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 جودك،و  والجميل عطائكربي الحمد لله على كثير فضلك 
 الحبيب والصلاة والسلام على ،الحمد لله ربي مهما حمدنا فلن نستوفي في حمدك

 أما بعد: ومن وفى وعلى أهلهالمصطفى على من لا نبي بعده 
 لتثمين هذه الخطوة في مسيرتنا الدراسية بمذكرتنا الحمد لله الذي وفقنا

 وأدامهما نورا لدربيهما الله ظلى الوالدين الكريمين حفإتعالى مهداة  والنجاح بفضلههذه ثمرة الجهد 
 أمي الحبيبة

 لديك ... وكل شيءأي شيء في هذا اليوم أهديه إليك ...يا ملاكي 
مل كالذي أقرأه في أرض الأ وليس في...ك ...أم أملاحقيقته إلا من عيني أهدي تفاؤلا ...لم أدرك

  ...عينيك
 تحت قدميك ... ونجاحي الحقيقيأم نجاحا ...

 يديك.في  وروحي مرهونةليس عندي شيء أعز من الروح ...
 أبي الغالي

 أنت الجواب حين أسأل ما التفاؤل نامللأالتي تلمسها ا ونبض الحروفيا قلبي ...                    
 ... إخوتي نتأالنفس والنفس  وما بينبل الحياة أنت ...                         

 .. أحمد عبد الودوددوسعبد الق .ملاك .دعاء .عثمان .محمد إسماعيل. حمزة
 الأيام أنتم وأري جمالأحبكم أنتم سندي ...أراكم بسمتي ... لأصف كيفالكتابة لا تكفي       

 .ها الله ورعاها وبارك في عمرهاظحف)أمي  أم (مريم لى جدتي ...إ
 )أب أمي(جدي مبروك ).أبيأب  (مبروك السعد. جدي...جدتي أم  الله وغفر لهملى أجدادي... رحمهم إ

فرحتي. وعلى ...في أفلاك صدقاتكم تدور  وزهرات الصبيصديقات طفولة إلى                                 
 نبلكم يقف وفائي عتبات

دور من قريب أو بعيد في إنجاز هذه  وكان له كل من ساعدني لىإ                                 
 الدراسة

                    أهدي هذا العمل المتواضع راجية من المولى عز                                             
وجل أن يجد القبول                                                                   

 .والنجاح
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 ) ورسوله والمؤمنينفسيرى الله عملكم  اعملواقل  (:قال تعالى                          
 النهار إلا بطاعتك .... ولا يطيببشكرك إلهي لا يطيب الليل إلا             
 لا بعفوك ...إالآخرة  ولا تطيب...ت إلا بذكرك اللحظا ولا تطيب           

 .الجنة إلا برؤيتك ولا تطيب                        
 الله جل جلاله•                              

 ونور العالميننبي الرحمة  وأدى الأمانة. ونصح الأمة. إلىإلى من بلغ الرسالة        
 يه وسلمعل سيدنا محمد صلى الله•                       

 من ى.... إلانتظارمن علمني العطاء بدون  والوقار. إلىإلى من كلله الله بالهيبة                  
 الشهداء ويتقبلك منمن الله يرحمك  افتخار. أرجوبكل  اسمهأحمل                           

 ... إلى الأبد اليوم وفي الغدوهتدي بها أنجوم  وستبقى كلماتك
 الله ه.... رحموالدي العزيز •                    

 والتفاني.الحنان  وإلى معنىمعنى الحب لى إلى ملاكي في الحياة ... إ            
 ...وسر الوجود ةلى بسمة الحياإ                              

 الحبيبة أمي•                    
 .......... ...وجمال أياميوبسمتي .........لى سندي .........إ            

 وأخواتيإخوتي ... •                  
 دور من قريب أو بعيد كان لهو  ،لى كل من ساعدنيإ وأخيرا                         

 المولى عز وجل أن يجزي الجميع سائلة من الدراسة،في إتمام هذه                       
 .الآخرةخير الجزاء في الدنيا 

 والمسلمينسلام الإ ليفيد بعلمه،لى كل طالب علم سعى إ ثم    
 .ومعرفةبكل ما أعطاه الله من علم                           
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 الشكر والتقدير
 ) لنفسهومن يشكر فإنما يشكر (قال تعالى :

 ،صلى الله عليه وسلم: من لم يشكر الناس وقال رسوله الكريم
 لم يشكر الله عز وجل

 ،هو العلي القهاروأطراف النهار، الليل  ويحمد أناءأول من يشكر 
 ولا تحصىأغرقنا بنعمه التي لا تعد  والأخر والظاهر والباطن الذيالأول 

 فله جزيل الحمد وأنار دروبناوأغرق علينا برزقه الذي لا ينتهي 
 ورسولهرسل فينا عبده أهو الذي أنعم علينا إذ  العظيموالثناء 

 وأطهر التسليم،عليه أزكى الصلوات  محمدا بن عبد الله
 وجد.طلب العلم أينما  وحثنا على ،ما لم نعلم ،أرسله بقرآنه المبين

 .المتواضع هذا العملعلى المشاق واجهتنا لإنجاز  وألهمنا الصبرأن وفقنا  والشكر كلهلله الحمد كله 
 ،أولى المراحل الدراسية حتى هذه اللحظة بعلمه منلى كل معلم أفادنا إ والشكر موصول
 "على كل ما قدمته لنا من توجيهات بن كريمة يمينةالدكتورة المشرفة "  شكر إلىكما نرفع كلمة 

 ،ثراء موضوع دراستنا في جوانبها المختلفةإساهمت في  ونصائح ومساندة ومعلومات قيمة
 كأستاذ رئيسيا،  "بن طويلة عمر" أعضاء لجنة الموقرة والامتنان إلىم بجزيل الشكر كما نتقد

 كأستاذ مناقشا.  "ن مبروك لزهرب"
 نسيان طاقم قسم الفيزياء وجميع الطلبة والطالبات، دون

 * بجامعة قاصدي مرباح * ورقلة
 بعيد، عامة وخاصتاكما نشكر كل من مد لنا يد العون من قريب أو 

 والعفاف والرشاد، ،لا يسعنا أن ندعو الله عز وجل أن يرزقنا السداد خيروفي الأ
داةهداة مهت والغنى وأن يجعلنا
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 مقدمة عامة
كتشافها ثورة إرة منذ خيأحدثت هذه الأحيث  بالغا الأهمية في حياتنا اليوميةتلعب تكنولوجيا أشباه المواصلات دورا   

أحدثت تطورا في تكنولوجيا النانو  العالم كمافيوالتجارية قتصاديةالاعصب الحياة  بالتالي فهيالإلكترونيات و في عالم 
نا من نابيب النانوية تمكنعناقيد أي الأنه المادة بشكل وجد أ حيث)فلورين ...... ،نانوية أنابيب (كالعناقيدبإستخدامها ذلكو 

 [1].الكيميائيةة الخصائص الفيزيائية معرف
كاسيد الأبرز من أ موصلية كهربائية عاليةالمرئي و التي تمتاز شفافية بصرية في المجال (TCO)كاسيد الناقلة الشفافة الأ 

جعلها محل  مما،[2]الاستخدامد أحد أشباه المواصلات الواسعة الذي يع ZnOكثر شيوعا أكسيد الزنك الناقلة الشفافة الأ
لنفاذية العالية نظرا و  مميزةيمتاز بخصائص بصرية وكهربائية فريدة و  لكونه المفكرين منذ زمن طويلباحثين و الكثير من ال هتمامالإ

الكهروضوئية كالخلايا  ستخدام واسع في كثير من الخلايا التطبيقاتإفهو ذو  القريبة تحت الحمراء رئية و في المنطقة الم
 .[3]المحسسات  الغازية والكيميائيةالعرض و  شاشاتالشمسية 

 التالية:لى الفصول إ  ZnOالزنك من هذا الفصل سنتطرق في مذكرتنا هذه التي تهدف إلى الدراسة النظرية لعناقيد أكسيد 

 وحجمها ومن ثمحسب تصنفها  وعرفنا العناقيد ،لى مفاهيم عامة عن تكنولوجيا النانوإفيه  ناتطرق :ولالفصل الأ 
 الأخير وفي)عيوبه ،تطبيقاته ،خصائصه ،بنيته(الزنككسيد أ والذي هوالشفافة  دالأكاسيحد ألى إتص بدراسة نخ

 كسيد الزنك المطعم.ألى دراسة حول إسنتطرق 

 نظرية دالية الكثافة :الفصل الثاني(DFT) Density Function Theorem)  قمنا بالتعريف لما
الزنك كسيد ألكترونية لعناقيد لى الخصائص الإإضافة إ Wurtzite)ة ساسيالخلية الأ ثوابتلحساب 

ZnOامجستعملنا برنإ وتحسينات كماذه النظرية من تقريبات تتضمنه هSiestaالمعمم  وتقريب التدرجGGA 

 البنيوية والإلكترونية لعناقيدسندرس الخصائص )المحاكاة ) التطبيقيالذي يتضمن الجانب :الفصل الثالث 
ومقارنتها من طرف البرنامج المذكور سابقا مناقشة النتائج المحصل عليها نقوم بتحليل و و  ZnOكسيد الزنك أ

 .ستنتاجاتمنه جمعنا العديد من الإو كيد الدراسات السابقة وتألمدونة في الفصل الثالث بالنتائج ا

ذلك من أجل آفاق منها و  ادةوكيفية الإستفلنتائج المحصل عليها  وملخص قصيرنختم عملنا هذا بخلاصة عامة  وفي الأخير
 .لالها التطوير في ميدان تكنولوجيمستقبلية يمكن من خ
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I.1 تمهيد  
ة كاسيد الموصلحد الأألى إدراسة سنعرج ب ، ومن ثمZnOكسيد الزنك أا الفصل مفاهيم عامة حول عناقيد سيتضمن هذ  

لى إسنتطرق  الأخيرفيوعيوبه و تطبيقاتهوخصائصه و كسيد الزنك حيث سنتعرف على بنيته أنه إموضوع بحثنا  هو والذيالشفافة 
 .كسيد الزنكأو لمحة عن تطعيم أراسات البحثية بعض الد

I..2:نا في فهم الموضوعة التي تفيدلبعض المصطلحات العامفيمايلي نقوم بتقديم تعريف مصطلحات عامة. 

I.3تكنولوجيا النانو . 
I..3.1 :المواد النانوية هي عبارة عن مواد يمكن الحصول عليها من أغلب المواد المتواجدة في تعريف المواد النانوية

عاكسين للحصول الطبيعة كالغازات و أشباه الغازات، و الزجاج و بعض المركبات العضوية، كما يستخدم العلماء أسلوبين مت
 على خواص المطلوبة:

ترتيبها لتصل أبعادها ما بين ويقوم على تكبير أبعاد الذرات والجزئيات الصغيرة بتجميعها و  :أولا/ أسلوب التكبير     
100nm-1nm  طبعا ذلك مع الحفاظ على شكلها الأساسي.و 

بات صغيرة ناعمة لا تتعدى ويلها إلى حبييقوم على تصغير الحبيبات الكبيرة أي تحو  ثانيا/ أسلوب التصغير:   
 .100nm[14]أبعاده

 I.2.3. أصناف المواد النانوية 
وأكثر إستخداماتهاالطلاء 100nmهي مواد ذات بعد واحد على شكل رقائق سمكها لا يتعدى مواد أحادية البعد:•

 من أجل تحسين خواصها. والمواد القديمة

والأنابيب كالأسلاك   100nmطول كل منهما عن  وعرض يقللها طول  هي مواد ذات بعدينالبعد:مواد ثنائية •
 . النانوية

مثل: الحبيبات،  100nmيتعدى كل منها  وعرض وارتفاع لاذات ثلاث أبعاد لها طول هي مواد مواد ثلاثية البعد:•
 .[1]المعادنالمساحيق و 

I.1.1.أشكال المواد النانوية 
 : ما يليتصنف على حسب الشكل إلى ل تركيبة وخصائص معينة له، و شكولكل تأخذ النانوية أشكال عديدة   

  عبارة عن تركيب نانوي شبه موصل ثلاثي الأبعاد.الكمية:النقاط 
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 .[2النقاط الكمية] (:(I.1الشكل
 

  تيناالفولير 
ائق مختلفة الكربون للترابط بطر ذلك بسبب نزوع كثر من مئة عنصر كيميائي معروف و يمثل الكربون عنصر واحد ضمن أ

 .متعددةو 

 
 .[2(: جزيئات الفلورين](I.2الشكل

 الكرات النانوية 
لتركيب لكنها تختلف عنها قليلا باو  60Cتعد كرات الكربون النانوية أهم نوع منها، حيث تنتمي إلى فئة الفولورينات من مادة  

وجد على سطحها فجوات يصل قطر الكرة واحدة خاوية المركز، بالإضافة إلى أن كرات النانو لا يحيث أنها متعددة القشرة و 
500nm .أو أكثر 

  الجسيمات النانوية 
تبطة مع بعضها البعض يتراوح عدد من بضع ذرات إلى مليون ذرة، مر جزئي ميكروسكوبي و هي عبارة عن تجمع ذري أو 

احد فإنها تسمى البئر ، عندما يصل حجم النانوي إلى مقياس النانو في بعد و Ponmنصف قطرها أقل من مشكلة كرة و 
 Quntun) في حالة ما يكون حجمها النانوي في بعدين تسمى بالسلك الكمي، و (Quntuna Well)الكمي 

