةGe18  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 2819 الهندسية للعناقيد بنيةالGe  

الذيام   منقريبة مدلرة بنى ك فض  دائملثر ثبكتك تف الذياكل  الأإف 28Ge غكية العنقود إلى 19Geبتداءا من العنقود إ          

 مروي مع تنكظرال
1C   الشم .16 . أيبلغ متوسط:  Å و Å  735.2 و Å  843.2 طواؿ الروابط بنٌ ذرتي جرمكنياوـ

 Å  709.2 و Å  792.2 و Å  761.2 و Å  737.2 و Å  763.2 و Å  766.2 و Å  747.2 و 735.2

 .تيابعلى التر  28,27,26,25,24,23,22,21,20,19n لعنكقياد ذات الحجملػ

    

  Ge17(a) (Cs)  Ge17(b) (C1)   Ge17(c) (C1)   Ge17(d) (Cs) 

 

    

 Ge18(a)(C2)  Ge18(b) (Cs)  Ge18(c) (Cs)  Ge18(d) (C1) 
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شكلال .16:  الذندسياة للعنكقيادالبنياة 
nGe  2819 n  .يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إلألثر ا 

 

 
 

   

    
 

Ge19(a) (C1) Ge19(b) (C1) Ge19(c) (C1) 

 

Ge20(a)(C1) Ge20(b) (C1)   

Ge20(c) (C1) Ge21(a) (C1) Ge21 (b) (C1) Ge21(c) (C1) Ge22 (a) (C1) 

     

     

Ge22 (b) (C1) Ge22(c) (C1)   Ge23 (a) (C1)   Ge23 (b) (C1) Ge23(c)(C1) 

  Ge24(a)(C1) Ge24 (b) (C1) Ge24(c)(C1) Ge25(a)(C1) Ge25(b) (C1) 

 
 

   

Ge25(c)(C1) Ge26(a) (C2) Ge26(b) (C1) Ge26(c)(C1) Ge27(a)(C1) 

     

Ge27(b) (C1) Ge27(c)(C1) Ge28(a) (C1) Ge28(b) (C1)    Ge28(c)(C1) 
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 29  الهندسية للعنقود ةالبنيGe  

بتنكظر ب من الشم  المروي تر قت ةمضغوط بنياةب 29Ge لعنقوددى  طكقة لػالأيزومنً الإتمياز ي          
1C   الشم .17 

 .GeGe Å  702.2 رابطة بنٌ ذرتي جرمكنياوـطوؿ الويبلغ متوسط 

 

 

 

 

 شكلال .17:  29الذندسياة للعنقود البنياةGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 

 30 الهندسية للعنقود ةالبنيGe  

بتنكظر قريب من الذيام  المروي شم  غنً منتظم تأخذ  30Ge للعنقود ستقرارإالألثر  البنياة       
1C   الشم .18 

 .Å 739.2  يبلغلبنً GeGeبنٌ ذرتي جرمكنياوـ رابطة الطوؿ توسط وم

 

 

 

 

 

 شكلال .18: 30البنياة الذندسياة للعنقودGe  يزومنًاتو الدقكبلةإستقرار و إالألثر. 

 

   

   Ge30(a)(C1)    Ge30(b) (C1)    Ge30(c)(C1) 

   

  Ge29(a)(C1)     Ge29(b) (C1)    Ge29(c)(C1) 
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III.2..2 يبستقـرار النسالإ –ة ياقو طص الئالخصا-  

III.2..21. ل ذرةلكط الرب طاقةBinding Energy   

مبكشرة  نك فمرةواحدة من الدعلمكت الأسكسياة والدهمة التي تعطيا atombEلم  ذرة في فيازيكء العنكقياد تعتبر طكقة الربط            

ستقرار وثبكت العنكقيادإعن ودقياقة  1 إلى جكنب  الدواقع الذريةالعنقود و  سب بنياةعلى ح خرمن عنقود لآ هكتقيام تختلف. و

التكلياة الصياغة نكمستخدإ nGe ةالجرمكنياوـ النقيا لعنكقياد atombE ذرة لم  الربط طكقةقيامة  بكسلحو  رتبكط فيامك بيانهك.الإ 16: 

 1                   nGeEGenEGeE nnatomb //  
 

  بحياث: 

 GeE :معزولة رمكنياوـالملياة لذرة الج الطكقة ىي. 

n)عدد ذرات العنقود )حجم النقود :. 

 nGeE :النقياة للعنكقياد الملياة الطكقة ىي nGe. 

 الجدوؿ في            .2  النقياة  عنكقياد الجرمكنياوـل ذرة لم  الربط طكقكتل نكحسكبكت نتكئجنعرضnGe  بحياث الحجمn 

من خلاؿ الشم  و في العنقود  ذرة 30 إلى 2يتغنً من .19 ستقرارإلثر تطور قيامة طكقة الربط لم  ذرة للعنكقياد الأ ث نم- 

 . nحجم العنقود بدلالة -الدمثلة بكللوف الدالن 

نلاحظ من خلاؿ الشم             .19 العنقود جمحزيكدة قيامهك وفقك لتزداد ف طكقة الربط لم  ذرة أ  n  لشك يعني أف

يرتبط ذلك على الأرجح بزيكدة متوسطو  .لمك ىو متوقع  زداد الحجمإللمك كقة بشم  مستمر  يدمن أف تمتسب الط عنكقيادىذه ال

 ربطال طكقة أفلى إالتي تشنً  نظريةال تنبؤاتال مع جياد بشم  تتفق لحجمل لدالةالربط   طكقة في كلزيكدةف .الذرات المجكورة عدد

لذك حكلة  الدقكبلة القيامةغكية  إلى الحجم زيكدة مع الزيكدة ىذه تستمر يضك أفأ الدتوقع ومن الحجم في الزيكدة مع تزداد مك لنظكـ

لجرمكنياوـ بشم  البلوريا 34 . 
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atomeV  بنٌ مك ذرة لم  الربط طكقةتتغنً قيام            atomeV  إلى 445.1/ زيكدتهك بشم   نلاحظ ذإ 109.3/

 الزيكدة ىذه. بعد ذلك تتزداد بشم  بطيء وغنً رتيابثم  6n العنقود ذو الحجم إلى 2nالعنقود ذو الحجم من سريع 

 لمك لأنو ألبر أحجكـعنكقياد ب لضوتوجهنك  مع ىذه الزيكدة يتنكقص معدؿ فإف. اجد الصغنًةللعنكقياد  بكلنسبة خكصة أهمياة ألثر

 الفيازيكئياة الخصكئص ل  لتغيانً يمفي معيانة بذرة العنقود حجم زيكدة فإف العنكقياد وصف في أشرنك 33.  

 

 شكلال .19:  تغنًات طكقة الربط
atombEستقرارإالألثر  لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة  302nnGe بدلالة تغنً حجم العنقود n. 

III.2..22. تشظيطاقة الFragmentation energy   

 النسبي ستقرارالإكلثبكت و ب للتنبؤ جياد معياكر ىي fEالتشظي طكقة أف لصد atombE  لم  ذرة الربط طكقة جكنب إلى          

التكلياة الصياغة ستخداـإبتم الحصوؿ علياهك  لعنكقيادختلف الد fEالتشظي قيام طكقةو  .للعنكقياد 21: 

 2 

 . وافقالد للنظكـ الملياة الطكقة ىي E حياث

       nnnf GeEGeEGEGeE  1
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شم ال فيالعنقود  جملح لدالة وتطورىك علياهك الحصوؿ تم التي النتكئج رسم يتم           .20.  نلاحظفإننك  عكـ بشم 

 العنقودية الفيازيكء في معروؼ ىو لمكو . nتغنًات حجمهكمع قيام طكقكت التشظي للعنكقياد  تتأرجححياث  متذبذب سلوؾ وجود

المجكورة العنكقياد من الحراري الدينكميامي الثبكت في كنسبيا أقوى تموف fEطكقة التشظيللػ المبنًة القيامة ذات العنكقياد فإف

 233 .4: مث  الصغنًة للعنكقياد الدينكميامياة الحرارية الثبكتكت فإف وبكلتكليGe 9وGe 10وGe 27وGe من كنسبيا قوية 

 .لذك المجكورة العنكقياد

 
شكلال .20: تغنًات طكقة التشظي

fE ستقرارإالألثر  لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة  302nnGe بدلالة تغنً حجم العنقودn. 

III. 2..23. ةة الثانيمن الدرج لطاقةا فرق Order Second Différence   

. عنكقيادار الستقر إيدمن أف تعمس واحد من الدؤشرات الدهمة التي  ىو E2 من الدرجة الثكنياة لطكقةا فرؽ            

 العنكقياد وتموف مواتياة غنً عملياة ىوالذرة  نفصكؿإ أف يعني ىذا موجبة E2 فرؽ الطكقة من الدرجة الثكنياة  قيامتموف  عندمكف

خكص بشم  مستقرةعندئذ  2 . فرؽ الطكقة من الدرجة الثكنياة قيامقمنك بتحديد E2 التكلياة لصياغةعتمادا على اإ 21: 
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 3 

  .الدوافق للنظكـ الملياة الطكقة ىي Eحياث

لم  حجم  ثبكتك نسبةلثر الأ nGe عنكقياد الجرمكنياوـ النقياةل E2 قيام فرؽ الطكقة من الدرجة الثكنياة سكبقمنك بح          

شم ال n حجملل لدالة تغنًاتهك نكرسمو  .21 .فرؽ الطكقة من الدرجة الثكنياةلػالدوجبة  القيام نلاحظ E2  عند العنكقياد

النقياة غكلبياة عنكقياد الجرمكنياوـ  أفيعني  لشك 4,3n,,29,27,25,24,21,20,19,18,16,14,13,12,10,9,7,6ذات الحجم 

عند العنكقياد ذات الحجم  واضح بشم  البكرزة وتظهر القيام .خرىالأ العنكقياد من استقرار إ ألثرستقرار قوي وىي إتتمتع ب

27,12,9,3n خرىالعنكقياد الأ من ستقراراإ ألثر العنكقياد ىذه أف عنيي لشك.   

 
شكلال .21:  الدرجة الثكنياةطكقة من فرؽ التغنًات E2 ستقرارإالألثر  لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة  302n nGe  ًبدلالة تغن

 .n حجم العنقود

 

 

       nnnn GeEGeEGeEGeE 2112  
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III. 2..3 ةيلكترونص الإ الخصائ  

III.2..31 . طاقةالفجوة HOMO-LUMO   

 ىيو  LUMOHOMOالطكقة  فجوة وى عند طكقة الربط لم  ذرة ق  أهمياةيلا للتنبؤ بثبكت العنكقياد  خرآمؤشر           

وأدى  مستوى  HOMOالفرؽ في الطكقة بنٌ أعلى مستوى مشغوؿنهك أعلى  ك. يتم تعريفهلبلوريةفي الدواد ا عصكبة الطكقةتعكدؿ 

بحياث بنياةمن مستويكت الطكقة في ال LUMO شغوؿغنً م 21:  

 4                          HOMOELUMOEE    

عتبكر مع الأخذ بعنٌ الإ نكسكبكتبحقمنك الخكرجي.  وسطمع إثكرات ال هكبنياة معيانة ودرجة تفكعل إستقرارعن  دلنكتفهي           

 للسبنٌوأخرى  upSpinعلىللسبنٌ الأ: فجوة عنقود  لم فجوتنٌعلى  نكحصلفت onpolarizatiSpin ستقطكب الدورافإ

 أعلى من الإلمتروف لتمرير لازمة طكقة أدى نهك تدث  أ وىو للفجوة الأسكسي التعريف علىعتمدنك إننك ألا إ downSpinسف  الأ

 . LUMOمشغوؿ غنً مستوى أدى  إلى HOMO مستوى مشغوؿ

لمك   الميامياكئي تفكعلهك ودراسة للعنكقياد الحرلي ستقرارالإحوؿ  ثكقبة نظرة على للحصوؿ مهمة معلمة طكقةال فجوةف          

 (الميامياكئي التفكع  في نشكطك أق  ) كليامياكئيا استقرار إعلى العنكقياد الأ ىي للطكقة الألبر الفجوة ذات كلعنكقيادف. سلفنك القوؿأ

والعمس 35 . 

 الجدوؿ في nGe الجرمكنياوـ النقياة عنكقيادمياع لجتحصلنك علياهك  التي النتكئج نكوعرض لطكقةا فجواتل الدختلفة القيام نكدرس          

 .2  شم ال فيو  .22  لحجمتغنًات ال كوفق طورىكضحنك تو n لم  حجم استقرار إ الألثر للعنكقياد . 

بتداءا إ وىذا لعنكقيادل الدتزايد لحجموفقك ل التذبذبكت بعض مع تنكزلي ميا  لذك العنكقياد جمياع في الطكقة فجوات أف نلاحظ          

ومياولذك  مبنًةلعنكقياد الل الخكرجي وسطالمؤثرات  مع الميامياكئي التفكع  في الزيكدة عنىذا السلوؾ  يعلمنكو  19Geمن العنقود 

 أف تعني النتكئج ىذه nGe الجرمكنياوـ النقياة لعنكقياد 18,16,14,12,10,5n عند قمملمك لاحظنك  .الطكبع الدعدني لتسكبلإ 

 مدارات من إلمتروف لنق  لبنًة طكقة توفنًلى إك ستحتكج لأنه أقوى ليامياكئيإستقرار   ولذك تفكعلياة أق  تموف العنكقياد ىذه

HOMO مدارات إلىLUMO 5 لثر إستقرار العنقود الأ أف نلاحظو . الأخرى لعنكقيادبك مقكرنةGe فجوةلبر قيامة لأ لديو 
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 على يدؿ ىذاو  eV265.0وتبلغ قيامتهك  2Geق  قيامة لفجوة الطكقة سجلنكىك للعنقود أ بيانمك eV036.2تقدر ب الطكقة

              .ببقياة العنكقياد ةمقكرن لذذا العنقود الدعدني لطكبعقتراب لالإ

 
شكلال .22:  ستقرارالألثر الإ لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة الطكقةفجوة قيام تغنًات 

nGe   302n  .nبدلالة تغنً حجم العنقود 

III. 2..32 .كمون التأين العموديVIP  الألفة الإلكترونية العموديةو  VEA  

نٌ لتحديد مهم ؤشرينم VEA ةالعمودي ةالإلمترونيا والألفة VIP العموديالتأين  لموفعتبر  يفي الفيازيكء العنقودية،         

لى النحو التكليريكضياك ع VEAو VIPل  من  يتم تعريفو عتمكد الذيام  الإلمتروني على الحجم. إوتعمس  عنكقيادالثبكت  21: 

 5 

   6    

 حياث           nGeE و nGeE  (  الأنياونياةالعنكقياد ذات الشحنة السكلبة )و  (المكتياونياة) يجكبكإالدشحونة  عنكقيادالهمك طكقة

المحكيدة و عنقودالنفس ىندسة على الترتياب ل nGeE  عنكقيادالىي طكقة nGe .المحكيدة 

   nn GeEGeEVIP  

   nn GeEGeEVEA  
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. سياموف من VEAلمترونياة العمودية لفة الإوالأ VIP ين العموديأج  شرح النتكئج الدتحص  علياهك لمموف التأمن           

sm وبسرعة eV50لمترونك بطكقةإف أظهرت التجربة ألى مفهومهمك. لقد إحسن التطرؽ الأ
6102.4 xv   يدمنو عبور

sخلاؿنغستروـ أقطكر الجزيئياة لبضعة الأ
1610 35,36مرة.  100 أبطأىتزازات التي لوحظت على الجزيئكت تموف سرع الإأ. ف

لمتروف بكلقرب منهك. ولذلك عندمك يؤدي قصف نوية الجزيء لا تتغنً عندمك يموف الإأف مواضع أفتراض وعلياو يدمن الإ

لمتروف تحدث العملياة دوف تغيانً لبنً في الدسكفة بنٌ الجزيئكت. فبنياة الجزيء تبقى لزفوظة وتسمى الطكقة الإنزع لى إالجسيامكت 

لفة لمتروف لنظكـ بكلأإعطكء في حنٌ نسمي الطكقة اللازمة لإ .VIP ين العموديأبمموف التلمتروف نزع الإالدقدمة في عملياة 

  .VEAلمترونياة العموديةالإ

في موضحة  nGe الجرمكنياوـ عنكقيادل ةالمحسوب VEA العمودية الإلمترونياة الألفةو  VIP العمودي التأين مموفقيام ال           

 الجدوؿ .2 لحجم لا لدالة ستقرار إالألثر  عنكقيادلامثلنك قيام . وn شم ال في  .23  شم الو   .24.على التوالي 

 شم الفي            .23 العمودي التأين المموف ك لقيامةظهر الدنحنى أف ىنكؾ سلولك متذبذبيVIP  عنكقيادالدتوافقة مع 

nGe ذرة. يتم ملاحظة أصغر قيام 30إلى  2 الدختلفة في نطكؽ يتراوح منVIP ٌ19 لزصورة بنn 29وn حياث .

مؤينة بسهولة ألبر من فهي  عنكقيادالىذه لمتروف من إستخلاص إسهولة لديهمك أق  قيامة لشك يشنً إلى  28Geو 23Ge لصد أف

eV لبنًة  VIP لو قيامة 5Ge عنقودال .لشك يوفر لنك مزيدا من الدعلومكت حوؿ الطكبع الدعدني للروابط في ىذه العنكقياد غنًىك

672.8VIP  ويدمن تفسنًىك من حياث تنكظرىك العكليببقياة العنكقياد  مقكرنة ألثر إستقرارنو أمك يعني hD3. 
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شكلال .23:  لموف التأين العموديقيام  تغنًاتVIP ستقرارإالألثر  لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة 302n

nGe  بدلالة تغنً حجم

 .nالعنقود

  شم ال  في           .24العمودية الإلمترونياة الألفة تطور  نظهر VEA نرى أف يدمننك ،العنقود لحجم لدالة المحسوب 

 29 إلى 2 حجم نطكؽ في متذبذب سلوؾ مع متزايد ميا  ظهرتو  العنكقياد لحجم حسكسة VEA العمودية الإلمترونياة الألفة أف

. إلمتروف على حصلت أف بعد تدريجياك مستقرة غنً ستصبح الصغنًة nGe العنكقيادأف  – الميامياكئي التفكع  في - يعني وىذا. ذرة

ىذه  أف إلى تشنً والتي VIP قيام من بمثنً أق  إستقرار الألثر nGe للعنكقياد VEA  العمودية الإلمترونياة لألفةلػ المحسوبة القيام

 .اواحد إلمترونك بسهولة تقب  أف يدمنالعنكقياد 
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شكلال .24: لمترونياة العمودية الألفة الإ قيام تغنًاتVEA ستقرارإالألثر  لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة  302n 

nGe بدلالة تغنً  

 .nالعنقودحجم 

III.2. .3.3ةيالصلابة الكيميائChemical Hardness   

 ستقرارالإ تدياز هيف نظكـ تفكع  ستدلاؿ علىللإ  الميامياكئياة الصلابة عتمكدإو يدمننك أن لصد سبق مك إلى بكلإضكفة          

 القصوى الصلابة مبدأ خلاؿ منوىذا  للعنكقياد النسبي BMH لكنت للمك فحسب الفيازيكء العنقودية. بنًسوف قترحوإ الذي 

لثر إستقرارأوبكلتكلي  تفكعلا أق  لكف العنقود لبنًة   الصلابة الميامياكئياة قيامة 2,36 . على حصلنك إلمترونياة لمياة فهي تدث 

 :VEAلمترونياة العمودية لفة الإوالأ VIPين العمودي أخلاؿ الفرؽ بنٌ لموف الت من قيامتهك

 7 

 شم الفي و  (III.2) الجدوؿ فيالجرمكنياوـ  عنكقيادمياع لج المحسوبة القيام ردن           .25   نمث  تغنًات الصلابة الميامياكئياة

و 13و 5على تحتوي التي للعنكقياد الميامياكئياة للصلابة قيام ألبر لاحظن لمك. كثبكت الألثر لعنكقيادج  اأمن nلدالة للحجم 

 ىذه فإفالتجريبياة  نكحياةال منو . العنكقيادببقياة  قكرنةم تفكعلا أق و  استقرار إ ألثر العنكقياد ىذه أف إلى شكرةإ وىذه الذرات 30

 .النكنوية والتقنياكت النكنوية الإلمترونياكت لركؿ في للتطبياق المجمعة التصنياع لدواد جيادة مرشحة عتبكرىكإ ويدمن للغكية خكملة العنكقياد

VEAVIP 
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شكلال .25:  ستقرار إ الألثرتغنًات قيام الصلابة الميامياكئياة لعنكقياد الجرمكنياوـ النقياة 302n 
nGe  .nبدلالة تغنً حجم العنقود 

III. 2..4 يناطيسمغال سموكال  

  الواقع في. الصغنًة الأنظمة لذذه الدميازة الخصكئص من تجع  التي أهمياة الألثر الخصكئص أحد ىو الدغنكطياسي السلوؾ          

 في الدهمة التطبياقكت من العديد لذك يموف أف يدمن والتي للغكية لزددة مغنكطياسياة ستجكبةإ ذات اجد صغنًة عنكقياد ملاحظة يدمننك

النكنوية التقنياكت 33. 

