
𝑺𝒊𝐧

= 𝟐



الإهداء
 

كلت أناملهما  إلى من تعاهداني بالتربية منذ الصغر...  من تجرعا الكأس فارغا ليسقياني قطرة حب... من      

ليقدما لي لحظة السعادة و حصدا الأشواك عن دربي ليمهدا لي طريق العلم...  إلى بلسم قلبي ورياحين حياتي 

 أبي و أمي. حفظكما الله.

القلب الطيب والنوايا الصادقة أمي قبل  إلى من أرى التفاؤل بعينيها...... توأم روحي ورفيقة دربي...صاحبة       

 إلى كل ما يحب ويرض ى.  ك. أسال الله أن يوفقمبـــاركـــــةأن تكون أختي 

 . ذخرا لي م اللهكرعا إخوتي وأخواتي  إلىوحفزوني للتقدم  ...وأمدوني بالعون بهم اكبر وعليهم اعتمد... إلى من      

شملني بالحب والعطف...إلى من حنانه بلسم جراحي ونور ظلمتي إلى ابن  إلى ملاكي و بسمتي في الحياتي...من     

 . حفظك الله.عبد الجليل طرمون أختي الغالي 

إلى الوجوه البريئة... والقلوب الصافية... ومن بضحكاتهم أحيا إلى أبناء وبنات إخوتي و أخواتي صانكم الله       

 من كل بلاء.

 هم سر نجاحي إلى أزواج وزوجاتي إخوتي. أدام الله جمعكم.إلى من كان دعائهم واهتمام      

إلى الأخوات اللاتي لم تلدهن أمي... و من تحلو بالإخاء وتميزوا بالوفاء سعدت برفقتهم في دروب الحياة       

 ..إلى من عرفت كيف أجدهم وعلموني أن لا أضيعهم. صديقاتي أدامكم الله رونقا لحياتي.

 دفت و عرفت وتعلقت... من هم معي ومن قد فقدتهم اسأل الله لهم الرحمة والمغفرة...إلى كل من صا       

 إلى هــــؤلاء جميعـــــــــــــــــا اهـــــــدي هــذا العمـــــــــــل.         



 شـكـــر وتقـديــر 
وعلى اله وصحبه الغر  محمدومولانا  الحمد لله رب العالمين والصلاة والسلام على قبلة القلوب  سيدنا       

 : الميامين  ومن سار على نهجه واقتفى أثره إلى يوم الدين وبعد

بجليل النعم   المتــفضل فبعد شـــــكر المـــولى عز وجل الشكر ... الذكر، وأقل جزاء للمعروف ومن حق النعمة         

  ...   وعـظـيم الجزاء

أن أتــقــدم بـبالغ الامتــنان، وجزيـــل العرفان إلى كل من وجهني، وعلمني، وأخذ بيدي في سبيل إنجاز  بي  يجدر        

تابع، وصوب  الذي قوم،  نـــــال الديــــادي كمـــعي الدكتــور:  الفاضل .. وأخص بذلك مشرفي  الأستــاذ عملهذا ال

 ي توجيهاته حرص المعلم التي تــؤتي ثمارها الطيـــبة بإذن الله ، والذي وجدت فعمللي في كل مراحل ال  بحسن إرشاده

تقييم هذا العمل  لقبوله بوكـــــراع عمــــارالدكتور :  الفاضل كما أتقدم بخالص الشكر والتقدير إلى الأستاذ     

  فقه الله ...، و على كل ما قدمه لنا في مراحل دراستنا والتقدير  ثناءخالص الوله مني  ، ولرئاسة اللجنة

ة والأستاذ بن طويلــــــة عمـــــــر:  الكريم الأستاذ, عضوي لجــنة المناقشةكل من كما أتـقـدم بجـزيل الشكر إلى        

 لقبولهما مناقشة عملي وتصويبه, وفقهما الله وأدام تألقهما...  عيـــــــــــاط زهيـــــــة: الكريمة

في جميع مراحل  والتوجيه فان إلى كل من أمـدني بالعـلم والمعرفـة، وأسدى ليَّ النصحأحمل الشكر والعر  كما        

 في جامعة تعليمي
ً
الرياضيات  وأخص بالذكر كلية قاصدي مرباح بورقلة، وإلى ذلك الصرح العلمي الشامخ متمثلا

 القائمين عليها ...كل  ، و وعلوم المادة قسم الفيزياء

  و تمنياته المخلصة ... إلى كل من ساندني بدعواته الصادقة،كما أتوجه بالشكر       

 فجزاكـــــأشكر 
ً
ــاتـــ...وأتمنى من الله عز وجل أن يجعل ذلك في موازين حسن  الله عني خير الجزاء كمم جميعا  .مكـــــــــــــــــ