Wire)،  أما في حالة ثلاثة أبعاد تسمىQuntun dots فالتغير في الأبعاد النانوية للتركيبات يؤثر على الخصائص ،
 لها.الالكترونية 
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 .[2النانوية]: الجسيمات (I.3الشكل )

  الأنابيب النانوية 
 اسمبنيته ليست مختفية وراء حجما و  الأنبوب النانوي هو اسم وصفي فأنبوب الكربون النانوي هو في الواقع أنبوب

نوية رائعة إن أنابيب الكربون النا منتجا،بطريقة ما مجالا خفيا، ملموسا، و رمزي، فمن الممكن أن نتخيل اسطوانة صغيرة تجعل 
ي في المتمثلة في صحيفة من ذرات الكربون ملفوفة في اسطوانة تحو ما يبدو من بنيتها غير المشوقة و على يد في بساطتها و التعق

 الميزات التطبيقات المثيرة التي لا مثيل لها.طياتها مجموعة من الخصائص و 
 
 
 
 

 
 
 

 
 .[2نابيب النانوية]: الأ(I.4)الشكل 

  النانويةالألياف 

الألياف الشبيهة بحبة القمح، كما تتميز هذه الألياف النانوية بنسبة نها ألياف السداسية، الحلزونية و مختلفة م لها عدة أشكال  
واص ميكانيكية مساحة سطحها إلى حجمها كبيرة، حيث أن عدد ذرات السطح كبيرة بالنسبة للعدد الكلي، مما يكسبها خ

 .تراصهاوإستقامتهاو من صعوبة التحكم باستمراريتها  لكنها تعانيمميزة كالصلابة، وقوة الشد وغيرها، و 
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 .[2(: الألياف النانوية]I.5الشكل )

  المركبات النانوية 
تتكون معظم ، و 100nmالمركبات النانوية مواد متعددة الأطوار حيث للطور الواحد أو أكثر بعد واحد على الأقل من رتبة 

بأهمية تكنولوجية، من طورين يمكن تصنيف تلك المواد من حيث بنيتها  سمتاتا والتي المركبات النانوية التي جرى تطويره
 أنواع رئيسية: 3الميكروية إلى 

 مركبات نانوية طبقية ذات طبقات متناوبة نانوية المقياس. •
 مركبات نانوية خطية، تتألف من صفوف تحتضن قضبانا ذات أقطار نانوية المقياس.•
 المقياس. نانويةمن مصفوفة تحتضن جسيمات مركبات نانوية جسيمية، تتكون •
على غرار المركبات العادية الأخرى يمكن الخواص المركبات النانوية مجتمعة أن تتفوق على خواص أطوارها و 

 .[2]منفردة

 الأسلاك النانوية 
 1000تزيد عن  هي أسلاك نانوية يمكن أن يقل قطرها عن نانو متر واحد بأطوار مختلفة أي نسبة الطول إلى العرض    

جانبي واحد، فهذا يجعلها تحتل  باتجاهلكترونات فيها محصورة كميا لأن الإ، مرة، كما تتفوق على الأسلاك العادية التقليدية
 ضة الموجودة في المادة المحسوسة.مستويات طاقة تختلف عن تلك المستويات العري

 
 .[2سلاك النانوية](: الأI.6الشكل )
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I.4.د النانوية خصائص الموا 
أهم هذه الخواص ما واد في حجمها طبيعي و صغر حجم المواد النانوية أكسبها خصائص مميزة تختلف عن خصائص الم - 

 يلي: 

I.4.1. جهادات الأحمال إائكها و زيادة مقاومتها لمواجهة ذلك بزيادة صلابة المواد الغازية و سب: ميكانيكيةالخواص
 المختلفة الواقعة عليها.

I.4.2.المادة، مثال ذلك: درجة حرارة  انصهارهحبيبات المادة تتأثر قيم درجات  عندما يتم تصغير أبعاد: خواص حرارية
 درجة مئوية. 500تنقص حوالي  انصهاربإنقاص أقطار حبيباتها فإن درجة قمنا  وإذا °1054Cالذهب في الحالة العادية 

I.4.3. ناطيس، كما نفس حجم جسيم بيبات المادة المصنوع منها المغتعتمد على مقياس أبعاد ح: المغناطيسيةخواص
 شدته.حه الخارجي زادت قوة المغناطيس و تزايدت مساحة سطنانوي و 

4.I..4:يجابي على الخواص الكهربائية، حيث تزداد قدرة إجم الحبيبات النانوية يؤثر بشكل صغر حالخواص الكهربائية
 المواد على توصيل التيار الكهربائي.

I..4.5:الزيادة الكبيرة في مساحة السطح بالنسبة للحجم في المواد النانوية، و كذلك وجود عدد كبير الخواص الكيميائية
 [3].من الذرات على الأسطح الخارجية أكبرها نشاط كيميائي

I..5 تقنية الناتو 
 .العلمية في المستقبل للمثوراتكبيرا ملا  أعطت أفقد  ومجالات البحثالعلمية  الاهتماماتصبحت تقنية النانو في الصدارة أ

 عطاء فكرة عامة وموجزة عن هذه التقنية.إفمن الجيد 

I.6.مفهوم تقنية النانو 
ن الجسيمات التي يقل حجمها عن مائة نانومتر تعطي للمادة التي تدخل في تركيبتها أعتبار إيعتمد مفهوم تقنية النانو على 
طوال المميزة المصاحبة لبعض الظواهر صغر من الأأالتي هي ذه الجسيمات و ن هأهذا بسبب خصائص وسلوكيات جديدة و 

الجسيمات الذي يمكننا من إنتاج مواد خفيفة لى حجم تبدي مفاهيم فيزيائية وكيمائية جديدة مما يقود سلوك جديد يعتمد ع
 . ]0[وقوية والتحكم بهندسة خواصها

I.1.العناقيد 
 .1.7.Iتعريف العناقيد 

وتتكون  امجموعة من الروابط فيما بينهب،تعبارة عن تجميع مجموعة من الذرات في كتلة ذرية ترتبط هاته الذراالعنقود هو 
 .السائبة(الحالة  نتقال من الذرة إلىلإات إلى عدة ألاف من الذرات )أي االعناقيد من بضع ذر 

 ات نانويةبعد من هذا الحجم نكون نتحدث عن جسيمأو   10nmإلى 1nm إذ يتراوح حجمها من
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nano-particules .يمكن  ،وبالتالي فإن العناقيد عبارة عن بنية بين الذرة المعزولة من جهة والحالة السائبة من جهة أخرى
 :[5] رةالعباأن نعبر عنها وفق 

𝑀𝑛(3 ≤ 𝑛 ≤ 105−7)  
 :تمثل نوع الذرة المشكلة للعنقودM بحيث:

nتمثل عدد ذرات العنقود: 
شكل دوري في جميع ب والتي تتكررنية بلورية أو شكلا هندسيا معينا يسمى الخلية، بادة الصلبة ذات بدائما ما تكون الم  

حيث تظهر الذرات ترتيبا يحاط بموجبه كل منها بنفس العدد من الجيران القريبين، فالجزيء له نفس خصائص ،أنحاء البلورة
من الإيزوميرات التي هي هياكل ذات أشكال  قليلعدد و جيدا  نوتكوين محددافله هندسة  ،الحالة السائبة المقابلة تقريبا

للعناقيد  استقراراى الباحثين تحديد الهيكل الأكثر أما في فيزياء العناقيد يصعب عل ،مختلفة يتحصل عليها بنفس عدد الذرات
 للإيزوميرات.بسبب العدد الكبير 

مثال على ذلك عثر .[6]صعبا للغايةواستقرارا أو البنية الأكثر ثباتا وفي حالة العناقيد الصغيرة جدا فإن عملية تحديد الهيكل  
 .Ar13جل العنقود أآخرون على مئة إيزومير محتمل من و   Davisالباحث

 ما يعني الحصول على هياكل جديدة مجهولة في فيزياء الجسم الصلب كهياكل عشرية الوجوه بتناظرات بترتيب
5 i cos ahedronوجها عبارة عن مثلثات متساوية الأضلاع( أو  20دد الوجوه بشكل منتظم يتكون من ) وهو هيكل متع

(، على عكس الجزيئات التي يسهل I.7الشكل ) nanotubes)هيكل  القفص )فوليرانيات ( أو على شكل أنابيب نانوية 
ئبة هي نفسها التي تتكون منها العناقيد إلا وعلى الرغم من أن الذرات التي تتكون منها المادة السا ،علينا تحديد بنيتها وتكوينها

أن خصائصها الفيزيائية والكيميائية مختلفة تماما وتتغير وفقا لتغير حجم العنقود وهذا ما يجعل منها مواد أكثر إثارة وجلبا 
 .[6]للبحث

 
 

 
 
 
 

  
 هيكل عشري                              فولورين                                        أنابيب نانوية                    

 .[7]شكال العناقيدأمختلف (: I.7الشكل )

I.7.2. أصناف العناقيد 
ذا عدد الذرات أي حجم كإن الخصائص الكيميائية والفيزيائية للعناقيد ترتبط أساسا بنوع وطبيعة الذرات التي تشكله و    

 .[8]العنقود، وعليه تم تقسيم العناقيد وتصنيفها وفق معيارين أساسيين
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I..1.2.7حسب معيارالحجم 
 ،nتعتبر معيارا مهما لتصنيف العناقيد،فكلما زادت قيمة،كون منهايت التيnالعنقود والذي نقصد به هنا عدد الذرات إن حجم   

 .كالجدول التالي يوضح ذال والعكس صحيحيزداد حجم العناقيد تلقائيا 
 

 n [7].(:تصنيف العناقيد على حسب الحجمI.1الجدول )  
7500<n<10 20<n<500 2<n<20 قودحجم العنn 

 التسمية عناقيد صغيرة جدا عناقيد صغيرة عناقيد كبيرة

I.2.2.7.حسب معيار نوع الرابطة 
عندما تكون ذرات العنقود متماثلة، فإن نوع الرابطة سيعتمد بالضرورة على التركيب الإلكتروني لهذه الذرة، وهو الذي يحدد     

 ....(،(f,d,p,sونية نوع الرابطة بين الذرات بفضل قاعدة المدارات الإلكتر 
 [9]:فئاتإذ يمكننا تقسيم الروابط إلى خمس       

 تميز هذه الرابطة المواد شبه الناقلة، ويتم الحصول على الرابطة التساهمية عن طريق تداخل الرابطة التساهمية :
د السليكون والجرمانيوم مدارات الذرات المرتبطة بإلكترونات التكافؤ للذرات المتصلة، هذا هو الحال بالنسبة لعناقي

 .60Cنالفو ليريذلك كو 
 هذه الروابط هي سمة للمعادن ومن هنا جاءت تسميتها.الرابطة المعدنية : 
 وينتج الترابط الأيوني من التفاعلات  ،ةالكهروسلبي: تميز هذه الرابطة الهاليدات القلوية العالية الرابطة الأيونية

الإلكترونات للأيونات  اكتسابمعاكسة، في هذه الحالة يسمح فقدان أو الكهروستاتيكية بين أيونات الشحنات ال
 بالحصول على التكوين الإلكتروني لغاز نادر.

 [10]:يصف هذا النوع من الروابط الغازات النادرةرابطة فاندرفالز. 