 التي للإلمترونكت Mullikan شحنة لرموعكت إجمكلي بنٌ الفرؽ أنو على للدوراف الملي طياسيكالدغن العزـ تعريف يتم          

أسف  إلى تدور التي والإلمترونكت لأعلى تدور 2 .لم الدغنكطياسي الملي  العزـ تقيايام خلاؿ من الدغنكطياسياة الخواص تقيايام يتم 

 الجدوؿ في ستقرارإلثر الأ للعنكقياد المحسوبة الإجمكلياة الملياة طياسياةكالدغن العزوـ قيام تدوين تم. عنقود حجم .2  شم  الوفي

 .26 نعرض لسطط لثكفة الحكلات للمدارات الملياةDOS والجزئياةPDOS  2للعنقودGe 3وGe   لمثكؿ عن بكقي

 كبو الجرمكنياوـ في حكلتو السكئبةوىذا مك يش طياسياةكمغن غنً ىياكل  كعموم ىيالعنكقياد  حكلات جمياع أف نلاحظ الحكلات الأخرى.

 العنقود ستثنكءإب
2Ge يبلغ إجمكلي مغنكطياسي دوراف عزـ لو الذي 

B2  للمدار رجع أسكسك للمسكهمة المبنًة يوP4 وS4 

  .الجرمكنياوـلذرة 
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شكلال .26: لسطط لثكفة الحكلات للمدارات الملياة DOSوالجزئياةPDOSللعنقود
2Ge و

3Ge. 

III.3أهم ما يستخلص .  

تضح لنك وبعد منكقشتنك للنتكئج إ خصكئص عنكقياد الجرمكنياوـ النقياة من خلاؿ ىذا الفص  والدتمث  في دراسة لستلف          

فيامك  والتي نلخص أهمهك لبنًة في لستلف خصكئص العنكقياد اتحداث تغنً إيعم  على تغنً حجم العنقود الدتحص  علياهك أف 

 يلي:
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 الخصائص البنيوية 

بتداءا من إبعكد وتموف ثلاثياة الأ نياة الجرمكنياوـ في حكلتو البلوريةتختلف تدكمك عن ب تأخذ بنى نقياةجمياع عنكقياد الجرمكنياوـ ال          

إلى إعكدة ىياملة العنكقياد من أج  الحصوؿ على الحد الأدى  لقيامة الطكقة للنظكـ ومن أىم أسكسك . ويرجع ذلك 5nالحجم 

في حكلة الجرمكنياوـ  الدقكبلة لوتلف تدكمك عن يخ النقياةنتكئج إعكدة الذياملة ىي أف طوؿ متوسط الرابطة بنٌ الذرات في العنكقياد 

الذي يأخذ قيامة 3Geستثنكء العنقود إب البلوريألبر دائمك من القيامة التجريبياة للجرمكنياوـ  فجمياع العنكقياد النقياة تأخذ قيام البلورية

 .Å  078.0 أصغر بحواليوىي  Å  370.2 أق  تقدر ب

 ستقرار النسبيالإ 

 إلى الزيكدة ىذه تستمر أف الدتوقع ومنف قيامهك تزداد بزيكدة حجم العنقود أننك وجدنك إبكلنسبة لطكقة الربط لم  ذرة ف          

العنقود ذو  إلى 2nالعنقود ذو الحجم من زيكدتهك بشم  سريع  ونلاحظ. لجرمكنياوـ البلوريلذك حكلة ا الدقكبلة القيامةغكية بلوغ 

  وغنً رتياب بعد ذلك. تتزداد بشم  بطيءثم  6n الحجم

 10Geو 9Geو 4Ge الصغنًة وتتمياز العنكقيادبكلنسبة لطكقة التشظي تحصلنك في العموـ على سلوؾ متذبذب لتطوراتهك           

 .لذك المجكورة العنكقياد من كنسبيا قويةبقيامة ألبر لطكقة التشظي مك يعني أنهك  27Geو

 4,3n,,29,27,25,24,21,20,19,18,16,14,13,12,10,9,7,6عند العنكقياد ذات الحجم لوحظت القيام الدوجبة          

العنكقياد  من استقرار إ ألثرستقرار قوي وىي إغكلبياة عنكقياد الجرمكنياوـ النقياة تتمتع ب أفيعني  لشكفرؽ الطكقة من الدرجة الثكنياة ل

 .27,12,9,3n عند العنكقياد ذات الحجم واضح بشم  البكرزة وتظهر القيام .الأخرى

 الخصائص الإلكترونية 

ول  قيامهك لكنت في أغلبهك قريبة جدا أو  بكلنسبة لفجوات الطكقة حصلنك على سلوؾ متذبذب مع زيكدة حجم العنكقياد          

مك يعني أف ىكتو العنكقياد بقيات ضمن طكبع أشبكه  eV66.0والتي تبلغ ألبر بقليا  من القيامة الدقكبلة لذك حكلة الجرمكنياوـ البلوري 

تقدر ب الطكقة فجوةألبر قيامة ل متلالولإقترب من السلوؾ الدعدني إوالذي  5Geالعنقود الألثر ثبكتك  أفوجدنك في حنٌ  .النواق 
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eV036.2 2أق  قيامة لفجوة الطكقة سجلنكىك للعنقود  بيانمكGe وتبلغ قيامتهكeV265.0  لطكبعقتراب لالإ على يدؿو 

              لذذا العنقود مقكرنة ببقياة العنكقياد. الدعدني

eV لبنًة   لو قيامة 5Ge عنقودوجدنك الو لجمياع حكلات لكنت قيامو متذبذبة  VIPين العموديألموف الت          

672.8VIP  ويدمن تفسنًىك من حياث تنكظرىك العكليمقكرنة ببقياة العنكقياد  إستقرارمك يعني أنو ألثر hD3.  في حنٌ أف

 أق لذك  المحسوبة القيامو  ذرة 29 إلى 2 حجم نطكؽ في متذبذب سلوؾ مع متزايد ميا  ظهرت VEA العمودية الإلمترونياة الألفة

 .اواحد إلمترونك بسهولة تقب  أف يدمنىذه العنكقياد  أف إلى تشنً والتي VIP قيام من بمثنً

 شكرةإ ذرة وىذه 30و 13و 5على تحتوي التي ك لكنت للعنكقيادلذ قيام ألبرننك لصد إبكلنسبة لقيام الصلابة الميامياكئياة ف          

 ويدمن للغكية خكملة العنكقياد ىذه فإفالتجريبياة  نكحياةال منو . قكرنة ببقياة العنكقياد متفكعلا أق و  استقرار إ ألثر العنكقياد ىذه أف إلى

  .النكنوية والتقنياكت النكنوية الإلمترونياكت لركؿ في للتطبياق المجمعة التصنياع لدواد جيادة مرشحة عتبكرىكإ

 الخصائص المغناطيسية

وىذا مك يشكبو الجرمكنياوـ في  طياسياةكمغن غنً كعموم ىيالجرمكنياوـ النقياة عنكقياد  جمياع فإبكلنسبة للخصكئص الدغنكطياسياة ف          

العنقود  ستثنكءإب حكلتو السكئبة
2Ge يبلغ إجمكلي مغنكطياسي دوراف عزـ لو الذي

B2 ىتمكـ مك يجع  منو ألثر إثكرة وجلبك للإ

  .في تمنولوجياك النكنو ستخداموإحتمكلياة لإ

ممكننك التحسنٌ في خصكئص مكدة الجرمكنياوـ والحصوؿ على خصكئص إننك لصد أنو بإمن خلاؿ نتكئجنك الدتحص  علياهك ف          

 نو من خلاؿ العنكقياد الدشملة لذك.على سلم النكلشيازة جديدة من أج  التطبياقكت الصنكعياة 
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 دراسة خصائص عناقيد الجرمانيوم المطعمة
MGen(M=B, As, Ru, Rh ; n=1-20)  

بذرة واحدة من: عناقيد الجرمانيوم الدطعمة نمذجة ولزاكاة النتائج الدتحصل عليها ل من خلال ىذا الفصل سنقوم بعرض          

-جرمانيوم ذرة  20إلى 1يتراوح بنٌ  للعناقيد في حجم Rhالروديومو  Ruالروثينيومو  Asالزرنيخو  Bالبورون

 201;,,,  nRhRuAsBMMGen-  نيويةالببالخصائص  بداية. وتفسنً لستلف الخصائصمناقشة لى إوالتطرق 

العناقيد أي النانوية الدواد خصائصلستلف  دراسةل الرئيسيةالتي تعتبر الدعامة  1,2.  عتمدتبحيث  الذندسي تحليلالتعني التي و 

العناقيد وشكل تنشأ التي التناظرات ،بنٌ الذرات متوسط طول الرابطة الذرية، الدواقع على أساسي بشكل 3,4.  بعدىا من و

 والفرق من الدرجة الثانية للطاقات  fE شظيطاقات التو  atombEلكل ذرة  الربط اتستقرار النسبي من حيث طاقسة الإدرا

E2طاقةال قيم فجواتوالدتمثلة في  لكترونيةراسة الإدإلى جانب ال لجميع البنياتLUMOHOMO  كمون التأين و

من خلال دراسة الخصائص الدغناطيسية خنً وفي الأ والصلابة الكيميائية  VEAالألفة الإلكترونية العموديةو  VIPالعمودي

  .قيم العزوم الدغناطيسية مناقشة

IV. .1 ابطريقـة الحسـ  

كأساس لحل معادلات   يرتكز على تقريب الكمون الزائفالذي  SIESTAالمحاكاة برنامجنا على تاعتمدنا في حسابإ          

شام-كوىان 5 ضمن نظرية الكثافة التابعيةDFT 6 . معتمدين تقريب التدرج الدعمم GGA كل من بواسطة والمحدد

Perdew وZunger  7 وPerdew وBurke وErmserhof  PBE  8 رتباطإ-تبادل لدعالجة تفاعل طاقة . 

 إجراء تمو . وىذا لتجنب التفاعل بنٌ العناقيد A40 بلغي حرف كبنً خلية مكعبة بطول ستخدامإببست  ناحساباتجميع 

ua.10 تقارب لدعيار اوفق ساباتالح 4 النقطة تقريب ستخدامإو . الطاقة إجمالي على   0K منطقة عينات أخذ في 

   الدزدوج الأساسو . بريلوان DZللشبكة طاقة القطع قيمة .لذراتميع الج CutoffMesh  ٌوالتي بسثل الفصل بن

 التدرج طريقة ستخدامإ تم . meV50بقيمة ةمأخوذ shift التحول وطاقة Ry150 ىيالحالات القلبية وحالات التكافؤ 
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سترخاء الذيكلي أقل منوكانت جميع القوى بعد الإ FeynmannHellmann فاينمان-ىيلمان ىداخل قو  الدقارن
AeV310. 

والفرق من الدرجة  fE شظيطاقات التو  atombEلكل ذرة  ستقرار النسبي من حيث طاقات الربطالإو  الدراسة البنيوية          

والألفة VIP كمون التأين العموديو الطاقة  لقيم فجوات لكترونيةراسة الإدإلى جانب ال لجميع البنياتE2 الثانية للطاقات 

التالية وفق الصيغتم حسابها الدقادير  ىذهكل  وكذا قيم العزوم الدغناطيسية  والصلابة الكيميائية  VEAالإلكترونية العمودية

 9,10: 

 لربط لكل ذرةطاقة اatombE : 

            1//  nMGeEMEGeEnMGeE nnatomb             
 V1

 

 طاقة التشظي fE : 

       nnnf MGeEGeEMGEMGeE  1                                    
 V2

 

 الفرق الثاني في الطاقة E2 : 

 

 V3
 

  فجوةLUMOHOMO: 

 V4 

 كمون التأين العموديVIP: 

 V5                                             nn MGeMGeEVIP   

 لكترونية العموديةالألفة الإ VEA: 

 V6                                              nn MGeMGeEVEA  

                                                                                                             

 

       nnnn MGeEMGeEMGeEMGeE 2112  

   HOMOELUMOEE 
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 الصلابة الكيميائية : 

                           V7        

 :أين    

  n: .بسثل حجم العنقود 

              E : افق.بسثل الطاقة الكلية للنظام الدو 

RhRuAsBM: بسثل ذرات التطعيم حيث :Mو              ,,,. 

IV.2 . والمناقشةالنتائج 

IV.2..1 ورون بالجرمانيوم المطعمة بال عناقيد 

IV.2..11. ةالخصائص البنيوي  
النتائج ستخدام إلأنها تتيح لنا . لحسابات من الدبادئ الأوليةافي  الأهميةبالغ  أمربرديد الخصائص البنيوية للمادة إن           

 ( لتحديد الخصائص الفيزيائية الأخرى.قل طاقةستقرار)حالة الأالدتحصل عليها عند حالة الإ

 الجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من البورون عناقيدطاقة لجميع قل الأ بنىال يزومرات وحددناا من الإعدد فاستكشإقمنا ب          

nBGe 201حيثn في الشكلسالفاستخدام لسطط الحساب الدوضح إب .  V.1  إستقرار الأكثر بنىالنوضح – 

فجوة و  atombE طاقة الربط لكل ذرةو . لرموعة التناظر الدقابلة ا الدرافقةيزومراتهإمن واحد كمثال  مع  -باللون الداكنالدوضحة 

LUMOHOMO  طيسي الإجمالي االعزم الدغنو  ةالعمودي ةالإلكتروني الألفةو VEA  عموديالتأين ال كمونو VIP 

GeGea ل: الرابطة طولومتوسط    الصلابة الكيميائيةو   و GeBa   الجدول في قيمها صتلخيب قمناكلها  V.1 11 . 
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 يزومنًاتها الدقابلة.إ و  لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالبورون إستقرار الأكثر  الذندسية البنى: الشكل 
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الجدول V.1: خصائص عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالبورون 
nBGe  201n. 

GeBa   GeGea     VEA  VIP    E  bE  التناظر 
حجم 
العنقود 

n 

2.052 - 8.437 0.232 8.669 3 2.843 1.749 (a)C∞v 1 

1.965 2.788 8.374 0.617 8.991 1 0.668 2.465 (a)C2v 
2 

1.964 2.788 9.273 0.357 9.630 1 0.667 2.464 (b)C2v 

2.105 2.577 8.365 0.614 8.979 1 0.642 2.770 (a)C2v 
3 

2.105 2.577 8.362 0.615 8.977 1 0.642 2.769 (b)C2v 

2.081 2.811 8.845 1.727 10.572 1 1.018 2.972 (a)C2v 
4 

2.081 2.811 8.843 1.730 10.573 1 1.018 2.972 (b)C2v 

2.279 2.801 8.970 0.836 9.806 1 0.756 3.076 (a)Cs 
5 

2.344 2.817 9.545 0.383 9.928 1 1.071 3.042 (b)Cs 

2.310 2.784 8.429 1.273 9.702 1 0.455 3.115 (a)Cs 
6 

2.311 2.783 8.436 1.272 9.708 1 0.456 3.115 (b)Cs 

2.349 2.817 9.761 0.385 10.146 1 1.172 3.152 (a)Cs 
7 

2.349 2.817 9.766 0.379 10.145 1 1.171 3.151 (b)Cs 

2.449 2.758 7.850 1.153 9.003 1 1.095 3.128 (a)C1 
8 

2.448 2.758 8.497 0.830 9.327 1 1.102 3.127 (b)C1 

2.405 2.842 8.539 1.128 9.667 1 1.066 3.226 (a)C2v 
9 

2.155 2.830 9.526 0.507 10.033 1 0.462 3.218 (b)C2v 

2.234 2.814 9.501 0.321 9.822 1 1.057 3.200 (a)Cs 
10 

2.234 2.814 9.501 0.336 9.837 1 1.058 3.200 (b)Cs 

2.368 2.737 9.477 0.161 9.638 1 0.729 3.169 (a)Cs 
11 

2.366 2.737 9.492 0.154 9.646 1 0.734 3.169 (b)Cs 

2.417 2.680 10.459 0.484 10.943 1 0.568 3.166 (a)C1 12 
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2.310 2.824 10.054 0.577 10.631 1 0.382 3.157 (b)C1 

2.445 2.783 9.063 0.610 9.673 1 0.715 3.182 (a)Cs 
13 

2.249 2.790 10.033 0.111 10.144 1 0.969 3.181 (b)Cs 

2.459 2.806 9.531 0.707 10.238 1 0.807 3.197 (a)Cs 
14 

2.563 2.793 9.225 0.374 9.599 1 0.686 3.182 (b)Cs 

2.393 2.773 10.065 0.310 10.375 1 0.664 3.195 (a)Cs 
15 

2.393 2.773 10.062 0.295 10.357 1 0.665 3.195 (b)Cs 

2.451 2.796 9.445 0.097 9.542 1 0.678 3.204 (a)C2v 
16 

2.302 2.789 9.527 0.086 9.613 1 0.376 3.182 (b)Cs 

2.312 2.731 9.716 0.119 9.835 1 0.580 3.148 (a)C1 
17 

2.425 2.787 8.398 0.690 9.088 1 0.444 3.145 (b)C1 

2.350 2.809 8.423 0.718 9.141 1 0.587 3.152 (a)C1 
18 

2.508 2.660 8.500 0.684 9.184 1 0.558 3.152 (b)C1 

2.329 2.795 7.245 1.185 8.430 1 0.504 3.140 (a)C1 
19 

2.332 2.755 8.043 0.860 8.903 1 0.682 3.139 (b)C1 

2.246 2.732 9.494 0.091 9.585 1 0.407 3.159 (a)C1 
20 

2.154 2.740 7.528 .2 1.076 8.604 1 0.573 3.146 (b)C1 

 

الشكل  من خلال           V.1  5العنقود ذو الحجم  بتدءا منإو أنبشكل عام نلاحظn بنى إستقرار كثر الأ تأخذ البنى

20191816129 الحجمالعناقيد ذات ستثناء إب ا على السطحدائمتتواجد ذرة البورون ن أثلاثية الأبعاد و  n  

 داخل العنقود. خذ موقع مركزيأن ذرة البورون تأأين لصد 

 طاقة ربط لكل ذرةب Å 052.2GeBa  لتكون BGeالثنائي طول الرابطة للعنقودتم حساب           

eVE atomb 749.1  للجرمانيوم النقيلذا العنقود الدقابل أكبر من تلك الدوجودة في وىي  eVGeE atomb 445.12 .  في

 Å  الرابطةو  Å 965.1GeGea  رابطةالطول متوسط مع  VC2 ناظرتبندسة مثلثية به 2BGeالعنقود ظهر حنٌ ي
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788.2GeBa ب صغرأ وىي Å  087.0 من تلك الدوجودة في BGe. 3عنقودبالنسبة إلى الBGe نو يأخذ بنية قريبة فإ

atomeVE تبلغ لكل ذرة مع طاقة ربط VC2 ناظرتب من معنٌ مستوي atomb /770.2 أكبر من تلك الخاصة وىي 

 أين  4Ge بالعنقود  atomeVGeE atomb /557.24  ةبطاالر  متوسط طول GeGe  الرابطةو GeB  وى Å 

مستوى مع  على ىيئة معنٌ 4BGe للعنقود ستقرارإكثر الأبنية الى علعثرنا  في حنٌ .تيبعلى التر   Å 105.2 و  577.2

  روابطأطوال المتوسط   ،5Ge تلك الدتحصل عليها بالنسبة للعنقود من eV265.0كبر بألكل ذرة طاقة ربط و  VC2تناظر 

GeGe وGeB  ىي Å  811.2 و Å 081.2  تيبعلى التر. 

رمي الذهيكل لفي موقع لزدب ل Bالبورون تقع ذرة أين  VC4لذا تناظر  5BGe لعنقودىندسة الحالة الأساسية لـ           

GeBرابطة ال طولمتوسط و   بلغي Å  279.2   رابطة ال طولوGeGe Å   801.26لعنقود . بالنسبة لBGe  فإن 

GeBو GeGe أطوال الروابطمتوسط و  SC اسية ثنائية الرأس مع تناظرخمكثر ثباتا عبارة عن بنية الأ بنيةال   ىي Å   

 نالصحلك التي أكبر أيضًا من تىي  الأكثر ثباتا 7BGeلعنقود لـلكل ذرة . طاقة الربط تيبعلى التر  Å 310.2 و 784.2

atomeVب 8Geالعنقود عليها من أجل  GeB طول رابطةمتوسط ، ويبلغ SCظر مع تنا 286.0/  حوالي Å 349.2

 . Å 817.2  ةيأخذ القيم GeGe لرابطةاطول متوسط و 

عنقود . بالنسبة لل1Cبتناظر شورات السداسية غنً الدنتظمة و ثننٌ من الدإ 8BGe الحالة الأساسية للعنقودبذمع بنية           

9BGe  مع تناظر أعلى من سابقو القفص بو يشبىيكل فهوVC2 عالي موضع مركزي داخل القفص بتناظر وتأخذ ذرة البورون، 

 10Ge (842.2Åطول الدوجود في العنقود النقي الدقابل لو أي المن  أكبر بكثنً GeGe رابطةالطول متوسط  في حنٌ لصد

GeB الرابطة طولمتوسط  بينما (Å 775.2  مقابل  يبلغ  Å 405.2 . 

إلى أن تكون مستقرة على ذرة البورون بسيل و  SCتناظر تأخذ ساسية الحالة الأىندسة ن إف 10BGeالعنقود في حالة           

على  لتموضعإلى ا البورون ذرة خلالو بسيل SCبتناظرىيكل لشتد عبارة عن ىو  11BGe العنقود. بالنسبة إلى العنقود سطح

GeBو GeGeروابط ال طولالسطح. يبلغ متوسط    Å 368.2 و Å  737.2  ةبطار الطول و ، بيتعلى التر   

GeGeصغر بأ Å  0.007  12 منها في حالة العنقود النقيGeالتي   ساسيةالذندسي للحالة الأ شكلال . يمكن النظر إلى

عنقود داخل قفص  البورون يتم تغليف ذرةين أ كل غنً منتظمعلى أنو ىي 12nجل حجم العنقود أمن تم الحصول عليها 
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طول بينما يكون متوسط  13Geمن  eV 116.0أكبر بدقدار 12BGe لـ لكل ذرة . تعد طاقة الربط1Cتناظربمع رمانيوم الج

الأشكال الذندسية  تم الحصول علىوقد . Å  080.0 بدقدار 13Ge طول الرابطة في أصغر من متوسط GeGeالرابطة 

 على السطح تموقعإلى الالبورون بسيل ذرة و تشبو القفص أين تأخذ بنى  17nإلى 13nالأساسية للأحجام من للحالة 

أكبر  لذاتو العناقيد لكل ذرة وطاقات الربط VC2بتناظر عالي و القفص ىيكلة في وسط نها تتموضع إف 16BGe العنقودستثناء إب

لأحجام عناقيد ذات استقرار وثباتا لإالأكثر  عناقيد. ال1nGe تلك الدقابلة لذا في حالة العناقيد النقية للجرمانيوم بكثنً من

20,19,18n 1 ناظر تشبو القفص بتغنً منتظمة ىياكل  خذتأC وسط  التموضعلى إخلالذم ذرة التطعيم البورون  يلوبس

  العنقود.