 

 



 

 

 

 خطـة العمـل

 ةـــــــــــة عامــــــــــدمـــــمق

 الجــــزء النظــــري :الأولم ــــــالقس

  السيليسـيــوم :الأولل ـــالفص

 وطــرق الحسـاب DFTةــابعيـة التــرية الكثافــ: نظل الثانيـالفص

 الجـــــزء التجريبــــي :لثــانــيم اـــــالقس

      نمــذجـــة السيليسيــوم ومحاكــاتــه :ثــل الثالــالفص

 نتائــج المحــاكـــاة ومناقشتـهــا :الفصل الرابع 

 الخــــــــــــاتمـــــة 

 ام ــــص عـــملخ

 

 



 

 

 

 

 



 

 

 المـــراجـــع.

 

 

     

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋



 

 

𝑆𝑖𝑛

𝑆𝑖𝑛

     

𝑆𝑖𝑛 

 56الخــلاصــة...............................................................................................................

 .المـراجع

 57الخــــــاتمــــة......................................................................................................

 ملـــخص عـــــام.

 

 

 

 

 



 

 

𝟏. 𝐈𝐈

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋



 

 

"𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒"

𝑆𝑖n

𝑆𝑖𝑛



 

 

𝟏. 𝐈𝐈

 

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

(𝑅𝑦)  𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

(𝑅𝑦)

𝐸f

𝑅Si−Si

𝑆𝑖n
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𝑆𝑖𝑛
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.I

اكتشــاف السيليسيـــوم وتواجــده في الطبيعــة: . 2.I 

𝑆𝑖𝑂2 
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I

a

4
 
a

4

a

4

I.
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Eg

Eg(eV) = 1.17 −  4.73. 10
−4

𝑇2

𝑇 + 663
            (1. I)   

𝑇
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I.3

ni

ni(𝑐𝑚
−3) = √1.5. 1033. 𝑇3𝑒𝑥𝑝 (−

1.21

𝐾. 𝑇
)                   (2. I)  
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(𝑒𝑉)  𝐸g

1022(𝑎𝑡𝑜𝑚 𝑐𝑚3⁄ )

1022(𝑎𝑡𝑜𝑚 𝑐𝑚3⁄ )

𝜇e

(𝑐𝑚3 𝑉. 𝑆⁄ ) μp

I.  .4

I..5
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.I
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𝑆𝑖𝑛
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 .1.II

  

 .2.II

ö

𝐻𝜓(𝑟1,𝑟2……..𝑟𝑁)  =  𝐸𝜓(𝑟1,𝑟2……..𝑟𝑁)                         (1. II)

𝜓
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𝐻total = Te + Tn + Vn−e + Ve−e + Vn−n                                            (2. II)    

�̂� = −∑
ℏ2

2m

n
i ∇i

2 − ∑
ℏ2

2𝑀
N
α ∇α

2 − ∑
Z.e2

|ri−Rα|
i.α  +

1

2
∑

e2

|ri−rj|
i.j≠i +

1

2
∑

ZαZβ

|Rα−Rβ|
   α.β≠i        (3. II) 

 Te = −∑
ℏ2

2m

n
i ∇i

2

−∑
ℏ2

2M
N
α ∇α

2Tn =

Vn−e = −∑
Z.e2

|ri−Rα|
i.α

Ve−e = 
1

2
∑

e2

|ri−rj|
i.j≠i

Vn−n = 
1

2
∑

ZαZβ

|Rα−Rβ|
   α.β≠i

αβ

Z

α  i |ri − Rα|

|ri − rj|ij

β  α |Rα − Rβ|

∇𝑖
2=

∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
+

∂2

∂z2

(3. II) 

1𝑐𝑚3 [T2]2. 1024  
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.II

Tn = 0)Vn−n =

Eαα

�̂� = −∑
ℏ2

2m

n

i

∇i
2 −∑

Z. e2

|ri − Rα|
i.α

 +
1

2
∑

e2

|ri − rj|i.j≠i

+ Eαα                  (4. II) 

.II 

(4. II) 

𝜓 (r1. r2…rN) 
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ψ(𝑟1. r2…… . rN) = ψ(r1). ψ(r2)…… .ψ(rN)                            (5. II)    

II

1. II

𝟏. 𝐈𝐈

 م1927
 توماس وفرمي

Thomas et Fermi 

فرمي الطاقة الكلية لغاز -صاغ كل من توماس  

الالكترونات اللامتجانسة كتابع لكثافة الالكترونات المعروفة 

لغاز متجانس وذلك بإجراء عدة تقسيمات على منطقة 

بريلوان وهو تقريب موضعي لكثافة الالكترونات لا يأخذ 

 بعين الاعتبار ارتباط الالكترونات.