I.8. أكسيد الزنكZnO 
 .1.8.Iأكسيد الزنك تعريف: 

له ، [12](TCO)إلى عائلة الأكاسيد الشفافة الموصلات  ، ينتمي[11](Ⅱ-Ⅵ)هو أكسيد شفاف من المجموعة 
يظهر ، [[Wurtzite )12[، أكسيد الزنك النقي عديم اللون يتبلور في النظام السداسي )13] nمن نوع طبيعية ة يموصل

لزنك ، كما يستخدم أكسيد ا[[12الباهتشكل مسحوق أبيض عديم الرائحة لونه يميل إلى الأصفر  علىفي الحالة الصلبة 
، كما أن له وفرة مكوناته [[13ميائيكي استقرارهو مائتي عام بسبب تفاعله العالي كصبغة بيضاء لأكثر من    ZnOمسحوق 

 كهربائية شفافة للخلايا الشمسية ذات الأغشية الرقيقة.  اتصالرض مما تجعله هدفا مثاليا كجهة على الأ
كانيكي يثباته المالواعدة، نظرا لخصائصه الكهربائية والبصرية، و هدفة و المست دأكثر المواكواحد من   ZnOيعتبر أكسيد الزنك  
مقارنة بالأكاسيد الموصلة الشفافة المستخدمة العالي، بفضل وفرته في الطبيعة، مما يجعله غير مكلف الكيميائي و 

 .[[12الأخرى
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 .ZnO [16]كسيد الزنك أ(: مسحوق I.8الشكل )

I2.8.. خصائص أكسيد الزنك 
I.2.8.1. الخصائص الكهربائية 

، كما أنه يمكن أن تختلف 3.3ev[10]( تصل فجوتها إلى Ⅱ-Ⅵ)هو مادة ثنائية من النوع ZnOأكسيد الزنك       
، حيث يتم الحصول على eV 3.39و  eV 3.30طريقة التحضير بين من معدل المطعمات و  نطلاقااقيمة فجوة النطاق 

عن طريق المطعمات، كما يمكن أن تكون معدلات المنشطات التي تم الحصول  يةالدراسة العملفي  nشبه موصل من نوع 
، )cm) .Ω.  10−4.لهذا يمكن أن تحقق مقاومة منخفضة جدا في حدود(3cmذرة1414)عليها عالية جدا في حدود

 F, B, Ga, In,AL)، بسبب تشوهات جوهرية المطعمات ZnOمن nممكنة في النوع   cm>5.103الموصلة عالية 
 .أو المركبات، (

إلى ذلك، يبلغ  بالإضافة )s.V2cm/ (14إلى  14الرقيقة من  ZnOلكترونات في أغشية الإنتقال إغالبا ما تكون قابلية    
تفاعل التكوين  يكون s.V/2cm200:يحوال المفردة ZnOالحد الأقصى للتنقل الذي تم الحصول عليه في بلورات 

 : [12]يلية كما العناصر المتفاعل
𝑍𝑛++ + 2𝑒 + 1/2𝑂 = 𝑍𝑛𝑂 
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 .ZnO: بعض الخواص الكهربائية (I.2)الجدول
 مباشرة طبيعة فجوة النطاق

 cm                  Ω1-10. المقاومة الدنيا
 cmΩ1-10. المقاومة القصوى

 .𝟏𝟎𝟕𝒄𝒎𝒔−𝟏 1.5 سرعة الثقوب الحرارية
 2.2𝟏𝟎𝟕cm.𝒔−𝟏 للإلكتروناتلسرعة الحرارية ا

 BV 1.16   𝟏𝟎𝟏𝟗𝒄𝒎𝟑التكافؤكثافة الحالات في حزمة 
 BC 3.71   𝟏𝟎𝟏𝟖𝒄𝒎𝟑كثافة الحالات في حزمة النقل 

 0.60𝒎𝟎 كثافة الثقوب الفعالة
 𝒎𝟎 0.28 للإلكترونياتالكتلة الفعالة 

 200𝒄𝒎𝟐 /V.S للإلكترونقلأقصى تن
 nوP نوع التوصيل

 300K 3.34±0.02عرض فجوة النطاق عند
 4.2K 3.2Evعرض فجوة النطاق عند

I.8.2.2 الخصائص الضوئية. 
طاقة إكستون تبلغ و  ،3.37eVأكسيد الزنك هو شبه موصل شفاف في المنطقة المرئية مع فجوة كبيرة مباشرة تبلغ 

60mev يؤدي إعادة  لكترون( مماإ – )ثقبى عصابة النقل يحدث زوج ن عصابة التكافؤ طاقة كافية للوصول إلم متصا، إذا
ي نبعاث المرئإلى ذلك فإن الإ الضوئية بالإضافةنبعاث فتوحات لها طاقة مقابلة للفجوة إلكترونية إلى تركيب زوج الثقوب الإ

 رئيسية منها: انبعاثاتنطاق الممنوع منها ثلاثة ة في اللكترونات منفصلإناتج عن العيوب التي تخلق طور 
 نجازات الأكسجين.إينسب إلى  :(530nm-515)نبعاث الأخضرالا -
 ينسب إلى الأكسجين البيني أو إلى مجموعات الهيدروكسيل. :(750nm-600)نبعاث الأصفر البرتقاليالا -
 ينسب إلى زيادة في الأكسجين. :(660nm-680)نبعاث الأحمر الا -

 فوأجهزة الكشLED-UV، الثنائيات LEDه الخصائص البصرية تصنيع الخلايا الشمسية ثنائيات تعزز هذ
 .[15]الضوئية
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 .ZnO [12] ـــــــة ل(: بعض الخصائص الضوئيI.3جدول )
معامل الانكسار  الامتصاصمعامل  ثابت العزل الكهربائي

 560nmعند 
 الانكسارمعامل 

 590nmعند
عرض نطاق 

 إكستون
 فاذيةالن

7.8=𝜺 𝟏𝟎𝟒m𝒄𝒎−𝟏 1.9-1.8 2.029-2.013 60meV 90%< 

I. 8..3.2الخصائص الحرارية 
 الخصائص الحرارية الرئيسية هي ثلاث: 

 .السعة الحرارية النوعية -
 .التوصيل الحراري -
 .التمديد الحراري -
 :السعة الحرارية النوعية 

ب في المواد لها تأثير على السعة الحرارية النوعية لأكسيد الزنك، قيمة السعة الحرارية العيو و الناقلات الحرة هتزازات الشبكة و إ
 k1-mol.j 40.3.-1النوعية المقاسة تساوي 

 :التوصيل الحراري 
قيم بين  تأخذZnOلا سيما لتوظيف المركبات في درجة حرارة عالية الموصلية الحرارية المقاسة لهذه الخاصية أساسية و   

 (W/cm.K) 1و 0.6
 التمديد الحراري : 

يتم تحديد هذه  ZnOدرجة الحرارة يؤثر على ثوابت الشبكة  اختلافدرجة مئوية  9750هي:~  ZnOانصهاردرجة     
هذه  التوالي تعتمد علىcعلى طول المحورو ∂للتمدد الحراري على طول المحور 𝑐�𝜕𝜕�من قبل معاملات التمديد الحراري

 .[15]تركيز الناقلات الحرة في درجة الحرارة المحيطةقياس العناصر المتكافئة ووجود العيوب و ت على المعاملا

I.4.2.8الخصائص البلورية 
 ZnO     شباه موصلات مركبة من النوع أعبارة عن(Ⅱ-Ⅵ، )   موصلات شباه الأضعتها في واجهة يونية و ن طبيعتها الأأكما
كما   (Zacl B1)و(Zinc blende B3)و (Wurtzite B4)كسيد الزنك تحت تركيبات أيونية. يتبلور الأالتساهمية و 

 التالي. في الشكلهو 
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هيكل مزيج الزنك (b)،(Nacl B1)هيكل ZnO:(a) ل(: تمثيل التركيب البلوري I.9الشكل )
(B3)،(c) هيكلWurtzite (B4) 

في درجة حرارة  ZnOالجيد ثوابت الشبكة  رارهلاستقنظرا  Wurtziteعلى شكل هيكل سداسي ZnOيتبلور غالبا ما 
 .[16]ذرة في 3cm224.2*10والتي تقابل cmg65/3و كثافة ذc=2069Åو a=3.2495Åهي(300k)الغرفة 

 
 .ZnO [16]ـــــ(: هيكل سداسي لI.10الشكل )

لى مجموعة إ نه ينتميأ.حيث c/a=1.633النسبة  تعطي cوaولية ذات ثوابت أعلى الخلية  Wurtziteيحتوي هيكل 
 :مواقع الذرات هي ،.تحتوي الشبكة السداسية البدائية على أربع ذراتP63mcالتناظر 

(0, 0,0)(1/3,2/3,1/2) : Zn 
(0, 0, u)(1/3,2/3+u) : O  

: u [0 1 0] للاتجاهدائية وفقا تحدد موقع ذرة الأكسجين في الخلية الب التي) إبعادهي المعلمة )بدون  
 .1/2a=(8/3)c/[11]و u=3/8=0.375حيث
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 .ZnO Wurtzite[12]وليةبنية الخلية الأ (I.11): الشكل

 [12] .الزنكملخص خصائص أكسيد  :(I.4الجدول )
 Wurtziteسداسية  الشبكة

 a=3.2495Å الشبكة ثوابت
c/a=1.602 Å 
a=5.2069 Å 

 O-2وZn+2نالمسافة بي

 قربالأ الجوار
 d=1.992 Å cعلى طول المحور 

 .d=1.975 Åخرى الثلاثة الأعلى المحاور 
 Å =0.74+2Zn شعة البلورية للتنسيق رباعي السطوحالأ

Å =°1.242-O 
الشعاع الأيوني لتنسيق الرابطة التساهمية 

 ثلاثة السطوح
 الرابطة التساهمية-

 يونيةالرابطة الأ-

 Zn=1.31Åمحايد 
 O=0.66Åمحايد 

Å  =1.382-O 
Å  =0.60+2Zn 
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I.8.2.5الفيزيائية والكيميائية لأكسيد الزنك  ائص. الخصZnO 
 : [11]تتلخص الخصائص الفيزيائية والكيميائية لأكسيد الزنك في الجدول التالي

 .   الخصائص الفيزيائية والكيميائية لأكسيد الزنك :(I.5الجدول )
 ZnO الخاصية

 81.37 (g/mol)الكتلة المولية 
 C 1975°الانصهاردرجة 

 C 2360° درجة الغليان
 5.67 (g/cm)الكثافة 

 سداسي البنية البلورية
 مسحوق ابيض الشكل
 بيضأ اللون

 2.008 الانكسارمعامل 

I.9 الزنك.طرق تحضير أكسيد ZnO 
 لتحضير أغشية رقيقة من أكسيد الزنك يوجد طريقتين رئيسيتين هما: 

  باستخدامذلك الترسيب الفزيائي و: 
 الترسيب الفيزيائي للبخار. -
 .التبخير تحت الفراغ -
 بواسطة الليزر النبضي.الترسيب  -
 الرش المهبطي. -

  ذلك باستخدام:الترسيب الكيميائي و 
 الترسيب الكيميائي للبخار.  -
 الترسيب الكيميائي للبخار بواسطة البلازما. -
 تقنية الهلام سائل. -
 الرش الكيميائي الحراري. -
 .[13-17،[11كيميائيالترسيب الكهرو  -

I. .10 الزنك أكسيد تطبيقاتZnO 
لقد لقي هذا النوع يعتبر أكسيد الزنك من الأكاسيد ذا الخصائص المتميزة كما له تكلفة منخفضة لوفرته في الطبيعة، و 

 وله عدة تطبيقات صناعية وتكنولوجية منها:،هتماما كبيراإ
 .الخلايا الشمسية●
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 .جهزة الاستشعار بتسرب الغازأ●
 .لبصرييدخل في صناعة الدليل الموجي ا●
 .للانعكاسغشية الشفافة والمضادة في الأ يستعمل●
 والآلات الناسخة.ل في صناعة الطلاء المطاط يدخ●
 .يدخل في صناعة الشاشات العاكسة للضوء●
 يدخل في صناعة المقاومات المتغيرة. 
 .ناعة الزجاجيدخل في ص●

I.11.  كالأكسيد الزنالعيوب في ZnO 
 عيوب عديدة وتتمثل في:ZnOكما أن هناك لأكسيد الزنك 

   :حدود الحبيبات( وتتمثل في)الإنخلاعات، شبهالعيوب المتمددة 
   :الذرات الإنغراسية للشبكة الأم، الشوائب(وتتمثل في)الفراغاتالعيوب النقطية ، 
  :ى  التكديس، الحدود البينية للحبيبات( إضافة إلى تواجد عيوب أخر  وتتمثل في)عيوبالعيوب المستوية

 .[17]لخإالثقوب ....... ترونات،كالإلك

I..12 التطعيم 
ويكون ذلك بإضافة  ،يمكن التحكم بأشباه المواصلات إما عن طريق الحرارة التي تعد أمرا غير مرغوبا فيه أو عن طريق التطعيم

ة ذرات شائبة تدعى هذه العملية بالتطعيم. إن إضافالشوائب إلى بلورة شبه الموصل، و من  (%0- 10)نسبة قليلة ومحدودة 
طينا إمكانية التحكم في كثافة ذلك تعكإلى أشباه الموصلات النقية بنسب قليلة تعمل على زيادة التوصيلية لهذه المواد، و 

لكترونات الحرة الموجودة في شبه الموصل، أو كثافة الفجوات فيه. شبه الموصل المشوب يصنف إلى نوعين رئيسين هما الإ
 n. ولتطعيم أكسيد الزنك من النوع p) [18]نوع )من النوع الموجب  وشبه موصل، n)عنو  (البالسشبه الموصل من النوع 

: مثال ذلكفيها مثل عناصر العمود الثالث و  بذرات مرغوب (O)أو الأكسجين  (Zn)ذرة المعدن  باستبداليكون ذلك 
 .[14] (C)والكربون (Se)مثل السيلينيوم  (IV)، أو عناصر العمود الرابع (Ga)، الغاليوم (Al)الالمنيوم ،(B)البورون 

بعض  استبدالعلى هذا النوع يتم  وكي نحصلZnOفيها ، تحديا لتطوير التطبيقات التي يدخل pيمثل أكسيد الزنك من نوع 
بعناصر العمود  Oمثل الهيدروجين، النحاس، الفضة أو استبدال أيونات  (IA)و  (IB)التالية بعناصر الأعمدة  Znأيونات 

هي أكثر السبل  (N)الإشابة بالنتروجين وتعتبر النتروجين، الفوسفور، التنتالوم،  مثل VAوVB (IV)خامس ال
 .[20]الواعدة
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II.1  تمهيد 
ن أبواسطتها نستطيع هم الطرق المستعملة في الفيزياء والكيمياء النظريين و أحد أ هي DFTلكثافة تعد نظرية الدالة الوظيفية ل

لعمليات الحسابية الكمومية بسبب ستخداما في اإكتر الطرق أهي واحدة من و  ،نحدد خصائص نظام متعدد الجسيمات
ستخدامها لطرق تقليدية إجل ألت تواجه صعوبات من مع ذلك لازانظمة متنوعة وبتكلفة وسرعة العالية و أمكانية تطبيقها على إ