IV.2..2.1 يبـرار النسستقالإ –طاقوية ص الالخصائ- 

 طاقة الربط لكل ذرة  

 مدرجة في الجدول بذرة واحدة من البورون للعناقيد الدطعمة المحسوبةلكل ذرة طاقات الربط قيم            V.1 ، من خلال و

الشكل V.2 نلاحظ ا. عمومفقطإستقرار جل العناقيد الأكثر أعنقود وىذا من حجم البدلالة تغنً  قيمها تطور مثيلتقمنا ب 

من خلال الشكل  V.2  العنقود تزداد بزيادة الحجملكل ذرة أن طاقة الربط n يمكن أن تكتسب  عناقيدلشا يعني أن ىذه ال

. الذرات المجاورة عدديرتبط ذلك على الأرجح بزيادة متوسط وقد  .كما ىو متوقعالعناقيد   حجمزداد إكلما اقة بشكل مستمر  الط

لكل ذرة إذا ما قارناىا بطاقات الربط ىي بشكل عام أكبر  nBGeلعناقيد للكل ذرة  ربطا أن طاقات النلاحظ أيضويمكننا أن 

تزداد بشكل بطيء تثم  5n العنقود ذو الحجم إلى 1nالعنقود ذو الحجم بسرعة من قيمها الجرمانيوم النقية وتزداد لعناقيد 

أن  أخرىمن جهة ويعني النقية عناقيد الجرمانيوم ستقرار إمن  يعززالبورون  ذرةبأن التطعيم نفسر ىذا السلوك على و  وغنً رتيب

عند  لكل ذرة لطاقة الربطأعلى قيمة  لاحظن  على تكوين روابط كيميائية.كبنًة قدرة  و تساهمية قوية خاصية البورون تعطي ذرة 

خذ القيمة أين يأ 9nالعنقود ذو الحجم  الحجم  eVBGeE atomb 226.39  الشبيهة بقفص  وىذا ما تفسره بنيتو

  .VC2 تتوسطو ذرة البورون وبتناظر عالي
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شكلال V.2:  1 لعناقيدلكل ذرة تغنًات طاقة الربطnGe و 201n nBGe  .nبدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار الأكثر  

 تشظي طاقة ال 

  شكلال في. بي للعناقيدسستقرار النالإ تعكس أن fEالتشظي  لطاقة يمكن العناقيد فيزياء في           V.3بسثيل  نظهر

 متذبذب سلوك وجود نلاحظفإننا  عام بشكل. n العناقيد لحجم كدالةإستقرار  جل العناقيد الأكثر أمن تغنًات طاقة التشظي 

 أن يعنيما  وىذا 17,14,10,7,6,4BG ستثناءإب ة الدقابلة لذاالنقي بالعناقيد مقارنة كبنًة قيم ذاتالجرمانيوم الدطعمة عناقيد ن أو 

بشكل كبنً  كانت واضحة  لطاقة التشظيكبر قيم أأن لصد  من جهة أخرىو . الجرمانيوم عناقيد ستقرارإ يعززبذرة البورون  التطعيم

 .بقية العناقيدب مقارنة الحراري الديناميكي الثبات في انسبي أقوى ةىاتو الأخنً  فإن وبالتالي 20BGeو 9BGeو 2BGe للعناقيد
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شكلال V.3: 1 تغنًات طاقة التشظي لعناقيدnGe و 201n nBGe  .nبدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار الأكثر  

  من الدرجة الثانيةالطاقة فرق  

 شكلالفي ، عناقيدار الستقر إيمكن أن تعكس واحد من الدؤشرات الدهمة التي  E2يمثل فرق الطاقة من الدرجة الثانية           

 V.4  فرق الطاقة من الدرجة الثانية تغنًات  نعرضE2  العنقود  لحجملدتغنً اكدالةn كما أسلفنا الذكر سابقا . و -

 لدوجبةالقيم اوالعكس صحيح. وعليو ف العناقيدستقرار إن القيم الدوجبة لفرق الطاقة من الدرجة الثانية دلالة على إف - الفصل

كما . كبنً  ستقرارإقد يكون لذا  عناقيدأن ىذه ال إشارة إلىفهي  19,17,8nللعناقيد ذات الحجم بشكل واضح تظهر 

  .15,12,11,3BGeللعناقيد  الأخرىموجبة قيم  لاحظن
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شكلال V.4:  1 طاقة من الدرجة الثانية لعناقيدفرق تغنًاتnGe و  nBGe  201n بدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار الأكثر

n. 

IV.2.1.3. لكترونيةص الإ ائالخص 

 طاقةال فجوة   

للعناقيد وبالتالي  عال كيميائيمؤشر على نشاط وتفاعل   LUMOHOMO الطاقة فجوةل صغنًةال قيمةتعتبر ال          

 معيار طاقة عتبار فجوة الإوعليو تم . وفقا لفيزياء العناقيد الكيميائي ستقرارلذا إلى تعزيز الإ الكبنًة القيم تشنً حنٌ في قلأستقرار إ

  شكلال يبنٌ. الصغنًة للعناقيد الكيميائي ستقرارومؤشر ىام للتنبؤ بالإ V.5 إستقرار  الأكثرللعناقيد  طاقةال فجوةتغنًات قيم

 مع  طاقةال فجوات تطور في متذبذب سلوك وجود نلاحظ متوقع ىو كما. بدلالة تغنً حجم العنقود الدطعمة والنقية الدقابلة لذا

 أصغر الدطعمة بالبورون الجرمانيوم بعناقيد الخاصة LUMOHOMOطاقةال فجوات أن  عام بشكل نلاحظو . الحجم زيادة

أخذ ي الذي تالنق عناقيد الجرمانيومإستقرار من  تعززلا  Bالبورون التطعيم ذرة أن يعني لشا لذا  الدقابلة النقية الجرمانيومعناقيد  من

ان ذلوال 7BGeو BGeالعنقودين ستثناءإبالدعدني  السلوك ظهور تفضلأن العناقيد الدطعمة  إلىىذا  شنً. ويلذا مقارنة كبرأقيم 

وتفاعل  أعلى ستقرارإ لديها العنقودين ىذين أن إلى يشنً لشا الترتيب. على eV172.1و eV843.2 حوالي أكبر قيم يأخذان
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دين جينٌ مرشح الأرجح على يكونا قد واللذان لذذين العنقودين الكيميائي ستقرارالإ عكسمقارنة بالعناقيد الأخرى وي منخفض

  .جديدة نانوية مواد لتطوير أساسية لبناتك ستخدامهالإ

 

شكلال V.5:  طاقةال فجوةقيم تغنًاتLUMOHOMO1 لعناقيدnGeو 201nnBGe  بدلالة تغنً إستقرار الأكثر

 .nحجم العنقود

 كمون التأين العمودي والألفة الإلكترونية العمودية  

الدشحون إيجابا طاقة النظام  بنٌ الطاقة فرق ىو VIPكمون التأين العمودي           nBGeE  والمحايد nBGeE 

طاقة العنقود في حالتو المحايدة  بنٌ الطاقة فرقعلى أنها  VEAلكترونية العموديةالألفة الإ تعريف ويتمللعناقيد  المحسوبة

 nBGeE  طاقتو في حالة الشحن سلبا و nBGeE . الثبات سلوك برديد كمؤشر يمكن من خلالو  عتبارهماإيمكن و 

الجدول  في. للعناقيد الكيميائي V.1  شكلال في العنقود جمحلدتغنً  كدالة اموتطوراتهقيم الدؤشران  عننبلغ  V.6 

  شكلالو  V.7  الشكل من خلال. عناقيد الجرمانيوم النقي الدقابلة لذا مععلى الترتيب  V.6  غنً امتذبذب اسلوكنلاحظ 

عناقيد الجرمانيوم النقية ب الخاصة تلك من أكبرها وقيم الجرمانيوم الدطعمةلعناقيد  VIPكمون التاين العمودي  تطور في رتيب
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1nGe . 3جل أذرة التطعيم جليا من  تأثنً يكونوn رتفاع مهم لقيم كمون التأين العمودي إالبورون  ذرة تستحث حيث

قيمة لوحظت للعنقود  علىأللعناقيد الدطعمة و 
12BGe . 

 

 شكلال V.6:  كمون التأين العموديقيم  تغنًاتVIP 1 لعناقيدnGeو 201n nBGe بدلالة تغنً حجم إستقرار  الأكثر 

 .nالعنقود

  الشكلمن خلال            V.7أن الألفة الالكترونية العمودية  نلاحظ عام بشكلVEA  ًتزداد بشكل غنً رتيب مع تغن

مقارنة مع العناقيد الدطعمة  VEAلكترونية العموديةكبر للألفة الإأقيم   لذا 1nGeعناقيد الجرمانيوم النقي  أنو  حجم العنقود.

  كبر.ألتقاطو لإلكترون بشكل إسهولة لىذا  شنًيو  4nالعنقود ذو الحجم ستثناءبإ لذاالدقابلة 
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الشكل V.7: لكترونية العمودية الألفة الإ قيم تغنًاتVEA1 لعناقيدnGeو  201n nBGe بدلالة تغنً حجم إستقرار الأكثر  

 .nالعنقود

 الصلابة الكيميائية  

 مبدأ خلال منوىذا  للعناقيد النسبي ستقرارالإمن خلالو  يزنم قد مؤشراخرى ىي الأ تعتبر  الكيميائية الصلابة          

 القصوى الصلابة BMH أكثروبالتالي   تفاعلية أقل تكون للصلابة العالية القيم ذات حيث أن العناقيد. بنًسون قترحوإ الذي 

 الشكل في. استقرار إ V.8 الكيميائية الصلابة تطورونعرض  نبلغ  لدتغنً  كدالة العنقودية الأقل طاقة النقية والدطعمة هياكللل

وقيمها سبق ذكرىا في الجدول  العنقود جمح V.1 . الخاصة تلك من أكبر الكيميائية للعناقيد الدطعمةلصلابة ا قيمن أنلاحظ 

البورون  ذرة تستحث حيث 4nبتداءا من الحجم إما لـ جلي بشكلالبورون ظهر  وتأثنًه ذرة التطعيم 1nGeبالعناقيد النقية 

 العنقودية الدواد تصنيع فيمرشح جيد  عتبارىاإ يمكنو  للغاية خاملةالعناقيد  ىذه أن يعني لشا الكيميائية الصلابة في كبنًا اإرتفاع

للعنقودين  بالنسبة خاصة النانوية والتقنيات النانوية الإلكترونيات لرال في للتطبيق المجمعة
12BGe 15وBGe  اللذان يأخذان

  قيم للصلابة الكيميائية. علىأ
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 الشكل V.8: 1 تغنًات قيم الصلابة الكيميائية لعناقيدnGe و  201n nBGe بدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار  الأكثرn. 

IV.2.1.4. ةيمغناطيسص الائالخص  

في الواقع  يمكننا  سلوكهم الدغناطيسي. يىىتمام للإ ةوالدثنً الصغنًة  عناقيدالتتسم بها أىم الخصائص التي بنٌ واحدة من           

العديد من التطبيقات ستخدامها في إوىذا السلوك يؤىلها إلى إمكانية  ستجابة الدغناطيسيةإصغنًة جدا مع  عناقيدأن نلاحظ 

 سلفنا الذكر في الفصل السابق. أة كما في التقنيات النانوي الذامة

قيم العزوم . عنقود حجم لكل الكلي الدغناطيسي مالعز  حساب قبل من الدغناطيسية الخصائص تقييم يتم حالتنا، في          

 الجدولموضحة في  nBGeالجرمانيوم الدطعمة بالبورون  لعناقيد ةالدغناطيسي V.1 العناقيد الدطعمة  جميع أن لاحظبحيث ن

nBGe  تأخذ القيمة
B 1 ستثناء العنقود إبBGe أين تكون قيمة العزم الدغناطيسي مساوية إلى 

B3  أجل من. و 

وكثافة  DOS نقوم برسم كل من كثافة الحالاتالدسؤولة عن قيم ىاتو العزوم الدغناطيسية التكافؤ دارات و مألزطات  ستكشافإ

الشكلنٌ كمثال لباقي الحالات   3BGeو BGeلكل من  PDOSالجزئيةالحالات  V.9 و V.10  .من على الترتيب

خلال الشكل  V.9 قيمة العزم الدغناطيسي للعنقود  نلاحظ أنBGe  كبر قيمة والدقدرة ب أالذي يأخذBBGe  3 
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في حنٌ نلاحظ ومن خلال   .Bلذرة البورون P2والددار  Geلذرة الجرمانيوم  P4للمدار الكبنًة ترجع أساسا للمساهمة 

الشكل  V.10 سيطرة شبو كاملة للمدارP4 .لذرة الجرمانيوم  والذي يبدي مساهمة كبنًة مقارنة ببقية الددارات 

 

  

 

 

 

 

شكلال V.9: كثافة الحالات الكليةDOS والجزئيةPDOS  للعنقودBGe. 

 

 

 

 

 

 

 

شكلال V.10:  كثافة الحالات الكليةDOS والجزئية PDOS 3للعنقودBGe.  
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IV.2..2 زرنيخعناقيد الجرمانيوم المطعمة بال  

IV.2..21 .ةالخصائص البنيوي 

يمثل حجم العنقود  nحيث nAsGeلعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة الزرنيخ  ثباتا الأكثر الذندسية الأشكالنعرض           

 الشكل في لذاة الدرافق اتيزومنً الإذرة و  20إلى  1والذي يتغنً من  V.11، أوردنا في الجدول  حنٌ في V.2 لستلف قيم 

الدقادير الفيزيائية الددروسة 12. 

 
   

   

   

     

.. 

     

      

 

 

      

      

  

 

   

 

    

   

  

     

 
AsGe4 (b) (C2V)  

 

AsGe4(a)(C2V) 

 
AsGe3(b) (C2V) 

 

 AsGe3(a)(C2V) 

 

AsGe2(b) (C2V) 

 

AsGe2(a) (C2V) 

 

AsGe (C∞v) 

 

AsGe8(a) (CS) 

 
AsGe7(b) (Cs) 

 

AsGe7(a) (C3V) 

 

AsGe6(b) (C2V) 

 

AsGe6(a) (C2V)  

 

AsGe5(b) (C2V)  

 

AsGe5(a)(C4V)  

 
AsGe11(b) (CS)  

 

AsGe11(a)(CS)  

 

AsGe10(b) (C1)  

 

AsGe10(a)(C1)  

 
AsGe9(b) (CS)  

 

AsGe9(a)(CS)  

 

AsGe8(b) (CS)  

 

AsGe15(a)(CS)  

 

AsGe14(b) (C1)  

 

AsGe14(a) (Cs)  

 
AsGe13(b) (C1)  

 

AsGe13(a) (C1)  

 
AsGe12(b) (C1)  

 

AsGe12(a)(CS)  

 

AsGe18(b) (C1)  

 

AsGe18(a)(C1)  

 

AsGe17(b) (C1)  

 

AsGe17(a)(C1)  

 

AsGe16(b) (CS)  

 

 AsGe16(a) (C1)  

 

AsGe15(b) (C1)  

 

AsGe20(b) (C1)  

 

AsGe20(a) (C1)  

 

AsGe19(b) (C1)  

 

AsGe19(a) (C1)  

 يزومنًاتها الدقابلة.إو   الأكثر  إستقرار لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالزرنيخ  الذندسية البنى: الشكل 
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مشابهة إلى حد ما لبنى عناقيد  ىياكل بنيويةنلاحظ أن عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالزرنيخ تأخذ فإننا بشكل عام           

العنقود ذو بتدءا من إالأبعاد  ةكل ثلاثيا ىي . وتتخذ16,11,10,8nالحجم ذات ستثناء العناقيد إب الجرمانيوم النقي الدقابلة لذا

 . العنقود سطح علىجد او تت الزرنيخ ذرةن إف الحالات جميع فيو  3nالحجم 

الجدول V.2:  خصائص عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالزرنيخ
nAsGe   201n. 

GeAsa   
 GeGea     VEA  VIP    E  bE  التناظر 

حجم 
العنقود 
 n  

2.350 / 5.967 2.175 8.142 1 0.171 1.426 (a)C∞v 1 
2.445 2.775 6.456 0.969 7.425 1 1.110 2.139 (a)C2v 2 
2.445 2.775 7.410 0.788 8.198 1 1.109 2.139 (b)C2v 
2.473 2.661 5.651 1.726 7.377 1 1.266 2.418 (a)C2v 3 
2.543 2.603 5.264 1.440 6.704 1 0.589 2.380 (b)C2v 

2.734 2.692 8.685 0.124 8.809 1 0.917 2.641 (a)C2v 
4 

2.661 2.738 8.189 0.451 8.640 1 0.208 2.575 (b)C2v 
2.679 2.807 5.729 0.928 6.657 1 1.116 2.705 (a)C4v 5 
2.706 2.782 5.863 1.088 6.951 1 1.058 2.702 (b)C2v 
2.704 2.786 4.983 1.632 6.615 1 1.278 2.837 (a)C2v 

6 
2.703 2.786 4.982 1.632 6.614 1 1.279 2.837 (b)C2v 
2.567 2.821 5.321 1.701 7.022 1 0.743 2.835 (a)C3v 

7 
2.635 2.788 5.119 2.060 7.179 1 0.503 2.814 (b) Cs 
2.678 2.808 5.382 1.279 6.661 1 0.571 2.909 (a)Cs 8 
2.678 2.808 5.382 1.279 6.661 1 0.571 2.908 (b) Cs 
2.819 2.774 4.667 1.604 6.271 1 1.066 2.977 (a)Cs 9 
2.819 2.774 4.668 1.603 6.271 1 1.064 2.977 (b) Cs 
2.716 2.774 6.069 0.884 6.953 1 0.898 2.949 (a)C1 10 
2.697 2.793 5.612 1.051 6.663 1 0.759 2.949 (a) C1 
2.813 2.740 5.826 0.783 6.609 1 1.026 2.945 (a)Cs 11 
2.596 2.775 5.176 1.305 6.481 1 0.773 2.940 (b) Cs 
2.667 2.814 6.692 1.044 7.736 1 0.396 3.003 (a)Cs 12 
2.693 2.788 7.033 1.019 8.052 1 0.393 2.993 (b) C1 
2.607 2.780 5.054 1.520 6.574 1 0.697 3.016 (a)C1 13 
2.606 2.826 5.060 1.518 6.578 1 0.696 3.016 (b) C1 
2.783 2.828 5.772 1.174 6.946 1 0.797 3.046 (a)Cs 14 
2.681 2.821 5.877 1.248 7.125 1 0.581 3.042 (b) C1 
2.736 2.801 5.502 1.482 6.984 1 0.782 3.045 (a)Cs 15 
2.719 2.817 5.617 1.300 6.917 1 0.846 3.043 (b) C1 
2.595 2.813 5.583 1.394 6.977 1 0.538 3.045 (a)C1 16 
2.593 2.830 5.276 1.547 6.823 1 0.810 3.035 (b) Cs 
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2.566 2.766 6.268 0.763 7.031 1 0.623 3.031 (a)C1 17 
2.556 2.747 6.857 0.453 7.310 1 0.390 3.030 (b) C1 
2.592 2.803 4.361 2.000 6.361 1 0.594 3.024 (a)C1 18 
2.629 2.777 4.479 1.867 6.346 1 0.627 3.017 (b) C1 
2.580 2.732 5.167 1.667 6.834 1 0.519 3.029 (a)C1 

19 
2.581 2.769 4.182 1.916 6.098 1 0.559 3.023 (b) C1 
2.573 2.739 4.597 1.961 6.558 1 0.667 3.065 (a)C1 20 
2.601 2.745 5.067 1.870 6.937 1 0.579 3.059 (b) C1 

 

العنقود  ظهري          
2AsGe وبتناظر مثلث مستوي ندسةبه VC2 طول رابطة متوسط  معGeAs  تعادل Å 445.2  

GeAsمسافة الرابطة متوسط  كوني وبذلك Å 775.2  تبلغ GeGeالرابطة و   كبر بحواليأ Å  090.0 تلك من 

لكل ذرة  ربط طاقة مع VC2 تناظرب مستوىمعنٌ  3AsGeعنقود لـثباتا  الأكثر الذيكل. AsGeالعنقود الثنائي  في الدوجودة

نيوم النقي االدقابلة لذا لعنقود الجرم تلك من أصغر وىي atomeV418.2 تبلغ
4Ge 557.2والذي يأخذ القيمة 

atomeV .ثباتا حالة  الأكثرلتكون الذيكل  مشوه مستطيل ىرم بنية على العثور تم
4AsGe تناظر مع VC2  ربطال طاقةو 

 روابطال طولمتوسط  ويبلغ 5Geحالة عنقود الجرمانيوم النقي الدقابل لذا من تلك  atomeV066.0صغر بحوالي ألكل ذرة 

GeGe وGeAs حوالي Å  692.2 و Å  734.2 الترتيب على . 