بعض السنوات 

 م 1930التي تلت

 ديراك

Dirac 

انطلق من نموذج الغاز الإلكترون الحر، ديراك أضاف تابع 

التبادل للتحسين في نظرية توماس-فرمي.و المشكلة 

الرئيسية في هذا النموذج هي عدم قدرته على إعادة تكرار 

 البنية الالكترونية لطبقة من الذرات.

 

 م1946
 هونبارغ و كوهان

Hohenberg et Kohn 

 كانت البداية الحقيقية للنظرية من قبل الباحثينمع نظرياتهم

الأساسية، والتي تجد العلاقة تابعية بين الطاقة والحالة 

 الأساسية وكثافة الكتروناتها.

 

-م1882)

 م(1970

-م1904)

 م(1967

روبارت اوبن  -ماكس بورن

 هايمر

Max Born et Robert 

Oppenheimer 

اقترحوا تقريب لتبسيط معادلة شرودينغر. هذا التقريب 

يعتبر مواضع الانوية ثابتة وبالتالي يمكن إهمال طاقتها 

 الحركية وحد التفاعل بين الانوية يكون ثابت.

 

 م1965
 كوهان وشام

Kohen et Sham 

 معادلة كوهان والشام يجب أن تحل بطريقة ذاتيا

لتحديد كثافة الحالة ) مبدأ التغاير النظرية 2( وطاقة 

 الارتباط.
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II

 

  𝜌(𝑟)

𝐸 = 𝐸[𝜌(𝑟)]                                                                (6. II)      

 

𝐸(𝜌0) = 𝑚𝑖𝑛𝐸[𝜌(𝑟)]                                                                 (7. II)        

𝜌0

𝐸0 ρ0

.II

𝜌(𝑟) = ∑ψi
∗(r)Ψi(r)                                                     (8. II)

𝐸e(ρ)𝐸H.F(ρ)

𝐸e = 𝑇 + 𝑉                                                                 (9. II)       

𝐸𝐻.𝐹 = 𝑇0 + (𝑉𝐻 + 𝑉𝑥)                                          (10. II)      

𝑇𝑉
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𝑉𝐻T0

𝑉𝑥

𝑉𝑥 = 𝑉 − 𝑉𝐻                                                                                    (11. II)  

𝑉𝑐

𝑉𝑐 = 𝑇 − 𝑇0                                                                                        (12. II)

𝐹𝐻.𝐾

𝐹𝐻.𝐾 = 𝑇0 + 𝑉𝐻 + (𝑉𝑥 + 𝑉𝑐)                                                      (13. II)    

𝑉𝑥𝑐 = 𝑉𝑥 + 𝑉𝑐

𝐸(𝜌) = T0(ρ) + VH + Vxc + Vext(ρ)                                         (14. II)

(𝑇 + 𝑉𝑒𝑖(𝑟) + 𝑉𝐻(𝑟) + 𝑉𝑥𝑐(𝑟))φi(r) = εiφi(𝑟)                          (15. II)  

II

ψi(r) =∑Ciαφα(𝑟)                                                                       (16. II ) 

Ciα
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Ciα

(𝐻 − 𝜀𝑖𝑂)Ci = 0                                                                        (17. II )    

 𝑂

𝐸𝑥𝑐[𝜌(𝑟)]

1. II

𝟏. 𝐈𝐈



 

 

 
 

18 

II

II

(15. II )

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 = ∫𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟)) 𝑑

3𝑟                                                           (18. II ) 

𝜀𝑥𝑐

  

𝜀𝑥𝑐(𝜌) = 𝜀𝑥(𝜌) + 𝜀𝑐(𝜌)                                                                  (19. II ) 

 𝜀𝑐(𝜌) 𝜀𝑥(𝜌)

𝜀𝑥𝑐
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𝐸𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴(𝜌↑. 𝜌↓) = ∫𝜌(𝑟)𝜀𝑥𝑐 (𝜌

↑(𝑟). 𝜌↓(𝑟)) 𝑑3𝑟                           (20. II )   

II

∇ρ

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴(𝜌) = ∫𝜀𝑥𝑐(𝜌(𝑟)∇𝜌(𝑟))𝑑

3𝑟                                        (21. II )  

II

II
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II

 

 

II..