 .رشرودينغلحل معادلة 

.1.1.II مُعادلة شرودينغر للبلورة: 
راسات الكمِ ية لأيِ  نظام  أفيه  كلا شمم  للبلورات،حيث يتمُّ وصف النِ ظام  كواتنين مُعادلة شْرودينغر هي الحَجَر الأساسِ للدِ 

 فيما بينها بمُعادلة شرودينغر التالية: والتي تتفاعل( لكتروناتإ +المتكوِ ن من الجسيمات )أيونات
𝐻𝜓 = 𝐸𝜓                                                                                                               -1) II)حيث 

𝐻                                                .الهاملتونيان :                                         
𝜓 .دالَّةالموجة : 
𝐸 .طاقةالنِ ظام : 

ن الهاملتونيان الكُلِ ي لهذه الجملة مُتكوِ ن من الطاقة الحركية لكلِ  الجسيمات مُضافاً إليها طاقة التفاعل أعتبار إمكانناإب
مع الوسط الخارجي، ليُِكتَب بذلك الهاملتونيان عند غياب  ن نضيف لها طاقة التفاعلأعند الضرورة نستطيع فيما بينها، و 

 الحقل الخارجي بالشكل التالي:
𝐻 = 𝑇𝑒 + 𝑇𝑁 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁 + 𝑉𝑁𝑁(2-II) 

 حيث:

. الطاقة الحركية للإلكترونات ∶ 𝑇𝑒 = ∑
𝑃𝑖

2

2𝑚𝑖
𝑖

= ∑ −
ℏ2

2𝑚
 (𝛻2

𝑖) 

 

. الطاقة الحركية للأنوية ∶ 𝑇𝑁 = ∑
𝑃𝛼

2

2𝑀𝛼
𝛼

= ∑ −
ℏ2

2𝑀
 (𝛻2

𝛼) 

. إلكترون − ∶ طاقة تفاعل إلكترون 𝑉𝑒𝑒 = ∑
1

4𝜋𝜀
0𝑖,𝑗≠𝑖

1

2
[

𝑒2

|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|
] 

. نواة − ∶ طاقة تفاعل إلكترون 𝑉𝑒𝑁 =
1

4𝜋𝜀
0

∑ −

𝑖,𝛼

𝑒2𝑧𝑒

|𝑟𝑖 − 𝑅⃗⃗𝛼|
 

 

. نواة − ∶ طاقة تفاعل نواة 𝑉𝑁𝑁 =
1

4𝜋𝜀
0

1

2
∑

𝑒2𝑍𝛼 𝑍𝛽 

|𝑅⃗⃗𝛼 − 𝑅⃗⃗𝛽|
𝛼,𝛽
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 𝑀و 𝑚 .كُتل الإلكتروناتو الأنوية على الترتيب 
e𝑍𝛼.شُحنة الأنوية 

: |𝑅𝛼 − 𝑅𝛽 | المسافة بين النواتين𝛼 β و. 
: |𝑟𝑖 − 𝑅𝛼 |  المسافة بين النواة𝛼 والإلكترون𝑖. 

: |𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|  المسافة بين الإلكترونين𝑗 و 𝑖. 

لابلاسمُؤثر. ∶ 𝛻𝑖
2 =

𝜕2

𝜕𝑥2
+

𝜕2

𝜕𝑦2
+

𝜕2

𝜕𝑧2
 

 الشكل التالي: أن تُكتبَ على حينئذ  نغر مُستقلة عن مُتغير الزمن يمُكنيأمَّا في حالة مُعادلة شرود
𝐻𝜓 (𝑟, 𝑅) = 𝐸𝜓 (𝑟, 𝑅)(3-II) 

 تعُبِ ر عن القِيَم الذاتية الموافقة. 𝐸هي ترتبط بمواقع الجسيمات )إلكترونات+أنوية(، كما أنَّ عن دالَّة الموجة و  𝜓حيث يعُبِ ر 
𝑍)3ذرة تحوي  𝑁أنَّ مُعادلة شرودينغر لــ فالمعلوم  + 1)𝑁 10ما تكون مُتغير،والمثال على ذلك عند =Z  1سم1في  

كبيرا من المجاهيل، الأمر الذي يجعلها مُستحيلة الحل،  مجهول، أيْ أنَّ هذه المعادلة تَضم عددا 101.14ننا نجد حوالي إف
 لذلك وُضعَت عِدَّة تقريبات لتبسيط هذه المعادلة نذكر منها:

.1.II2.( التقريب الأديابتيكيBorn -Oppenhaimer): 
تلة الأنوية، كُ و كترونات تلة الإلالشاسع بين كُ ختلاف الكبير و ى فصل حركة الإلكترونات نظراً للإقريب عليقَوم هذا الت

بكثير من سُرعة  ن سُرعة الإلكترونات أكبرأبالمقابل نجد و بر بكثير من كُتلة الإلكترونات، ساس أنَّ كُتلة النواة أكأعلى و 
الحركية للنواة، فنعتبرُها ساكنة مُقارنة بالإلكترونات مع أخذ حَدِ  تفاعل الأنوية فيما الطاقة الأمر الذي يَجعلنا نهمل  ،[1]النواة

 بينها كمقدار ثابت أيْ:
𝑇𝑁𝑁 = 0   ،𝑉𝑁𝑁 = 𝑐𝑡𝑒 

 هاملتونيان نووي على الشكل:يتَكون من هاملتونيان إلكتروني و فالهاملتونيان الكُل ي للجملة 
𝐻 = 𝑉𝑁𝑁 + 𝐻𝑒                                                                                                                                                         (4-II) 

 حيث:
𝐻𝑒 = 𝑇𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁(5-II) 

 بهاملتونيان الإلكترونات.𝐻𝑒 فيُطلق على 
 ادلة شرودينغر للإلكترونات بالشكل التالي:لتكون بذلك مُع

 
𝐻𝑒𝜓𝑒(𝑟, 𝑅) = [𝑇𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁]𝜓𝑒(𝑟, 𝑅)(6-II) 

 
ستخدام تقريب آخر يُسمى بتقريب إرياضية، لذلك وَجب اللا أنَّ الشكل الجديد المتحصل عليه أيضاً لا يمُكِن حلُّه بالطرق إ

 فوك. –هرتري



 DFTالفصل الثاني:                                                                نظرية دال ِّية الكثافة

 

 24 

.1.II1.  فوك-هارتريتقريب (Hartree -Fock) 

.1.II1.1. تقريب هارتري(Hartree) 
 –، على أنَّ الإلكترون المتواجد مُستقِل )مُنفرد( في البداية، ليتِمَّ بذلك إهمال حدِ  تفاعل )إلكترون [2]يعَتمد هذا التقريب 

 إلكترون(، ليُكتبَ بذلك الهاملتونيان الكلِ ي للجملة على النحو التالي:
𝐻 = ∑ 𝐻𝑖𝑖 (7-II) 

𝐻𝑖 =
−ℏ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖) (8-II)                                                         

 𝑘الأنوية حقل في𝑖 للإلكترون الكامنة الطاقة تُمثل

𝑈𝑖(𝑟𝑖) = − ∑
𝑍𝑘𝑒2

4𝜋|𝑟𝑖 − 𝑅𝑘
0|

𝑘

 

𝑉𝑖(𝑟𝑖) = −
1

2
∑

𝑒2

4𝜋𝜀0|𝑟𝑖−𝑟𝑗|𝑗  تُمثل الكُمون الفعَّال لهارتري

 
𝑅𝑘

 .  :يمُثلموضِع الأنوية0
 :ومنه يُكتبُ 

𝐻𝑖 =
−ℏ2

2𝑚
∆𝑖 + 𝑉(𝑟)(9-II) 

 لى الشكل:ية للنظام كجُداء دوال الحالة لجميع الإلكترونات عدالَّة الموجة الكل ِ وتُكتَب  
𝜓(𝑟1. 𝑟2 . . . . . . ) =  ∏ 𝜓𝑖  (𝑁

𝑖=1 𝑟𝑖)  (10-II) 
 كالتالي:  هيو بنفس الشكل فإنَّ الطاقة الكلِ ية للنِ ظام تعُتبَر كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة إلكترونية و 

𝐸 =  𝛴 𝐸𝑖(11-II) 
 كل:إذن مُعادلة شرودينغر للإلكترونات تُكتبُ على الشَّ 

⌈−
1

2

ℏ2

𝑚
∆𝑖 + 𝑈𝑖(𝑟𝑖) + 𝑉𝑖(𝑟𝑖)⌉ 𝛹𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝛹𝑖(𝑟)(12-II) 

المفضلة  𝜓𝑖ذلك حسب مبدأ التغاير الذي ينُص على أنَّ و  𝜓𝑖ـــكيفي لـ  لاختيارمثل القيَم المتوسِ طة للطاقة فالحلول الناتجة تُ 
 صغرية.الأ 𝐸هي الموافِقة لقيمة 

دالَّة الموجة تكون ضِد تناظرية ، زائد الكُمون الكولومْبي، و Ujالشبكة يخضع لكُمونو  rjالموضع  يأخذالإلكترون معنى هذا أنَّ 
 بالنسبة لتبادل العنصرين أيْ:

𝜓 = (𝑟1 , 𝑟2, 𝑟3, … . . 𝑟𝑗 , 𝑟𝑘 … … ) = −𝜓(𝑟1 , 𝑟2, … . . 𝑟𝑘, 𝑟𝑗 … … )(13-II) 
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.1.II1.2.( تقريب فوكFock) : 
ذلك بإدخال مبدأ ( و Hartreeالتحسينات على تقريب هارتري )، بعض التعديلات و [3]( Fockفوك )أدخل 

 موضِع. Nإلكترون على  Nإحتمال لِوضع   ! N( لنظام الإلكترونات، أيْ أنَّه يوُجد Spinالسْبِين )
 فنجد في أوَّل إمكانية:

𝜓1(𝑟1)𝜓2(𝑟2)𝜓3(𝑟3) … … … … … . . 𝜓𝑁(𝑟𝑁)(14-II) 
 أمَّا في ثاني إمكانية فنجد:

𝜓1(𝑟1)𝜓3(𝑟2)𝜓2(𝑟3) … … … … … . . 𝜓𝑁(𝑟𝑁) (15-II) 
 حَد لنفس النوع. ! Nلما نوُاصل في عملية تطبيق كل التبديلات نحصل على و 

( بعين الاعتبار لتِصبِح بشكل مُحدَّد يدُعى -ذلك بأخذ الإشارتين )+( و )مجموع كل الحدود، و  يفي حين أنَّ دالَّة الموجة ه
 (.Slater) سْلَتَرمُحدَّد

𝛹(𝑟1, 𝑟2, 𝑟3, … . . 𝑟𝑁) =  
1

√𝑁!
|
𝜓1(𝑟1) … … … … … … . 𝜓𝑁(𝑟1)

𝜓1(𝑟𝑁) … … … … … . . . 𝜓𝑁(𝑟𝑁)
(16-II) 

1حيث يدُعى الثابت

√N!
 بثابت التعامد.

.1.II1.نظرية دال ِّية الكثــاف( ةDFT) : 
ستخدِم حِساب بنُية عُصابات الطاقة، و  هذا في جميع طرُقكُمون ودالَّة الموجة، و الختيار إللنِ ظام، يتم 𝐸لحِساب الطاقة الكلِ ية

، فنكتُبُ الطاقة الكلِ ية للنِ ظام (x، y، z)التي تكون كدالَّة للإحداثياتو  لِكتابة هذه المؤثرِات 𝜌(𝑟)عُنصر الكثافة الإلكترونية 
 على الشكل: 

𝐸 = 𝐸(𝜌)(17-II) 

.1.II1.1. ظرية توماسن–( فارميTomas - Fermi) : 
كدالَّة لِكثافة الإلكترونات   اللآمتجانسالطاقة الكلِ ية لغاز الإلكترونات  (1417)فارمي سنة صاغ كل  من توماس و 

عتبار الكثافة الإلكترونية ثابتة إين إلى تقسيمات صغيرة  جداً، مع حيث تمَّ تقسيم منطقة بريلو  ،]2-1[المعروفة لغاز مُتجانس 
 على الشكل التالي: 𝐸م في كل منطقة من المناطق المقسمة، لتُكتَب بذلك الطاقة الكلِ ية للنِ ظا

𝐸 = ∫ 𝜀𝑖 [𝜌(𝑟)]𝑑𝑟(18-II) 
 فة الغاز المتجانس هي:حيث أنَّ كثا

𝜌 =
1

3𝜋2 (
2𝑚𝑒

ℎ2 )
2

3⁄
𝐸

𝑓

3
2⁄ (14-II) 

 طاقة فيرمي. 𝐸𝑓حيث:
 الطاقة الحركية لهذا الغاز هي:و 

𝑇 =  
3

5
𝜌𝐸𝑓(14-II) 

 من المعادلتين السابقتين نجد أنَّ:
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𝑇 =  
3

5

ℏ2

2𝑚𝑒
(3𝜋2)

2
3⁄ 𝜌

5
3   ⁄ 𝐸𝑓 و =

𝜌
2
3

2𝑚𝑒

h
2

(3𝜋2 3⁄ )
2

3(11-II) 