 وبتناظر عالي هيكللل لزدب وقعالد فيذرة الزرنيخ  تقع بشكل مشوه أين ىرمنٌ متداخلنٌو إنف 5AsGe لعنقودلـ بالنسبة          

VC4رابطة. متوسط طول ال GeAs  بلغي  Å 679.2 و Å  807.2  بالنسبة للرابطةGeGe. طاقة دىالأ البنية 

GeAs رابطة طولمتوسط و  VC2تناظر  ذات 6AsGeللعنقود   يبلغ Å  704.2  رابطةالو GeGe بدتوسط طول Å 

 atomeV تبلغربط لكل ذرة  وطاقة VC3 تناظر  مع تداخلةم طاقة الأقل البنية 7AsGeالعنقود  إلى بالنسبة. 786.2

 .atomeV866.2 القيمة يأخذالدقابل لذا الذي  8Geالعنقود  في الدوجودة تلك من أصغر وىي 835.2

 بحوالي 9Geصغر من تلك الدقابلة لذا حالة الجرمانيوم النقي أ ربط طاقةىو بنية ب 8AsGeالحالة الأساسية للعنقود            

atomeV 076.0 تناظر مع SC. 9عنقود البنية الأكثر ثباتا حالة الAsGe غنً سداسينٌ منظورين بنٌ معيج ىيكل يى 

تناظر بنية ب 10AsGe لعنقودلـ الأساسية الحالة ىندسة تأخذ. SCتناظر  ذوو  أحدهما أعلىتواجد ذرة الزرنيخ في  مع منتظمنٌ

1C  1811للعناقيد ذات الأحجام  بالنسبة. السطح على ستقرارالإ إلىالتطعيم  ذرة بسيلأينn ياكلى على العثور تم 
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طاقات الربط لعناقيد الجرمانيوم النقي  من بكثنً أصغر وطاقات الربط الخاصة بها  استقرار إ الأكثر لتكونغنً منتظمة  تدةلش

1nGe وبتناظر  الدقابلة لذا
1C. 

 بتناظرالقفص و  تشبوستقرارا ببنية إالأكثر  19AsGeالعنقود  ظهري          
1C تبلغ سوبةالمح ربطال وطاقة atomeV

atomeV بـ 20Geبالعنقود النقي الدقابل لذا  الخاصة تلك من قريبة وىي 029.3  046.320 GeEb .لحجملـ بالنسبة 

20n بتناظر  القفص تشبو بنيةعبارة عن  العنقود الأدى طاقة
1C  الحصول تم التي تلكمع  تقريبا نفسها ىي ربطال طاقةو 

 الأساسية للعنقود الدقابل لذا الحالة بنية أجل من عليها
21Ge  atomeVEb /004.0. 

IV.2.2..2 يستقـرار النسبالإ –وية اقائص الطالخص-  

 طاقة الربط لكل ذرة 

 لالشكيمثل            V.12  ًطاقة لكل من عناقيد الجرمانيوم النقية  الأدى ذرة للبنياتقيم طاقات الربط لكل  اتتغن

1nGe  عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة الزرنيخ وnAsGe  بدلالة تغنً حجم العنقودn . الربط طاقات أن نلاحظفي العموم  

وىذا يعني أن التطعيم بذرة الزرنيخ لا يعزز من  1nGeالدقابلة لذا حالة العناقيد النقية  تلك من أقل nAsGeللعناقيد الدطعمة 

 وىذا العنقود الحجم زيادة  مع تدريجيا تزداد nAsGe ن طاقة الربط لكل ذرة لعناقيدإف متوقع ىو كماو ستقرار عناقيد الجرمانيوم إ

أين تكون طاقة الربط لكل ذرة 1nىذه الزيادة بشكل ملحوظ من  تموت .الذرات المجاورة عدد توسطبزيادة م يرتبط أن يمكن

atomeV   426.1AsGeEb  لتقفز إلى القيمةatomeV837.2  6عند الحجمn تزداد بشكل بطيء وغنً  ثم

وىي مقاربة جدا لقيمة طاقة  atomeV056.3قيمة لطاقة الربط  أعلى يأخذالذي  20nرتيب إلى غاية الوصول للحجم 

الربط الخاصة بالعنقود الدقابل لو 
21Ge. 
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شكلال V.12: 1تغنًات طاقة الربط لكل ذرة لعناقيدnGe و 201nnAsGe  بدلالة تغنً حجم العنقود إستقرار الأكثرn. 

 طاقة التشظي  

يوضح الشكل            V.13  تغنًات قيم طاقات التشظي كدالة لدتغنً حجم العنقود لكل من عناقيد الجرمانيوم النقية

1nGe  لدطعمة بذرة واحدة من الزرنيخ اوnAsGe .متذبذب للعناقيد النقية والدطعمة. وجود سلوك  بشكل عام لاحظ ن

كما قد   الأخرى العناقيدفي الثبات الديناميكي الحراري من  أقوى نسبياىي  التشظيذات القيم الكبنًة من طاقة العناقيد 

 10Geو 8Geو 5Geإلى جانب عناقيد أخرى  9AsGeللعنقود  كبر قيمة لطاقة التشظيأ فإنالذكر وعليو  أسلفنا

11Ge و
12AsGe 2وAsGe مقارنة مع البقية انسبيإستقرار  ىي أكثر. 
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 شكلال V.13: 1 تغنًات طاقة التشظي لعناقيدnGeو 201n nAsGe  .nبدلالة تغنً حجم العنقود إستقرار الأكثر   

 من الدرجة الثانية الطاقة فرق  

شكلال يظهر           V.14  إستقرار  الأكثر لعناقيدا إلى بالنسبة الطاقات في الثانية الدرجة منالطاقة  فرقتغنًات قيم ال

 وجود قمم  الدنحنىلنا من خلال  ضحتوي. n العناقيد لحجم كدالة nAsGe والدطعمة 1nGe لكل من عناقيد الجرمانيوم النقية

 منإستقرار  أكثر ستكون العناقيد ىذه أن لىع يدلما  ىذاو  19,13,11,10,7,5,3n جمعند الح nAsGeواضحة لعناقيد 

 . البقية



 الفصل الرابع

 
125 

 
شكلال V.14:  1طاقة من الدرجة الثانية لعناقيدفرق تغنًاتnGeو 201nnAsGe  بدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار الأكثرn 

IV.2.2..3 لكترونيةص الإ الخصـائ 

 الطاقة فجوة 

 طاقةطاقة الال فجوة وبرليل بحساب قمنا ،nAsGe لعناقيدا ستقرارإ حول ثاقبة نظرة على الحصول أجل من          

LUMOHOMO .الشكل يوضح. الطاقة فجوةقيم  زيادة معتزداد حركية العناقيد  عام بشكل  V.15  تغنًات قيم

تناقص  . نلاحظ  nAsGe والدطعم 1nGeالعنقود لكل من عناقيد الأدى طاقة للجرمانيوم النقي  جمكدالة لح طاقةفجوة ال

 فجوات عام بشكل. الدقابلة nAsGe لعناقيد بالنسبة أقل التناقص يكون بينما 1nGeلعناقيد  الحجمزيادة   معكبنً لقيم 

 ستثناءإب 1nGeحالة الجرمانيوم النقي  عليها الحصول تم التي الفجوات من بكثنً أقل nAsGeللعناقيد الدطعمة  الطاقة

20,3n، الطاقة للعناقيد الدطعمة قيم فجوة  غنًتتnAsGe بنٌ اتقريبeV171.0 وeV278.1  زيادة إلى يشنً لشا 

ويشنً . كبنً بشكل طاقةال فجوة تقليل إلى تؤديالجرمانيوم بعد التطعيم بذرة واحدة من الزرنيخ التي  لعناقيد الكيميائي النشاط

 الطابع ذرة الزرنيخ أضفت عليها وأنعناقيد الجرمانيوم النقية  نشاط من أعلىالدطعمة   للعناقيد الكيميائي النشاط أنىذا إلى 
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لعناقيد الجرمانيوم النقية الكيميائية الخصائص علىيؤثر بذرة واحدة من الزرنيخ واحدة ذرة جرمانيوم  ستبدالن إإفوعليو . الدعدني

1nGe.  

 

 شكلال V.15: تغنًات فجوةLUMOHOMO1 لعناقيدnGe و 201n nAsGe بدلالة تغنً حجم إستقرار الأكثر  

 .nالعنقود

 والألفة الإلكترونية العمودية كمون التأين العمودي 

 الشكلمن خلال  نعرض           V.16 تغنًات كمون التأين العموديVIP الأدى طاقة بدلالة تغنًات حجم  للبنيات

eVلزصورة في نطاق القيم جميعسلوك متذبذب و نلاحظ . nAsGe والدطعم 1nGe لعناقيد الجرمانيوم النقي بالنسبة nالعنقود

VIPتكون قيم كمون التأين العمودي  عندما أنو الدعلوم ومن العنقود حجم زيادة مع ببطء تتناقص القيمو  eV8.8إلى 2.6

 تظهر ذرات 6 منالأكبر  الحجم ذات nAsGeالعناقيد الدطعمة أن يعني وىذا السلوك الدعدني إلى أقرب العناقيد ستكون صغنًة
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 علىأو  12nستثناءإب بالعناقيد الأخرى مقارنة اواحد إلكترونا بسهولة تفقد أن العناقيد لذذه يمكن وبالتالي عالية معدنيةطبيعة 

 قيمة تظهر للعنقود
4AsGe (حواليeV809.8  .) 

 
شكلال V.16:   كمون التأين العموديتغنًات قيمVIP 1لعناقيدnGeو 201nnAsGe  بدلالة تغنً حجم   إستقرارالأكثر

 .nالعنقود

 الشكل في           V.17 تغنًاتبتمثيل  قمناVEA 1لكل من عناقيد الجرمانيوم النقي عنقود ال جمكدالة لحnGe  

 تلتقط أن الدتوقع من أنو يعني لشا الحجم زيادة مع متذبذبلكترونية تتطور بشكل الألفة الإ أن نرى أن يمكن. nAsGeالدطعم  و

 بعد تدريجيا مستقرة غنً ستصبح الصغنًة nAsGeعناقيد  أن بشكل أخر يعني ىذاو  أكبر بسهولة الإلكترونات الكبنًة العناقيد

 تشنً والتي VIP قيم من بكثنً أقل استقرار إ الأكثر nAsGeلعناقيد  VEA للـ المحسوبة القيم تعد. إلكترون على حصلت أن

 .واحد إلكترون قبول بسهولة يمكنها العناقيد ىذه أن إلى
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 الشكل V.17:  لكترونية العموديةقيم الألفة الإتغنًاتVEA1 لعناقيدnGe و  201nnAsGe  بدلالة تغنً إستقرار الأكثر

 .nدحجم العنقو 

 الصلابة الكيميائية  

 الشكل يوضح           V.18 1 لكل من العناقيد النقية الطاقةالأقل  للبنى الكيميائية الصلابةقيم  تطورnGe  الدطعمة و

في العموم نلاحظ سلوك متذبذب لتغبرات قيم الصلابة في الحالتنٌ العناقيد . n بدلالة تغنً حجم العنقود nAsGe بذرة الزرنيخ

عنقود  أن حساباتنا كشفتالنقية والدطعمة و 
4AsGe تبلغ كيميائية صلابة أكبر لديوeV454.8 قمم وجود أيضا ويلاحظ 

للعنقودين  أخرى
12AsGe 17وAsGe ستنادا إلى فيزياء العناقيد  إ تفاعلا أقل البقية أي ستقرارا منإأكثر  عناقيد ما يجعل منهم

 .سابقا كما أسلفنا الذكر
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 الشكل V.18: 1 تغنًات قيم الصلابة الكيميائية لعناقيدnGeو  201n nAsGe بدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار الأكثرn. 

IV.2.2..4 ةاطيسيص المغنائالخص 

قيم . عنقود حجم لكل الكلي الدغناطيسي مالعز  حسابخلال  من الدغناطيسية الخصائصودراسة  لقد  قمنا بتقييم           

موضحة في الجدول  nAsGeالجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من الزرنيخ  لعناقيد العزوم الدغناطيسية V.2 أن بحيث نلاحظ 

تأخذ قيمة  nAsGeالعناقيد الدطعمة  جميع
B 1  .ستكشاف مدارات التكافؤ الدسؤولة عن إ أجل ومن للعزم الدعناطيسي

جل العنقود أمن  PDOSوكثافة الحالات الجزئية DOSجماليةالإ برسم كل من كثافة الحالاتقمنا قيم ىاتو العزوم الدغناطيسية 

AsGe ٌكمثال لباقي الحالات الشكلن V.19 و V.20 ن قيمة العزم أن نفهم أنٌ يمكننا على الترتيب. من خلال الشكل

 .  Bلذرة البورون P2والددار  Geلذرة الجرمانيوم  P4ترجع أساسا للمساهمة الكبنًة  للمدار الدغناطيسي 
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 شكلال V.19:  كثافة الحالات الكليةDOS  للعنقودAsGe. 

 

 

 

  

 

 

 

 شكلال V.20: كثافة الحالات الجزئيةPDOS  ٌللذرتنGe وAs للعنقودAsGe.  
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IV.2.3. لروثينيومعناقيد الجرمانيوم المطعمة با  

IV.2.3..1 ةالخصائص البنيوي 

 nRuGeريثينيوم لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من ال طاقةالأدى  بنىلرموعة ال حددنا ومثلنا لقد          

 201n  الشكل ها من خلال عرض يتمسابقا و  الدوضح الحساب لسطط ستخدامإب يزومنًاتها الدقابلةإو V.21  :ٌفي حن 

طاقة الربط لكل ذرة و   التناظر لرموعة atomeVEb  الطاقة فجوةو  eVE  العزم الدغناطيسي و B  كمون تأين و

العمودي  eVVIP  الألفة الإلكترونية العمودية و eVVEA  الصلابة الكيميائيةو  eV ومتوسط طول الرابطة Å  

GeGea  و Å GeRua  الجدول في تلخيصها تم  V.3 13. 

 
   

   

   

     

 

     

      

 

 

      

      

  

 

   

 

 

 
RuGe4 (b) (C2V)  

 

RuGe4(a)(C2V) 

 
RuGe3(b) (C2V) 

 
 RuGe3(a)(C2V) 

 

RuGe2(b) (C2V) 

 

RuGe2(a) (C2V) 

 
RuGe (C∞v) 

 

RuGe8(a) (C1) 

 
RuGe7(b) (Cs) 

 
RuGe7(a) (Cs) 

 

RuGe6(b) (C5V) 

 

RuGe6(a) (C5V)  

 

RuGe5(b) (C4V)  

 

RuGe5(a)(C4V)  

 
RuGe11(b) (C1)  

 
RuGe11(a)(C1)  

 

RuGe10(b) (C1)  

 

RuGe10(a)(C1)  

 

RuGe9(b) (C3V)  
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RuGe15(a)(CS)  

 

RuGe14(b) (CS)  

 

RuGe14(a) (Cs)  

 
RuGe13(b) (C1)  

 

RuGe13(a) (C1)  

 
RuGe12(b) (CS)  

 

RuGe12(a)(C2)  

 

RuGe18(b) (C1)  

 

RuGe18(a)(C1)  
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 الجدول V.3:  الجرمانيوم الدطعة بالروثونيوم   عناقيدخصائص
nRuGe   201n. 

GeRua   GeGea     VEA  VIP    E  bE  التناظر 

حجم 
دالعنقو   

n  

2.448 - 5.731 0.818 6.549 2 0.251 1.800 (a)C∞v 1 

2.370 - 6.202 0.468 6.671 2 1.539 2.488 (a)C2v 

2 
2.370 2.370 7.059 0.757 7.816 4 1.214 2.364 (b)C2v 

2.597 2.544 5.952 1.195 7.147 2 1.371 2.803 (a)C2v 

3 
2.596 2.545 5.951 1.195 7.146 2 1.371 2.803 (b)C2v 

2.802 2.619 8.440 0.284 8.724 2 1.213 2.957 (a)C2v 
4 

2.587 2.735 8.377 0.351 8.728 2 1.213 2.957 (b)C2v 

2.712 2.709 7.080 0.815 7.895 2 1.256 3.041 (a)C4v 

5 
2.709 2.710 5.908 1.160 7.068 2 1.255 3.041 (b)C4v 

2.758 2.740 5.361 1.898 7.259 0 0.550 3.106 (a)C5v 
6 

2.759 2.740 5.363 1.897 7.260 0 0.551 3.106 (b)C5v 

2.632 2.807 8.764 0.322 9.086 2 0.626 3.179 (a)Cs 
7 

2.632 2.807 8.744 0.321 9.065 2 0.625 3.179 (b)Cs 

2.621 2.753 7.250 0.596 7.846 2 0.759 3.133 (a)C1 
8 

2.621 2.809 7.250 0.596 7.846 2 0.763 3.133 (b)C1 

 

RuGe20(b) (C1)  

 

RuGe20(a) (C1)  

 

RuGe19(b) (C1)  

 

RuGe19(a) (C1)  

 يزومنًاتهاإ و   روثينيوملعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالإستقرار الأكثر  الذندسية البنى: الشكل 
الدقابلة.
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2.818 2.761 5.846 1.626 7.472 0 1.116 3.151 (a)C3v 

9 
2.817 2.761 5.846 1.627 7.473 0 1.114 3.151 (b)C3v 

2.732 2.876 8.347 0.186 8.533 0 0.858 3.175 (a)C1 
10 

2.874 2.852 7.313 0.799 8.112 0 0.762 3.157 (b)C1 

2.719 2.891 9.196 1.908 11.104 0 1.031 3.349 (a)C1 
11 

2.862 2.865 8.955 0.185 9.140 0 1.030 3.228 (b)C1 

2.649 2.806 9.179 2.172 11.351 0 0.963 3.332 (a)C2 
12 

2.881 2.766 8.912 1.773 10.685 0 0.892 3.327 (b)Cs 

2.813 2.881 7.103 1.230 8.333 2 0.471 3.179 (a)Cs 
13 

2.811 2.878 7.104 1.228 8.332 2 0.473 3.179 (b)C1 

2.954 2.920 9.194 1.268 10.462 0 0.815 3.308 (a)Cs 
14 

2.910 2.928 9.231 0.151 9.382 0 0.648 3.243 (b)Cs 

2.636 2.823 7.659 1.016 8.675 2 0.619 3.209 (a)Cs 
15 

2.636 2.823 7.657 1.018 8.675 2 0.619 3.209 (b)Cs 

2.864 2.732 9.392 1.424 10.816 0 1.091 3.315 (a)C1 
16 

2.630 2.833 8.734 0.733 9.467 0 0.963 3.245 (b)C1 

2.839 2.729 9.339 1.749 11.088 0 0.751 3.314 (a)C1 
17 

2.839 2.729 9.338 1.749 11.087 0 0.753 3.314 (b)C1 

2.837 2.700 9.365 0.888 10.253 0 0.979 3.302 (a)C1 
18 

2.815 2.736 8.106 0.649 8.755 0 0.826 3.277 (b)C1 

2.844 2.699 9.165 1.571 10.736 0 0.823 3.288 (a)C1 
19 

2.769 2.740 9.029 0.666 9.695 0 0.780 3.245 (b)C1 

2.884 2.746 9.057 0.992 10.049 0 0.951 3.278 (a)C1 
20 

2.835 2.795 9.278 0.755 10.033 0 0.652 3.270 (b)C1 



 الفصل الرابع

 
134 

الشكل عام نلاحظ من خلال بشكل            V.21 4بتداء من إثلاثية الأبعاد تكون الأدى طاقة  بنياتأن الn 

تم حساب . 14nبتدءا من إتأخذ موقعا على سطح العناقيد ويتم تغليفها داخل العنقود  Ruونلاحظ أن ذرة الروثينيوم 

كبر من تلك الخاصة بعنقود الجرمانيوم النقي الدقابل وىي أ Å  448.2GeRua لتكون RuGeطول الرابطة للعنقود متوسط 

لو 
2Ge ب Å  055.0  طاقة ربط لكل ذرةبو eVEb 800.1  العنقود الدقابل من تلك الدوجودة في  أيضا أكبروىي

للجرمانيوم النقي 
2Ge بحواليeV355.0.  جل العنقود أمن

2RuGe مستوي بتناظر  حصلنا على بنية مثلث الأكثر إستقرار

VC2  ومتوسط طول الرابطةGeRu  حوالي  Å 370.2 . 

  Å مع متوسط طول رابطة VC2بتناظر 3RuGeللعنقود  معنٌ مستوي للبنية الأكثر إستقرارتم العثور على بنية           

GeRuو GeGeلكل من  Å  597.2 و 544.2   .يأخذ العنقود على الترتيب
4RuGe  بنية ثلاثية أبعاد على ىيئة

GeRuمع متوسط طول الرابطة  VC2ىرم بقاعدة معنٌ مشوه بتناظر    تقدرÅ 802.2  و Å 619.2  للرابطة

GeGe.  5بنية ىرمنٌ بقاعدة مربعة مشتركة ىي ىيكلة الحالة الأساسية للعنقودRuGe  وبتناظر عاليVC4  أين تقع ذرة

GeRuو GeGeلكل من  في إحدى القمتنٌ مع متوسط طول رابطة  Ruالتطعيم الروثينيوم   حوالي  Å 709.2  

  Å   712.2  .على الترتيب 

تناظر عالي قمتي الذرم مع  يأخذ بنية ىرمنٌ بقاعدة خماسية مشتركة تقع ذرة الروثينيوم في إحدى 6RuGeالعنقود           

VC5  7كبر مقارنة مع عنقودأوبطاقة ربط لكل ذرةGe ( الدقابل لوeV106.3 مقابلeV974.2 .) الحالة الأساسية

كبر بأوطاقة ربط لكل ذرة  SCحد رؤوسيو مع تناظر أفي Ruأين تقع ذرة التطعيمببنية مكعب مشوه  7RuGeللعنقود 

eV313.0  8من طاقة ربط العنقودGe  .8طاقة للعنقود  الأدىالذيكل الدقابل لذاRuGe  يأخذ بنية ثلاثية الأبعاد بزوايا ثلاثية

قريب من الدقابل لو  GeGe متوسط طول الرابطة SCعلى السطح مع تناظر  Ruقريبة من ىيكلة موشور تقع ذرة الروثينيوم

Å 030.0  ث  حي9Geفي العنقود  GeGea  في حنٌ يبلغ متوسط طول الرابطةGeRu  حوالي  Å 621.2. 