II
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𝑅MT

φ(𝑅) =

{
 
 

 
 
1

Ω
1

2

∑CGe
i(G+k)R                  R > RMT

G

∑AlmUl(R)Ylm
lm

(R)          R < RMT

                             (22. II )  

 kn = G + 𝑘

ΩCG𝐴𝑙𝑚

Ylm

UlEl

R

kn
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Ul(R)

{−
𝑑2

dR2
+
l(l + 1)

R2
+ V(R) − El} RUl(R) = 0                           (23. II )  

V(R)

El

𝑈1U2𝐸1E2

(E1 − E2)𝑅𝑈1𝑈2 = 𝑈2
𝑑2𝑈1
𝑑2𝑅

− 𝑈1
𝑑2𝑈2
𝑑2𝑅

                                            (24. II )     

𝜑(𝑅)𝐴lm𝐶𝐺

𝐸𝑙

𝐴𝑙𝑚 =
4𝜋𝑖

Ω
1

2𝑈𝑙(𝑅𝑙)
∑𝐶𝐺𝐽𝑙(|𝐾 + 𝑔|𝑅𝑀𝑇)𝑌𝑙𝑚

∗ (𝐾 + 𝐺)                     (25. II ) 

𝐺

𝐴𝑃𝑊s

𝐴𝑃𝑊s𝐸l

𝑈l(𝑅𝑀𝑇)

𝐴lm𝑈l(𝑅𝑀𝑇)
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𝜑(𝑅)𝑈l(𝑅)

�̇�𝑙(𝑅𝑀𝑇)

II.8

𝐸l

II

𝑈l(𝑅)𝑌l𝑚(𝑅)�̇�l(𝑅)𝑌l𝑚(𝑅)𝑈l

(23. II )�̇�l(𝑅)𝑌l𝑚(𝑅)

{−
𝑑2

dR2
+
l(l + 1)

R2
+ V(R) − El} RU̇l(R) = RUl(R)                       (26. II )  

U̇lUl

𝑊𝑆

   φ(𝑅) =    

{
 
 

 
 
1

Ω
1

2

∑CGe
i(G+k)R                                            R > RMT

G

∑{AlmUl(R) + 𝐵𝑙𝑚U̇l(R)}Ylm
lm

(R)          R < RMT

 (27. II )     

𝑙𝑚U̇l(R)Alm

𝑊𝑆

𝑊𝑆 𝑊𝑆El
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𝑊𝑆UlEl

𝑈𝑙(𝐸; 𝑅) = 𝑈l(E; 𝑅) + (𝐸 − 𝐸𝑙)U̇l(𝐸; 𝑅) + 0((𝐸 − 𝐸𝑙)
2)           (28. II )  

0((𝐸 − 𝐸𝑙)
2)
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II
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III

𝑆𝑖𝑛

III. .

III

 

[𝑁𝑒] 3𝑠23p23𝑠2 3p2
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III

StructGen𝑇𝑀

 

 

 

𝑅𝑀𝑇

(𝐴°)

90°α

90°β

90°γ

𝑆𝑖1

𝑆𝑖2
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III

  𝒔𝒚𝒎𝒎𝒆𝒕𝒓𝒚

 𝒊𝒏𝒔𝒕𝒈𝒆𝒏_𝒍𝒂𝒑𝒘

 

𝒙 𝒍𝒔𝒕𝒂𝒓𝒕

 𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

𝒙𝒌𝒈𝒆𝒏

III
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 𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

 

III𝑹𝑴𝑻𝑴𝑰𝑵 × 𝑲𝑴𝑨𝑿

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋" 𝑟𝑢𝑛 𝑆𝐶𝐹 

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

𝐑𝐌𝐓𝐆𝑴𝑨𝑿

: 𝐾𝑀𝐴𝑋

𝑅𝑀𝑇       

𝐺𝑀𝐴𝑋



 

 

 
 

34 

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

(𝑅𝑦)  𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

(𝑹𝒚)𝑹𝑴𝑻𝑴𝑰𝑵 × 𝑲𝑴𝑨𝑿
(𝑹𝒚)𝑹𝑴𝑻𝑴𝑰𝑵 ×𝑲𝑴𝑨𝑿
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𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

= 8𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

𝐑𝐌𝐓𝐆𝑴𝑨𝑿𝑹𝑴𝑻𝑴𝑰𝑵 ×𝑲𝑴𝑨𝑿

 



 

 

 
 

36 

(𝑅𝑦)

(𝑹𝒚)(𝑹𝒚)

 

= 1000
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III

" 𝑥 𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒"

𝐸(𝑉) =  𝐸0 +
𝐵

B́(B́+1)
[V (

V0

V
)
B́
− V0] +

B

B́
(𝑉 − 𝑉0)           (1. III)   