 :هي فارمي-لتوماسفالطاقة الحركية 

𝑇𝑇𝐹 = ∫ 𝑇𝑑𝑟 ⇒ 𝑇𝑇𝐹 =  
3

5

ℎ2

2𝑚𝑒
(3𝜋2) ∫ 𝜌

5
3⁄

𝑑𝑟(22-II) 
رتباط الإلكترونات، فتُصبِحُ بذلك إعتبار يأخذُ بعين الإلكترونات الذي لا تعُتبَر هذه النظرية هي تقريباً مَوضِعِي اً لكثافة الإ

 :لنظام الإلكترونات في هذا التقريب بالشَّكل الطاقة الكلِ ية

𝐸𝑇𝐹
3

5

ℎ2

2𝑚𝑒
(3𝜋2)2/3 ∫ 𝜌

5
3⁄

𝑑𝑟 + ∫ 𝑉(𝑟) 𝜌(𝑟)𝑑𝑟 +
1

2
∫

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟′)

|𝑟−𝑟′|
𝑑𝑟𝑑𝑟′|(11-II) 

 من بين التحسينات التي أجُريت على هذه النَّظرية نذكر:

.1.II1.1.1. ( فعل التبادل المُقترح من طرف ديراكDirac:) 
𝐸𝑇𝐹𝐷 = 𝐸𝑇𝐹 − 𝐶𝑥 ∫ 𝜌

4
3⁄ 𝑑𝑟(10-II) 

.1.II1.1.2. ( فعل الارتباط المُقترح من طرف فيغنرWigner) 

𝐸𝑐[𝜌] = −
0,056𝜌

4
3⁄

0,079+𝜌
1

3⁄
(11-II) 

.1.II1.2. نظرية هوهنبارغ–  ( كُوهنHohenberg −Kohn): 
نَّ كثافة الحالة الأساسية للجسيمات هي نفسُها كثافة الحد الأدنى المعطاة، وأنَّ كلَّ أ، [6]برَهن كل من هوهنبارغ وكُوهن 

 .خصائص الحالة الأساسية هي دال يِة لكثافة الإلكترونات
𝐸(𝜌0) = 𝑀𝑖𝑛𝐸(𝜌)(11-II) 

 تُكتب دال يِة الطاقة كمايلي:و 
𝐸(𝜌) = ⟨𝜓|𝐻|𝜓⟩(17-II) 
𝐹𝐻.𝑘(𝜌) = ⟨𝜓|𝑇 + 𝑈|𝜓⟩(13-II( 

 :حيث
𝑈 تفاعل الإلكترونات. ن: كُمو 
𝑇.الطاقة الحركية للإلكترونات : 

 تقريب هرتري نجد أنَّ: وعند إدخال
𝐹𝐻.𝐾(𝜌) =

1

2
∬ 2 

𝜌(𝑟)𝜌(𝑟′)

|𝑟−𝑟′|
𝑑𝑟𝑑𝑟′ + 𝐺(𝜌)(14-II) 

 طاقة تفاعل هرتري.فرق بين طاقة التفاعل الحقيقية و الطاقة الحركية للإلكترونات مُضافاً إليها ال 𝐺(𝜌)حيث يمثل 
.1.II1.1.   ُعادلة كوهَنم- ( شَامSham -Kohn) : 

ذلك ستناداً على مبدأ التغاير و إيمات، و نات كمجموعة لِكثافة الجس، كثافة الإلكترو [7]شَام كتب العالمان كوهَن و 
 حتمال تواجد الشحنة بــالشَّكل التالي:إفة تعُطى لِذلك كثاعلى طاقة الحالة الأساسية، و للحصول 
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𝜌(𝑟) = 𝛴𝜓𝑖
∗(𝑟)𝜓𝑖(𝑟)(30-II) 

 الطاقة الكلِ ية للإلكترونات هي:
𝐸𝑒 = 𝑇 + 𝑉(31-II) 

 فوك:-طاقة هَرتري
𝐸𝐻𝐹 = 𝑇0 + (𝑉𝐻 + 𝑉𝑥)(32-II) 

 عِلما أنَّ:
𝑇.الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل : 
𝑉إلكترون( –: كُمون التفاعل )إلكترون. 

𝑉𝐻.كُمون هرتري : 
𝑇0.الطاقة الحركية للإلكترونات الحرة : 
𝑉𝑥 ـــالمعروف بـ: كُمون تبادل الإلكترونات و :𝑉𝑥 = 𝑉 − 𝑉𝐻. 
𝑉𝑐المعروف بــــ:لكترونات و : كُمون ارتباط الإ𝑉𝑐 = 𝑇 − 𝑇0. 
 هي: 𝜓𝐻.𝐾إذا الدال يِة 

𝐹𝐻.𝐾 = 𝑇 + 𝑉 + 𝑇0 − 𝑇0(33-II) 
         =  𝑇0 + 𝑉𝐻 + (𝑉𝑥 + 𝑉𝑐) 

𝑉𝑥𝑐 = 𝑉𝑥 + 𝑉𝑐ارتباط(. –: هو كُمون )تبادل 
 لِ ية هي:أي أنَّ دال يِة الطاقة الك

𝐸(𝜌) = 𝑇0(𝜌) + 𝑉𝐻 + 𝑉𝑥𝑐 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝜌)(10-II) 
 شَام بالشَّكل: –نمنه تكون مُعادلة كوهَ و 

 (𝑇 + 𝑉𝑒𝑖(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟))𝜙𝑖(𝑟) = 𝜀𝑖𝜙𝑖(𝑟)(11-II) 
         =  𝑇0 + 𝑉𝐻 + (𝑉𝑥 + 𝑉𝑐) 

.1.II1.1. شَام:-نكوهَ لة  حلول مُعاد 
 ستخدامهاإ حسب وترُتَّب (،DFTمبدئيِ اً على نظرية دال يِة الكثافة ) لطاقةا بنُيةِ عُصابات حساب تَرتكز جميع طرُق

وبالتالي شَام، -كوهَن مدارات على خطيا تعَتمِد المتزايدة المستوية الموجة ،طريقة[8]شَام -لمدارات كُوهنو  للكُمون للكثافة،
 :هي الأساسية لها لموجة ادالَّة

𝛹𝑖(𝑟) = ∑ 𝐶𝑖𝛼𝜙𝛼(𝑟)(16-II) 
 .هيمُعاملاتالنشرلدالَّةالموجة𝐶𝑖𝛼بحيث:

لمعادلاتالأساسيةبطريقةالدوراتالتكراريةالممثلةفيالشَّكل )𝐶𝑖𝛼المعاملات لحسابو   طاقة تأخذ ، بحيث(II1-عَمَليًّا، وَجبَحلاُّ
 :النِ ظام القيمة الأصغرية

 :بالشَّكل شَام-كوهَن مُعادلة عليه تكون حُلولو 
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(𝐻 − 𝜀𝑖𝑂)𝐶𝑖 = 0(17-II) 
 حيث:

𝐻 :شَام.-كوهَن ملتونياناه 
𝑂التغطية: مصفوفة 

 : مُخطط لنظرية دال ِّية الكثافة.II-1الشكل 
II.2.1.1 ( ع  (:LDAتقريب كثافة الموضِّ

 ارتباط( بالشكل:-، فتُعطى طاقة )تبادل]4[ا مٌتجانساً اره موضِعيًّ عتبإب  اللآمتجانسلنظام الإلكترونات يعُدُّ تقريبًا 
𝐸𝑥𝑐

𝐿𝐷𝐴(𝜌) = ∫ 𝜌(𝑟) 𝜀𝑥𝑐  (𝜌(𝑟))𝑑𝑟3(13-II) 
 وإذا ما أدخلنا مبدأ السْبين تُصبِحُ المعادلة:

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴(𝜌 ↑, 𝜌 ↓) = ∫ 𝜌(𝑟) 𝜀𝑥𝑐(𝜌 ↑ (𝑟), 𝜌 ↓ (𝑟))𝑑𝑟3(14-II) 

 التي يمُكن تقسيمها إلى:و 
𝜀𝑥𝑐(𝜌) = 𝜀𝑥(𝜌) + 𝜀𝑐(𝜌)(04-II) 
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 التبادل:  طاقة 

𝜀𝑥 =
−0,4585

𝑟𝑠
 

 الارتباط:  طاقة 

𝜀𝑐 = −
0,44

𝑟𝑠 + 7,8  
 

 حساب الكثافة الإلكترونية نقوم بعملية الجمع على كل المدارات كالتالي:لو 
𝜌(𝑟) = 𝛴𝜓𝑖

∗(𝑟)𝜓𝑖(𝑟)(01-II) 
.1.II1.6.( تقريب التدرُّج المُعمَّمGGA) : 

(على شكل سلسلة لمنشور تايلور في تقريب LDAتعُاد ترجمة النتائج المتحصل عليها في تقريب كثافة الموضِع )
 [11-10].( GGAالتدرج المعمَّم )

 ارتباط( الشكل الآتي: –عليه تأخذ صيغة طاقة )تبادلو 
𝐸𝑥𝑐

𝐺𝐺𝐴(𝜌 ↑ (𝑟), 𝜌 ↓ (𝑟)) = ∫(𝑓(𝜌 ↑, 𝜌 ↓, 𝛻𝜌 ↑, 𝛻𝜌 ↓) 𝑑𝑟3(02-II) 
𝛻𝜌(𝑟): عن تدرُّج الكثافة الإلكترونية. حيثيُعبِ ر 

.1.II1.7.وفوسكوأنجل تقريب(EV -GGA ) : 
اقي أقلَّ ( تعُطي قيمة الفاصل الطGGAتقريب التدرُّج المعمَّم )( و LDAكما هو معروف أنَّ كلاًّ من تقريبات كثافة الموضِع )

التدرُّج المعمَّم لديهما شكل بسيط، بحيث لا كُلا  من تقريبي كثافة الموضِع و سبب ذلك هو أن  بكثير من القيَم التجريبية، و 
( بالبحث VoskoوEngleارتباط(، لذلك قام كل من ) –الدقيقة لكُمـون )تبادلن للحصـول على الصيغة الحقيقية و يكفيا

 التي تكون فيها طاقة التبادل أقل.(، و ارتباط-تبادلأفضل صيغة لكُمون ) في هذا العجز من أجل إيجاد

.1.II1.8.( طريقة الكمون الزائفPseudo – Potentiel) : 
هيلمان  استعانقد ة الذرية للطبقات الرقيقة، و ثناء تناولِه لدراسة الحالأ (1410سنة )الطريقة  هذه (Fermi)عرض فِرمي 

(Hellman)( عند 1414سنة ) ِالتي أنصاف النواقل، و  من ثمَّ إيجاد خواص، و ]12] لِلألكانات راسته لمستويات الطاقةد
كمجموع دوال   𝜓𝑘الدالَّة  ىفتُعط .]111-1[التي تعَتمِد على إلكترونات التكافؤ فقط  (OPW)لطريقة  امتداداتعُتبَر 

𝛷𝑘الموجة للحالات الذرية المشغولة قلبيا 
𝑐. 

𝛹𝑘 = 𝛷𝑘
𝑣 + ∑ 𝑏𝑐𝛷𝑘

𝑐
𝑐 (01-II) 

𝛷𝑘يمُكن أنْ نجدها مُتعامدة مع كل الحالات القلبية𝜓𝑘ة الموجة دالَّ  إذْ نجد أنَ 
𝑐. 

⟨𝛷𝑘
𝑣|𝛷𝑘⟩ = 0(00-II) 

𝛷𝑘 = 𝛷𝑘
𝑣 − ∑ ⟨𝛷𝑘

𝑐|𝛷𝑘
𝑣⟩𝑐 (05-II) 
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𝛹𝑘.تحقق مُعادلة شرودينغر 
𝐻𝛹𝑘 = 𝐸𝑘𝛹𝑘(06-II) 

 بالتعويض نجد:                                      
𝐻𝛷𝑘

𝑣 − 𝐻 ∑ ⟨𝛷𝑘
𝑐|𝛷𝑘

𝑣⟩𝛷𝑘
𝑐

𝑐 = 𝐸𝑘𝛹𝑘(07-II) 

 إذاً:

𝐻𝛹𝑘
𝑣 − 𝐸𝑘

𝑐 ∑ ⟨𝛷𝑐
𝑐|𝛷𝑘

𝑣⟩𝛷𝑘
𝑐 = 𝐸𝑘𝛹𝑘 = 𝐸𝑘[𝛷𝑘

𝑣 + ∑ −⟨𝛷𝑘
𝑐|𝛷𝑘

𝑣⟩𝛷𝑘
𝑐

𝑐 ]𝑐 (08-II) 

𝐻𝛹𝑘
𝑣 + ∑ (𝐸𝑘 − 𝐸𝑘

𝑐)𝑐 ⟨𝛷𝑘
𝑐|𝛷𝑘

𝑣⟩𝛷𝑘
𝑐 = 𝐸𝑘𝛷𝑘

𝑣(09-II) 

𝑉𝑅𝛷𝑘
𝑣 = ∑ (𝐸𝑘 − 𝐸𝑘

𝑐)𝑐 ⟨𝛷𝑘
𝑐|𝛷𝑘

𝑣⟩𝛷𝑘
𝑐(50-II) 

 ى النحوِ التالي:عل) I)0-8منه تُكتب المعادلةو 
(𝐻 + 𝑉𝑅)𝛷𝑘

𝑐 = 𝐸𝑘𝛷𝑘
𝑣(51-II) 