يبلغ متوسط طول الرابطة  VC3يمكن وصف حالتو الأساسية على أنها بنية قريبة من دمج موشورين  بتناظر 9RuGeالعنقود 

GeGe وGeRu  حوالي  Å 761.2  وÅ 818.2  .على الترتيب 
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 بنية غنً منتظمة بتناظر 10RuGe العنقود يأخذ          
1C  رابطةومتوسط طول GeGe كبر من الدقابلة لذا حالة أ

النقي عنقود الجرمانيوم 
11Ge (Å  876.2 770.2  مقابل Å )  بينما يبلغ متوسط الرابطةGeRu  حوالي  Å 732.2. 

بتناظر و قفص بالو يشبالعنقود يكون  11nبالنسبة للحجم 
1C  أين تتمركز ذرة التطعيم الروثينيومRu  متوسط داخل القفص

من الدقابلة لذا في العنقود  Å  147.0 كبر بحواليأ GeGeطول الرابطة 
12Ge  بينما طول متوسط الرابطةGeRu  

بداخلو بالنسبة للعنقود  Ruتم العثور على بنية قفص بحيث تغلف ذرة الروثينيوم . Å  719.2  حوالي
12RuGe  بتناظر

2C 

( مع طول eV050.3مقابل eV332.3) 13Geكبر من قيمتها في حالة عنقود جرمانيوم الدقابل لذاأوبطاقة ربط لكل ذرة 

GeRuو GeGeرابطة لكل منمتوسط ال  حوالي  Å  806.2 و  Å  649.2 رتياب في قيمة على الترتيب بحيث الإ

Å 046.0   الرابطةطول  GeGea  ةبطاأين قيمة متوسط طول الرGeGe  قل من الدقابلة لذا في أالنقي للجرمانيوم

  . العنقود الدطعم

 SC بتناظر 13RuGe لروابط حالة العنقود الأكثر إستقرار تأخذ ذرة الروثينيوم موقعا طرفيا مع عدد قليل من ا          
GeRuومتوسط طول رابطة   حوالي Å  813.2  وطول الرابطة GeGe كبر منو في عنقود الجرمانيوم النقيأ 

14Ge 

Å  084.0  رتياببحيث قيمة الإ GeGea . ستقرارا للعنقودإيمكننا وصف الحالة الأكثر 
14RuGe  تشبو  نو بنيةأعلى

GeRuو GeGe لرابطة لكل منطول ا متوسطو  SC بداخلو وبتناظر Ruأين تغلف ذرة الروثينيوم القفص    حواليÅ 

رتياب والإكبر منو في جميع العناقيد الدطعمة أوبذدر الإشارة إلى أن قيمة متوسط الرابطتنٌ  على الترتيب  Å  954.2 و 920.2

 بنٌ GeGeطول الرابطة متوسط في 
14RuGe - 15و  -قل منها في حالة عنقود الجرمانيوم النقي أGe حوالي Å 

106.0  GeGea . 

  GeGe وطول متوسط الروابط من SC يأخذ بنية قفص تغلف ذرة التطعيم داخلو بتناظر 15RuGe العنقود           

GeRuو   حواليÅ  823.2  و Å  636.2 على الترتيب أين طول الرابطة GeGe بحواليكبر أ  Å  043.0 مقارنة 

تكون الذياكل الأقل طاقة للعناقيد الدطعمة  20nإلى غاية  16nبتدءا من إ.  16Ge بعنقود الجرمانيوم النقي الدقابل

nRuGe  قفاص تغلف ذرة التطعيم الروثينيوم أعلى شكلRu وبتناظر بداخلها SC  متوسط طول الرابطة ويكون دائما

GeGe  20ستثناء الحجم إبعناقيد الجرمانيوم النقية الدقابلة لذا ب رنةقل منو مقاأدائماn  بحوالي  كبر أفهوÅ  011.0 
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GeRuويبلغ متوسط طول الرابطة  حوالي  Å  864.2 و Å  839.2 و Å  837.2 و Å  844.2 و Å  884.2 

 .على الترتيب 

IV.2.3..2 يبرار النسستقـالإ –وية اقالطـص ائالخص-  

 طاقة الربط لكل ذرة  

 بحيث nRuGeثينيوم و التي تم حسابها لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من الر  atombEقيم طاقة الربط لكل ذرة           

 مدرجة في الجدول  - باللون الداكن  – يزومنًاتها الدرافقة إو  إستقرار الأكثر للبنيات 201nحجم العنقود  V.3  ونمثل

 في الشكل V.22 1عناقيد الجرمانيوم النقية  و هاتطور قيمnGe   كدالة لحجم العنقودn. 

 

شكلال V.22: 1 تغنًات طاقة الربط لكل ذرة لعناقيدnGe و  201n nRuGe  بدلالة تغنً حجمإستقرار  الأكثر 

 .nالعنقود

ن طاقات الربط لكل ذرة للعناقيد الدطعمة أو  ،عمومانلاحظ أن طاقة الربط لكل ذرة  تزداد مع زيادة حجم العنقود           

nRuGe 1كبر دائما من تلك الدقابلة لذا من عناقيد الجرمانيوم النقي أnGe  وعليو يمكننا الحكم على أن التطعيم بذرة الروثينيوم

Ru  ن ىاتو الذرة لذا قدرة عالية ومساهمة كبنًة في تشكيل أكبر و أبشكل  ستقرار عناقيد الجرمانيوم إيعمل على زيادة وتعزيز
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 .ثم تواصل الزيادة بشكل بطيء وسلس 7nإلى  1nتتطور قيم طاقات الربط بشكل كبنً وسريع من  روابط كيميائية. 

 نلاحظ أعلى قيمتنٌ لذاتو الطاقة عند العنقودين
11RuGe و

12RuGe  تبلغ قيمتهابحيثeV349.3 وeV 332.3  على

 بداخلو.  Ruنيتيهما التي ىي عبارة عن قفص أين يتم تغليف ذرة التطعيم بويتوافق ذلك مع الترتيب 

 طاقة التشظي  

في الشكل  ،ستقرار النسبي للعناقيدلا يقل أهمية عن طاقة الربط لكل ذرة للتنبؤ بالإ تعتبر طاقة التشظي مؤشر          

 V.23  1نمثل تطورات طاقة التشظي لكل من عناقيد الجرمانيوم النقيةnGe  والدطعمة بذرة الروثينيومnRuGe لة تغنً لابد

 nRuGeغلب عناقيد الجرمانيوم الدطعمةأن أو سلوك متذبذب وجود من خلال الشكل بشكل عام نلاحظ . nحجم العنقود 
ومنو يمكننا  15,13,10,9,4nالعناقيد ذات الحجم ستثناء إالدقابلة لذا ب 1nGeبعناقيد الجرمانيوم النقية أكبر مقارنةتأخذ قيم 

. ونلاحظ وجود قمم بارزة 1nGe ةستقرار النسبي لأغلب عناقيد الجرمانيوم النقيالقول أن ذرة الروثينيوم أضفت وساهمت في الإ

بشكل جلي لأكبر قيم لطاقة التشظي للعناقيد 
11RuGe و

14RuGe 16وRuGe ن ىاتو العناقيد أقوى من ناحية إوبالتالي ف

  بالعناقيد الأخرى.  راري مقارنةستقرار الديناميكي الحالإ

 

 شكلال V.23: 1 تغنًات طاقة التشظي لعناقيدnGe و 201n nRuGe  بدلالة تغنً حجمإستقرار الأكثر  

 .n العنقود 
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 من الدرجة الثانية الطاقة فرق  

فالقيمة الدوجبة  ستقرار النسبي للعناقيدعتماده للتنبؤ بالإإمؤشر يمكن  ىو E2من الدرجة الثانية للطاقة  الطاقة فرق          

 . نعرض في الشكلستقرار نسبي أعلى في حنٌ أن القيمة السالبة لذا تعني العكس حسب فيزياء العناقيدإتعكس  V.24 

سلوك متذبذب وغنً رتيب لقيمها في كلا الحالتنٌ عناقيد الجرمانيوم نلاحظ من خلالو و . nتغنًاتها كدالة لدتغنً حجم العنقود 

 15RuGeو 13RuGeعند  E2ل  بارزة قيم موجبة وجودكما نلاحظ . nRuGe  والدطعمة بذرة الروثينيوم 1nGeالنقية 

إلى جانب قيم موجبة أخرى عند  بقية العناقيدب أكبر مقارنةخاص و ستقرار نسبي إذين العنقودين يتمتعان بإلى أن ى في إشارة 

6RuGe 8وRuGe 10وRuGe 19وRuGe  .     

 
شكلال V.24:  1 طاقة من الدرجة الثانية لعناقيدفرق تغنًاتnGeو 201n nRuGe   بدلالة تغنً حجمإستقرار الأكثر  

 .nالعنقود 
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IV.2.3.3. لكترونيةص الإ الخصـائ  

 الطاقة فجوة  

لكترونية إثارة ومؤشر مهم للتنبؤ برز الخصائص الإأمن  LUMOHOMOطاقةفي فيزياء العناقيد تعتبر فجوة ال          

قل في حنٌ القيمة الكبنًة تشنً إلى أستقرار إستقرار الكيميائي للعناقيد فالقيمة الصغنًة لذا ترتبط بتفاعل كيميائي عالي ومنو بالإ

 الجدول ستقرار وثبات عال.  عرضنا في إخمول في النشاط الكيميائي ومنو  V.3لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة طاقة قيم فجوة ال

ل في الشك تطوراتهاافقة ومثلنا يزومنًاتها الدو إو إستقرار الأكثر  nRuGeوم نيبالريثي V.25  إلى جانب عناقيد الجرمانيوم النقية

1nGe  بدلالة تغنً حجم العنقودn .كلما زاد حجم العنقود   طاقة كما ىو متوقع فإننا نلاحظ سلوك متذبذب لتغنًات فجوة ال

ستثناء إب 1nGeعناقيد الجرمانيوم النقية ب نةقل مقار أىي  nRuGeالدطعمة   الجرمانيوم عناقيدل طاقةال فجوةقيم  نإف بشكل عامو 

ستقرار أعلى وتفاعل منخفض وبشكل إكبر ما يعني أن ىذه الأخنًة تتمتع بأالتي تأخذ قيم  20,16,3nالعناقيد ذات الحجم 

يأخذ العنقودين خاص 
2RuGe 3وRuGe ٌأعلى قيمتنeV539.1 وeV371.1  ما يجعلهما مرشحنٌ  الترتيب على

 كعناقيد لبناء وتطوير مواد جديدة.

 

شكلال V.25: طاقةتغنًات فجوة الLUMOHOMO 1 لعناقيدnGeو 201n nRuGe بدلالة تغنً إستقرار الأكثر  

 .nحجم العنقود
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 والألفة الإلكترونية العمودية كمون التأين العمودي 

الدشحونة سلبا أي كمون التأين  العناقيدو  الشحنةعديمة لصد أن الفرق بنٌ قيمة الطاقة للعناقيد  طاقة الإلى جانب فجوة           

التي بسثل الفرق بنٌ قيمة الطاقة للعناقيد الدشحونة إيجابا وقيمتها للعناقيد  VEA لكترونية العموديةوكذا الألفة الإVIP العمودي

 في الجدولستقرار الكيميائي للعناقيد. يعتبران مؤشران لتحديد وفهم سلوك الإي غنً الدشحونة أ ايدةالمح V.3 بلغنا عن أ

 قيمهم ومثلنا تطوراتهم في الشكلنٌ V.26 و V.27  على الترتيب كدالة للمتغنً حجم العنقودn  لكل من عناقيد

 .1nGeوعناقيد الجرمانيوم النقية  nRuGeالجرمانيوم الدطعمة بذرة من الروثينيوم 

نلاحظ من خلال الشكل           V.26 أن قيم كمون التأين العموديVIP غنً رتيب مع زيادة  متذبذب بشكل تتطور

ويكون تأثنً ذرة  1nGeكبر من عناقيد الجرمانيوم النقي أتأخذ قيم  nRuGeمانيوم الدطعمة ن عناقيد الجر أو  nحجم العنقود 

بقيم عناقيد  بشكل كبنً مقارنة VIPأين تزداد قيم كمون التأين العمودي 7nبتدءا منإبارزا  Ruالروثينيوم التطعيم

 .12nعند الحجم وأعلى قيمة نلاحظها  الجرمانيوم النقي

 
شكلال V.26:   كمون التأين العموديتغنًات قيمVIP 1 لعناقيدnGe و 201n nRuGe بدلالة تغنً حجم  إستقرار الأكثر 

 .nالعنقود



 الفصل الرابع

 
141 

من خلال الشكل            V.27 لكترونية العموديةوالذي يمثل تطورات الألفة الإVEA  إستقرار  الأكثرلعناقيد الجرمانيوم

لكترونية رتيب لقيم الألفة الإنلاحظ تطور متذبذب وغنً  nبدلالة تغنً حجم العنقود  nRuGeوالدطعمة  1nGeالنقية 

 -  1nGe النقية قل من الدقابلة لذا بالنسبة لعناقيد الجرمانيومأتأخذ قيم    nRuGe العناقيد الدطعمة أنو  VEAالعمودية 

    كبر.ألتقاط إلكترون بسهولة إىاتو العناقيد لذا قدرة على  نأما يشنً إلى  -  17,12,11,6nستثناء العناقيد ذات الحجم إب

 
الشكل V.27: لكترونية العموديةتغنًات قيم الألفة الإVEA 1 لعناقيدnGe و 201n nRuGe بدلالة تغنً إستقرار الأكثر  

 .nحجم العنقود

 الصلابة الكيميائية  

مبدأ الصلابة القصوى  ستنادا إلىإ           PMH  معلمة لتمييز عتبار الصلابة الكيميائية إيمكن قترحو بنًسون إالذي

ستقرار.  إقل تفاعل وأكثر و أتكون  فالعناقيد ذات القيم الكبنًة للصلابة الكيميائية ستقرار والثبات الكيميائي للعناقيد.  الإ

  لقيمها في الجدو  أدرجنا V.3 ومن خلال الشكل V.28  1 لعناقيد الجرمانيوم النقيةمثلنا تطوراتهاnGe  الأكثر ثباتا إلى

تأخذ قيم   nRuGeبدلالة تغنً حجم العنقود أين نلاحظ أن اغلب عناقيد الجرمانيوم الدطعمة  nRuGeجانب الدطعمة 

ويكون   6,2,1nستثناء العناقيد ذات الحجم إب 1nGeعناقيد الجرمانيوم النقية قيم مع مقارنة كبر أ الصلابة الكيميائية 
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بشكل كبنً ما يعني أن ىذه  حيث تزداد قيم الصلابة الكيميائية 10nبتدءا من إتأثنً ذرة التطعيم واضحا بشكل كبنً 

لكترونيات النانو والتقنيات النانوية إعتبارىا كمرشح جيد لتصنيع مواد عنقودية للتطبيق في لرال إالعناقيد خاملة للغاية وعليو يمكن 

 كبر قيمة للصلابة الكيميائية.أالذي يأخذ  16RuGeخاصة العنقود 

 

الشكل V.28: 1 تغنًات قيم الصلابة الكيميائية لعناقيدnGe و 201n nRuGe بدلالة تغنً حجم العنقودإستقرار  الأكثرn 

IV.2.3..4 ةيالخصـائص المغناطيس 

ا يتكون النظام من موبشكل خاص عند وكذا تكوين العنقود على الخصائص الدغناطيسية  ؤثر تركيب وحجمي أنيمكن           

في الجدول . Ruنتقالية معدنية كما ىو الحال عند تطعيم عناقيد الجرمانيوم بذرة الروثينيومإعناصر  V.3  نعرض قيم العزوم

يتم تعزيز الحالة الدغناطيسية في البعض من العناقيد . يزومنًاتها الدرافقة إو إستقرار الأكثر  nRuGeالدطعمة للعناقيد  الدغناطيسية 

 مساو إلىالكلي يكون العزم الدغناطيسي الدطعمة أين 
B2 15,13,8,7,5,4,3,2,1: العناقيد ذات الحجم عندn  يفسر و

ىنا إلى  الإشارةوبذدر الجرمانيوم المجاورة وذرات  Ruىذا السلوك بنقل الشحنة من مدارات التكافؤ بنٌ ذرة التطعيم الروثينيوم 

ففي فيزياء العناقيد تساىم الأنظمة النانوية ذات الحجم الصغنً  .تكنولوجيا النانوستخدام ىاتو العناقيد في إ حتمالية وإمكانيةإ

حنٌ يتم إخماد قيمة العزم الدغناطيسي للعناقيد الدتبقية لتكون بذلك  في  وقيمة عزم مغناطيسي لزددة في تطبيقات تكنولوجيا النانو.
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جانب التهجنٌ  إلىوذرات الجرمانيوم  Ruيوم ثيننقل الشحنة بنٌ ذرة الرو  أساسمواد غنً مغناطيسية والتي يمكن تفسرىا على 

 .Geلذرات الجرمانيوم  p4و Ruللريثينيوم  d4القوي بنٌ مدارات 

الشكلنٌ مساهمة مدارات التكافؤ في قيم العزوم الدغناطيسية الكلية للعناقيد نعرض من خلال جل فهم أمن و            V.29 

و V.30   كثافة الحالات الكليةDOS والجزئيةPDOS كل من العنقودين لRuGe-   كمثال عن عناقيد الجرمانيوم الدطعمة

بالريثينيوم ذات 
B 2- 6وRuGe-    كمثال عن عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالريثينيوم ذات

B 0 -   .على الترتيب

من خلال الشكل  V.29  نلاحظ أن قيمة العزم الدغناطيسي للعنقودRuGe  والدقدرة بBRuGe  2 ترجع أساسا

في حنٌ نلاحظ من خلال   .Geالجرمانيوم لذرة  P4الددار إلى جانب Ruلريثينيوم لذرة ا d4للمساهمة الكبنًة للمدار

الشكل  V.30   كثافة الحالات الكلية والذي يمثلDOS والجزئيةPDOS  6للعنقودRuGe  سيطرة شبو كاملة للمدار

P4  مساهمة كبنًة مقارنة ببقية الددارات. الذي يظهرلذرة الجرمانيوم و 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

 .للعنقود  والجزئية كثافة الحالات الكلية: شكلال
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IV.2.4. روديومعناقيد الجرمانيوم المطعمة بال   

IV.2. .1.4ويةالخصائص البني 
nRhGe لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالروديوم  الطاقةالأدى  بنياتلرموعة ال حددنا ومثلنا لقد           201n 

الشكل ها من خلال عرض يتمسابقا و  الدوضح الحساب لسطط ستخدامإب يزومنًاتها الدقابلةإو  V.31 .طاقة و  التناظر لرموعة

الربط لكل ذرة  atomeVEb  الطاقة فجوةو  eVE  العزم الدغناطيسي و B  كمون تأين العمودي و eVVIP 

الألفة الإلكترونية العمودية و  eVVEA   الصلابة الكيميائيةو  eV ومتوسط طول الرابطة  Aa GeGe و  Aa GeRh تم 

 الجدول في تلخيصها V.4 13. 

 

 

 

 

  

 .للعنقود  والجزئية كثافة الحالات الكلية :شكلال
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RhGe4 (b) (CS)  

 

RhGe4(a)(CS) 

 
RhGe3(b) (C2V) 

 
 RhGe3(a)(C2V) 

 

RhGe2(b) (C2V) 

 

RhGe2(a) (C2V) 

 

RhGe (C∞v) 

 

RhGe8(a) (C1) 

 

RhGe7(b) (Cs) 

 

RhGe7(a) (Cs) 

 

RhGe6(b) (C5V) 
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RhGe5(b) (C4V)  
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RhGe10(a)(C1)  

 
RhGe9(b) (CS)  

 

RhGe9(a)(CS)  

 

RhGe8(b) (C1)  

 

RhGe15(a)(CS)  

 
RhGe14(b) (C2V)  

 
RhGe14(a) (C2V)  

 
RhGe13(b) (C1)  

 

RhGe13(a) (C1)  

 
RhGe12(b) (C1)  

 

RhGe12(a)(C2)  

 

RhGe18(b) (C1)  

 

RhGe18(a)(C1)  

 

RhGe17(b) (C1)  

 

RhGe17(a)(C1)  

 

RhGe16(b) (CS)  

 

 RhGe16(a) (C1)  

 

RhGe15(b) (CS)  

 

RhGe20(b) (C1)  

 

RhGe20(a) (C1)  

 

RhGe19(b) (C1)  

 

RhGe19(a) (C1)  

 

 الدقابلة. ايزومنًاتها إو    ديومرو لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بال إستقرار الأكثر الذندسية البنى: الشكل 
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الجدول V.4:  خصائص عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالروديوم
nRhGe  201n. 