V0  𝐸0

𝐵

B́ 

"𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒"
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III

III

  "Si. struct"

"optimize volume"Murnaghan

 "initialize calculation "

k − points = 1000   RMTMIN × KMAX = 8) 

 

 

 

 ""

 𝐸f"𝑒𝑑𝑖𝑡. 𝑖𝑛𝑠𝑝"
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𝐸f

 

𝐟

III
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III𝑺𝒊𝒏

𝑅Si−Si

𝑹𝐒𝐢−𝐒𝐢
(𝑨°)

𝑺𝒊𝒏

Si2

Si3

Si4

III𝑺𝒊𝒏

𝑆𝑖n

𝑆𝑖nStructGen𝑇𝑀

𝑆𝑖n𝐴°
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𝑆𝑖n

𝑺𝒊𝐧

(𝑨 )

90α

90β

90γ

Si2

Si3

Si4
0.50000 0.73300 0.50000 

0.50000 0.60000 0.71000 

0.50000 0.83000 0.70000 
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𝑆𝑖n

III

𝑆𝑖n

  𝒔𝒚𝒎𝒎𝒆𝒕𝒓𝒚

 𝒊𝒏𝒔𝒕𝒈𝒆𝒏_𝒍𝒂𝒑𝒘

 

𝒙 𝒍𝒔𝒕𝒂𝒓𝒕

 

𝐆𝑴𝑨𝑿 𝐑𝐌𝐓𝐌𝐈𝐍 × 𝐊𝐌𝐀𝐗
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III

" 𝑟𝑢𝑛 𝑆𝐶𝐹 

𝑆𝑖𝑛𝑆𝑖𝑛

 

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋

𝑅𝑀𝑇𝑀𝐼𝑁 × 𝐾𝑀𝐴𝑋



 

 
 



 

 

 
 

 

 

 

, ,

,
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VI 

𝑆𝑖𝑛

VI 

  

𝑹𝑴𝑻𝑮𝑴𝑨𝑿𝑹𝑴𝑻𝑴𝑰𝑵 × 𝑲𝑴𝑨𝑿

VI 
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46 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 
 

47 

 

(𝐴 )

(𝐺𝑝𝑎)

B́

𝐸𝑚𝑖𝑛(𝑅𝑦)

VI 
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VI 

𝐸n



 

 

 
 

49 

 

. 

 

  



 

 

 
 

50 

 

 

  

 

 

50%

VI



 

 

 
 

51 

 

 

 

 

 

 



 

 

 
 

52 
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VI𝑺𝒊𝒏 

𝑆𝑖𝑛

  

       𝑆𝑖𝑛

𝐸𝑡𝑜𝑡(𝑒𝑉)𝑆𝑖𝑛

Si2

Si3

Si4

 𝒄𝒐𝒉

𝐸𝑡𝑜𝑡

𝐸𝑎𝑡



 

 

 
 

54 

𝐸𝑐𝑜ℎ(𝑆𝑖𝑛) = 𝐸𝑡𝑜𝑡(𝑆𝑖𝑛) − 𝑛𝐸𝑎𝑡                                    (1. VI  )

𝑛  

𝐴

  

𝑆𝑖0

= (𝐴 )Eat

Eat  

Eat



 

 

 
 

55 

 

𝐸𝑐𝑜ℎ(𝑒𝑉 𝑎𝑡𝑜𝑚⁄ )

𝐸𝑔(𝑒𝑉)

 

Si4Si2Si3Si2

 

 

 نتائـــــج مأخــــــــــوذة للمقـــــارنـــة
النتائج المتحصل عليها من 

 الحساب
 العناقيـــد

النتائـــــج 

 التجريبيــة 
 النتائــج النظريـــة  

𝐸𝑔 
𝐸𝑐𝑜ℎ 

 
𝐸𝑔  

𝐸𝑐𝑜ℎ 

 

𝐸𝑔 

 

 

𝐸𝑐𝑜ℎ 

 

 

𝑆𝑖𝑛 

- -1.66 0.71 3.56 - -2.468602000 Si2 

- -2.44 2.320 7.60 0.562 -3.629053667 Si3 

- -2.99 2.838 2.92 0.830 -4.188722000 Si4 
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, , ,

 

,

, ,

,
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𝑆𝑖𝑛

 

 

 

50%

 

 



 

 

 
 

58 

 

 

Si4Si2Si3

Si2

 

 



 

 
 



 

 

 
 

𝑆𝑖𝑛

𝑆𝑖𝑛 

𝑆𝑖𝑛

 

 

𝑆𝑖𝑛