 أيْ:

(
𝑃2

2𝑚
+ 𝑉𝑒 + 𝑉𝑅) 𝛷𝑘

𝑣 = 𝐸𝑘𝛷𝑘
𝑣(52-II) 

 كُمون التدافع الموجَب.          𝑉𝑅حيث: 

.2.II  من الذرات ستخدام برنامج المبادرة الإسبانية للمحاكاة الإلكترونية لآلاف إتعريف و
(Siesta): 

 مختصر لــِــ:Siestaيعُتبَر مُصطلح 
SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms) 

 .1.2.II تعريف برنامجSiesta 
نظرية دال يِة  ستعمل فييُ  ،44برنامج بواسطة شفرة فورتران هو برنامج يستخدم لحساب البنُى الإلكترونية من بدءها، كُتب هذا ال

 ].16-12 [الكثافة للتنبُّؤ بالخصائص الفيزيائية لمجموعات من المعادن

.2.2.IIلخصائص الأساسية لبرنامج اSiesta 
 منها:لهذا البرنامج عدة خصائص نذكر   

ية الدورية.   يعَتمد هذا البرنامج على الشروط الحدِ 
الذي تم  (Kleinman-Bylander) لمحلي لــــِ:يَستعمل هذا البرنامج الكُمون الزائف غير ا 

 ].ATOM] 11-11إنشاؤه من قِبل برنامج آخر يدُعى 
 هوكُمون المدارات العددية الذرية.( و PAOالمركز المستنِد عليها هي ) 
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 شَام التابع لنِظرية دال يِة الكثافة.-الحساب في هذا البرنامج تعتمد على المخطط كوهَنطريقة  
لها قُدرة  التوازي أو التسلسل ضِمن حواسيب إجراء الحسابات إمَّا على ذا البرنامج و يمُكِن تطبيق ه 

 كافية.
 ضافيإستفادة من هذا البرنامج كما يمُكننا الإ: 

 حِساب الطاقة الكلِ ية للنَّظام المدروس. 
 حِساب القِوى الممارسة على ذرات النِ ظام. 
 حِساب مُؤثر الإجهاد. 
 ية.حِساب الكثافة الإلكترون 
 حساب عزم ثنُائي القطب.  
 ستقراراً.إبغرض الحصول على البنُى الأكثرِ للبنُى،  الاسترخاءإجراء عمليات  
 إجراء عمليات التحريك الجزيئي عند درجة حرارة ثابتة. 
  إجراء التحريك الجزيئي لثوابت الخلية الأوَّلية. 
 (.spinإجراء الحسابات في حالة تَواجُد السْبين ) 
 فة الحالات.حِساب كثا 
 حِساب بنُية عُصابات الطاقة. 

يحتاج إلى التعريف مة المتعلقة بالنِ ظام المدروس، مُعطيات اللاز بية، يتَطلب هذا البرنامج إدخال كغيرها من البرامج الحساو 
بتدائية لذرات الخلية الذرية الإ ثة، ثم إعطاء المواقعأشعة الوحِدة الثلامن الزوايا و  نطلاقااذلك ساسية المكو نِة للنِ ظام و بالخلية الأ

ت التي تحادث بين ذرات الأوَّلية، أمَّا في حالة دراسة العناقيد فيجب وضعُها داخل عُلبة مُحاكاة )خلية كبيرة( لتجنب لتفاعلا
لقة بكل ن نختار  القاعدة المتعأنه يمكننا أمن هيكلتها في جميع الجهات. كما الموجودة ضِ الخلية والذرات المجاورة لها و 

ا يعني أخذ مدار ( مم  Slaterستعمال مدارات سْلتر)إم عند ستخدَ و التي تُ  𝜁(sz)فلدينا القاعدة البسيطة  n)،(lمدار
يار دراسة الأنظمة و هي ختإم فيها أخذ مدارين، كما يمُكننا يت𝜁(DZ) [3-14 [1، في حين أنَّ القاعدة الثنائية  [17]واحد

عتمادنا على إعلى أنَّ  ،𝜁(DZP)الثنائية المستقطبة  أو SZP))𝜁لقاعدة البسيطة المستقطبة ا باستعمالستقطاب إفي حالة 
جعل النتيجة المتوصَّل إليها دقيقة، بواسطة  تمتُّع النظام المدروس بدرجة حُرية أكبرْ، و بالمقابل سيستغرق سيهاتهِ الأخيرة 

 الحساب وقتاً أطول.
الوقت المستغرق  و  و مُدةفي الحساب لما يلعبه من دور كبير في دقَّة النتائج  يوجد هناك مُتغير آخر يجب إدراجه 

في الموجة المستوية، و أيضا التقسيمات )النقاط( الموجودة ضِمن منطقة بريلوين  𝑘تعرف بشعاع( meshEهي طاقة الشبكة )
𝑘ثير مباشر، حيث  أحل تكما انها تأثر على نتيجة ال  شَام،-الأولى و التي تعُطي حلًا لمعادلة كوهَن = تُوافق تقريب  0

-تبادل)باختيار نوع Siesta، ومنه من الاحسن  أخذ عدة نقط من هذه المنطقة للدراسة، كما يَسمح لنا برنامج النقطة 
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 لـــ: (GGA)تقريب التدرُّج المعمَّم هو و كالذي سنستخدمه نحن   ارتباط( الموجود في النظام للاستعانة به في الحساب،
Perdew-Burke-Ernzerhof[22]. 

ختيار الكُمون الزائف المستعمَل في إطار تقريب التدرُّج المعمَّم من أجل حساب الكثافة إى يتم خر لأومن جهة 
البحثِ عن ذلك بعد غيرات للبرنامج قبل بدأ الحساب و الإلكترونية عند نفس التقريب، كما يمُكن أيضا إضافة العديد من المت

 جل تحسين التقارب في حساب الكثافة الإلكترونية.أى لها من القيَم المثل
التي تتم البُنى التي تتميز بطاقة أقل، و  تجاهات محاور الإحداثيات تجعلنا نبحث عنإسترخاء البُنى في جميع إفعملية 

 annealing)مثل ( أو بطرق ديناميكية (GGAمقارنالكطريقة التدرُّج   (statique) إمَّا بطرق ثابتة
Simulated،verlet،بعض و نترك البعض (، مما يوُفرهذا البرنامج إمكانية التَّحكم في بعض المواضِع الذرية، كأن نثبِ ت ال
 .سترخاءإالآخر في حالة 

 .3.2.II تطبيق التدرج المرافِّق(CG) 
ائج أكثر دقَّة نت ىالحصول علو بغرض إعطاء دقَّة أكبر 𝜁(DZP)القاعدة واستخدامSiestaلقد تم اعتماد برنامج 

 ،Atomالكُمون المستخدم للعناصر الكيميائية مُولَّد من طرف شفرة الذرة و ،هذه الدراسة فيZnOعناقيدبالنسبة لدِراسة 

( GGAالحساب، أم ا بالنسبة للتقريب المستخدم فهو تقريب التدرُّج المعمَّم )تعُتبر كبرنامج جُزئي يُستعان به في برنامج  التي

 طار نظرية دال يِة الكثافة.المندرج تحت إ

، و التي نجدها حد دت بقيمة مُعينة عند دراسة المدروس الأنبوبيتم أخذ عُلبة المحاكاة في كل مرة بحسـب حـجم 

للإشارة فإنَّ الدراسة ستتم في جميع الأحوال على  ،، كما تمَّ تغيير حجمها فيما بعدZnOأنبوب نانوي منكل   استقراريه

سترخاء إوأنَّ 14.1-4ه بتقارب قدر  تكما أنَّ الحسابات مُجرا ولى لتُعمَّم النتائج على كل النظام المدروس،منطقة بريلوين الأ

(أين يتم في كل حلقة تكرارية حساب (GGAطريقة التدرج المقارن  باستخدامسيتِم  ZnOللأنبوب النانوي الذرات المكوِ ن

قة على الذرات، وبغرض الوصول إلى أدقِ  نتيجة فقد تمَّ ( المطبHellmann-Feynmanفينمان( ) -قِوى )هيلمان

 eV/ Åــ: ــعلى حدِ  تقارب الطاقة الكلِ ية للنِ ظام على الحدِ  الأعلى من قيمة القوة المطبقة بين الذرات و المقدرة بـ الاعتماد

4.441. 
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III.1 .مقدمة 
ل أنبوب يمتاز بقطر وك، (Zigzag)والمتعرج  (Arm chair) كرسي ذو ذراعين  لى دراسة هذه الأنابيب بنوعيهاإسنتطرق   

 ثم نقوم بمقارنة دراستنا لهذه الأنابيب قبل وبعد تأثيرها بحقل كهربائي معين. ،خاص به
   Zigzag (7,0) (9,0) (5,0)ومنه أخدنا على سبيل المثال أنبوب

   Arm chair   (5,5) (7,7) (9,9)                                           
.2.IIIللأنابيب البنية المستقرة 

ذا حالة الكرسي ذو ك  و (n=5,7,9)بحيث  (n,0)نواتج البنى المحسنة للأنابيب النانوية المدروسة في حالة المتعرجة 
 :(III.1)الشكل  في ةالظاهر نى المتعلقة بالب  (III.2)مدرجة في الجدول (n=5,7,9)بحيث  (n,m)الذراعين 

 

 ZnO : (a) (7,7)د الزنك :  بنية الأنابيب النانوية لأكسي (III.1)شكل
_(5,5)(b)_(9,0)(f)_(7,0)(e)_(9,9)(d)_(5,0)(c). 

 
الغرافيتية بطول رابطة يقدر  ZnOمن الأنابيب النانوية الملفوفة من طبقة واحدة  باستخدامقمنا بإجراء التحسينات الهندسية  -

 لخارج بالنسبة للمحاور.ول للداخل والأكسجينفيها على إزاحة ذرات الزنك  عملت والتيÅ 1,840بـ: 
 بتغير أقطار الأنابيب النانوية .   Zn-Oتغيير أطوال الروابط   (III.1)يبين الجدول 
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 (n, m)بتغير أقطار لأنابيب النانوية  Zn-Oل: تغير أطوال الروابط (III.1)الجدول 
Å O-ZnR Å OD-ZnD Å OD Å ZnD (n, m) 

1.888 2.262 2.111 2.218 (5, 0) 
1.811 2.211 1.121 1.121 (7, 0) 
1.861 2.191 9.128 9.112 (9, 0) 
1.812 2.111 8.121 8.261 (5,5) 
1.818 2.111 11.211 11.92 (7,7) 
1.812 2.111 12.111 12.12 (9,9) 

 
جميع في تناقص وهذا بزيادة قطر الأنابيب النانوية وهذا في   Zn-Oنلاحظ أن طول الرابطة  ،III).(1وفقا للجدول  -

الزنك  كنتيجة لتشابك ذرات   Zn-O bulkالمعروفة من أجل   Å 2.01الحالات المدروسة وهو قيمة أقل من القيمة 
(Zn)  والأكسجين(O). لتشكيل الأنبوب النانوي 

وهي مقاربة نوعا ما إلى طول  Å 1.888إلىÅ 1.830المحسوبة من القيمة Zn-Oعموما تختلف أطوال الروابط -
 كما أنها قريبة من تلك المتعلقة بالأنابيب النانوية ، Å 1.89لغرافيتية ذات طول الرابطة ا O)–(Znرابطة

 BNوGaN[1-1]. 
بينما في الأنابيب  ،النانوي ZnOيزداد بزيادة قطر الأنبوب  المتعرجةللأنابيب النانوية  C ثابت، الذرات لاسترخاءنتيجة كو 

 بزيادة القطر. Cالنانوية ذات الكرسي بذراعين يتناقص الثابت 
حيث يعد ، الخاضعة لها أثناء التركيب حسب الشروطفي أطوار مختلفة وهذا ZnOبلورات تجريبيا يمكن أن تتواجد  

 Zincكما يمكن للطور   ،هو الهيكل الأكثر ثباتا من الناحية الديناميكية الحرارية في البيئة المحيطة (Wurtzite)طور
bluck3رسيبه على ركائز مكعبة أن يكون مستقرا إذا ما تم ت]]. 