GeRha   GeGea     VEA  VIP    E  bE  التناظر 
حجم 
 nالعنقود 

2.213 / 6.843 0.054 6.897 1 0.659 1.976 (a)C∞v 1 
2.442 2.510 6.444 0.510 6.954 3 1.228 2.479 (a)C2v 2 
2.442 2.510 7.603 0.415 8.018 3 1.229 2.479 (b)C2v 
2.518 2.460 5.987 1.207 7.194 1 0.622 2.806 (a)C2v 3 
2.518 2.460 5.985 1.208 7.193 1 0.622 2.806 (b)C2v 

2.612 2.683 8.327 0.299 8.626 1 0.487 2.933 (a)CS 
4 

2.612 2.683 8.298 0.383 8.681 1 0.489 2.933 (b) CS 
2.538 2.733 6.898 1.075 7.973 1 0.235 2.994 (a)C4v 5 
2.538 2.733 7.229 1.045 8.274 1 0.234 2.994 (b)C4v 
2.723 2.707 5.316 1.587 6.903 1 0.826 3.128 (a)C5v 

6 
2.634 2.707 5.136 1.587 6.903 1 0.826 3.127 (b)C5v 
2.716 2.741 6.611 0.915 7.526 1 0.554 3.144 (a)CS 

7 
2.556 2.745 7.207 0.985 8.192 1 0.694 3.129 (b)C3V 
2.684 2.781 5.525 1.515 7.040 1 0.705 3.122 (a)C1 8 
2.685 2.781 5.647 1.483 7.130 1 0.703 3.122 (b) C1 
2.726 2.727 5.273 1.897 7.170 1 0.496 3.142 (a)CS 9 
2.727 2.727 5.263 1.903 7.166 1 0.467 3.141 (b) CS 
2.688 2.791 7.612 0.623 8.235 1 0.657 3.177 (a)C1 10 
2.688 2.791 7.703 0.734 8.437 1 0.655 3.177 (a) C1 
2.639 2.735 8.105 0.312 8.419 1 0.580 3.179 (a)Cs 11 
2.639 2.736 8.112 0.310 8.422 1 0.580 3.179 (b) Cs 
2.818 2.607 9.001 1.483 10.484 1 0.358 3.310 (a)C2 12 
2.695 2.773 8.760 0.042 8.802 1 0.379 3.196 (b) C1 
2.666 2.792 7.077 1.234 8.311 1 0.456 3.181 (a)C1 13 
2.666 2.793 6.455 1.856 8.311 1 0.459 3.181 (b) C1 
2.933 2.763 9.560 0.583 10.143 1 0.581 3.296 (a)C2V 

14 
2.933 2.763 9.561 0.586 10.147 1 0.580 3.296 (b)C2V 
2.621 2.823 8.176 0.765 8.941 1 0.684 3.220 (a)CS 

15 
2.622 2.823 8.168 0.770 8.938 1 0.684 3.220 (b) CS 
2.857 2.788 9.422 0.688 10.110 1 0.603 3.268 (a)C1 16 
2.685 2.816 7.681 0.629 8.310 1 0.657 3.196 (b) Cs 
2.798 2.734 9.117 0.620 9.737 1 0.558 3.232 (a)C1 17 
2.665 2.747 8.158 0.372 8.530 1 0.507 3.211 (b) C1 
2.785 2.738 9.095 0.164 9.259 1 0.617 3.249 (a)C1 18 
2.729 2.781 9.301 0.496 9.797 1 0.646 3.248 (b) C1 
2.842 2.762 8.781 0.679 9.460 1 0.557 3.255 (a)C1 

19 
2.880 2.691 9.186 0.248 9.434 1 0.357 3.244 (b) C1 
2.839 2.740 6.402 1.471 7.873 1 0.408 3.241 (a)C1 20 
2.915 2.757 9.041 0.123 9.164 1 0.641 3.235 (b) C1 
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الشكل بشكل عام نلاحظ من خلال            V.31  4بتداء من إثلاثية الأبعاد أن الذياكل الأدى طاقة تأخذ بنىn 

تم  .العنقود داخل تغليفها يتم 14nالعنقود ذو الحجم بتدءا من إو تأخذ موقعا على سطح العناقيد  Rhأن ذرة الروديوم و 

صغر من تلك الخاصة بعنقود الجرمانيوم النقي أ Å 213.2GeRha  لتكون RhGeطول الرابطة للعنقود متوسط حساب 

الدقابل لو 
2Ge ب Å  290.0 طاقة ربط لكل ذرةوب eVEb 976.1  العنقود الدقابل من تلك الدوجودة في  أيضا أكبروىي

للجرمانيوم النقي 
2Ge بحواليeV531.0.  جل العنقود أمن

2RhGe  حصلنا على بنية مثلث مستوي بتناظر  الأكثر إستقرار

VC2  ومتوسط طول الرابطةGeRh  حوالي   Å  442.2 و Å  510.2   لدتوسط طول الرابطةGeGe كبر من أ

Å  140.0 تلك الدقابلة لذا حالة الجرمانيوم النقي GeGea . 3حالة العنقودRhGe عثور على بنية معنٌ مستوي تم ال

و GeGeلكل من Å  518.2 و Å  460.2 مع متوسط طول رابطة VC2بتناظر  بنية الأكثر إستقرارلتكون ال

GeRh  .على الترتيب  

العنقود حالة           
4RhGe بنية ثلاثية أبعاد على ىيئة ىرم بقاعدة معنٌ بتناظر أخذ قل طاقة تن الحالة الأإفSC  مع

GeRhمتوسط طول الرابطة    تقدر بÅ  612.2 و Å  683.2  للرابطةGeGe.  بنية ىرمنٌ بقاعدة مربعة مشتركة

في إحدى مواقع القاعدة الدربعة  Rhأين تقع ذرة التطعيم الروديوم  VC4وبتناظر عالي  5RhGeىي الحالة الأساسية للعنقود 

GeRhمع متوسط طول رابطة لكل من  وGeGe حوالي Å  538.2 و Å  733.2 العنقود يأخذ . على الترتيب

6RhGe  التطعيم تقع ذرة بنية ىرمنٌ بقاعدة خماسية مشتركةالأدى طاقة Rh  كبرأفي إحدى قمتي الذرم وبطاقة ربط لكل ذرة 

الحالة الأساسية للعنقود  .VC5مع تناظر عالي  (eV974.2 مقابل eV128.3الدقابل لو ) 7Geمقارنة مع عنقود

7RhGe  ببنية مكعب مشوه أين تقع ذرة التطعيم الروديومRh  و مع تناظر سحد رؤو أفيSC  كبر بأوطاقة ربط لكل ذرة

eV 278.0  8من طاقة ربط العنقودGe .8لعنقود ليمكن وصف الذيكل الأكثر ثباتا  الدقابل لذاRhGe  نو بنية قريبة من أعلى

قريب من الدقابل لو في  GeGe متوسط طول الرابطة  SCعلى السطح بتناظر Rhموشور ثلاثي الزوايا تقع ذرة الروديوم

Å  001.0 حيث 9Geالعنقود  GeGea  في حنٌ يبلغ متوسط طول الرابطةGeRh  حوالي Å  684.2 . 

GeRhو GeGeيبلغ متوسط طول الرابطة  SC بنية قريبة من دمج موشورين بتناظر 9RhGeيأخذ العنقود              

 1C بنية قفص مشوه بتناظر تأخذ 10RhGe للعنقود الحالة الأدى طاقة على الترتيب. Å  726.2و   Å  727.2حوالي 
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  Å مقابل 11Ge (Å  791.2من الدقابلة لذا حالة عنقود الجرمانيوم النقي  Å  021.0  كبر بحواليأ GeGe طول الرابطة

GeRhالرابطة طول ( بينما يبلغ متوسط 770.2  حوالي  Å  688.2 . 

على  Rhذرة التطعيم الروديوم  تتموقع أين 1Cبتناظر  ةيظهر ببنية غنً منتظمة لشتدنو إف 11RhGe لعنقودلبالنسبة            

  Å مقابل 12Ge (Å  735.2قريب من القيمة الدقابلة لذا في العنقود  GeGeسطح العنقود مع متوسط طول الرابطة 

GeRh( بينما طول متوسط الرابطة 744.2 حوالي Å  639.2 .12حالة  نصف البنية الأكثر إستقرارn  على ىيئة

GeRh و GeGeالرابطة لكل من  متوسط وطول 2Cبداخلو مع تناظر  Rhقفص أين تغلف ذرة الروديوم   حوالي Å 

بحيث  13Ge قل من الدقابلة لذا في العنقودأ GeGe ةبطاعلى الترتيب أين قيمة متوسط طول الر  Å  818.2 و 607.2

Å  153.0 رتيابالإقيمة  GeGea  13 كبر من قيمتها في حالة عنقود جرمانيوم الدقابل لذاأبطاقة ربط لكل ذرةGe (eV

والذي يأخذ بنية  13RhGeموقعا طرفيا بالنسبة للعنقود الأكثر ثباتا  Rhوم ديتأخذ ذرة الرو . (eV050.3مقابل 310.3

GeRhومتوسط طول رابطة  SCلشتدة غنً منتظمة بتناظر  حوالي  Å  666.2  طول الرابطة متوسط وGeGe  قريبة منو

Å  005.0 رتياب بحيث قيمة الإ 14Ge في عنقود الجرمانيوم النقي GeGea  .ول على ىيكل العنقود الأكثر تم الحص

ومتوسط طول الرابطة  VC2بداخلو وبتنسيق وتناظر عالي  Rhببنية تشبو القفص أين تغلف ذرة الروديوم  14RhGe إستقرار 

GeRhو GeGe لكل من   حواليÅ  763.2 و Å  933.2 رتياب في طول الرابطة على الترتيب والإGeGe ٌبن  

14RhGe - 15و -قل منها في حالة عنقود الجرمانيوم النقيأGe حوالي  Å 051.0 GeGea .  

 من تنٌوطول متوسط الرابط SCداخلو بتناظر Rhالروديوم  يأخذ بنية قفص تغلف ذرة التطعيم  15RhGe العنقود          

GeGe وGeRh  حوالي Å  823.2  و Å  621.2   طول الرابطةمتوسط على الترتيب أين GeGe كبر بحواليأ 

Å  043.0 16 بعنقود الجرمانيوم النقي الدقابل مقارنةGe  .الأكثر إستقرار   تأخذ العناقيد الدطعمة بالروديوم nRhGe بتدءا إ

ويبلغ  SC بداخلها وبتناظر Rh ذرة التطعيم الروديوم تغلف أقفاصعلى شكل بنيات ب 20nإلى غاية  16nمن 

GeRhمتوسط طول الرابطة    حواليÅ  857.2 و Å  798.2 و Å  785.2 و Å  842.2  و Å  839.2  على

 18,16nستثناء الحجم إلذا ب بعناقيد الجرمانيوم النقية الدقابلة منو مقارنة كبرأ GeGeويكون متوسط طول الرابطة الترتيب 
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IV.2.4..2 يبرار النسستقالإ –وية اقص الطئاصالخ-  

 طاقة الربط لكل ذرة  

في الجدول            V.4  قيم طاقة الربط لكل ذرة ندرجatombE واحدة من  الدطعمة بذرة التي تم حسابها لعناقيد الجرمانيوم

 في الشكل و  -باللون الداكن –يزومنًاتها الدرافقة إو  قل طاقةالأللهياكل  201nبحيث  nRhGeوديوم الر  V.32ثل نم

حجم بدلالة تغنً  1nGe وعناقيد الجرمانيوم النقية إستقرارالأكثر  nRhGeقيم طاقات الربط لكل ذرة للعناقيد الدطعمة  تطور

 .nالعنقود 

 

شكلال V.32: 1 تغنًات طاقة الربط لكل ذرة لعناقيدnGe و 201n nRhGe   بدلالة تغنً حجم إستقرار الأكثر   

 .nالعنقود 

 من خلال الشكل           V.31  نلاحظ بشكل عام أن طاقة الربط لكل ذرة  تزداد مع زيادة حجم العنقود وأن طاقات

كبر من تلك الدقابلة لذا من عناقيد الجرمانيوم أىي دائما  nRhGeالربط لكل ذرة للعناقيد الدطعمة بذرة واحدة من الروديوم 

وعليو يمكننا ستقرار النسبي للعناقيد بشكل ملحوظ على الإ يؤثر Rhستنتاج أن التطعيم بذرة الروديوم إذ يمكننا إ 1nGeالنقي 

 أنو النقية بشكل كبنً ستقرار عناقيد الجرمانيوم إزيادة وتعزيز عمل على  أن التطعيم بذرة الروديوم -حسب فيزياء العناقيد -القول 
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بشكل كبنً وسريع من لكل ذرة اتو الذرة قدرة عالية ومساهمة كبنًة في تشكيل روابط كيميائية.  تتطور قيم طاقات الربط لذ

1n  7إلىn قيمتنٌ لذاتو الطاقة عند العنقودين كبر أنلاحظ و  .ثم تواصل الزيادة بشكل بطيء وسلس
12RhGe و

14RhGe  تبلغ قيمتها على الترتيببحيثeV310.3 وeV 296.3  مع تناظر
2C وVC2 بنيتيهما التي  ويتوافق ذلك مع

 بداخلو.  Rhالروديوم ىي عبارة عن قفص أين يتم تغليف ذرة التطعيم 

 طاقة التشظي  

لكل من عناقيد الجرمانيوم النقية ا تطوراته وعليو فإننا نعرض ستقرار النسبي للعناقيدالإأن تعكس طاقة التشظي يمكن ل          

1nGe  م والدطعمة بذرة الروديوnRhGe  بدلالة تغنً حجم العنقودn  في الشكل V.33 بشكل عام نلاحظ وجود .

أين تأخذ جل العناقيد الدطعمة  1nGe غلب عناقيد الجرمانيوم النقيةأ على Rhوتأثنً كبنً وواضح لذرة الروديومسلوك متذبذب 

nRhGe 1كبر مقارنتا بالعناقيد النقية أقيمnGe
 

ومنو يمكننا  15,13,10,9,7,4nستثناء العناقيد ذات الحجم إبالدقابلة لذا 

 قمتنٌوجود  . ونلاحظ1nGe النسبي لأغلب عناقيد الجرمانيوم النقي ستقرارفي الإبشكل كبنً ساهمت ذرة الروديوم  القول أن

تقرار الديناميكي الحراري سأقوى من ناحية الإ ودينقذين العنما يعني أن ى 14RhGeو 12RhGe لقيم طاقة التشظي للعنقودين

 بالعناقيد الأخرى.   مقارنة
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شكلال V.33: 1 تغنًات طاقة التشظي لعناقيدnGe و 201n nRhGe  بدلالة تغنً حجم  إستقرارالأكثر  

 .nالعنقود 

 من الدرجة الثانية الطاقة فرق  

 الطاقة فرقعتماد مؤشرا أخر إلى جانب كل من طاقة الربط لكل ذرة وطاقة التشظي حسب فيزياء العناقيد وىو إيمكننا           

ستقرار وثبات نسبي أعلى إتعكس لذا فالقيمة الدوجبة  . ستقرار النسبي للعناقيدتنبؤ بالإجل أمن  E2من الدرجة الثانية للطاقة 

الشكل  من خلال .السالبة لذا تعني العكسفي حنٌ أن القيمة  V.34  من الدرجة الثانية الطاقة فرق  تغنًاتنعرض بسثيل

E2 حجم العنقود  تغنًبدلالةn ونلاحظ من خلالو سلوك متذبذب وغنً رتيب لقيمها في كلا الحالتنٌ عناقيد الجرمانيوم .

عند E2 فرق الطاقة من الدرجة الثانية. كما نلاحظ وجود قيم موجبة بارزة لnRhGeم ديو والدطعمة بذرة الرو  1nGeالنقية 

11RhGe 13وRhGe 15وRhGe ببقية العناقيد إلى  ةكبر مقارنأستقرار نسبي خاص و إب تتمتع اقيدالعن توفي إشارة إلى أن ىا

 .      17RhGeو 9RhGeو 8RhGeو 5RhGeو 2RhGe  جانب قيم موجبة أخرى عند
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 شكلال V.34:  1طاقة من الدرجة الثانية لعناقيدفرق تغنًاتnGe و 201n nRhGe بدلالة تغنً حجم  إستقرارالأكثر 

 .nالعنقود

IV.2.4..3 لكترونيةص الإ الخصائ  

 الطاقة فجوة  

ومؤشر مهم للتنبؤ في لرال فيزياء العناقيد لكترونية إثارة برز الخصائص الإأمن  LUMOHOMOالطاقةتعتبر فجوة           

في الجدول كما أسلفنا الذكر. ستقرار الكيميائي  بالإ V.4  طاقةفجوة القيم أدرجناLUMOHOMO ناقيد الجرمانيوم لع

في الشكل تطوراتها يزومنًاتها الدرافقة ومثلنا إالأكثر ثباتا و  nRhGeروديوم الدطعمة بال V.35  إلى جانب عناقيد الجرمانيوم

 الطاقة . كما ىو متوقع فإننا نلاحظ سلوك متذبذب لتغنًات فجوةnبدلالة تغنً حجم العنقود  1nGeالنقية 

LUMOHOMO  الطاقةبشكل عام قيم فجوة  .كلما زاد حجم العنقودLUMOHOMO  للعناقيد الدطعمة

nRhGe  1بعناقيد الجرمانيوم النقية ة قل مقارنأىيnGe  ما يعني أن ذرة التطعيم الروديومRh  تزيد من تنشيط تفاعل عناقيد
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أعلى من عنقود  eV659.0قيمة الأخذ والذي ي RhGe قودالعن ستثناءإبالجرمانيوم وتفضل ظهور السلوك الدعدني لذا 

   . الجرمانيوم الدقابل لو

 

شكلال V.35: تغنًات فجوة LUMOHOMO1 لعناقيدnGe و 201n nRhGe بدلالة تغنً حجم  إستقرارالأكثر  

 .nالعنقود

 والألفة الإلكترونية العمودية كمون التأين العمودي  

يعتبران  VEAلكترونية العمودية وكذا الألفة الإ VIPكمون التأين العمودين كل من  إف طاقة إلى جانب فجوة ال          

ستقرار الكيميائي للعناقيد. في الجدول مؤشران لتحديد وفهم سلوك الإ V.4 قيمهم ومثلنا تطوراتهم في الشكلنٌ  أدرجنا

 V.36 و V.37 تغنً حجم العنقود على الترتيب كدالة لدn  م مانيوم الدطعمة بذرة من الروديو لكل من عناقيد الجر

nRhGe  1وعناقيد الجرمانيوم النقيةnGe. 

نلاحظ من خلال الشكل            V.36 أن قيم كمون التأين العموديVIP   تتطور بشكل متذبذب غنً رتيب مع زيادة

ستثناء إب 1nGeكبر من عناقيد الجرمانيوم النقي أتأخذ قيم  nRhGeعناقيد الجرمانيوم الدطعمة في الغالب و  nحجم العنقود 
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أين تزداد قيم كمون التأين العمودي  10nبتدءا منإويكون تأثنً ذرة التطعيم بارزا  9,6,3,2,1nالعناقيد ذات الحجم 

VIP 12بقيم عناقيد الجرمانيوم النقي وأعلى قيمة تلاحظ عند الحجم  بشكل كبنً مقارنةn. 

 
شكلال V.36:   كمون التأين العموديتغنًات قيمVIP1 لعناقيدnGeو 201n nRhGe بدلالة تغنً حجم  إستقرارالأكثر  

 .nالعنقود

من خلال الشكل             V.37 النقية إستقرار لكترونية العمودية لعناقيد الجرمانيوم الأكثر والذي يمثل تطورات الألفة الإ

1nGe  والدطعمةnRhGe  بدلالة تغنً حجم العنقودn والعمودية   لكترونيةنلاحظ تطور متذبذب وغنً رتيب لقيم الألفة الإ

VEA  أن العناقيد الدطعمةnRhGe  بإستثناء العناقيد ذات  –تأخذ قيم أقل من الدقابلة لذا بالنسبة لعناقيد الجرمانيوم النقية

 ما يشنً إلى أن ىاتو العناقيد لذا قدرة على إلتقاط إلكترون بسهولة أكبر.  - 12,9,4nالحجم 
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الشكل V.37: العموديةلكترونية تغنًات قيم الألفة الإVEA1 لعناقيدnGeو 201n nRhGe بدلالة تغنً  إستقرارالأكثر  

 .nحجم العنقود

 الصلابة الكيميائية  

ستنادا إلى مبدأ الصلابة إ وىذا والثبات الكيميائي للعناقيدستقرار الإب نبؤلتلؤشرا معتبار الصلابة الكيميائية إيمكن           

القصوى  PMH  للصلابة الكيميائية  الأقلذات القيم .  فالعناقيد قترحو بنًسونإالذي  قلأبالتالي تفاعل و  أكثرتكون 

وكمون التأين  VEAلكترونية العمودية والتي بسثل الفرق بنٌ الألفة الإقمنا بحساب قيم الصلابة الكيميائية ستقرار. إثبات و 

  قيمها في الجدول جا در إب وقمنا VIPالعمودي  V.4 ومن خلال الشكل  V.38مثلنا تطوراتها لعناقيد الجرمانيوم النقية 

1nGe  الأكثر ثباتا إلى جانب الدطعمةnRhGe  عناقيد الجرمانيوم النقية غلب أبدلالة تغنً حجم العنقود أين نلاحظ أن

1nGe تأخذ قيم الصلابة الكيميائية بذرة الروديوم عناقيد الجرمانيوم الدطعمةب ةمقارن قلأ nRhGe ستثناء العناقيد ذات إب

حيث تزداد قيم الصلابة 10nبتدءا منإواضحا بشكل كبنً  Rhالروديوم ويكون تأثنً ذرة التطعيم  .9,6,4,2nالحجم 

عتبارىا كمرشح جيد لتصنيع مواد عنقودية للتطبيق إوعليو يمكن  كيميائيا  بشكل كبنً ما يعني أن ىذه العناقيد خاملة الكيميائية

لكترونيات النانو والتقنيات النانوية خاصة العنقود إفي لرال 
14RhGe  كبر قيمة للصلابة الكيميائية.أالذي يأخذ 
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الشكل V.38: 1تغنًات قيم الصلابة الكيميائية لعناقيدnGe و 201n nRhGeبدلالة تغنً حجم العنقود إستقرار  الأكثرn. 