.1.2.III بنية الخلية الأولية 
 ZnO) للمركبقمنا بحساب طاقة الربط  ،ZnOونسبة الإستقرارية للأنابيب النانوية  ،يم سلالة الطاقةيمن أجل تق

Wurtzite) بـ:، تم الحصول على ثوابت شبكة بلورية بعد عملية التحسين طبعامقدرة a=b=3.245 Å 
c=5.33Å.µ=0.224  قريبة جدا من النتائج التطبيقية المتوصل لها. والتي هي a=3.258 Åوc =5.22 Å  

 .Å 25وهذا في وجود منطقة فراغ مقدرة بـ:،[4]العملفي   =0.382و
-بينما طاقة الربط لصفيحة الغرافيت هي atom / -3.678 eVبالقيمة ىتعط (Wurtzite ZnO)للمركب طاقة الربط 

3.34eV/atom الطاقة بين الغرافيت و، فرق (Wurtzite ZnO) 0.238هوeV/atom  وهو صغير بالمقارنة مع
 .GaN 0.36eV/atom [1]للمركب Zinc bluck حالة الغرافيت و

أقل ZnOإلى أن الغرافيت  ثم التوصلحيث  ،استقراراهو الأقل  ZnOتشير القيمة الصغيرة في فرق الطاقة إلى أن الغرافيت 
 2SPمن بدلا  3SPتشكيل روابط من النوع  إستقرارا ويميل إلى

III.1 . الخصائص البنيوية 
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كما   (5,5)، أنبوب من النوع كرسي ذو ذراعين ZnOنوعين من الأنابيب النانوية لأكسيد الزنك  بأخذفي دراستنا قمنا 
تم  ،ديد بما فيه الكفايةكهربائي شللأنبوب النانوي، أثرنا حقل  (a)وآخر جانبي  (b)رسم مظهر علوي  (III.2)يوضح الشكل 

وذلك على طول إتجاه الحقل الكهربائي  ZnO-NTs الزنك للأنابيب أكسيدملاحظة حدوث تشوه على البنى الإلكترونية 
 : (III.2)الخارجي المطبق كما في الشكل

 
(b)                                                          (a)                  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

البنية  (b) ،بمنظر جانبي للبنيةEالحقل الكهربائي مع توضيح خطوط أنبوب نانوي(a): (III.2)الشكل
 .1a.uقدره نبوب بعد تأثير بالحقل الكهربائي البنية الأ(c) ،بمقطع عرضي تأثيرنبوب النانوي قبل الأ

  eV/m)    1114.10.(1a.u= 5حيث: 
أو  a.u 0.05لى حقل كهربائي قدره .إخضاع بنيته إحيث تم  .[5]العمل في  الدراسة النظريةئج والتي بإمكاننا مقارنتهما بنتا

 /Å.1eVدره بنية فيها خاضعة لحقل كهربائي قالتي كانت ال .[6] النتائج المحصل عليها أيضا في الدراسة النظرية
بينما يتم  ،المجال الكهربائي هو الموسع اتجاهفيتضح للناظر من خلال الأشكال أن القطر الشعاعي للأنبوب على طول 

سنجد أن المقاطع العرضية الدائرية للأنابيب النانوية تتشوه إلى  وكنتيجة لذلكالمجال.  اتجاهالتصغير في القطر العمودي على 
 .قطع بيضاوية

 

E 
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 (Dmax/Dmin)د قمنا بحساب نسب الأبعا ZnO-NTsنابيب النانوية ومن أجل وصف درجة تشوه هذه الأ
 .(III.2). كما هو مدرج في الجدولالنانوية بللأنابي

 (a.u)النانوية بعد تأثير بالحقل كهربائي  للأنابيب Dmax/Dmin: نسبة (III.2)الجدول 
 النسبة

D max/ 
D min 

قيمة الحقل 
 (.a.u)الكهربائي 

الأنبوب 

 النانوي

1 0  
 
 
 
 

(1.2) 

1.053 0.001 
1.079 0.002 
1.084 0.003 
1.090 0.004 
1.099 0.005 

1.1 0.006 
1.106 0.007 
1.109 0.008 
1.12 0.009 

1.122 0.010 
1.126 0.011 
1.131 010.0 

 

 

 

 

 

 

 

 النسبة
 D max/ 
D min 

قيمة الحقل 
الكهربائي 
(a.u.) 

 الأنبوب النانوي

1 0  
 
 
 

(2.2) 

1.0622 0.001 
1.070 0.002 
1.073 0.003 
1.077 0.004 
1.081 0.005 
1.085 0.006 
1.093 0.007 
1.096 0.008 
1.098 0.009 
1.10 0.010 
1.12 0.011 
 0.012 

. 0  

1.221 2.221 
1.082 01000 
1.089 0.003 
1.094 0.004 
1.106 0.005 (010) 

1.113 0.006 
1.119 0.007 
1.122 0.008 
1.128 0.009 
1.131 0.010 

1.1326 0.011 

1.134 0.012 

1 0  
1.057 0.001  

 

 

 

 

 

(515) 

1.089 0.002 
1.093 0.003 
1.099 0.004 
1.109 0.005 
1.119 0.006 
1.123 0.007 
1.130 0.008 
1.138 01000 

1.144 010.0 

1.149 010.. 

1,153 010.0 
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 التالي: (III.3)في الشكل  (III.2)الجدول نتائج القيممثلنا و 

 
 نسب الأقطار للأنابيب النانوية بعد تأثيرها بالحقل الكهربائي: (III.3)لشكل ا

 الضعيف.صغيرة وهذا تحت تأثير المجال الكهربائي  الارتفاعيمكننا رؤية أن النسبة العرض إلى  (III.2)فمن خلال الشكل 
كما يتبين أيضا أن نسبة التشوه الشعاعي تكون أكثر حدة كلما  ،بينما تزداد القيمة تدريجيا بزيادة قوة المجال الكهربائي المطبق

مجال كهربائي منخفض  باستخدامذات التشوهات الأكبر الأنابيب  معرفة ببساطة وبالتالي يمكننا ،نبوب أكبركان قطر الأ
 ذات القطر الكبير.  الأنابيبنسبي

. 0  

 

 

 

 

 

 

(010) 

1.064 0.001 
1.095 0.002 
1.011 0.003 
1.123 0.004 
1.134 0.005 
1.146 0.006 
1.151 0.007 
1.162 0.008 
1.174 0.009 
1.186 0.010 
1.188 0.011 
1.191 0.012 

. 0  

 

 

 

 

 

 

(717) 

1.062 0.001 
1.093 0.002 
1.099 0.003 
1.114 0.004 
1.121 0.005 
1.131 0.006 
1.142 0.007 
1.153 0.008 
1.162 0.009 
1.171 2.212 
1.179 0.011 

1.184 0.012 
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وهذا تحت تأثير نفس قوة  ،التي لها نفس القطر تقريبا وجدنا لها تشوهات تقريبا نفسها (7,0) (5,5)للأنابيب النانوية 
وية الناجم عن تأثير المجال الكهربائي ليس حساسا لطول هذه الأنابيب النان أن تشوهكما نشير إلى  المجال الكهربائي

 .الأنبوب
ولتوضيح شكل التشوه الناجم عن تأثير المجال الكهربائي على الأنابيب النانوية قمنا بتحليل التغيرات الحاصلة في كل من طول 

 .خاضع لمجال كهربائي (5,5)الرابطة لأنبوب نانوي  الرابطة وزاوية
 .Å 1.84يه (5,5)للأنبوب  (Zn-O)ربائي أطوال رابطة بدون وجود مجال كه

 هما القطران الرئيسي والصغير للمقطع العرضي.و  Dmax ،(III.2)كما هو مبين في الشكل الداخلي الشكل 
 أقطارها المدرجة في الجدول التالي:النانوية بحقل كهربائي بدون التأثير على الأنابيب

الأنابيب 
 النانوية

(2,2) (1,2) (9,2) (2,2) (1,1) (9,9) 

 5.07Å 7.10Å 9.13Å 8.50Å 11.902Å 15.311Å الأقطار
حيث  ،تتغير بشكل كبير تحت المجال الكهربائي Zn-O يلاحظ أن طول الرابطة  III).(c) (2كما هو مبين في الشكل

وهذا  (Zn-O)ة للرابطة نجد ان بعض الروابط تتمدد وأخرى تقصر، هذه الظاهرة يمكن تفسيرها من حيث الطبيعة الأيوني
اتيون كو  تعمل كأنيون  Znو Oفإن ذرات  (Zn)أكبر من تلك الموجودة في عنصر  (O)نظرا لخاصية الكهربائية لعنصر 

 ZnO-NTs.على التوالي في
المجال  اتجاهعنها قوى كهربائية معاكسة على طول  يتولدZn والكاتيونات Oتحت مجال كهربائي منتظم، الأيونات 

حسب الموقع المحدد  طبعاهنا و منها. ( وتمدد البعض الأخر Zn-Oئي المطبق عليها. ليتم حينها شد بعض روابط )الكهربا
إلى إحداث تشوه هيكلي على طول  Zn-O لأطوال الروابطالحاصلة  الاختلافاتستؤدي  ،كنتيجة لذلكOوZnلذرات 

 .إتجاه المجال الكهربائي
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III. .4 طاقة الإجهاد(eV) 
جهاد للأنابيب لقيم طاقة الإ الموضحةالنتائج و ، كدالة لقطر الأنبوب النانوي  ZnOتم حساب طاقة الإجهاد للأنابيب النانوية 

 III). :(3على النحو التالي في الجدول 
 Å القطر ومتعرج بتغيرلأنبوبي كرسي ذو ذراعين ( (eV/atom: طاقة الإجهاد (III.3)الجدول

 eV/atomجهاد الإ طاقة قطره نوع الأنبوب
Arm chair 
 كرسي ذو ذراعين

4 
7 
9 

11 
17 
20 

0.068 
0.062 
0.028 
0.020 
0.017 
0.012 

Zigzag 
 متعرج

4 
7 
9 

11 
17 
20 

0.25 
0.07 

0.029 
0.022 
0.016 
0.013 

 :(III.4)في الشكل  (III.3)كما ترجمنا النتائج قيم الجدول 
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 (Å) قطرالنابيب النانوية بدلالة تغير للأ (eV/atom): طاقة الإجهاد (III.4)لشكل ا

تنخفض  [[7ه الأنابيب النانوية خاضعة لقانون المرونة الكلاسيكية ذ، فيتضح لنا أن ه(III.4)فيلاحظ من خلال الشكل 
 ZnOبزيادة قطر الأنابيب النانوية  0.03eV/atomإلى  eV/atom 0.255طاقة الإجهاد من أعلى قيمة والمتمثلة في 

 .GaN[9]بوالأنابيBN[8 ]لحالة الأنابيب  وهو مماثل
ولكن هو في تناقص كبير مع الأنابيب الكربونية ذات كرسي ، في هذه الأنابيب نجد أن طاقة التكوين لها غير متباينة نسبيا

 .[[10أكبر من الأنابيب المتعرجة  استقرارابذراعين والتي أبدت 
لأنابيب ل. و [[10قابلة للمقارنة مع الأنابيب النانوية الكربونية  ZnOجد أن إجهاد الطاقات للأنابيب  في حقيقة الأمر

الأنابيب النانوية لا  استقراريهومع ذلك فإن ZnO.فهذا مؤشر بارز إلى إمكانية تصنيع الأنابيب النانوية  ،BN[8]النانوية
حيث يعتبر هذا الأخير  ،ر الغرافيتيفي حالة الطو  استقرارهاولكن الأهم من ذلك هو أن يتم  ،تعتمد فقط على طاقة الإجهاد

 ضعيف الحدوث.
 U=F/2   طاقة الإجهاد  

 حيث
 U:stress energy 
  :الضغط 
 Fالقوة المطبقة : 
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U=1/2V  G 
  حيث:

 Uجهاد  : طاقة الإ 
 : جهاد الإ 
 V حجم الجسم : 

III.2 . الخصائص الإلكترونية 
.1.5.IIIئي في غياب المجال الكهربا بنية عصابة الطاقةE 

أين أظهرت  ،تأثيرها بحقل كهربائي لقب (ZnO Wurtzite) الطورذو  ZnOثم حساب قيمة عصابة الطاقة للمركب 
نقوم  ،فقبل الغوص في تحليل عصابة الطاقة للأنابيب النانوية ،[11]والتي تغير في توافق جيد مع العمل 0.68eVالقيمة 

 التالي: (III-4)الجدول من خلال ZnO وبإيجاز بعرض عصابة الطاقة للشكل الجيرافيتي من
 للأنابيب النانوية (eV): عصابة الطاقة (III.4)الجدول 
 (eV)عصابة الطاقة  نوع الأنبوب

(5,0) 
(7,0) 
(9,0) 
(5,5) 
(7,7) 
(9,9) 

1.863 
1.829 
1.820 
1.850 
1.821 
1.807 

 (1.807eVصاف نواقل ذات قيم تتراوح من هي عصابات طاقة لأن ZnOحيت يتضح أن عصابة الطاقة للأنابيب النانوية 
دليل على أن الكم  االمصمتة. وهذفي حالته  ZnOقيم كبيرة مقارنة بتلك الموجودة في نصف الناقل  ي( وه1.863eVىإل

 .القوي له تأثير في تقليل عصابة الطاقة بزيادة قطر الأنبوبة
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III.2.5. كثافة الحالات 
( والكرسي ذو الذراعين 5,5عصابة الطاقة مع كثافة الحالات في دراستنا أخدنا الأنبوبين )تمكنا أيضا من مطابقة رسم 

 الموالي: (III.6)الشكل  (على الترتيبb)1و( a)5( المتعرج كما في الشكلين 9,0و)
 

 
 
 
 
 
 

(a) (b) 

 b-(5,5) a (9,0)للأنابيب وعصابة الطاقةكثافة الحلات الكلية : (III-5)الشكل 
في حين تم أخد أربع طبقات للأنبوب  ،8.50Å( ذي الخلية التي تحوي على أربع طبقات ذات القطر(5,5 تم أخد الأنبوب

 - Å 9.13ربقط (9,0)
مختلفة تماما كما تم تسجيله للأنابيب  وهي 1.82eV، 1.85eV( هي على الترتيب 9,0( و)5,5عصابة الطاقة للأنابيب)

 لمعدنية.اأبدت الخاصية  يالت (9,0)( و5,5الكربونية )
بنوعيها المتعرج والكرسي ذي الذراعين هي أشباه موصلات ذات فجوة نطاق ZnOعموما يبدو أن جميع الأنابيب النانوية 

 .GaN[9]كما أنها تختلف عن الأنابيب النانوية  ،مباشرة
هذا السبب  ية، ويرجعالتجريبتقلل كثيرا من قيمة عصابة الطاقة مقارنتا بالنتائج  DFTنجد أن طريقة الحساب  ،بشكل عام

 وهذا ما يسبب تهجينا كبيرا لمستويات .[12]التوصيل  نطاقمستويات و Zn 3dلى التقليل من شدة التنافر الحادثة بين البنيةإ
O2pوZnO 3d . 
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بحساب كثافة  الطاقة، قمناولفهم عميق لما هو موجود بالقرب من حواف نطاق التوصيل ونطاق التكافؤ القريبة من فجوة 
 : (III.6)ورسمها في الشكل (5,5) و (9,0)حالات الجزيئية للأنبوب ال

 .( على الترتيب9,2)(b)( و 2,2)(a)نابيبكثافة الحالات الجزئية للأ: (III.6الشكل )
التوصيل والتكافؤ القريبة من فجوة الطاقة أن أعلى قمة مشغولة تتكون  نطاقاتحواف  (PDOS)تظهر كثافة الحلات الجزئية 

من في الغالب ى قمة مشغولة تتكون بشكل أساسي و بينما تكون أدن ،(Oلذرة الأكسجين ) 2pئيسي من المستويات بشكل ر 
 (Znلذرة الزنك ) 4sالمستويات 

 [6,8-,5-]المجال  في المتربعةهي الغالبة ( Znلذرة الزنك ) 3dكما يظهر أيضا من خلال الشكل أن مساهمة المحط
 .eV 0المحاذي لمستوي فيرمي 

 .يكون متماثل تقريبا أقطارها تعددو أنواعها  باختلافكما أن التحليل العام لكثافة الحالات الجزيئية للأنابيب 

.3.5.III في وجود حقل كهربائي الطاقة بنية عصابةE 
 ،لكترونيةالإ ولكن أيضا على الهياكل ،كما أن تأثير المجال الكهربائي لا يقتصر فقط على الهياكل البنيوية للأنابيب النانوية

وذلك تحت شدة المجال  (5,5) (9,0)عصابة الطاقة للأنابيب النانوية  (III.5)يوضح الشكل
 1.82eVو 1.85eVوالنانوية تقدر ب  (9,0) (5,5)نجد أن عصابة الطاقة للأنابيب .0.008a.uوa.u.0الكهربائي

 .[13]لى حد كبير مع النتائج إهذه النتائج تتفق  ،على الترتيب
تحافظ  ،.0.01a.uالقيمة  إلى.0.005a.uمن  نابيب النانوية حقل كهربائي متغير القيمة إنطلاقانؤثر على هذه الأ عندما

  وeV (0.63,1.40)التاليةبينما تنخفض في قيمتها لتسجل القيم ، )مباشرة  ةفجو  (نوعيتهاعصابة الطاقة على 
(0.44 ,1.32) eV على التوالي. 
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حيث  ،قليل عصابة الطاقة في هاتين الحالتين مقارنة بحالة الأنبوبي غير خاضعين للحقل الكهربائيويمكن لنا أن نقدر نسبة ت
على الترتيب من القيمة الفجوة الإبتدائية  (%23,08_%66,99)و (%29 _%76,22)%23,78وجدنا تقليلا قدره 

 .ر متعلقة بنوع الأنبوبمن خلال المقارنة العامة لقيمة عصابة الطاقة بمختلف الأنابيب يتضح أنها غي
 

بحساب فجوة الطاقة لأقطار  أقطارها، قمناولمعرفة إمكانية تغيير فجوات الأنابيب تحت المجال الكهربائي المتغير بدلالة 
 الموالي: (III.7).في الشكل Zegzagمختلفة للأنابيب من النوع 

 
 بدلالة المجال Zigzagع لأقطار مختلفة للأنابيب من نو  (eV): فجوة الطاقة (III.7)الشكل 

 الكهربائي
زيادة على  الكهربائي، إذايتضح أن قيمة تناقص قيمة فجوة الطاقة تكون بشكل خطي تقريبا وهذا بزيادة قوة المجال  

يمكن  الأنبوب، ومنهتحت نفس الشروط أن فجوة الطاقة تنقص وبشكل أسرع كلما زاد قطر  الحادث، نجدالتشوه البنيوي 
تتمتع  المدروسة، تبقىZnOستعمال أنابيب النانوية إمن خلال  ،ل كهربائي أصغرمجا باستعمال تعديل فجوة الطاقة وهذا

 لكترونية. جهزة الإمرشحا واعدا ذي القيمة المحددة لتطبيقات الأZnO  نابيب النانوية بفجوة مباشرة هذا ما سيجعل الأ
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 . Eبائيلمختلف الأنابيب النانوية تحت تأثير مجال كهر  (eV): فجوة الطاقة (III.5)جدول
 Evفجوة الطاقة  قيمة المجال الكهربائي نبوبنوع الأ

(5,0) 0 
0.001 
0.002 
0.003 
0.004 
0.005 
0.006 
0.007 
0.008 
0.009 
0.010 
0.011 
0.012 

1.823 
1.810 
1.802 
1.797 
1.781 
1.742 
1.712 
1.683 
1.624 
1.604 
1.585 
1.571 
1.559 

(7,0) 0 
0.001 
0.002 
0.003 
0.004 
0.005 
0.006 
0.007 
0.008 
0.009 
0.010 
0.011 

1.83 
1.804 
1.753 
1.650 
1.538 
1.386 
1.236 
1.194 
1.03 

0.846 
0.632 
0.520 
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2.212 
 

0.406 

(9,0) 0 
0.001 
0.002 
0.003 
0.004 
0.005 
0.006 
0.007 
0.008 
0.009 
0.010 
0.011 
0.012 

1.83 
1.743 
1.602 
1.506 
1.468 
1.40 
1.03 

0.984 
0.837 
0.742 
0.63 
0.33 
0.26 

(5,5) 2 
2.221 
2.222 
2.221 
2.221 
2.222 
2.226 
2.221 
2.228 
2.229 
2.212 
2.211 
2.212 

1.85 
1.764 
1.683 
1.530 
1.462 
1.320 
1.16 
1.03 
1.91 

0.783 
0.44 
0.38 

0.301 
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(7,7) 0 

0.001 
0.002 
0.003 
0.004 
0.005 
0.006 
0.007 
0.008 
0.009 
0.010 
0.011 
2.212 

1.83 
1.724 
1.586 
1.464 
1.382 
1.260 
1.00 

0.903 
0.764 
0.642 
0.523 
0.30 

0.228 
(9,9) 0 

0.001 
0.002 
0.003 
0.004 
0.005 
0.006 
0.007 
0.008 
0.009 
0.010 
0.011 
2.212 

1.834 
1.704 
1.423 
1.200 
1.172 
1.00 

0.860 
0.642 
0.520 
0.320 
0.184 
0.10 
0.05 

 الموالي:عليها في الشكل وتترجم النتائج الجدول المتحصل 
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 E بدلالة الحقل الكهربائي(eV)فجوة الطاقة (III.8):الشكل

 
 لـيتضح أن قيمة فجوة الطاقة للأنابيب النانوية حيث ،Eكهربائي الحقل ال( بدلالة eV)فجوة الطاقة( III.3المنحنى )يمثل 

ZnO في المتعرج تتناقص بشكل خطي متقارب و عين ار ذات النوعين كرسي ذو ذe (7.4و )b (1.1و )f (4.4و )a 
يعني أن هناك تشوهات متقاربة على هذه الأنابيب النانوية، إلا أن  ،أي أن هذه الأنابيب لها نفس القطر تقريبا( 7.7)

الأنبوب ، وهذا عائد إلى القطر الذي يمتلكه، حيث أن Eالكهربائي الحقلبشكل كبير عند زيادة  ص( تناق4.4)dمنحنى
c(1.4ي )الكهربائي ظ على نفس الطاقة بتغير الحقلحافE. 

 ZnO عموما نلاحظ أن فجوة الطاقة تنقص بزيادة شدة الحقل في مختلف الأنابيب النانوية لـ
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 خاتمة:

نظرية دالية الكثافة  باستعمالوذلك . ZnOالزنك  والإلكترونية لأكسيدالعمل دراسة الخصائص البنيوية  ثم في هذا

DFTببرنامج  والاستعانةSiesta  فقد إستعملنا تقريب التدرج المعمم(GGA)  وية الخواص البنيمن أجل حساب

يمكن تلخيص النتائج  كما،التجريبية للتأكد من صحة حساباتنا  ا بمقارنة نتائجنا بقيم نظرية و قمن ، كماشرحهاو  والإلكترونية

 يلي:المحصل عليها فيما 

 الخصائص البنيوية 

 بالزبادة أو  عندما أثرنا الأنابيب النانوية بحقل كهربائي فوجدنا أن الروابط الموجودة ضمن الأنابيب سوف تتغير إما
 .النقصان

  أبعاد ثم قمنا بحساب نسبةDmax/Dmin  ونحسب للأنابيب النانوية مع زيادة شدة الحقل تدريجيا
 إهريجي.كل مرة فنلاحظ تغير قطر الأنبوب إلى أن يتغير شكل الأنبوب إلى شكل   Dmax/Dminالنسبة

 حسبنا الأقطار بينn ZDوOD ير الأقطار مع ثبات طول الرابطة بين قبل تأثيرها بحقل كهربائي فلاحظنا تغO 
 Zn-Oتأثيرها بالحقل الكهربائي يتغير شكل الأنبوب بتغير القطر مع الحفاض على طول الرابطة  يعدوكذا  Znو

  البلورية ثوابت الشبكة (لاحظنا هناك توافق قريب بين نتائج حساباتنا لمعاملات البنيويةaو b و المتغير الداخلي
 باستعمالللحالة الأساسية مع النتائج النظرية في المنشورات العلمية  c/a)، القيمة Wurtziteµللشكل 

 (GGA).تقريب
  على قطر الأنبوب لا على النوع أي كل ما نغير قطر الأنبوب تنقص طاقة الإجهاد،  اعتمدناحساب طاقة الإجهاد

 ون مترابطة مع بعضها البعض.الأنبوب أي الذرات تك باستقرارطاقة الإجهاد المرتبطة  استنتجنا ومنه

 الخصائص الإلكترونية 
  توافق جيد مع العمل  وهي فيتم حساب قيمة عصابة الطاقة للمركب قبل تأثيرها بالحقل الكهربائي حيث ظهرت قيمة 
  والمتعرج توصلناعند مطابقة رسم عصابة الطاقة مع كثافة الحالات في دراستنا لنوعين من الأنابيب كرسي ذو ذراعين 

 مباشرة.إلى أن جميع الأنابيب النانوية هي أشباه مواصلات ذات فجوة نطاق 
   عندما أثرنا الحقل الكهربائي على النوع واحد من الأنابيب بأقطار مختلفة، لوحظ تناقص فجوة الطاقة بشكل أسرع

ما يجعل هذه الأنابيب مجال كهربائي أصغر م باستعمالوهذا تعديل فجوة الطاقة  ومنه يمكنكلما زاد قطر الأنبوب، 
 الأجهزة الإلكترونية. واعدة لتطبيقاتو مرشحة 
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 ملخص 

، DFT، و ذلك باستعمال نظرية دالية الكثافة ZnOقمنا في هدا العمل بالدراسة البنيوية و الإلكترونية لأكسيد الزنك 
ابت الخلية حيث قمنا بحساب ثو  (GGA)و إستخدام تقريب المعمم   siestaتمت هذه الدراسة باستعمال برنامج 

الأولية فوجدنا نتائجنا تتفق إلى حد قريب من النتائج نتائج النظرية و أخرى تطبيقية، كما تم حساب العديد من الخصائص 
مثل :بنية عصابات الطاقة،  كثافة الحالات الكلية و الجزئية .....التي بينت   ZnOالإلكترونية لمركب لأكسيد الزنك 

 ن أن يدرج في تركيب المركبات الإلكترونية. خاصة تمكنه ملنا أن لهذا المركب مميزات 
 

Résumé 
Dans ce travail, nous avons mené une étude structurale et électronique de 
l'oxyde de zinc ZnO, en utilisant la théorie de la fonction de densité (DFT), 
cette étude a été réalisée en utilisant le programme siesta et en utilisant 
l'approximation généralisée (GGA), où nous avons calculé les constantes de 
cellule primaire et trouvé nos résultats sont proches des résultats des résultats 
de la théorie et d'autres appliqués, et de nombreuses propriétés électroniques 
du composé d'oxyde de zinc ZnO ont été calculées, telles que: la structure 
des bandes d'énergie, la densité des états totaux et partiels ..... qui nous a 
montré que ce composé possède des caractéristiques particulières lui 
permettant d'entrer dans la composition des composés électroniques. 

Abstract  
In this work, we conducted a structural and electronic study of zinc oxide 
ZnO, using the density function theory (DFT), this study was carried out 
using the siesta program and using the generalized approximation (GGA), 
where we calculated the primary cell constants and found our results are close 
to the results of the results of the theory and Other applied, and many of the 
electronic properties of the zinc oxide compound ZnO were calculated, such 
as: the structure of the energy bands, the density of total and partial states..... 
Which showed us that this compound has special features that enable it to be 
included in the composition of electronic compounds 