IV.2.4..4 ةص المغناطيسيالخصائ 

ستخدامها إحتمالية ىتمام لإالدغناطيسي من الأنظمة الأكثر إثارة وجلبا للإتعتبر العناقيد الصغنًة ذات قيم لزددة للعزم           

في الجدول  .في تكنولوجيا النانو V.4 الكلية قيم العزوم الدغناطيسية نبلغ عن  الروديومب الدطعمةالجرمانيوم عناقيد ل 

nRhGe  عناقيد الدطعمة أين يكون العزم الدغناطيسي الكلي لجميع اليتم تعزيز الحالة الدغناطيسية   يزومنًاتها الدرافقة.إالأكثر ثباتا و

مساو إلى
B1 ستثناء العنقود إب

2RhGe  كبر قيمة أالذي يأخذBRhGe  3
2
  بنقل الشحنة من ويفسر ىذا السلوك

 .الجرمانيوم المجاورة وذرات  Rh تكافؤ بنٌ ذرة التطعيم الروديوممدارات ال

الشكلنٌ نعرض من خلال            V.39 و  V.40  كثافة الحالات الكليةDOS  الجزئية كثافة الحالاتوPDOS 

كمثال عن عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالروديوم ذات   - RhGeكل من العنقودين ل
B 1-  العنقودو 

2RhGe  على

من خلال الشكل زوم الدغناطيسية الكلية للعناقيد. فهم مساهمة مدارات التكافؤ في قيم العالترتيب وىذا بغرض  V.39 

BRhGeوالدقدرة ب  RhGeنلاحظ أن قيمة العزم الدغناطيسي للعنقود   1 ترجع أساسا للمساهمة الكبنًة للمدار d4  لذرة

.  في حنٌ نلاحظ من خلال الشكل Geالجرمانيوم لذرة  P4الددار إلى جانب Rh لروديوما V.40   كثافة والذي يمثل
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للعنقود  PDOSوالجزئية DOSالحالات الكلية 
2RhGe  كبر قيمة للعزم الدغناطيسي أ يأخذالذي

B3  للمدار كبنًة سيطرة

P4 لذرة الجرمانيوم وd4 لروديوم لذرة اRh مساهمة كبنًة مقارنة ببقية الددارات. الذي يظهر 

  

 

 

 

 

 

شكلال V.39:  كثافة الحالات الكليةDOS والجزئيةPDOS  للعنقودRhGe. 

  

 

 

 

 

 

 شكلال V.40:  كثافة الحالات الكليةDOS والجزئيةPDOS  للعنقود
2RhGe. 
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IV.3أهم ما يستخلص .  
بعد مناقشتنا للنتائج و تضح لنا إدراسة لستلف خصائص عناقيد الجرمانيوم الدطعمة  الدتمثل فيمن خلال ىذا الفصل و           

ن تطعيم عناقيد الجرمانيوم النقية بذرة واحدة لستلفة "أالدتحصل عليها  201;,,,  nRhRuAsBMMGen يعمل "

 حداث تغينً في لستلف خصائصها والتي نلخصها فيما يلي:إعلى 

 الخصائص البنيوية 

نية الجرمانيوم في حالتو البلورية وأغلبها عن ىيكلة عن ببساما خذ بنى ىيكلية بزتلف أجميع عناقيد الجرمانيوم الدطعمة ت          

ىم أومن دى لقيمة الطاقة للنظام جل الحصول على الحد الأأعادة ىيكلة العناقيد من إلى إ. ويرجع ذلك عناقيد الجرمانيوم النقية

حالة في تلك الدقابلة لذا تلف بساما عن الدطعمة يخفي العناقيد طول متوسط الرابطة بنٌ الذرات ن أعادة الذيكلة ىي إنتائج 

 .وحالتو في عناقيد الجرمانيوم النقية البلوريةالجرمانيوم 

بتداءا من حجم إبعاد خذ بنى ىيكلية ثلاثية الأأن العناقيد تإبالنسبة لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من البورون ف          

ستثناء العناقيد ذات الحجم  إخذ ذرة التطعيم البورون موقعا سطحيا على العنقود في العموم بأتو  5n العنقود

20,19,18,16,12,9n ين يتم تغليفها داخل العنقود.أ 

لى حد كبنً ىياكل عناقيد الجرمانيوم النقي الدقابلة إخذ بنى مشابهة أعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من الزرنيخ ت          

وفي جميع الذياكل  4nبتداءا من الحجم إبعاد خذ ىياكل ثلاثية الأأوت 16,11,10,8nستثناء العناقيد ذات الحجم إلذا ب

 تتواجد ذرة الزرنيخ على سطح العنقود.

بتداءا إبعاد خذ بنى ثلاثية الأأن ىياكل العناقيد تإبالنسبة لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بكل من ذرتي الروثينيوم والروديوم ف          

 تم تغليفها داخل العنقود.ي 14nبتداءا من الحجمإخذ ذرات التطعيم موقعا سطحيا و أوت 4nمن الحجم 

 ستقرار النسبيالإ 

ن قيمها تزداد بزيادة حجم العنقود والعناقيد الدطعمة بكل من البورون أننا وجدنا إبالنسبة لطاقة الربط لكل ذرة ف          

ستقرار وثبات إن التطعيم يعزز من أكبر دائما من قيم عناقيد الجرمانيوم النقي الدقابلة لذا ما يعني أخذ قيم أوالروثينيوم والروديوم ت



 الفصل الرابع

 
159 

 ،ستقرار عناقيد الجرمانيومإن التطعيم بذرة الزرنيخ لا يعزز من إالعناقيد بالخصوص حالة التطعيم بذرة الروثينيوم. وعلى النقيض ف

1211209على قيم لطاقات الربط لكل ذرة كانت لكل من أ ,,, RhGeRuGeAsGeBGe  بقيم طاقات ربط لكل ذرة

atomeV310.3,349.3,056.3,226.3 .على الترتيب 

بالنقية  ةكبر مقارنأخذ العناقيد الدطعمة قيم أبالنسبة لطاقة التشظي برصلنا في العموم على سلوك متذبذب لتطوراتها وت          

 .14,12RhGeو 16,14,11RuGeو 9AsGeو 20,9,2BGeبرز القمم شوىدت للعناقيد أالدقابلة لذا. و 

 .15,13,11RhGeو 15,13RuGeو 19,11,7,5AsGeو 19,17,9BGeفرق الطاقة من الدرجة الثانية لوحظت القيم الدوجبة للعناقيد          

 لكترونيةالخصائص الإ 

ضفت السلوك الدعدني أبالنسبة لفجوات الطاقة حصلنا على سلوك متذبذب مع زيادة حجم العناقيد وجميع التطعيمات           

والتي يمكن  RhGeو3,2RuGeو20,3AsGeو 7,1BGeستثناء العناقيد إصغر من عناقيد الجرمانيوم النقية بأخذت قيم أبحيث 

 .eV843.2كبر قيمة أخذ أالذي ي BGeساسية لتطوير مواد نانوية جديدة خاصة العنقود أترشيحها كلبنات 

على من قيم أين العمودي لجميع حالات التطعيم كانت قيمو متذبذبة غنً رتيبة وقيم العناقيد الدطعمة أحالة كمون الت          

ن قيم أنٌ . في ح12RhGeو12RuGeو4AsGeو 12BGeعلى القيم كانت للعناقيد: أعناقيد الجرمانيوم النقية الدقابلة لذا و 

قل من ألكترونية العمودية تتزايد بشكل غنً رتيب مع تغنً حجم العنقود وفي جميع حالات التطعيم قيم العناقيد الدطعمة لفة الإالأ

 تلك الدقابلة لذا حالة عناقيد الجرمانيوم النقي في العموم.

كبر أخذ قيم أن عناقيد الجرمانيوم الدطعمة تإالتطعيم فن في كل حالات أننا لصد إبالنسبة لقيم الصلابة الكيميائية ف          

نها خاملة أما يعني  14RhGeو 16RuGeو  4AsGeو 15BGeو12BGeعلى قيم للعناقيد: أمقارنة بعناقيد الجرمانيوم النقي و 

 لكترونيات النانوية والتقنيات النانوية.عتمادىا في تصنيع الدواد العنقودية المجمعة للتطبيق في لرال الإإللغاية وبالتالي يمكن 

 الخصائص المغناطيسية 

ن جميع أذ إغلبها برفز الخاصية الدغناطيسية لعناقيد الجرمانيوم النقية أن ذرات التطعيم في إبالنسبة للخصائص الدغناطيسية ف          

Bلى إخذ عزم مغناطيسي كلي مساو أت روديومالزرنيخ والو  عناقيد الجرمانيوم الدطعمة بالبورون 1ستثناء العنقودينإب BGe 
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Bلى إين تكون قيمة العزم الدغناطيسي مساوي أ 2RhGeو  3 خماد إنو يتم إف ثونيومقيد الجرمانيوم الدطعمة بالرو ما عناأ

ستثناء العناقيد ذات الحجم إغلبها بقيمة معدومة للعزم الدغناطيسي بأقيمة العزم الدغناطيسي لذرة التطعيم ف

15,13,8,7,5,4,3,2,1n لى إخذ قيمة عزم مغناطيسي مساو أفتB 2. 

مكاننا التحسنٌ في خصائص مادة الجرمانيوم والحصول على خصائص إنو بأننا لصد إمن خلال نتائجنا الدتحصل عليها ف          

كثر من أغينً بخصائصها تويمكننا الجل التطبيقات الصناعية على سلم النانو من خلال العناقيد الدشكلة لذا ألشيزة جديدة من 

 نتقالية.خلال تطعيم ىاتو العناقيد خاصة بذرات الدعادن الإ
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  الخصائص الضوئية لعناقيد الجرمانيوم النقية دراسة
Gen (n=2-20)  

التحديد شباه النواقل على وجو أىم الخصائص في فيزياء العناقيد وفي لرال أتعتبر الخصائص الضوئية واحدة من بنٌ           

 الخلايا الشمسية وغنًىا من الدركبات الضوئية. و  خاصة في صناعة الكواشف الضوئية

 -طروحتنا سنعرض النتائج النظرية للخصائص الضوئية لعناقيد الجرمانيوم النقية من خلال ىذا الفصل الأخنً لأ          

)202( nGen- ستخدام برنامجإوىذا بTDDFT turbo  ضطرابالإ لنظرية لانكزوس ليوفيل مقاربةيطبق والذي 

ىذا  قطب وقد .ESPRESSOQuantumاكاةالمح ساسية لبرنامجالأ حداتو ال كأحد يعتبرو  التابعية الدتعلقة بالزمن للكثافة

السيليكون النانويةعناقيد ك  بنجاح مع لستلف الأنظمةالبرنامج  1,2 الأنظمة الكهروضوئية والعديد من 3,4,5 كانت نتائجو . و

 بحاث التجريبيةكبنً والأ  لحدمتوافقة  6  الدتمثل في عناقيد الجرمانيوم و  عتمدناه في حساباتنا للخصائص الضوئية لنظامناإولذا

 .النقية

V.1. طريقـة الحسـاب  

برنامج  في الدطبقة DFTالتابعية الكثافة نظرية ستخدامإبالذياكل الذندسية للعناقيد النقية جميع تحسنٌ في البداية قمنا ب          

الزائفة الكمونات ستخداملإ فرصةلنا الأخنً الذي يمنح  ىذا .SIESTA اكاةالمح 7,8 لزفوظ يارعبمconservéenormes 

 التدرج تقريبستخدمنا إ رتباطإ-جل طاقة تفاعل تبادلأمن و  .سيغاو  نوع من الذري الددار من مرنة أساس لرموعة ويستخدم

Zungerو PBE:Perdewكل من بواسطة والمحدد GGA الدعمم 9 وPerdew وBurkeوErmserhof 10.  

 ساباتالح جميعو . وىذا لتجنب التفاعل بنٌ العناقيد A40بلغي حرف كبنً خلية مكعبة بطول ستخدامإقمنا ب المحاكاة أثناء

ua.10 تقاربال لدعيار اجريناىا وفقأ 4 النقطة تقريب ناستخدامإو . الطاقة إجمالي على   0K منطقة عينات أخذ في 

  الدزدوج الأساسو  بريلوان DZ وطاقة  Ry150ىي MeshCutoffقيمة طاقة القطع للشبكة . Ge الجرمانيوم لذرات 

فاينمان-ىيلمان قوى داخل الدقارن التدرج طريقةلى جانب إ .meV50إلى مأخوذ shift التحول

FeynmannHellmann  أقل من الذيكلي سترخاءالإ بعد القوى جميع وكانتAeV310.  تحصلنا على البنية بعد و
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 TDDFTنظرية الكثافة التابعية الدتعلقة بالزمن ناستخدامإ - علاهألدوصوف استخدام النهج إب -قل طاقة للعناقيد النقية الأ

 الدصدر مفتوح برنامج ىوو . الذرات من مئات عدة من الدتكونة الجزيئية للأنظمةالضوئية  الأطياف حاكاةلـم مةالـمصمو  الخطية

أطياف الحصول على ي أالخصائص الضوئية مسح جل أمن  .ESPRESSOQuantumبرنامجلـرئيسي  يعتبر كمكون

 .متصاصالإ

V.2 . والمناقشةالنتائج 
ولذما البنية الذندسية أمتصاص الضوئي بشكل خاص بعاملنٌ مهمنٌ أطياف الإثر الخصائص الضوئية بشكل عام و تتأ          

 الخصائص ىذه تتغنً قدو . الصغنً الذري لنظامل خرىالأ صائصالخ جميع على كبنً بشكل تؤثرذ إ  -الذيكل الذندسي -للعنقود 

 والدواقع العنقود تشكل التي المجاورة الذرات بنٌ الدداري للتداخل اوفق العنقود وىذا حجم لنفس أخرى إلى بنية من جذري بشكل

 البنيويةستخدمنا في حساباتنا النتائج إلكتروي . وعليو ىو الذيكل الإ العامل الثاي  و نًثأي تألدختلف الذرات الدشكلة لو  الذرية

متصاصالأطياف الضوئية للإلتحديد  -قل طاقة الة الأالح -للعناقيد النقية ستقرار ل عليها عند حالة الإالدتحص 11. 

 nحيث حجم العنقود  nGeعناقيد الجرمانيوم النقية ىياكل لجميع متصاص الضوئي أطياف الإ ىذا القسم نعرضفي           

الشكل  20nو2n يتغنً بنٌ: V1.  شعة الدرئية في لرال الأ. ستخدام لسطط الحساب الدوضح أعلاهإوىذا بعد

VisUVوفوق البنفسجية   شعة تحت الحمراء القريبة قسم من الأوIR  ي في المجال الطاقيأ –فقط  eVeV 100 - ن لأ

وصف السلوك والخصائص الضوئية في غنًىالتكون غنً كافية بشكل دقيق  TDDFTنظرية الكثافة التابعية الدتعلقة بالزمن 12

.  
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 في  الجرمانيوم النقيةلعناقيد الضوئي متصاص أطياف الإ:   الشكل

 .المجال الطاقي 
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 جل كل عنقود: في ما يلي وصف عام لنتائجنا من أنرد 

 2 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

وىي  eV99.4ن عند قمتان مزدوجتان لشيزتان ضيقتا وجود 2Geالطيف الضوئي النظري للعنقود الثنائي لنا يظهر           

بقيمة فجوة طاقة صغنًة جدا تقدر بحوالي. eV19.6قل شدة من القمة المجاورة لذا والتي شوىدت عند حوالي أ

eVE 265.0.  

 3 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

 نتقالات ضوئية لزددة إربع أستقرارا تظهر لنا وجود إكثر الأ 3Geالثلاثي النقي البنية الذيكلية مثلث مستو للعنقود           

افة أخرى مع كثلى جانبها تظهر ثلاث قمم إ eV00.6متصاص للعنقود سجلت عندذروة الإقصى أبشكل واضح بحيث 

eVEبقيمة فجوة طاقة تقدر بحوالي  .eV16.9و eV10.5و eV06.4قل عند أمتصاص إ 543.1 وىي كبنًة جدا 

 . eV88.0البلورية بفارق امع مادة الجرمانيوم في حالته مقارنة

 4 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

نٌ ضيقتنٌ تمتصاص النظري لذا بوجود قمتنٌ منفصليز طيف الإذ يتمإتظهر بشكل معنٌ  4Geالبنية الذندسية للعنقود           

 .eV49.9عندشوىدت قل شدة أخرى متصاص أإقمة و على شدة أوىي  eV95.5وىذا عند كل من

 5  متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe  

متصاص النظري لو تواجد قمتنٌ ويبدي طيف الإ hD3 سطح ثنائية الدثلث بتناظر عالأب بنية 5Geيتبنى العنقود           

بفجوة طاقة كبنًة جدا مقارنة مع تلك الدقابلة لذا حالة الجرمانيوم  .eV14.8و eV69.4لزددتنٌ منفصلتنٌ عند كل من

 . eV036.2ذ تقدر بحواليإالبلوري 
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 6 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

على شكل ىرمنٌ ذات شقنٌ  تدةبنية لشخذ والذي يأ 6Geللعنقود إستقرار ر الأكثر يزوممتصاص النظري للإطيف الإ          

ويتميز ىذا . eV80.9وقمة لزددة ضيقة عند eV18.5و eV76.4لذما نفس القاعدة يظهر لنا وجود قمتنٌ مزدوجتنٌ عند 

 .eV957.1العنقود ىو الاخر بقيمة كبنًة لفجوة الطاقة حوالي 

 7 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

ناظر عال تمتكافئتنٌ ب تنٌخماسييتركب من بنيتنٌ والذي  7Geمتصاص الضوئي للعنقود شاىدنا من خلال طيف الإ          

hD5 قمتنٌ مزدوجتنٌ في عرض طاقي يمتد منeV6 لى حوالي إeV9  تتحدد القمتان عندوeV54.7 وeV91.7.  

 8 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

لصد قمتنٌ  ومتصاص لمن خلال الطيف النظري للإو الوجوه لزدب بقاعدة على شكل معنٌ  خماسي 8Geالعنقود           

 .eV68.7و eV56.5عندمتصاص قل شدة للإأمزدوجتنٌ ب

 9 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

بكثافة عالية متصاص كبنً و إثلاث قمم متداخلة لتشكل عرض نلاحظ وجود  9Geالضوئي للعنقود من خلال الطيف           

 س لزدب.أخذ بنية غنً منتظمة قريبة من كونها مكعب بر أوالذي ي . eV71.8و eV25.8و eV94.7عند

 10 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

وجود متصاص وسجلنا من خلال طيفو النظري للإ موشور غنً منتظم فهي 10Geساسية للعنقود بالنسبة للحالة الأ          

 . eV98.9خرى عندأوقمة  eV10.7و eV96.6متصاص عالية عند إقمتنٌ متداخلتنٌ بشدة 
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 11 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

للعنقود  ا ستقرار إيمثل الأيزومر الأكثر           
11Ge  لو  متصاصومن خلال طيف الإ خماسية رأسية غنً منتظمة بقاعدةبنية

متصاص  إقمتنٌ متداخليتنٌ بعرض وشدة و  eV22.3واحدة ضمن المجال الدرئي عندمتصاصات لزددة. إوجود ثلاث نلاحظ 

  في لرال الأشعة فوق البنفسجية. eV31.9و eV15.8كبنًة عند

 12 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

 العنقود النقي           
12Ge  ذ نلاحظ من خلال طيف إ من الذيكل الكرويقترب ت ةغنً منتظم ةمدلربنية عبارة عن

لى غاية إ eV6متصاص كبنً يمتد منإ. بعرض eV40.8و eV05.7متصاص لو وجود قمتنٌ مزدوجتنٌ لزددتنٌ عندالإ

eV10  . 

 13 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

وىي  eV28.8وeV54.7عند  قمتنٌ متداخلتنٌنلاحظ وجود  13Geالضوئي للعنقود متصاص الإمن خلال طيف           

 .من الذيكل الكرويغنً منتظم يقترب ىيكل مدمج ىذا العنقود خذ ويأ. متصاص من سابقتهاإأعلى شدة 

 14 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

يظهر العنقود           
14Ge متصاص النظري لو . ومن خلال طيف الإ من ىيكل كرويمدمج يقترب  يكلبه الطاقة الأقل وذ

 .eV40.9و eV12.5منفصلتان عند كل منلصد قمتان 
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 15 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

ة ويظهر لنا بها ثلاث كرويمن كونها   ةىندسية غنً منتظمة قريبنية ببفهي تظهر  15Ge ساسية للعنقودحالة الأللبالنسبة      

في حنٌ  .eV34.1عند شعة تحت الحمراء القريبة في لرال الأعالية متصاص إبشدة لزددة و متصاص. واحدة منهم إقمم 

 متصاص صغنًة. إنلاحظ قمتنٌ متداخلتنٌ بشدة  eV81.9و eV75.8 عند

 16 للعنقودمتصاص الضوئي طيف الإGe 

 عندو بشدة صغنًة  eV45.7ن عندمتان متداخلتاوجود ق 16Geمتصاص الضوئي للعنقود نلاحظ من خلال طيف الإ          

eV50.9  من الذيكل الكرويغنً منتظم يقترب ىيكل مدمج . ويأخذ ىذا العنقود سابقتهاعالية جدا مقارنة بمتصاص إشدة. 

 17 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

متصاصو النظري تواجد قمتنٌ لزددتنٌ إ. ويظهر لنا طيف ىيكل شبو كروي أخذيكثر ثباتا الأ 17Geالنقي العنقود            

على  eV77.7و eV26.2شعة الدرئية والأخرى في لرال الأشعة فوق البنفسجية أي عند ومنفصلتنٌ واحدة في لرال الأ

 الترتيب.

 18متصاص الضوئي للعنقود طيف الإGe 

متصاص النظري لو تواجد قمتنٌ لزددتنٌ طيف الإويبدي مدمج بالقرب من الذيكل الكروي ىيكل  18Geيتبنى العنقود           

 متصاص من سابقتها. إوىي أعلى شدة  eV11.9و eV72.6منفصلتنٌ في لرال الأشعة فوق البنفسجية عند كل من
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 19متصاص الضوئي للعنقود طيف الإGe 

ة ويظهر لنا من كرويمن كونها   ةقريبمدلرة ىندسية غنً منتظمة نية ببفهي تظهر  19Ge ساسية للعنقودحالة الأللبالنسبة           

 eV78.9و eV86.8 شعة فوق البنفسجية عند كل منمتصاص الضوئي لذا وجود قمتنٌ متداخلتنٌ في لرال الأخلال طيف الإ

 متصاص من سابقتها.إقل شدة أوىي 

 20 متصاص الضوئي للعنقودطيف الإGe 

 متصاصإذو البنية الذيكلية غنً الدنتظمة بوجود قمة وحيدة وبشدة  20Ge النقي متصاص الضوئي للعنقودتميز طيف الإ          

 .eV11.9عندفوق البنفسجية  شعةفي لرال الأضعيفة جدا شوىدت 

V.3أهم ما يستخلص .  
بشكل و و تضح لنا وبعد مناقشتنا للنتائج الدتحصل عليها أنإصائص الضوئية لعناقيد الجرمانيوم النقية الخمن خلال دراسة           

 متباين ومتذبذب وفقا لتزايد حجم العناقيد سلوك nGeمتصاص الضوئي لعناقيد الجرمانيوم النقية عام تظهر لنا أطياف الإ

 فيما يلي: ليوإونلخص أىم ما توصلنا 

في لرال الأشعة تحت الحمراء القريبة أي المجال الطاقي:            eVeV 58.1886.0  -  الدوافق لمجال الطول الدوجي

 mm  39.178.0  -  15 ستثناء العنقود النقيإب الجرمانيوم النقيةمتصاصات ضوئية لعناقيد إلا تظهر لناGe  والذي تظهر

 وغنًىا الحمراء تحت الأشعة يةفي مطياف ذا العنقودى ستخدامإيمكن  وبهذا .eV34.1متصاص عالية عند إبو قمة لزددة وبشدة 

التي تعتبر و بقية العناقيد  ستخدامإالحمراء في حنٌ يمكن  تحت الأشعة كاشفات تتطلب التي للغاية الحساسة الضوئية الدعدات من

 الخاصية. ال في التطبيقات التي تتماشى مع ىذهشفافة في ىذا المج

متصاص ضوئي في أغلب ىاتو العناقيد النقية في لرال الأشعة الضوئية الدرئية أي في المجال إوجود كما نلاحظ جليا عدم             

الطاقي  eVeV 26.359.1   الدوافق لمجال طول الدوجي mm  78.038.0  ستخدام ىاتو إىذه الخاصية تمكننا من  و

العناقيد في المجالات الصناعية التي تتطلب مواد يمكننا التحكم في موصليتها وشفافة للأشعة الدرئية كالخلايا الشمسية وغنًىا. 
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خرونأو  Lasmi Mustafaمصطفى العاصمي كل من:لل النظرية الأعمامع نتائج ال وتتوافق ىاتو 13  في دراستهم الحديثة- 

يريديوم لكترونية والضوئية لعناقيد الجرمانيوم الدطعمة بذرة واحدة من الإللخصائص الإ -2021لسنة 

 )201(nIrGen  عمل كذا وMahdavifarZabiollah  خرون آو  14 لدراستهم الدنهجية لبنية والخصائص

 : بعنوان الكهروضوئية لعناقيد الجرمانيوم النقية والدطعمة

Systematic Investigation of Structure and Optoelectronic Properties of 

   AsSnSiGaMMGenGen ,,,,203 9   and    10110  xGeGa xx  Clusters: 

Computational Approach. 

متصاص صغنًة في لرال الضوء الدرئي إاللذين تظهر بهما قمم لزددة بشدة  17Geو 11Geننا نستثني العنقودين ألا إ          

 .في ىذا المجال لكترونيات الضوئيةستخدامها ككواشف ضوئية في لرال الإإيمكننا و  على الترتيب eV26.2و eV22.3عند

وفي المجال الطاقي  UVأما في لرال الأشعة فوق البنفسجية           eVeV 1026.3  -  أي في لرال الطول الدوجي

 mm  38.0124.0  -   بتداءا منإلصد أن أغلب عناقيد الجرمانيوم النقية يظهر بها وeV4  متصاصات ضوئية إوجود

تساعا مع زيادة حجم العناقيد لتكون قمم مزدوجة إمتصاصات لزددة جيدا وضيقة في العناقيد صغنًة الحجم ويزداد عرض ىاتو الإ

متصاص بينما تنخفض شدة ذروة الإ UVمتصاص نطاق أوسع من الأطوال الدوجية للأشعة فوق البنفسجية إ في أغلبها وبالتالي

عمال السابقةالنظرية للأنتائج التتوافق ىاتو النتيجة مع مع زيادة حجم العناقيد و  13,14,15.  ستخدام ىاتو العناقيد في إويمكن

 الصناعية التي تتطلب مواد يمكننا التحكم في موصليتها وككواشف للأشعة فوق البنفسجية.المجالات 

وىو  4Geو 3Geمتصاص لاحظناىا من أجل العنقودين إنتقالات وأعلى كثافة لى أن أكثر الإإشارة أيضا وتجدر بنا الإ          

وزملائو  MahdavifarZabiollahما يتوافق مع العمل النظري للباحث  14متصاص القصوى . فقد ظهرت ذروة الإ

و eV10.5و eV06.4متصاص أقل عندإلى جانبها تظهر ثلاث قمم أخرى مع كثافة إ eV00.6عند 3Geللعنقود 

eV16.9 4متصاص بالنسبة للعنقود إ. في حنٌ تظهر أعلى كثافةGe عندeV95.5  متصاص إتظهر قمة أخرى أقل شدة و

 .eV49.9عند
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 الخلاصة العامة

في لرال اةة اجررماييوم ثارة لدإجديدة قد تكون أكثر عملية و خصائص لى البحث عن إمن خلال عملنا ىذا لقد سعينا           

ومن أجل ذلك قمنا  .الدساهمة في ةعم الأبحاث التجريبية في ىذا المجالوالتي من شأنها على سلم النايو التطبيقات الصناعية 

 الزائف الكمون لزاكاةوفق  الحساب من الدباةئ الأولية ستخدامإبعناقيد اجررماييوم النقية والدطعمة لمنهجية  يظرية اسةةر تحقيق ب

ستقرارا إ الأكثر الذندسية البنيات عنالبحث بقمنا فقد . DFTتابعية ال لكثافةنظرية ال GGA الدعمم التدرج تقريب ةاخل

 توسطةالدصغنًة و الحجام عناقيد اجررماييوم النقية ذات الأل 1,0,302  qnGeq

n معتمدين طريقة الديناميكا اجرزيئية 

الأكثر عناقيد اجررماييوم النقية  ياحدة . وSIESTAالدنفذة في بريامج المحاكاة  -gradientconjugateالتدرج الدقارن  -

جل ترتيبات وتوضعات لستلفة لذرات اجررماييوم الدمكنة أوىذا من  atombE  من خلال مقارية طاقات الربط لكل ذرةإستقرار 

 لى جايب حسابإو تمالات الدمكنة. حزةياة عدة الإحجم العنقوة وىذا لإ ياكب كلما  لنا  مر صعوبة الأزةاة إو  .لكل حجم عنقوة

 جرميع E2  من الدرجة الثاييةالطاقة فرق و  fE شظيالت طاقات قمنا بتحديد كل من: atombEلكل ذرة  الربط طاقات

 الألفةو  VIPالعموةي التأين كمونو  LUMOHOMOالطاقة  فجوات قيمل لكرووييةراسة الإدالإلى جايب . البنيات

 .قيم العزوم الدغناطيسية والدتمثلة في حساب  ةراسة الخصائص الدغناطيسيةو  الكيميائية والصلابة VEA ة العموةيةالإلكروويي

 من ressoQuantumEsp ستخدام بريامج المحاكاةإالخصائص الضوئية بحساب تحديد و بيضا أكل ذلك قمنا   بالإضافة إلى

وفي حجم  فقط النقية العناقيد جلأ 202nGen.  ستقرار عناقيد اجررماييوم إ تحسنٌ إمكايية ةراسةلى إأيضا كما تطرقنا

 :لستلفة ذرة واحدة من عناصرالنقية عن طريق تطعيمها ب 201;,,,  nRhRuAsBMMGen.  

حداث تغنًات كبنًة في لستلف إأن تغنً حجم العنقوة يعمل على وجديا مناقشتنا للنتائج الدتحصل عليها تحليلنا و وبعد           

 :ليو فيما يليإويلخص أىم ما توصلنا خصائص العناقيد 

جميع عناقيد اجررماييوم النقية تأخذ بنى ىيكلية تختلف تداما عن بنية اجررماييوم في حالتو البلورية وتكون ثلاثية الأبعاة  -

تأخذ بنى ىيكلية ثلاثية  ا. بالنسبة لعناقيد اجررماييوم الدطعمة بذرة واحدة من البورون فإنه5nإبتداءا من الحجم 

ستثناء إالعموم ب وتأخذ ذرة التطعيم البورون موقعا سطحيا على العنقوة في 5nالأبعاة إبتداءا من حجم العنقوة 

 ين يتم تغليفها ةاخل العنقوة. عناقيد اجررماييوم الدطعمة بذرة واحدةأ 20,19,18,16,12,9nالعناقيد ذات الحجم  
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ستثاء العناقيد ذات الحجم إلى حد كبنً ىياكل عناقيد اجررماييوم النقي الدقابلة لذا بإخذ بنى مشابهة أمن الزرييخ ت

16,11,10,8n 4بتداءا من الحجم إبعاة ثلاثية الأبنيات خذ أوتn  اجد ذرة الزرييخ على وفي جميع الذياكل تتو

بتداءا من إبعاة خذ بنى ثلاثية الأأت انهإعناقيد اجررماييوم الدطعمة بكل من ذرتي الروثينيوم والروةيوم فأما . سطح العنقوة

 تم تغليفها ةاخل العنقوة.ي 14nبتداءا من الحجمإخذ ذرات التطعيم موقعا سطحيا و أوت 4nالحجم 

والعناقيد الدطعمة بكل من البورون  .ن قيمها تزةاة بزياةة حجم العنقوةأينا وجديا إذرة فبالنسبة لطاقة الربط لكل  -

ن التطعيم بذرة إكب ةائما من قيم عناقيد اجررماييوم النقي الدقابلة لذا. وعلى النقيض فأخذ قيم أوالروثينيوم والروةيوم ت

على قيم لطاقات الربط لكل ذرة كايت لكل من أ ،ستقرار عناقيد اجررماييومإالزرييخ لا يعزز من 

1211209 ,,, RhGeRuGeAsGeBGe 
بالنقية  ةكب مقاريأخذ العناقيد الدطعمة قيم أوتبالنسبة لطاقة التشظي تحصلنا في العموم على سلوك متذبذب لتطوراتها  -

و 16,14,11RuGeو 9AsGeو 20,9,2BGeو 27Geو 10Geو 9Geو 4Ge وتتميز العناقيد .الدقابلة لذا

14,12RhGe المجاورة لذا العناقيد من يسبيا بقيمة أكب لطاقة التشظي ما يعني أنها قوية.  

عند العناقيد ذات الحجمفرق الطاقة من الدرجة الثايية ل لوحظت القيم الدوجبة  -

29,27,25,24,21,20,19,18,16,14,13,12,10,9,7,6,,4,3n 19,17,8وBGe 19,11,7,5وAsGe و

15,13RuGe 15,13,11وRhGe العناقيد الأخرى منأقوى ستقرار إتتمتع بىذه العناقيد  يعني أن لشا.  

         

وكل قيمها كايت في أغلبها قريبة جدا أو أكب  مع زياةة حجم العناقيدلفجوات الطاقة على سلوك متذبذب حصلنا  -

ما يعني أن ىاتو العناقيد بقيت ضمن طابع  eV66.0بقليل من القيمة الدقابلة لذا حالة اجررماييوم البلوري والتي تبلغ 

ستثناء إصغر من عناقيد اجررماييوم النقية بأخذت قيم أضفت السلوك الدعدني بحيث أوجميع التطعيمات  .أشباه النواقل

ساسية لتطوير مواة يايوية أوالتي يمكن ترشيحها كلبنات  RhGeو3,2RuGeو20,3AsGeو 7,1BGeالعناقيد 

  .eV843.2 قدرت ب: كب قيمةأخذ أالذي ي BGeجديدة خاصة العنقوة 

 
eV كبنًة لو قيمة 6Ge وجديا العنقوةو جرميع حالات كايت قيمو متذبذبة  VIPين العموةيأكمون الت -

672.8VIP  على القيم كايت للعناقيد: أعلى من قيم عناقيد اجررماييوم النقية الدقابلة لذا و أوقيم العناقيد الدطعمة

12BGe 4وAsGe12وRuGe12وRhGe. العموةية  الإلكروويية في حنٌ أن الألفةVEA مع متزايد ميل تظهر 
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وفي جميع حالات التطعيم قيم العناقيد الدطعمة أقل من تلك الدقابلة لذا حالة عناقيد اجررماييوم النقي في  متذبذب سلوك

  العموم.

شارة إ ذرة وىذه 30و 13و 5على تحتوي التي لذا كايت للعناقيد قيم أكبينا لصد إبالنسبة لقيم الصلابة الكيميائية ف -

ن عناقيد اجررماييوم إفي كل حالات التطعيم فو  تفاعلا مقارية ببقية العناقيد وأقل ستقراراإ أكثر العناقيد ىذه أن إلى

 ويمكن للغاية خاملة العناقيد ىذه الناحية التجريبية فإن ومن كب مقارية بعناقيد اجررماييوم النقيأخذ قيم أالدطعمة ت

 .النايوية والتقنيات النايوية الإلكرووييات لرال في للتطبيق المجمعة التصنيع لدواة جيدة مرشحة عتبارىاإ

وىذا ما يشابو اجررماييوم في  مغناطيسية غنً عموما عناقيد اجررماييوم النقية ىي جميع نإبالنسبة للخصائص الدغناطيسية ف -

العنقوة  ستثناءإب حالتو السائبة
2Ge يبلغ إجمالي مغناطيسي ةوران عزم لو الذي

B2  ما يجعل منو أكثر إثارة وجلبا

غلبها تحفز الخاصية الدغناطيسية أذرات التطعيم في في حنٌ لصد أن ستخدامو في تكنولوجيا النايو. إحتمالية ىتمام لإللإ

خذ عزم مغناطيسي كلي أت ةيومالزرييخ والرو و  ن جميع عناقيد اجررماييوم الدطعمة بالبورونأذ إلعناقيد اجررماييوم النقية 

Bلى إمساو  1ستثناء العنقوةينإب BGe  2وRhGe لى إين تكون قيمة العزم الدغناطيسي مساوي أ

B 3 غلبها بقيمة أف .خماة قيمة العزم الدغناطيسي لذرة التطعيمإيو يتم إف ثوييومقيد اجررماييوم الدطعمة بالرو ما عناأ

خذ قيمة عزم مغناطيسي أفت 15,13,8,7,5,4,3,2,1nستثناء العناقيد ذات الحجم إمعدومة للعزم الدغناطيسي ب

Bلى إمساو  2. 

متصاصات ضوئية لعناقيد اجررماييوم إفي لرال الأشعة تحت الحمراء القريبة لا تظهر لنا فبالنسبة للخصائص الضوئية  -

كما يلاحظ   .eV34.1متصاص عالية عند إوالذي تظهر بو قمة لزدةة وبشدة  15Geبإستثناء العنقوة النقي  النقية

وجوة إمتصاص ضوئي في أغلب ىاتو العناقيد النقية في لرال الأشعة الضوئية الدرئية وىذه الخاصية تدكننا من جليا عدم 

لدرئية  للأشعة اإستخدام ىاتو العناقيد في المجالات الصناعية التي تتطلب مواة يمكننا التحكم في موصليتها وشفافة 

متصاص إاللذين تظهر بهما قمم لزدةة بشدة  17Geو 11Geينا يستثني العنقوةين ألا إ كالخلايا الشمسية وغنًىا.

ستخدامها ككواشف ضوئية في لرال إعلى الروتيب ويمكننا  eV26.2و eV22.3صغنًة في لرال الضوء الدرئي عند

لصد أن أغلب عناقيد اجررماييوم النقية  UV أما في لرال الأشعة فوق البنفسجية  لكرووييات الضوئية في ىذا المجال.الإ

وجوة إمتصاصات ضوئية لزدةة جيدا وضيقة في العناقيد صغنًة الحجم ويزةاة عرض ىاتو  eV4يظهر بها وإبتداءا من

الإمتصاصات إتساعا مع زياةة حجم العناقيد لتكون قمم مزةوجة في أغلبها وبالتالي إمتصاص يطاق أوسع من الأطوال 
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ويمكن إستخدام لإمتصاص مع زياةة حجم العناقيد ا بينما تنخفض شدة ذروة UVالدوجية للأشعة فوق البنفسجية 

 ها وككواشف للأشعة فوق البنفسجية.ىاتو العناقيد في المجالات الصناعية التي تتطلب مواة يمكننا التحكم في موصليت

مستقبلا المحتملة لأبحاث وأعمال من خلال عملنا النظري ىذا سجلنا عدة ملاحظات ىامة من شأنها أن تكون منطلقا         

 يلخص أهمها في النقاط التالية:

والحصول على خصائص لشيزة جديدة من أجل التطبيقات الصناعية على في لستلف خصائص العناقيد التحسنٌ من المحتمل   -

 .في يفس حجم العنقوة بأكثر من ذرة وبعناصر لستلفةالعناقيد تطعيم ىاتو سلم النايو من خلال 

 .استقرار إ وأكثرىا الأيزومرات أفضل على الحصول أجل من ىتزازالإ ترةةات حساب الدستقبل في اجد الدثنً من  -

 للتطبيقات اوفق مضبوطة خصائص ذات جديدة يايوية مواة تطويرالتي تحصلنا عليها من أجل  الأولية الذياكل ستخدامإ  -

 .النايو تقنية في الدرغوبة

 .العناقيد ىذه ستقرارإو  الخصائص منتدعم الكثنً  سوف والتي الدناسبة التجريبية اتالدراس  -

 لكرووييات الضوئية.ستخداماتها في لرال الإإالخصائص الضوئية للعناقيد والتي من شأنها تعزيز لستلف الخوض في تحديد   -



 

 

  ملخص

 الدطعمة و   دراسة نظرية منهجية لعناقيد الجرمانيوم النقية أنجزنا            
الدنفذة في برنامج المحاكاة  لنظرية الكثافة التابعية  وفق محاكاة الكمون الزائف داخل تقريب التدرج الدعمم  بااد ستخدام الحساب من الدإب

لجميع   فرق الطاقة من الدرجة الثانية و  شظي طاقات التو  طاقات الربط لكل ذرة من خلال حساب لعناقيد ل إستقراركثر لذياكل الأا فحددنا.

والصلابة  الألفة الإلكترونية العمودية و  كمون التأين العمودي و  لقيم فجوات الطاقة  الإلكترونيةسة رادالبانيات. إلى جانب ال

يضا بتحديد وحساب الخصائص الضوئية أ. بالإضافة إلى كل ذلك قمنا ودراسة الخصائص الدغناطيسية والدتمثلة في حساب قيم العزوم الدغناطيسية   الكيميائية 

 . العناقيد النقية فقط وفي حجم أجل من  ستخدام برنامج المحاكاة إب

 .الخصائص الضوئية   ،  ، ، ،: عناقيد الجرمانيومالكلمات المفتاحية

 

Abstract 

          We have conducted a systematic theoretical study of pure germanium clusters

 and doped clusters using the ab-initio in 

the simulation of pseudo potential within the generalized gradient approximation  of the density 

functional theory  implemented in the simulation   program.  We determined the most 

stable clusters' structures by calculating the binding energies  of each atom and the fragmentation 

energies   and second-order energy difference  for all the structures. In addition to the electronic 

study of the energy gap  values, the vertical ionization potential , the vertical 

electronic affinity  and the chemical hardness  and the study of the magnetic properties which is 

the calculation of the magnetic moment  values. In addition to all of this, we also determined and 

calculated the optical properties using  simulation software for pure clusters only 

and of the size .  

Key words: Germanium clusters,  , , , Optical properties. 

Résumé  

          Nous avons fait une étude théorique systématique des clusters de germanium pur 

 
et des clusters dopés 

 
en utilisant ab-initio 

à la simulation du pseudo potentiel dans l'approximation généralisée de gradient  de la théorie de la 

densité fonctionnelle  implémentée dans le programme de simulation . Nous avons 

déterminé les structures des amas les plus stables en calculant les énergies de liaison de chaque atome

 et les énergies de fragmentation et la différence d'énergie de second ordre  pour toutes les 

structures. En plus de l'étude électronique des valeurs du gap d'énergie , du potentiel 

d'ionisation verticale , de l'affinité électronique verticale  et de la dureté chimique et de l'étude 

des propriétés magnétiques, qui est le calcul des valeurs des moments magnétiques . En plus de tout 

cela, nous avons également déterminé et calculé les propriétés optiques à l'aide d'un logiciel de simulation

 pour les clusters purs uniquement et de leur taille . 

Mots clés: clusters de germanium, , ,  ,  propriétés optiques. 

 


